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ÖZET 

 

BAKIR AĞIRLIKLI Pt, Pd ALAŞIMLARINDA POLYHEDRON TÜRÜ TOPAKSI 

YAPILARIN KRİSTALLEŞME MEKANİZMASINA ETKİSİNİN MOLEKÜLER DİNAMİK 

YÖNTEMLE İNCELENMESİ 

 

Ebru TANBOĞA KORKMAZ 

 

Doktora Tezi 

 

Bitlis Eren Üniversitesi, Lisansüstü Eğitim Enstitüsü 

Fizik Anabilim Dalı 

Danışman: Doç. Dr. Fatih Ahmet ÇELİK 

 Ağustos 2020, 117 Sayfa 

 

Sunulan çalışmada, Bakır (Cu) ağırlıklı Platin (Pd) ve Paladyum (Pd) ikili alaşım sistemleri (Cu-Pt ve Cu-

Pd) ile üçlü alaşım sistemi (Cu-Pt-Pd) Moleküler Dinamik (MD) Benzetim yöntemi ile modellenmiştir. 

Moleküler dinamik hesaplamalarda Sutton-Chen (SC) Gömülmüş Atom Metodu (GAM) olan yarı-

deneysel potansiyel enerji fonksiyonu kullanılmıştır. Model sistemlere amorf faza dönüşümünün 

gerçekleşmesi için sıvı fazdan itibaren hızlı soğutma işlemi uygulanmıştır. Model sistemlerin kristalleşme 

özelliklerini incelemek için bakırın farklı konsantrasyon değerlerinde amorf fazdan itibaren farklı tavlama 

sıcaklıklarında sistemler zamanla bekletilmiştir. Farklı tavlama sıcaklıklarında Avrami katsayıları MD 

yöntemle hesaplanarak model sistemlerin kristalleşme kinetikleri belirlenmiştir. Tüm bu süreçlerde model 

sistemlerin yapısal gelişimleri Radyal Dağılım Fonksiyonları (RDF) ile analiz edilmiştir. Ayrıca amorf 

fazdan kristal faza dönüşüm sürecinde model sistemler içinde meydana gelen polyhedron türü atomik 

topaklanmalar Honeycutt-Andersen (HA) metoduna dayalı cluster type index (CTIM) metodu 

kullanılarak elde edilmiştir. Hem ikili hem üçlü alaşım sistemlerinde, tavlama sıcaklığının artmasıyla tüm 

polyhedron türlerinde genelde artış meydana gelmiştir. Özellikle kristalleşmeye başlamadan önceki kristal 

türü polyhedronların varlığının , kristalleşme sürecini etkilediği gözlenmiştir. Cu-Pt-Pd model sistemleri 

için ise kristal türü polyhedron sayısı bakırın konsantrasyonu arttıkça düzenli bir artış eğilimi 

sergilemiştir  

  

  Anahtar kelimeler: Bakır-Platin-Paladyum (Cu-Pt-Pd), Moleküler Dinamik, Kristalleşme,    

                                    Honeycutt-Andersen (HA) metodu, Cluster Type Index (CTIM) Metot.
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ABSTRACT 

 

INVESTIGATION OF EFFECT ON CRYSTALLIZATION MECHANISM OF THE 

POLYHEDRON TYPE CLUSTER STRUCTURES IN COPPER-BASED COPPER-

PLATINIUM-PALLADIUM ALLOYS WITH MOLECULAR DYNAMICS METHOD 

 

Ebru TANBOĞA KORKMAZ 

 

PhD Thesis 

 

Bitlis Eren University Graduate Education Institute 

Department of Physics 

Supervisor: Asst. Prof. Dr. Fatih Ahmet ÇELİK 

August 2020, 117 pages 

 

In this study, Copper (Cu)-based Platinum (Pd) and Palladium (Pd) binary alloy systems (Cu-Pt and Cu-

Pd) and ternary alloy system (Cu-Pt-Pd) were modelled by Molecular Dynamic (MD) method. Sutton-

Chen (SC) Embedded Atom Method (EAM) based on semi-empirical potential energy function was used 

for molecular dynamic calculations. The fast cooling rate process from liquid phase was applied to occur 

the amorphous phase for model systems. The systems were waited for investigating the crystallization 

properties of model systems at different annealing temperatures from amorphous phase for different 

copper concentrations. The crystallization kinetics of model systems was determined with Avrami 

coefficients by calculating MD method at different annealing temperatures. The structural developments 

of model systems were analysed with Radial Distribution Function (RDF). Also, the polyhedron-type 

atomic clusters which occur in the model systems were obtained by cluster type index (CTIM) method 

based on Honeycutt-Andersen method from amorphous phase to crystal phase. In both binary and ternary 

alloy systems, a general increase has occurred in all polyhedron types with the increase of annealing 

temperature. It has been observed that the presence of crystal type polyhedrons before crystallization in 

particular affects the crystallization process. For Cu-Pt-Pd model systems, the number of crystal type 

polyhedron tended to increase regularly as the concentration of copper increased. 

. 

 

Keywords: Copper-Platinum-Palladium (Cu-Pt-Pd), Molecular  Dynamics, Crystallization,    

                    Honeycutt-Andersen (HA) method, Cluster Type Index (CTIM) Method. 
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1. GİRİŞ 

 

Malzeme bilimi ve endüstrisinde yaşanan gelişmelerle birlikte fonksiyonel özelliklere 

sahip alaşımların teknolojik alanlarda kullanımı oldukça arttığı görülmektedir [1-5]. Bu 

özellikler nano-boyutta farklı fiziksel özellikler göstermesiyle çeşitlilik göstermiş ve teknolojinin 

birçok alanında hayatımızı kolaylaştıran ürünlerin oluşumunu sağlamıştır [6-8]. Hemen hemen 

bütün alanlarda kendini gösteren malzeme bilimindeki bu devrim metallerin, alaşımların, 

kompozit malzemelerin yanı sıra; nano-malzemeler, biyo-malzemeler, seramik ve cam türü 

malzemeler ile polimerler türü malzemelerin de birçok sanayi ve teknoloji sektöründe kullanımı 

arttığı gözlenmektedir [8-10]. Disiplinlerarası araştırmalarda ön planda yer almasıyla birlikte, bu 

malzemelerin fizik, kimya gibi alanlarda da oldukça sık kullanımı kendini göstermektedir. Son 

yıllarda daha çok geçiş metallerin oluşturduğu metalik alaşımların ve katı çözeltilerin içinde 

bulunduğu çalışmalar özellikle bu tür malzemelerin mekanik, elektronik ve optik gibi fiziksel 

özelliklerinin belirlenmesinde önemli rol oynamıştır [11-13]. Bu metallerin en önemlilerinden 

sayılan Platin (Pt) ve Paladyum (Pd) metallerinin keşfedilmemiş birçok fiziksel özelliklerinin 

olduğu bilinmektedir. Teknolojik açıdan büyük öneme sahip olmasından dolayı Pt-Pd, Pt-Ni, Pt-

Rh alaşımları üzerine oldukça fazla çalışma yapıldığı görülmektedir. Eşsiz fiziksel özelliklerinin 

yanı sıra bu metallerin doğada diğer metallere göre daha az bulunması ve bundan dolayı da 

maliyetinin fazla olması saf olarak Pt-Pd alaşımların yerine Pt ve Pd katkılı alaşımlarının 

kullanımı tercih edilmiştir [14-16].       

Tüm bu avantajlarına rağmen Pt ve Pd katkılı alaşımlarının birçok fiziksel özellikleri hala 

bilinmemektedir [17]. Bunun en büyük nedenlerinden biri özellikle nano-boyutta bu 

malzemelerin fiziksel davranışlarının deneysel olarak incelenmesinin zorluğudur [18]. Nano-

boyuta doğru gidildikçe malzemenin bulk (hacimli) yapıdaki özellikleri değişmekte ve 

malzemelerin içyapısında meydana gelen atomik topakların (cluster) veya grupların fiziksel 

özellikleri ön plana çıkmaktadır [19-21].  Bu tür küçük gruplar çok kısa süre içerisinde yapısal 

olarak farklı gruplara veya topaklara dönüşüm özelliği gösterdiğinden deneysel araştırmalarda bu 

tür grupların fiziksel süreçlerini belirlemede yetersiz kalmaktadır [22, 23]. Bilgisayar 

teknolojisinin gelişmesiyle birlikte bu alanlarda karşılaşılan zorluklar benzetim (simülasyon) 

çalışmalarını gerekli kılmakta ve araştırmalarda hesaplamalı malzeme bilimi kendini 

göstermektedir [24-28]. Özellikle, Moleküler Dinamik (MD) benzetim yöntemleri bilgisayar 

hesaplamalı yöntemlerden biri olmakla beraber, malzemelerin termodinamik, elektronik, optik 

gibi özelliklerini incelemekte oldukça yaygın biçimde kullanılmaktadır [29-31]. Klasik 

etkileşimleri  dikkate alarak hesaplama yapılan benzetim yöntemleri kullanılmaya başlanmış ve 
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kuantum kimyasal  hesaplamalı yöntemlerinin de oldukça fazla kullanıldığı görülmüştür [32]. 

Son yıllarda ise bilgisayar destekli paralel işlemcilerin üretilmesi ile birlikte çok fazla sayıda 

atom ile çalışılmasına olanak veren ve kuantum mekaniksel yaklaşımları mevcut kılabilen 

bilgisayar paket programları da geliştirilmiştir [33]. Bu sayısal hesaplamalı yöntemlerin malzeme 

içinde kendini gösteren atomik topakların fiziksel özelliklerini belirlemede daha etkili olduğu 

anlaşılmaktadır [34]. Halıcıoğlu ve Bauschlicher [35] atomik topaklar üzerine benzetim 

çalışmalarına dayalı değişik araştırma tekniklerinin sınırlamalarını tartışmışlardır. Honeycutt ve 

Andersen [36] metodu olarak bilinen çift analiz (pair-analysis) metodu ile atomik topakları 

meydana getiren bağlı çiftler analiz edilmiş ve bu bağlı çiftlerin geometrik yapılarına bakılarak 

atomik topakların hangi tür yapıda olduğu belirlenmiştir. Qi and Wang ise cluster index metodu 

(CTIM) metodunu üzerine çalışmalar yaparak modellenen yapılar içindeki farklı tür polyhedron 

türü topaklanmaları analiz etmişlerdir [37]. Son yıllarda ise, moleküler dinamik yöntemi farklı 

malzemelerin farklı fiziksel özellikleri üzerine yapılan çalışmaların oldukça fazla olduğu 

görülmektedir. Bu çalışmalardan, Bang-yi Yu vd. bu tür topaklanmaları kullanarak Fe-Ni 

alaşımlarının kristalleşme mekanizmasını incelemişlerdir [38]. Yu Su vd. Zr metalinin sıcaklığa 

bağlı viskozitesini ve süper-soğutulmuş sıvı Zr’nin fiziksel özelliklerini MD yöntemle 

araştırmışlardır [39]. Hafiz Ghulam Abbas sıvı Te elementinin kısa-mesafe düzenini farklı 

sıcaklıklarda katılaşma sürecinde yapısal gelişimini klasik MD kullanarak incelemiştir [40]. 

Anh-Vu Pham vd. Ni atomik topakları üzerine Ni atomları ekleyerek tavlama sürecinde kristal 

büyüme olayını benzetim yapmışlardır [41]. Celik F.A vd. Ag metali için bu tür atomik 

topakların bağ yönelim düzeni parametreleri kullanarak faz dönüşüm özellikleri araştırmışlardır 

[42]. Aynı zamanda CTIM yöntemini kullanarak Cu-Ag alaşımda meydana gelen polyhedron 

türü topaklanmaları analiz etmiş ve bu tür yapıların faz geçişlerindeki etkileri incelenmiştir [43]. 

Ying Yang vd, belirli sıcaklıklarda Ni-Cu nano-parçacığın yüzey yeniden oluşum sürecini ve 

atomik hareket oluşumunu simülasyon yöntemiyle incelemişlerdir [44]. Zang vd, hesaplamalı 

benzetim metodu kullanarak Ti metali için farklı yönlerden uygulanan basınç ile deformasyon 

mekanizması üzerine araştırma yapmışlardır [45]. Sengül ve Celtek, Zr-Pt alaşımında hızlı 

katılaşma sürecinde farklı basınçlarda altında meydana gelen atomik topakların yapısal 

özelliklerini MD yöntemle incelemişlerdir [46].  

Pt ve Pt katkılı ikili Cu-Pd ve Cu-Pt alaşımları üzerine yapılan deneysel çalışmalar 

literatürde mevcuttur [47-52]. Bununla birlikte, bu tür alaşımlar için hesaplamalı benzetim 

yöntemleri kullanılarak yapılan çalışmaların daha kısıtlı olduğu görülmektedir. Luyten vd, 

modifiye edilmiş gömülmüş atom metodu potansiyel fonksiyonu kullanarak Cu3Pt alaşımı için 

yüzey segregasyon özelliklerini MD yöntemle incelemişlerdir [53]. Davoodi vd, farklı Pd 
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konsantrasyonları için Cux-Pd1-x alaşımının ısı kapasitesi, örgü yapısı ve bazı termal 

özelliklerinin farklı basınçlar altında nasıl değiştiğini üzerinde çalışmışlardır [54]. Özdemir Kart 

vd., ise Quantum Sutton-Chen (SC) potansiyel fonksiyonu kullanılarak düzenli intermetalik Cu-

Pd alaşımının termal ve mekanik özelliklerini MD yöntemle incelemişlerdir [55]. Üçlü Cu-Pd-Pt 

alaşımının atomik topakların ve kristalleşme mekanizmasının atomik topakların yapısal 

özelliklerine göre değişimini MD yöntem ile incelendiği bir çalışmaya literatürde 

rastlanılmamıştır.   

Bu tez çalışmasında farklı Pd ve Pt konsantrasyonları oluşturularak Cu-Pd ve Cu-Pt ikili 

alaşımları ile Cu-Pd-Pt üçlü alaşımı moleküler dinamik yöntem kullanılarak modellenmiştir. 

Atomik etkileşimler Gömülmüş Atom Metodu (GAM) ile hesaplanmış ve model sistemler faz 

uzayında dengelenmesi sağlanmıştır. Modellenmenin doğruluğunu görmek amacıyla modelleme 

sonucu elde edilen bazı fiziksel sonuçların deneysel veriler ile uyumlu olduğu belirlenmiştir. 

Daha sonra model sistemler belirli bir ısıtma hızı uygulanarak ısıtılmış ve erime sıcaklıkları 

belirlenmiştir. Belirlenen erime sıcaklıklarından itibaren hızlı soğutma işlemi uygulanmış ve 

model sistemlerin sıvı fazdan amorf faza dönüşümü sağlanmıştır. Amorf fazdan itibaren ise 

farklı tavlama sıcaklıkları uygulanarak kristal faza dönüşümü gerçekleştirilmiştir. Tüm bu 

süreçlerde meydana gelen faz dönüşümleri Radyal Dağılım Fonksiyonu (RDF) ile incelenmiştir. 

Ayrıca, Honeycutt-Andersen (HA) yöntemi ile kristal yapıları ve amorf fazda meydana gelen 

bağlı çiftler elde edilmiştir. Her bir model sistem için tüm tavlama sıcaklıklarında kristal yapıları 

temsil eden bağlı çiftlerin sayısı elde edilerek hacim kesiti (volume fraction) hesaplanmıştır. 

Hacim kesitleri kullanılarak Avrami katsayıları hesaplanmış ve model sistemlerin kristalleşme 

mekanizması hakkında bilgiler elde edilmiştir. Yine bu bağlı çiftler kullanılarak Cluster-Type 

Index (CTIM) metodu ile farklı türde polyhedron topakların yapısal analizi incelenmiş ve bu tür 

topakların kristalleşme mekanizmasına etkileri araştırılmıştır.    
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2.     MATERYAL ve YÖNTEM  

 

2.1. Moleküler Dinamik Hesaplamalar 

 

Moleküler dinamik (MD) yöntemi bir hesaplama hücresi ya da MD hücresi içerisine 

yerleştirilen parçacıkların klasik mekanik yasalarını temel alarak faz uzayında hareket 

denklemlerinin hesaplanması ile modellenen sistemin mikroskobik veya makroskobik yapısı 

hakkında bilgiler veren bir benzetim yöntemidir [56, 57]. Klasik MD yönetimde temel olarak 

parçacıkların ilk konumları model sistemi temsil eden örgü düzenine göre oluşturulur ve ilk 

hızlar tanımlanarak başlangıç aşaması hazırlanır. İkinci aşamada ise sayısal integrasyon 

algoritmaları kullanılarak model sistemin faz uzayında dengelenmesi sağlanır. Son aşamada 

denge halinde olan model sistem üzerinde ölçümler yapılması ile sonuçlar elde edilir [58].  

Atomik parçacıkların konumlarının MD hücre doğrultularına bağlı olarak değiştiği şekilce ve 

hacimsel olarak değişen MD yöntemi ilk defa Parrinello-Rahman tarafından tanımlanmıştır. 

Kübik MD hücresi içindeki bir i parçacığının konumu [59] 

 

 ri = Lsi = 1/3si                                                                                                             (2.1) 

 

şeklinde hücre kenarlarına lineer bağımlı olarak tanımlamıştır. Burada , MD hücresinin hacmi 

ve  L = 1/3 olup MD hücre kenarıdır. si, elemanları 0 ile 1 aralığında birimsiz sayılardan 

meydana gelen bir vektördür [58].  

   Parrinello ve Rahman (PR) tarafından tanımlanan MD hücresinin şekilce ve hacimsel 

değişimi göz önünde bulundurulmuştur. Bu değişim için MD hücresi eksenleri zamana bağlı üç 

vektörle tanımlanmıştır [30]. MD hücresi içindeki bir parçacığın konumu; 

 

 ri = A(t)i + B(t)i + C(t)i                                                                                                   (2.2) 

 

bağıntısı ile belirlenir. Burada A(t), B(t) ve C(t) vektörlerinin kartezyen koordinatlardaki 

bileşenleri h = (A, B, C) şeklinde ifade edilen bir matrisle tanımlanır ve 
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olarak yazılır. Sütun vektörleri si = (i, i, i) olmak üzere h matrisi 

  ri = hsi                                                                                                                           (2.4) 

dir. i ve j parçacıkları arasındaki uzaklığın karesi 

  r2
ij = (si – sj)

t G (si – sj)                                (2.5) 

 

ifadesi ile verilmektedir. Burada G metrik tensör olarak adlandırılır ve 

               G = hth                                                                                    (2.6) 

 

olarak verilir. t vektör veya tensör transpozu göstermektedir. MD hücresinin hacmi 

 =h = A (BC)                          (2.7) 

 

ile verilir. MD hücresinin yüzey büyüklükleri ve yönelimleri  = ( BC, CA, AB ) şeklinde 

bir matris ile tanımlanır.  

     Şekil ve hacimce değişebilen (NPH) topluluğunun Lagranjiyeni 

 

   


dış

t

1

t

PR )Tr(
2

1
)(

2

1
L pWm

N

i

iii

...

hhG  rss
.

                                                      (2.8) 

 

şeklinde yazılabilir [58]. Burada Tr(...) tensör izi olarak kullanılmıştır. W kütle boyutunda keyfi 

bir sabittir. Sistemin hareket denklemleri  
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olarak bulunur. Burada  mikroskobik zor tensörü olarak adlandırılır ve diyadik formda, 
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şeklinde verilir [58]. 

 

    Şekil 2.1 PR yönteminde düşünülen MD hücresinin kartezyen koordinat sistemindeki üç 

boyutlu görüntüsünü göstermektedir.  

 

 
 

Şekil 2.1. MD hücresinin kartezyen koordinat sistemindeki üç boyutlu görüntüsü [58] 

 

2.2. Gömülmüş Atom Metodu (GAM) 

 

Atomlar arası etkileşimleri tanımlamak için model sisteme uygun bir potansiyel 

fonksiyonu geliştirilmelidir. Metalik sistemleri ve alaşımların atomik etkileşimlerine uygun çok 

cisim etkileşimli potansiyel enerji fonksiyonu olan Gömülmüş Atom Metodunda (GAM) bir 

toplam enerji ifadesi [60, 61], 
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şeklinde verilir [61]. Burada, iki atom arasındaki (i ve j) etkileşim potansiyeli ij olarak verilir. 

Fi[i], i yük yoğunluğuna bağlı gömme fonksiyonelidir [61]. 

 

  



N

)i(j

ijji r                           (2.12) 

 

Farklı türde GAM yapıları olmakla beraber son yıllarda Sutton-Chen [62] tarafından farklı bir 

gömme enerji fonksiyonu tanımlamış ve benzetim çalışmalarında yaygın bir şekilde 

kullanılmıştır.  

 

2.3. Radyal Dağılım Fonsiyonları (RDF) 

 

Faz dönüşümleri sırasında atomların uzayda dizilişlerine bağlı olarak model bir sistemin 

yapısal özelliklerini belirlemek mümkündür. Radyal Dağılım Fonksiyonu (RDF) ile faz 

dönüşümlerinde sistemin hangi fazda olduğu hakkında bilgi sahibi olunabilir [61]. Referans 

olarak seçilen bir atomdan r + dr kadar uzaklıkta bulunan ∆r kalınlığında ve r yarıçaplı bir hacim 

elamanı (çember) içinde kalan atomların sayısına bakılır. Bu durumda, n(r), bu hacim elemanı 

içinde kalan atom sayısıdır [63]. RDF, 

 

      
rr

rn

N
rg i i







22 4
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                                                 (2.13) 

 

şeklinde tanımlanır. Şekil 2.2’de 1., 2.,…ni. komşu uzaklıklarına karşılık gelen radyal dağılım 

fonksiyonu eğrisi görülmektedir. İdeal bir kristal sisteminde belirli atomik uzaklıklara karşılık 

gelen RDF eğrilerinin pik şiddetleri daha keskindir ve uzun mesafe düzeninden dolayı daha fazla 

pik görülmektedir. Sıvı ve amorf gibi atomik dağılımların daha düzensiz olduğu kısa-mesafe 

düzenine sahip fazlarda ise en yakın komşu uzaklığında bir pik mevcut olup bu pik bu uzaklıkta 

atomların bulunma olasılığının yüksek olduğunu gösterir. Daha sonraki piklerin, r uzaklığı 

arttıkça, ikinci, üçüncü, komşu uzaklıklara bağlı olarak şiddetlerinde azalma olur ve sonunda 

ortalama yoğunluk bir noktada sabitleşir [58]. 
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Şekil 2.2. Radyal dağılım fonksiyonunun iki boyutlu örgüde elde edilmesi [64] 

 

Şekil 2.3’te sıvı metallerin ve amorf katıların, kristal ve bir gazın atomik dağılım fonksiyonu 

verilmiştir. 

 

 
 

Şekil 2.3. Gaz, sıvı, amorf katı ve kristal için radyal dağılım fonksiyonları [65] 
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2.4. Topak Tanımı 

 

Topaklar farklı şartlar altında bir arada tutulan atom ya da molekül topluluğu olmakla 

beraber, bulk (hacimli) maddeler ve küçük moleküller arasında bir köprü görevi yapan atom 

grupları şeklinde tanımlanabilir [66, 67]. Son zamanlarda yapılan araştırmalar atomik topakların 

hacimli katı maddelerden ve moleküllerden daha farklı olan fiziksel özelliklerini ortaya 

koymuştur. Özellikle maddelerin iç dinamiklerini oluşturduğundan maddelerin elektronik, 

mekanik ve termodinamik özelliklerini belirlemede birinci dereceden rol oynadıkları 

düşünülmektedir [68]. Atomik topaklar kompozisyona bağlı topaklar, çevreye bağlı topaklar ve 

büyüklüğe bağlı topaklar olmak üzere üç temel kısımda incelenebilir. Şekil 2.4’de farklı türde 

atomik topakların görüntüsünü verilmektedir [69].  

 

 

Şekil 2.4. Farklı türde atomik topaklar [69] 
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2.5. Honeycutt-Andersen (HA) Metodu 

 

Honeycutt-Andersen atomik topakların temel yapısını oluşturan, çok az sayıda komşu 

atoma sahip, kristal ve amorf yapılarda meydana gelen veya kendisini gösteren çok küçük 

boyutta atomik grupları belirleyen bir yöntem geliştirmiştir [36]. Bir atomik topağın amorf 

yapıyı temsil eden bir topak mı yoksa kristal yapıyı temsil eden bir topak mı olduğunu tespit 

etmek için o topağı meydana getiren az sayıda atomun meydana getirdiği bağlı çiftlere bakılır. 

HA analizine göre bir atomik topağı temsil eden veya onun hangi yapılardan meydana geldiğini 

gösteren dört temel indis mevcuttur (Şekil 2.5). Belirlenen bir kesim (cut-off) uzaklığı ile iki 

atomun bağlı olup olmadığına bakılır ve böylece bir atom grubunun (bağlı çift) temel özellikleri 

belirlenir. Örnek olarak; 1331 bağlı çifti ideal bir icosahedral (icos) topağın temel bağlı çifti 

olup; 1 indisi bir atom çifti arasında bağlanma olduğunu gösterir, 3 indisi her iki atom çiftine 

bağlı en yakın komşu atomu sayısıdır, diğer 3 indisi bu en yakın komşular arasındaki yapılan bağ 

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

[36]. Bu durumda, 1551 bağ çifti ideal (yapısal olarak kusursuz) icos topağını oluşturan temel 

bağlı çiftler iken, 1541 ve 1431 bağlı çiftler ise defekte olmuş (yapısal olarak kusurlu) icos 

topaklarının temel bağlı çiftleridir. 1421 yüzey merkezli kübik yapı (fcc), 1422 bağ çifti ise 

Hegzagonal sıkı-paket (hcp) yapısını temsil eder. 1661 ve 1441 bağlı çiftler ise cisim merkezli 

kübik (bcc) yapısının temel yapısını oluşturur [70]. Bazı bağlı çiftlerin görüntüleri Şekil 2.6’da 

gösterilmektedir [71]. 

 
                                  (a)              (b) 

 

Şekil 2.5. Honeycutt-Andersen metodunun gösterimi; kalın düz çizgi birbiriyle bağ yapan kök 

(root) çiftini, noktalı çizgi kök çiftle bağ yapan komşu atomları ve kesikli çizgi komşu atomların 

kendi arasında yaptığı bağları temsil emektedir. a) 1331 bağlı (bonded) çifti ve b) 2331 bağsız 

(non-bonded)  çifti [71] 
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Şekil 2.6. Bazı bağlı çiftlerin gösterimi [21, 72] 

 

 

2.6. Cluster-Type Index Metot (CTIM) 

 

HA analizine göre belirlenen farklı yapıdaki bağlı çiftlerin oluşturduğu kombinasyonlar 

ile sistem içinde meydana gelen polyhedronların belirlemek mümkündür. Cluster-type index 

metot (CTIM) metoduna göre dört tam sayı ile farklı tür polyhedron türü yapılar incelenebilir 

[37, 73]. Örnek olarak; (12 0 12 0) olarak nitelendirilen ideal icosahedral polyhedron yapısında 

ilk sayı merkez atomun sahip olduğu komşu atom sayısını (12), ikinci sayı 1441 türü bağlı 

çiftlerin sayısı, üçüncü sayı 1551 türü bağlı çiftlerin sayısını, dördüncü sayı ise 1661 türü bağlı 

çiftlerin sayısını göstermektedir. (13 1 10 2) polyhedronu bir defekte olmuş (yapısal olarak 

bozulmuş) icosahedral yapıyı temsil etmektedir. Önemli olarak nitelendirilen polyhedron 

türlerinden biri Frank-Kasper (FK) polyhedronu (14 0 12 2), Bernal polyhedronu ise (10 2 8 0) 

ile temsil edilir [73]. Şekil 2.7‘de kristal türü polyhedronların görüntüsü [74], Şekil 2.8‘de ise 

amorf yapıda görülen farklı türdeki polyhedronların görüntüsü verilmiştir [43]. 
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Şekil 2.7. Kristal türü polyhedronlar [74] 

 

 

 

Şekil 2.8. Bir alaşım sisteminde hızlı soğutma ile sistem içinde meydana gelen farklı türde 

polyhedron türleri. a) ideal icosahedron b) defekte olmuş icosahedron c) FK türü polyhedron 

[43] 
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2.7. Süper Örgü Türleri 

 

Katı çözeltiler veya alaşımlar düşük sıcaklıklarda atomların örgü noktalarına düzenli bir 

şekilde yerleşmesiyle birlikte düzenli yapıları meydana getirirler. Fakat kritik bir sıcaklıktan 

sonra atomların dizilişinde rastgelelik hakim olmaya başlar [61]. Bununla birlikte, örgünün temel 

kristal yapısına bağlı olarak L10, L11, L12 ve DO3 türü süper örgü yapıları mevcuttur [75]. Bazı 

süper örgülerin üç boyutta gösterimi Şekil 2.9’da verilmiştir. 

 

                   
                   (a)                                        (b)                                                 (c) 

 

 

Şekil 2.9. Bazı süper örgü türlerinin birim hücreleri a) L10 b) L12 c) DO3 [71] 

 

 

2.8. Amorf Fazdan Kristalizasyon Mekanizması 

 

Faz dönüşümlerinde başlangıç fazından fiziksel ve yapısal olarak özellikleri bakımından 

farklılık gösteren en az yeni bir faz oluşumu gerçekleşir [76]. Katılaşma süreci de atomik diziliş 

kısa mesafeli düzenden uzun mesafeli düzene bir başka deyişle kararlı kristal yapıyı oluşturana 

kadar devam eder. Sıvı fazdan kristal faza dönüşünün gerçekleşmesi çekirdeklenme ve büyüme 

olmak üzere iki aşamadan meydana gelir [77]. Çekirdeklenme homojen ve heterojen 

çekirdeklenme olarak ikiye ayrılır ve bu safhada yaklaşık olarak birkaç yüz atomdan oluşan ve 

büyüme yeteneği olan parçacıklar meydana gelir. Çekirdeklenme, küçük katı parçacıkların 

sıvıdan embriyolaşması ile olur [77] ve bu embriyonun etrafında büyüme meydana gelerek 

madde katılaşır. Çekirdek kararlı olmadan önce minimum kritik yarıçapa gelmelidir. Eğer atom 

grubunun yarıçapı kritik bir yarıçapa ulaşırsa parçacıkların bir araya gelip büyümesi devam eder. 

Yarıçap kritik bir değeri aşamaz ise atom grupları dağılmaya başlayarak sıvı içerisinde 

çekirdeklenme olayını tamamlayamaz. Bu kritik yarıçapa sahip parçacıklara embriyo, bu 

boyutun üzerindeki parçacıklara da çekirdek adı verilmektedir. Şekil 2.10’da sıvı içerisindeki 



14 

 

atomların çekirdeklenmesi sonucu son katının tane yapısının oluşumu şematik olarak 

gösterilmektedir [76, 77]. 

 

 

 
 

Şekil 2.10. Metallerde katılaşmanın ilerleyişinin şematik gösterimi [76] 

 

2.9. Amorf Yapıların Kristalizasyonu 

 

Amorf faz kararsız diyebileceğimiz yarı kararlı bir faz olduğundan enerjisini düşürerek 

daha kararlı bir faza dönüşme eğiliminde olur. Bununla beraber, mükemmel manyetik davranış 

ve yüksek korozyon direnci gibi amorf yapıların en önemli özelliklerinin, kristalleşme sürecinde 

kayboldukları gözlenmiştir [78, 79]. Nano-boyutta amorf katıların kristalleşmesi nano-

kristalleşme olarak adlandırılır. Metalik camdaki nano-kristal oluşumu iki adımda meydana gelir. 

a) sıvı alaşımının soğutulması ile amorf yapının oluşumu b) tavlama (annealing) ile amorf 

yapının kristalleşme sürecinin tamamlanması. Amorf faz içinde gömülmüş olarak bulunan nano-

kristallerin karışık bir yapıya sahip dört temel ölçütü mevcuttur [79]. Bu ölçütler sırasıyla; çok 

kademeli kristalleşme süreci, amorf fazda homojen çekirdeklerin varlığı, nano-kristal/amorf ara 

yüzeyinde düşük atomik difüzyonu ile çözünen elementin ayrışmasından kaynaklanan reaksiyon 

baskısı, geriye kalan amorf fazın yüksek termal kararlılığı şeklinde sıralanabilir. Amorf katıların 

kontrollü kristalleşmesinde çekirdeklenme kadar kristal büyüme de meydana gelir. Büyüme 

sürecinde düzensiz amorf yapıda gelişen ve kristal topakların yapısal özelliklerine bağlı olarak 

kurulan periyodik örgünün düzenlenme hızı ile amorf–kristal ara yüzey ısı akış hızı önemli 

faktörlerdir [79, 80].  
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2.10. Johnson-Mehl-Avrami (JMA) Kristalleşme Kinetikleri 

 

Deneysel olarak elde edilen çeşitli ölçümlerin sonuçları kullanılarak herhangi bir 

malzemenin aktivasyon enerjisi, reaksiyon hızı ve Avrami katsayısı (üsteli) gibi parametrelerin 

hesaplanması ve bu hesaplanan parametrelere göre bir malzemenin kristalleşme kinetiklerine 

bağlı olan özellikleri belirlenebilir [81]. Bu kristalleşme kinetikleri JMA üçlüsü tarafından 

tasarlanmış ve daha sonra farklı araştırmacılar tarafından geliştirilmiştir [82]. Sabit sıcaklıkta 

kristalleşme kinetikleri JMA denklemi ile belirlenir, 

 

      -ln( 1 – x ) = ( k t )n                        (2.14) 

 

Burada x bir t süresinde dönüşüme uğrayan hacim kesiti (volume fraction), n Avrami katsayısı 

(üsteli) ve k ise çekirdeklenme ve büyüme sürecindeki reaksiyon hızıdır. Bu denklem logaritmik 

olarak, 

 

     ln[ – ln( 1 – x ) ] = n ln(k) + n ln(t)                     (2.15) 

 

şeklinde yeniden yazılabilir [83]. Hacim kesitindeki değişim göz önüne alındığında, ln[-ln(1-

x)]’nin ln(t)’ye göre grafiğinin eğimi alınırsa Avrami katsayısı ya da üsteli (n) hesaplanabilir. 

Deneysel olarak elde edilen sonuçlara göre, Avrami katsayısının alacağı değerler 1 ile 4 arasında 

olup, genel anlamda şu şekilde yorumlanmaktadır [84]. Eğer n=1 değerini alır ise; yüzeysel 

çekirdeklenme ve tek boyutta büyüme, n=2 değerini alır ise; hacimsel çekirdeklenme ve tek 

boyutta büyüme, n=3 değerini alır ise; hacimsel çekirdeklenme ve iki boyutta büyüme, n=4 

değerini alır ise; hacimsel çekirdeklenme ve üç boyutta büyüme gerçekleşir [84, 85].  
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3. BULGULAR VE TARTIŞMA 

 

3.1. Moleküler Dinamik Hesaplamalar 

 

Benzetim çalışmasında, SC-GAM çok cisim etkileşmeli potansiyel enerji fonksiyonu 

(PEF) tabanlı MD yöntem kullanılarak ikili Cu-Pd, Cu-Pt ile üçlü Cu-Pd-Pt sistemler MD 

modellenmiştir. PEF güvenirliliğini tespit etmek amacıyla model sistemlerin deneysel olarak 

bilinen parametreleri kullanılarak faz uzayında dengeye getirilmiş ve geçerlilik sınırları test 

edilmiştir.   

Model sistemleri tanımlayan PEF için gerekli parametreler yapılan çalışmalardan alınmış ve bu 

çalışmada kullanılmıştır [54, 86]. Konsantrasyon etkisini belirlemek amacıyla, Cu atomuna Pd 

ve Pt katkısı her iki ikili model alaşım sistemlerine Cu90Pt10, Cu80Pt20, Cu70Pt30, Cu60Pt40 ve 

Cu90Pd10, Cu80Pd20, Cu70Pd30, Cu60Pd40 olacak şekilde uygulanmıştır. Üçlü model alaşım sistemi 

kurgusunda ise, Pd ve Pt katkısı Cu50Pt20Pd10(K1), Cu50Pt40Pd10 (K2), Cu70Pt10Pd20 (K3), 

Cu70Pt20Pd10 (K4), Cu90Pt05Pd05 (K5) şeklinde oluşturulmuştur. MD hesaplama hücresi ikili 

model alaşım sistemleri için 4000 atomlu olacak üç boyutta periyodik sınır şartları uygulanarak 

oluşturulmuştur.  Cu%40Pd alaşım modeli için atomlar MD hücresine 2400 atom Cu, 1600 

atom Pd olacak şekilde dağıtılmıştır. Üçlü model sistem için atom sayısı 4394 olacak şekilde 

belirlenmiştir. Atomik dağılımlar diğer model alaşım sistemlerine de atomik konsantrasyon 

oranlarına göre dağıtılmıştır. Başlangıç atom hızlarının belirlenmesinde istenilen sıcaklığa uygun 

Maxwell hız dağılımı kullanılmıştır. Δt integrasyon adımı Δt = 0,002t olarak seçilmiştir. Burada t 

Einstein çarpışma periyodu olarak bilinmektedir [58]. Tüm model sistemler için birim MD adımı 

3.324 fs olarak belirlenmiştir. Birim uzunluk 3.61 Å, birim enerji ise 1.238×10-2 eV olarak 

belirlenmiştir. Yapılan çalışmalarda kullandığımız 5. mertebeden öngörücü düzeltici Gear 

algoritması için bir integrasyon adım büyüklüğü seçilmiştir. 

 

 3.2. Model Sistemlerin Kurulumu 

 

3.2.1. İkili Alaşım sistemlerinin Kurulumu 

 

Cu-Pd model sistemi için atomların kristal örgü noktalarına yerleşimi deneysel olarak 

bilinen faz diyagramına uygun olarak oluşturulmuştur. Cu-Pd için faz diyagramı Şekil 3.1’de 

gösterilmektedir. Faz diyagramı incelendiğinde, yaklaşık 500 ile 871 K arasında Pd’nin farklı 

konsantrasyonlarına göre değişen faz geçişleri görülmektedir. Bunun dışındaki tüm sıcaklıklarda 

Cu1-xPdx yapısının düzensiz yüzey merkezli kübik (FCC) yapıya sahip katı çözelti olduğu 
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bilinmektedir [87]. Dolayısıyla başlangıç olarak Cu-Pd model sisteminin MD hücresi düzensiz 

FCC yapısında kurulmuştur.  

 

 

Şekil 3.1. Cu-Pd alaşım sistemin faz diyagramı [88] 

 

 

Cu-Pt yapısı için deneysel olarak bilinen faz diyagramı, Şekil 3.2‘de verilmiştir. Bakır 

ağırlıklı konsantrasyon değerleri için kristal örgünün L12 süper örgü yapısında olduğu 

görülmektedir. Dolayısıyla başlangıç olarak Pt’nin belirlenen konsantrasyon değerleri için MD 

hücresi, başlangıç olarak L12 süper örgü yapısında kurulmuştur.  
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Şekil 3.2. Cu-Pt alaşım sistemin faz diyagramı [51] 

 

 

Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemlerinin başlangıç örgü yapılarının üç boyutta gösterimleri, Şekil 3.3 

ve Şekil 3.4’de verilmiştir. Cu-Pt model sistemi için bakırın konsantrasyon oranına göre atomik 

dağılımlar ilk önce süper örgü noktalarına yerleşmesi sağlanmıştır. Geriye kalan işgal atomları 

ise gelişigüzel olarak örgü noktalarına yerleştirilmiştir. Cu-Pd model sistemi için ise bakırın tüm 

konsantrasyon oranları için atomik dağılım örgü noktalarına düzensiz olarak yerleştirilmiştir. 
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Şekil 3.3. Cu-Pd model sistemi için düzensiz FCC örgüsünün MD hücresi 

 

 

 

 

Şekil 3.4. Cu-Pt model sistemi için FCC tabanlı L12 örgüsünün MD hücresi 
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3.2.2. Üçlü Alaşım sistemlerinin Kurulumu 

 

Cu-Pt-Pd üçlü alaşımının örgü yapısı, BCC tabanlı B2 süper örgüsü ile birlikte FCC 

tabanlı L11 süper örgüsünün oluşturduğu üçlü intermetalik bileşik şeklindedir [89, 90]. L11 ve B2 

süper örgü yapıları, Şekil 3.5’de gösterilmiştir.   

 

 

Şekil 3.5. a) L11 ve b) B2 süper örgü yapıları 

 

 

Farklı Pt ve Pd katkılı Cu-Pt-Pd üçlü model alaşım sisteminin örgü yapısı başlangıç 

olarak Şekil 3.6’da görüldüğü üzere BCC tabanlı DO3 süper örgü şeklinde kurulmuştur [61]. 

Benzetim hesaplamalarımızın doğruluğunu görmek için model sistem 300 K sıcaklıkta 10000 

MD adımı bekletilmiştir. Daha sonra yaklaşık 7000 MD adımından sonra sistemin DO3 örgü 

yapısından L11 ve B2 örgü yapısının birlikte oluşturduğu ya da iki fazın birleşimi olan üçlü bir 

alaşım yapısına dönüştüğü görülmüştür.  
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Şekil 3.6. Cu-Pt-Pd model sistemin başlangıç olarak kurulan DO3 süper örgüye sahip MD 

hücresinin atomik dağılımı (mavi renk Cu, kırmızı renk Pd ve sarı renk Pt atomunu temsil 

etmektedir) 

 

 

Şekil 3.7, Cu70Pt20Pd10 sistemi için 300 K sıcaklıkta, 6500 ve 7000 MD adımlarımda elde 

edilen toplam RDF eğrilerini göstermektedir. RDF eğrileri BCC tabanlı DO3 yapısını temsil 

etmektedir. Bu durum ilk kurulumun DO3 yapısında olduğunun bir göstergesidir. Sistem 7000 

MD adımdan sonra DO3 yapısında kararlı kalmamış ve üçlü alaşımın bilinen FCC tabanlı L11 

yapısı ile birlikte bulunan BCC tabanlı B2 örgü yapısına dönüşmüştür. RDF eğrilerinden 

örgünün yapısal olarak farklılığı atomik uzaklıklara karşılık gelen piklerin farklı olması ve BCC 

tabanlı örgüde ilk pikin sağ tarafa doğru hafifçe genişlemesi olarak açıklanabilir. Fakat Pd’nin 

sistem içinde sayısının az olması nedeniyle, Cu-Pd ve Pt-Pd etkileşimleri toplam RDF 

eğrilerinde gözükmemektedir. Bu nedenle, sistem içerisindeki B2 örgüsünün varlığını göstermek 

için Cu-Pd ve Pt-Pd etkileşimlerini gösteren kısmi RDF eğrilerine ihtiyaç duyulmaktadır. Bu 

amaçla kısmi RDF eğrileri sonuçları ise Şekil 3.8 ve Şekil 3.9’da verilmiştir.  
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Şekil 3.7. 300 K sıcaklıkta 6500 ve 7000 MD adımlarında elde edilen Cu70Pt20Pd10 sistemine ait 

toplam RDF eğrileri (kırmızı eğriler 6500 MD adımdaki DO3 yapıyı, siyah eğriler 7000 MD 

adımdaki L11 yapıyı göstermektedir) 

 

 

 

Tüm atomlar üzerinden aynı tür ve farklı tür atomlar arasındaki uzaklıklardan elde edilen 

kısmi RDF eğrileri incelendiğinde, Cu-Cu ve Cu-Pt ye ait RDF pik konumları ideal FCC tabanlı 

L11 pik konumlarına karşılık gelmektedir. Şekil incelendiğinde, Cu-Pd ve Pt-Pd etkileşimlerinin 

çok az olduğu RDF eğrilerinin değerlerinin daha az olması ile açıklanabilir. Ayrıca kısmi RDF 

pik konumları FCC örgü yapısını temsil etmemektedir. Bu RDF eğrilerinin B2 yapısını 

gösterdiği yorumlanabilir.   
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Şekil 3.8. 300 K sıcaklıkta 7000 MD adımda elde edilen Cu70Pt20Pd10 sistemine ait kısmi RDF 

eğrileri ( Cu-Cu ve Cu-Pt etkileşimleri) 
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Şekil 3.9. 300 K sıcaklıkta 7000 MD adımda elde edilen Cu70Pt20Pd10 sistemine ait kısmi RDF 

eğrileri ( Cu-Pd ve Pt-Pd etkileşimleri) 

 

 

 

 

 

 

 

 



25 

 

Şekil 3.10, Cu70Pt20Pd10 model sistemi için 300 K sıcaklıkta 7000 MD adımı sonunda 

elde edilen L11 ile birlikte B2 örgülü MD hücrelerinin üç boyutta gösterimini vermektedir Şekil 

incelendiğinde Pd atomlarının (kırmızı atomlar) B2 örgü yapısına uygun olarak bakırın ya da 

platinin atomlarının oluşturduğu birim hücrenin orta noktasına yerleşme eğilimde olduğunu ispat 

etmektedir.  

 

 

 

 
 

Şekil 3.10. 300 K sıcaklıkta 7000 MD adımda elde edilen Cu70Pt20Pd10 model sistemine ait L11 

örgüsü ile birlikte B2 örgüsünün gösterimi (mavi renk Cu, Kırmızı renk Pd ve Sarı renk Pt 

atomunu temsil etmektedir) 

 

 

Bakırın diğer konsantrasyon değerleri içinde pik şiddetleri haricinde aynı RDF eğrileri 

gözlenmiştir. Şekil 3.11, Cu50Pt40Pd10 model sistemi için 300 K sıcaklıkta 7000 MD adımı 

sonunda elde edilen L11 ile birlikte B2 örgülü MD hücrelerinin üç boyutta gösterimini 

vermektedir. Şekil incelendiğinde Pd atomlarının (kırmızı atomlar) B2 örgü yapısına uygun 

olarak bakırın ya da platinin atomlarının oluşturduğu birim hücrenin orta noktasına yerleşme 

eğilimde olduğunu ispat etmektedir. Model sistemlerin atomik konumlarına göre oluşan MD 

hücreleri üç boyutlu düzende OVITO [91] atomik gösterim programı kullanılarak 

görüntülenmiştir. 
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Şekil 3.11. 300 K sıcaklıkta 7000 MD adımda elde edilen Cu50Pt40Pd10 model sistemine ait L11 

ile birlikte B2 örgüsünün gösterimi (mavi renk Cu, kırmızı renk Pd ve sarı renk Pt atomunu 

temsil etmektedir) 

 

 

3.3. İkili Model Alaşım Sistemlerinin İncelenmesi 

 

3.3.1. Isıtma Sürecinde Termodinamik ve Yapısal Özelliklerin İncelenmesi 

 

Cu-Pd ve Cu-Pt için sıcaklık 300 K’den başlayarak 2000 K sıcaklığına kadar 50 K 

sıcaklık artışlarıyla yükseltilmiş ve her bir sıcaklık aralığında 10000 MD adımı bekletilmiştir. 

Şekil 4.1, 300 K sıcaklıkta Pd ve Pt’a ait bazı termodinamik değişkenlerin MD adım ile değişimi 

göstermektedir. Her iki model sistem için MD hücreleri FCC tabanlı kübik yapıda kurulmuştur. 

Sıcaklığın artmasıyla birlikte hacimde doğrusal bir artış meydana gelmektedir. Ayrıca, belirli bir 

MD adımından sonra ise ani bir değişimin olduğu görülmektedir. Bu durum sıvı faza dönüşümün 

gerçekleştiği şeklinde yorumlanabilir. Bununla birlikte, belirli bir sıcaklık değerine kadar örgü 

parametresinde çok fazla bir değişimin olmadığı belirlenmiştir. Sıvı faza dönüşüm ile birlikte 

sıcaklık artması hacimde dalgalanmalara neden olduğu için örgü parametresinde de 

dalgalanmalar meydana gelmiştir. Tüm ısıtma sürecinde basınç sabit tutulduğu için basınç 

değerlerinde herhangi bir değişme gözlenmemiştir. 
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Şekil 3.12.  Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri için bazı termodinamik parametrelerin MD adımla 

değişimi 
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Şekil 3.12, ısıtma sürecinde Cu-Pd sisteminin farklı Cu konsantrasyon değerleri için 

potansiyel enerji fonksiyonu değerlerinin sıcaklıkla değişimini göstermektedir. Şekil 

incelendiğinde, sıcaklığın artmasıyla birlikte potansiyel enerji değeri belirli bir sıcaklık 

değerinden sonra ani artış veya değişim göstermektedir. Değişimin olduğu sıcaklık aralığı 

(süreksizlik) erime noktasına karşılık gelmektedir. Tüm sıcaklık değerlerinde Cu elementinin 

konsantrasyonu azaldıkça potansiyel enerji değeri azalmaktadır. 
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Şekil 3.13. Isıtma sürecinde Cu-Pd sisteminin farklı Cu konsantrasyon değerleri için potansiyel 

enerjinin sıcaklıkla değişimi 

 

Şekil 3.13, ısıtma sürecinde Cu-Pt sisteminin farklı Cu konsantrasyon değerleri için 

potansiyel enerjinin sıcaklıkla değişimini göstermektedir. Cu-Pd model sistemi ile 

karşılaştırıldığında potansiyel enerji grafiği eğrileri ile benzer davranışlar sergilemektedir. Yine 
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benzer şekilde, potansiyel enerjide ani değişimin olduğu sıcaklık aralığı erime noktasını 

göstermektedir. Bakırın konsantrasyonu azaldıkça potansiyel enerji değeri azalmaktadır. Cu-Pt 

model sistemi için potansiyel enerji fonksiyonu değeri 300 K sıcaklıkta yaklaşık -3,6 eV değerini 

alırken, Cu-Pd model sistemi için potansiyel enerji fonksiyonu değeri yaklaşık -4,4 eV değerini 

almaktadır. 
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Şekil 3.14. Isıtma sürecinde Cu-Pt sisteminin farklı Cu konsantrasyon değerleri için potansiyel 

enerjinin sıcaklıkla değişimi 

 

 

Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri için elde edilen erime sıcaklıklarının bakırın 

konsantrasyonuna göre değişimi, Çizelge 3.1’de verilmiştir. Her iki model sistem içinde bakırın 

konsantrasyonu azaldıkça erime noktalarının arttığı tespit edilmiştir. Elde edilen erime 
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sıcaklıklarının deneysel olarak bilinen erime sıcaklıkları değerleri ile uyumlu olduğu 

belirlenmiştir [51, 88]. Ayrıca, alaşım sistemlerinin deneysel verilerden elde edilmiş faz 

diyagramları incelendiğinde, farklı bakır konsantrasyonları için elde edilmiş erime sıcaklıkları ile 

benzetim metodu ile belirlenen erime sıcaklıkları arasında uyum olduğu görülmüştür [88]. Her 

iki model sistem için erime sıcaklıklarının bakırın konsantrasyonuna göre değişimi, Şekil 3.15’de 

gösterilmiştir.  

   

Çizelge 3.1.  Cu-Pd ve Cu-Pt alaşımları için ısıtma işlemi sonucu oluşan erime noktası tespiti 

 

Cu  konsantrasyonu 

 ( %) 

Erime Sıcaklığı (K) 

(Cu-Pd) 

Erime Sıcaklığı (K) 

(Cu-Pt) 

90 1250±25 1200±25 

80 1250±25 1300±25 

70 1300±25 1300±25 

60 1350±25 1350±25 

 

 

 

 

 

Şekil 3.15. Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri için bakırın farklı konsantrasyon değerlerine 

karşılık erime noktaları 
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Şekil 3.16, Cu60Pd40, Cu60Pd40, Cu60Pd40 ve Cu60Pd40 model sistemleri için erime 

sıcaklıklarında elde edilen MD hücresi içinde dağılım gösteren atomların görüntülerini 

göstermektedir. Atomların MD hücresi içinde düzenli yapıya ait kristal düzlemleri gözlenmemiş 

ve atomik dizilişler düzensiz bir şekilde gerçekleşmiştir. Yüksek sıcaklıklarda atomik 

hareketlilik artmış olup atomların gelişigüzel dağılım sergilediği bir düzene geçilmiştir. 

 

 

 

 

Şekil 3.16. Model sistemler için erime sıcaklıklarında elde edilen MD hücresi içindeki atomik 

dağılım görüntüleri Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri ( mavi renk Cu, kırmızı renk Pd sarı renk 

Pt atomlarını temsil etmektedir) a) Cu60Pd40 b)  Cu90Pd10 c)  Cu60Pt40 d)  Cu90Pt10 
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Cu %90 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin 300 K sıcaklıktan 

başlayarak MD yöntemle belirlenen erime sıcaklıklarına kadar ısıtma sürecindeki RDF eğrileri 

Şekil 3.17’da gösterilmiştir. Bakırın atomik yüzde olarak %90 ağırlıklı Pd ve Pt model sistemleri 

için RDF piklerine karşılık gelen atomik uzaklıklar ele alındığında, 300 K sıcaklıkta model 

alaşımların FCC tabanlı kristal örgü yapısında olduğu belirlenmiştir. Sıcaklığın artmasıyla 

birlikte, RDF eğrilerinin pik şiddetlerinde azalma gözlenmiştir. Bu durumun nedeni sıcaklığın 

artması ile birlikte iç enerjilerin ve atomik titreşimlerin artması olarak değerlendirilebilir. Pd 

katkılı Cu90Pd10 model sistemi 1250 K±25 K sıcaklıkta sıvı faza dönüşürken, Pt katkılı Cu90Pt10 

model sistemi ise 1200 K±25 K sıcaklıkta sıvı faza dönüşmüştür. 

 

 

 

 

Şekil 3.17. Cu %90 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin ısıtma sürecinde 

farklı sıcaklıklardaki RDF eğrileri 
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Cu %80 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin 300 K sıcaklıktan 

başlayarak MD yöntemle belirlenen erime sıcaklıklarına kadar ısıtma sürecindeki RDF eğrileri, 

Şekil 3.18’de gösterilmiştir. Cu80Pd20 ve Cu80Pt20 model sistemleri sırasıyla 1250 K±25 K ve 

1300 K±25 K sıcaklıklarında sıvı faza dönüşmüştür. 

 

 

 

Şekil 3.18. Cu %80 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin ısıtma sürecinde 

farklı sıcaklıklardaki RDF eğrileri 

 

Cu %70 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin 300 K sıcaklıktan 

başlayarak MD yöntemle belirlenen erime sıcaklıklarına kadar ısıtma sürecindeki RDF eğrileri, 

3.19’da gösterilmiştir. Cu70Pd30 ve Cu70Pt30 model sistemlerin 1300 K±25 K sıcaklığında sıvı 

faza dönüştüğü tespit edilmiştir. 
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Şekil 3.19. Cu %70 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin ısıtma sürecinde 

farklı sıcaklıklardaki RDF eğrileri 

 

Cu %60 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin 300 K sıcaklıktan 

başlayarak MD yöntemle belirlenen erime sıcaklıklarına kadar ısıtma sürecindeki RDF eğrileri, 

Şekil 3.20’de gösterilmiştir. Cu60Pd40 ve Cu60Pt40 model sistemleri sırasıyla 1350 K±25 K ve 

1300 K±25 K sıcaklıklarında sıvı faza dönüşüm gerçekleşmiştir. Bakırın konsantrasyonunun Pd 

ve Pt katkılı model sistemlerin erime sıcaklıkları üzerindeki etkisi, RDF eğrilerinden açıkça 

görülmektedir. Cu90Pd10 model sistemi 1250 K±25 K sıcaklıkta sıvı faza dönüşürken Cu60Pd40 

model sisteminin sıvı faza dönüşümü 1350 K±25 K sıcaklıkta meydana gelmiştir. Benzer 

şekilde, Cu90Pt10 yapısı 1200 K±25 K sıcaklıkta sıvı faza dönüşürken Cu60Pt40 model sisteminin 

sıvı faza dönüşümü 1350 K±25 K sıcaklıkta gerçekleşmiştir. Sonuç olarak, Cu konsantrasyonu 

arttıkça model sistemlerin erime sıcaklıkların azaldığı RDF ile belirlenmiştir. 
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Şekil 3.20. Cu %60 konsantrasyonu için Pd ve Pt katkılı model sistemlerin ısıtma sürecinde 

farklı sıcaklıklardaki RDF eğrileri 

 

Cu-Pd alaşım sistemi için ısıtma işlemi sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerleri 

için kristal yapıları temsil bağlı çiftlerin sayısal değerlerinin sıcaklıkla değişimi, Şekil 3.21’de 

gösterilmiştir. Şekil incelendiğinde, 300 K sıcaklıkta 1421 bağlı çiftlerinin sayısı %100 olarak 

elde edilmiştir. Bu sonuç sistemde yalnızca FCC kristal örgüleri temsil eden bağlı çiftlerinin 

oluştuğunun göstergesidir. Model alaşım ilk olarak FCC tabanlı örgü yapısında kurulduğundan, 

1421 bağlı çiftlerinin maksimum sayıda elde edilmesi olağan bir durum olarak 

değerlendirilmiştir. Diğer kristal türü örgü yapıları temsil eden 1422, 1441 ve 1661 bağlı çiftlerin 

varlıkları ise görülmemektedir. Cu-Pd model sisteminin sıcaklığının artması ile birlikte erime 

sıcaklıklarına yakın sıcaklıklarda 1421 bağlı çiftlerinin sayısı azalırken, diğer kristal türü bağlı 

çiftlerin sayısı artış göstermiştir. Erime sıcaklığında 1421 bağlı çiftlerinin sayısında ani bir 

azalma gözlenmiştir. Bu durum model sistemlerin sıvı faza dönüşüme uğradığının göstergesidir.  
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Cu-Pt alaşım sistemi için ısıtma işlemi sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerlerine 

karşılık olarak kristal yapıları temsil bağlı çiftlerin sayısal değerlerinin sıcaklıkla değişimi, Şekil 

3.22’de gösterilmiştir. Benzer bir süreç Cu-Pt model sistemi içinde söz konusu olup, erime 

sıcaklığına gelindiğinde 1421 bağlı çiftlerinin sayısında ani bir azalma gözlenmiştir. 

 

0 400 800 1200 1600 2000 2400 2800
T(K)

0

20

40

60

80

100

B
ağ

lı
 ç

if
tl

er
in

 s
ay
ıs
ı 

(%
) 1421







1422

1441

1661

0 400 800 1200 1600 2000 2400 2800
T(K)

0

20

40

60

80

100
Cu90Pd10 Cu80Pd20

0 400 800 1200 1600 2000 2400 2800
T(K)

0

20

40

60

80

100

B
ağ

lı
 ç

if
tl

er
in

 s
ay
ıs
ı 

(%
) 1421







1422

1441

1661

0 400 800 1200 1600 2000 2400 2800
T(K)

0

20

40

60

80

100
Cu60Pd40Cu70Pd30

1421







1422

1441

1661

1421







1422

1441

1661

Isıtma Isıtma

Isıtma Isıtma

Erime

Erime Erime

Erime

 

 

Şekil 3.21. Isıtma sürecinde Cu-Pd alaşımı için kristal örgü yapısını temsil eden bağlı çiftlerin 

sıcaklıkla değişimi 
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Şekil 3.22. Isıtma sürecinde Cu-Pt alaşımı için kristal örgü yapısını temsil eden bağlı çiftlerin 

sıcaklıkla değişimi 

 

Şekil 3.23, ısıtma sürecinde Cu-Pd model sistemi için bakırın farklı konsantrasyon 

değerlerinde amorf fazda kendini gösteren atomik topakları temsil eden bağlı çiftlerin sıcaklık ile 

değişimini göstermektedir. 300 K sıcaklıkta, sistemin başlangıç örgü yapısı FCC tabanlı örgü 

yapısında kurulduğundan amorf fazda meydana gelen bu tür bağlı çiftler görülmemektedir. 

Sıcaklığın artması ile birlikte, bu tür bağlı çiftlerin sayısı artmakla beraber erime sıcaklığında 

değerleri maksimum sayıya ulaşmıştır. Bu tür bağlı çiftler amorf ve sıvı fazda olduğu gibi atomik 

dağılımların düzensiz olduğu yapılarda oldukça fazla görülmektedir [92]. Bu durum bakırın tüm 

konsantrasyonları için sıvı fazda bu tür bağlı çiftlerin sayısının fazla olması ile uyumlu bir 
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sonuçtur. Çok yüksek sıcaklıklarda atomik hareketliliğin artmasıyla birlikte yapı oldukça 

düzensiz bir dağılım sergilediğinden kesim uzaklığına giren atom sayısı azalmış ve bağlı çiftlerin 

sayısı sıfıra doğru gitmiştir.  Benzer davranış Cu-Pt model sistemi içinde görülmekte olup ısıtma 

sürecinde amorf fazda kendini gösteren atomik topakları temsil eden bağlı çiftlerin sıcaklık ile 

değişimi, Şekil 3.24’de gösterilmektedir.  
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Şekil 3.23. Isıtma sürecinde Cu-Pd alaşımı için amorf yapıda bulunan topakları temsil eden bağlı 

çiftlerin sıcaklıkla değişimi 
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Şekil 3.24. Isıtma sürecinde Cu-Pt alaşımı için amorf yapıda bulunan topakları temsil eden bağlı 

çiftlerin sıcaklıkla değişimi 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



40 

 

3.2.2. Hızlı Soğutma Sürecinde Termodinamik ve Yapısal Özelliklerin İncelenmesi 

 

Model alaşım sistemlerinin sıcaklığı 1300 K sıcaklıktan başlayarak 100 K sıcaklık 

azaltılması ile 300 K’ne düşürülmüştür. Her bir sıcaklık azalışında (T2-T1=ΔT) 1000 MD adımı 

bekletilmiştir. Buna göre soğutma hızı 3×1013 K/s olarak belirlenmiştir. Hızlı soğutma sürecinde 

bakırın farklı konsantrasyon değerleri için Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemlerinin farklı 

sıcaklıklarda elde edilen RDF eğrileri, Şekil 3.25’de gösterilmiştir. Hızlı soğutma işlemi 

sırasında kristal örgü noktalarına yerleşmek için yeterli zaman bulamayan atomlar düzenli kristal 

yapıyı oluşturamadığı için yapının amorf fazda kararlı kaldığı tespit edilmiştir. 

 

2 3 4 5 6 7

r (Å)
2 3 4 5 6 7

r (Å)

g
(r

)

1300 K

Cu90Pd10

900 K

500 K

400 K

300 K

1300 K

900 K

500 K

400 K

300 K

Cu90Pt10

amorf

sıvı

amorf

sıvı

2 3 4 5 6 7

r (Å)
2 3 4 5 6 7

r (Å)

1300 K

Cu80Pd20

900 K

500 K

400 K

300 K

1300 K

900 K

500 K

400 K

300 K

Cu80Pt20

amorf

sıvı

amorf

sıvı

2 3 4 5 6 7

r (Å)
2 3 4 5 6 7

r (Å)

g
(r

)

1300 K

Cu70Pd30

900 K

500 K

400 K

300 K

1300 K

900 K

500 K

400 K

300 K

Cu70Pt30

amorf

sıvı

amorf

sıvı

2 3 4 5 6 7

r (Å)
2 3 4 5 6 7

r (Å)

1300 K

Cu60Pd40

900 K

500 K

400 K

300 K

1300 K

900 K

500 K

400 K

300 K

Cu60Pt40

amorf

sıvı

amorf

sıvı

 

Şekil 3.25. Hızlı soğutma sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerleri için Cu-Pd ve Cu-Pt 

sistemlerinin farklı sıcaklıklarda elde edilen RDF eğrileri 
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Hızlı soğutma sürecinde 300 K sıcaklıkta bakırın farklı konsantrasyon (%60 ve %90) 

değerleri için Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemlerine ait MD hücresi içinde oluşan atomik dağılım 

görüntüsü, Şekil 3.26’da verilmiştir. Hızlı soğutma sürecinde model sistemleri meydana getiren 

atomlar kristal örgü noktalarına yerleşme imkânı bulamayarak kristal düzlemleri oluşturmamış 

ve atomlar düzensiz bir dağılım sergileyerek amorf fazda kararlı kalmışlardır. 

 

 

 

 

 

Şekil 3.26. Hızlı soğutma sürecinde 300 K sıcaklıkta bakırın farklı konsantrasyon değerleri için 

Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemlerinin MD hücresi içindeki atomik dağılım görüntüleri ( mavi renk 

Cu, kırmızı renk Pd sarı renk Pt atomlarını temsil etmektedir) a) Cu60Pd40 b)  Cu90Pd10 c)  

Cu60Pt40 d)  Cu90Pt10 
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Hızlı soğutma sürecinde Cu-Pd için bakırın farklı konsantrasyonları alınarak elde edilen 

kristal türü bağlı çiftlerin sayısının sıcaklıkla değişimi, Şekil 3.27‘de verilmiştir. Şekil 

incelendiğinde, sıcaklığın azalması ile birlikte bakırın tüm konsantrasyon değerleri için 1441 ve 

1661 kristal bağlı çiftlerin sayısı belirli bir sıcaklıktan sonra azalırken, 1421 ve 1422 kristal bağlı 

çiftlerin sayısı artmıştır. Bu durum, BCC türü kristal örgülerin yapısal olarak bozularak daha çok 

FCC türü kristal yapılara dönüşümün göstergesi olarak değerlendirilebilir. 1422 bağlı çiftlerin 

değeri genel olarak tüm model sistemler için 700 K değerinden sonra artış göstermiştir. Ancak 

Cu60Pd40 konsantrasyonu için sayısı hızla artarak  %10 maksimum değerine ulaşmıştır. 
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Şekil 3.27. Hızlı soğutma sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerlerinde Cu-Pd alaşımı için 

kristal türü bağlı çiftlerin sayısının sıcaklıkla değişimi 
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 Hızlı soğutma sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerleri için Cu-Pt model 

sistemine ait kristal yapıları temsil eden bağlı çiftlerin sıcaklıkla değişimi Şekil 3.28’de 

gösterilmektedir. Cu-Pt alaşımı için kristal bağlı çiftlerin sayısal değişimi Cu-Pd model 

sisteminde olduğu gibi bir benzerlik göstermektedir. 1422 bağlı çiftlerin sayısı Cu60Pd40 

maksimum değerinde olurken, aynı bağlı çiftlerin sayısının Cu80Pt20 model sistemi için 

maksimum değerini aldığı görülmektedir. 1422 bağlı çiftlerinin amorf fazda varlığının 

hegzagonal kristal örgülerinin kübik kristal örgülere göre daha fazla olduğu sonucunu 

doğurmaktadır. 
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Şekil 3.28.  Hızlı soğutma sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerlerinde Cu-Pt alaşımı için 

kristal bağlı çiftlerin sayısının sıcaklıkla değişimi 
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Hızlı soğutma sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerleri için Cu-Pd ve Cu-Pt 

model sistemlerine ait amorf yapılarda görülen bağlı çiftlerin sayısının sıcaklıkla değişimi, Şekil 

3.29 ve Şekil 3.30’da gösterilmektedir. Hızlı soğutma sürecinde amorf bağlı çiftlerin sayısı 

(1551, 1541,1431) hızla artmıştır. 1551 bağlı çiftlerin değeri tüm konsantrasyon değerleri için 

700 K civarına kadar hızla artmış bu sıcaklık sonrasında ise hızla azalmıştır. Platin 

konsantrasyonunun en fazla olduğu (Cu60Pt40) model sisteminde 1551 bağlı çiftlerin sayısı en 

yüksek (%20) değerini almıştır. 1431 bağlı çiftlerinin sayısı ise genel olarak %20 - %30 arasında 

değerler almıştır.  1541 amorf bağlı çiftlerinin sayısı tüm model sistemler için ise soğutma süreci 

boyunca hızla artarak %20 değerinin üzerine çıkmıştır. Cu90Pt10 için 1551 bağlı çiftlerinin sayısı 

%21 ‘den %17’ye bir azalma göstermiştir.  
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Şekil 3.29. Hızlı soğutma sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerlerinde Cu-Pd alaşımı için 

amorf bağlı çiftlerin sayısının sıcaklıkla değişimi 
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Şekil 3.30.  Hızlı soğutma sürecinde bakırın farklı konsantrasyon değerlerinde Cu-Pt alaşımı için 

amorf bağlı çiftlerin sayısının sıcaklıkla değişimi 

 

Her iki sistem için amorf türü bağlı çiftlerin sayısının sıcaklıkla değişimi incelendiğinde 

sıvı fazda ve yüksek sıcaklıklarda minimum değerde olduğu belirlenmiştir. Düşük sıcaklarda ise 

1541 ve 1431 bağlı çiftlerin sayısı maksimum değerlerine ulaşmıştır. Bu sonuç, defekte olmuş 

icos türü topakların amorf fazda daha çok hakim olduğunu göstermektedir. İdeal icos topakları 

oluşturan 1551 bağlı çiftlerin değişimi daha farklıdır. 1551 bağlı çiftlerinin sayısı 300 K 

sıcaklıkta, bakırın tüm konsantrasyon değerlerinde en düşük değerini almaktadır. Fakat Cu-Pd 

alaşımı için farklı bir durum söz konusudur. 1551 bağlı çifti Cu90Pd10 alaşım sisteminde en 

yüksek değerini almıştır. Bu sonuç Cu-Pd alaşımı için bakır konsantrasyonun ideal ICOS türü 
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topakları oluşmasında önemli bir etkiye sahip olduğu sonucuna varılır. Amorf oluşturma eğilimi 

ideal ICOS türü ve buna bağlı olarak 1551 bağlı çiftlerin sayısı ile orantılıdır. Bu durum, amorf 

yapı oluşturma eğiliminin en fazla Cu90Pd10 model sisteminde meydana geldiği belirlenmiştir.  

 

3.2.3. Tavlama Sürecinde Kristalleşme Mekanizmasının İncelenmesi 

 

3.2.3.1. Avrami Katsayılarının Belirlenmesi 

 

Model sistemler için tavlama süreci şu aşamalardan meydana gelmektedir. 1. aşamada, 

Sıvı fazdan itibaren 3×1013 K/s soğutma hızı uygulanarak model sistemlerin amorf faza 

dönüşümü gerçekleştirildi. Amorf fazdan itibaren sıcaklıklar sırasıyla 400 K, 500 K, 600 K ve 

700 K sıcaklıklarına yükseltildi. 2. aşamada, amorf fazdan itibaren 50000 MD adımı bekletilerek 

kristalleşmenin olup olmadığı belirlenmeye çalışıldı. 3. aşamada, 50000 MD adımında 

kristalleşme olayı gözlenmediğinden bekletme süresi 500000 MD adımına çıkarılarak işlem 

tekrar edildi. 4. aşamada, 500000 MD adımında kristalleşme gözlendiğinden kristalleşmenin 

özelliklerini belirleyen Avrami katsayıları farklı tavlama sıcaklıklarında hesaplandı. Son adımda 

ise yine farklı tavlama sıcaklıklarında meydana gelen polyhedron türü topakların kristalleşme 

mekanizmasına etkisi araştırıldı.    

Şekil 3.31, Cu60Pd40 ve Cu60Pt40 model sistemleri için farklı tavlama sıcaklıklarında 

50000 MD adımı bekletilerek elde edilen RDF eğrilerinin değişimini göstermektedir. Tavlama 

sürecinde model alaşım sistemlerinin 300 K sıcaklık değerinden başlayarak (0 ns) farklı tavlama 

süreleri içinde yapısal özellikleri incelenmiştir. Şekil incelendiğinde,  tavlama sürecinde hem 

Cu60Pd40 hem de Cu60Pt40 model sistemleri için 300 K sıcaklık değerinden 400 K sıcaklığına 

arttırıldığında bu süreç içerisinde herhangi bir kristal faza dönüşün gerçekleşmemiş ve model 

sistemler amorf fazda kararlı kalmıştır. Aynı şekilde, 300 K sıcaklıktan 500 K, 600 K ve 700 K 

sıcaklık değerine çıkarılan tavlama sürecinde herhangi bir kristal örgü düzeni oluşmamıştır. 
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Şekil 3.31. Cu60Pd40 ve Cu60Pt40 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

50000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

 

Şekil 3.32, Cu70Pd30 ve Cu70Pt30 model sistemleri için farklı tavlama sıcaklıklarında 

50000 MD adımı bekletilerek elde edilen RDF eğrilerinin değişimini göstermektedir. Sıcaklık 

300 K değerinden 400 K ve 500 K sıcaklıklarına arttırıldığında amorf fazda yapı amorf fazda 

iken, 600 K ve 700 K sıcaklık değerlerine çıkılarak yapılan tavlama sürecinde Cu70Pd30 ve 

Cu70Pt30 model sistemlerin sıvı fazda olduğu tespit edilmiştir. 
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Şekil 3.32. Cu70Pd30 ve Cu70Pt30 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

50000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

Şekil 3.33, Cu80Pd20 ve Cu80Pt20 model sistemleri için farklı tavlama sıcaklıklarında 

50000 MD adımı bekletilerek elde edilen RDF eğrilerinin değişimini göstermektedir Bu şekil ele 

alındığında, benzer şekilde dört farklı tavlama sıcaklığı sürecinde kristal örgü yapısı 

gözlenmemiştir. 
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Şekil 3.33. Cu80Pd20 ve Cu80Pt20 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

50000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

 

 Şekil 3.34, Cu90Pd10 ve Cu90Pt10 model sistemleri için farklı tavlama sıcaklıklarında 

50000 MD adımı bekletilerek elde edilen RDF eğrilerinin değişimini göstermektedir. Cu90Pd10 

ve Cu90Pt10 model sistemleri karşılaştırıldığında, 300 K sıcaklık değerinden 600 K sıcaklık 

değerine sırasıyla farklı tavlama sürelerinde bekletilerek uygulanan tavlama işleminde Cu90Pt10 
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model sisteminin RDF eğrilerinin belirli atomik uzaklıklara karşılık gelen pik şiddetlerinin daha 

belirgin olmaya başladığı görülmektedir. Bu durum kristal örgü düzeni yapısına dönüşümün az 

da olsa gerçekleştiği şeklinde yorumlanmıştır. Pt katkılı Cu alaşım sisteminin bakırın 

konsantrasyon oranının en yüksek olması durumunda kristal faza dönüşüm için ideal bir yapı ve 

oran olduğu sonucuna varılmıştır. Aynı durumdaki Pd katkılı Cu90Pd10 model sisteminde 

herhangi bir kristal faza dönüşüm gözlenmemiştir. Sonuç olarak, tavlama zamanının düşük 

tutulduğu durumda en fazla Cu oranlı ve Pt katkılı model sistemi yüksek tavlama sıcaklığında 

kristalleşmeye neden olmuştur.  

 

 

Şekil 3.34. Cu90Pd10 ve Cu90Pt10 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

50000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 
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 Farklı tavlama sıcaklıklarında 50000 MD adımı bekletilerek elde edilen RDF eğrileri 

incelendiğinde her iki model sistem içinde ideal kristal faza dönüşümün gerçekleşmediği 

belirlenmiştir. Bu bekletme zamanı yeterli olmadığı için aynı tavlama sıcaklıklarında daha fazla 

MD adım bekletme sağlanmış ve aynı sıcaklıklarda 500000 MD adımı bekletilerek kristal faza 

dönüşümün meydana gelip gelmediği araştırılmıştır. Bekletme zamanının artırtılmasıyla elde 

edilen Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri için farklı tavlama sıcaklıklarında 500000 MD adım 

bekletilerek elde edilen RDF eğrileri, Şekil 3.35, Şekil 3.36, Şekil 3.37 ve Şekil 3.38’de 

gösterilmiştir.    

 

 

Şekil 3.35. Cu60Pd40 ve Cu60Pt40 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 
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 Şekiller incelendiğinde, genel anlamda belirli atomik uzaklıklarına karşılık gelen RDF 

eğrilerinin pik şiddetlerinin daha belirgin ve şiddetli olduğu belirlenmiştir. Tüm model alaşım 

sistemleri için Pt katkılı alaşımlar Pd katkılı alaşımlara göre daha erken zamanda kristalleşmeye 

başladığı görülmektedir. Bir başka ifadeyle, alaşım sistemine Pt katkısı amorf fazdan itibaren 

yeniden kristalleşme sürecini azaltmıştır. Sadece 700 K tavlama sıcaklığında Cu60Pt40 model 

sistemi haricinde her iki model sistem içinde herhangi bir kristalleşme görülmemiş ve model 

sistemler sıvı fazda kararlı kalmıştır. Burada özellikle 700 K sıcaklıkta model sistemin sıvı faza 

dönüşümün gerçekleşmemesini Pt katkısının etkisi olarak değerlendirilebilir. Cu60Pd40 için 400 

K, Cu70Pd30 için 400 K ve Cu80Pd30 için 400 K ve 500 K tavlama sıcaklıklarında herhangi bir 

kristal faza dönüşüm oluşmamıştır. Cu-Pd yapısına ait deneysel çalışmalarda faz diyagramları 

incelenmiş ve Cu-Pd alaşımına düzenlilik-düzensizlik noktasının belirlendiği elektron 

difraksiyon ölçümleri incelenmiştir. Bu deneysel sonuçlara göre Cu-Pd yapısı için, Watanabe 

vd., [93] Pd’nin atomik yüzdesel olarak %13-%28 arasında değiştiği bölgede kısa-mesafe düzeni 

gözlemiştir. Kısa-mesafe düzenine sahip bu düzensiz bölgelerin düzenli yapıdaki alanların içinde 

mevcut olduğu sonucu elde edilmiştir. Cu-Pd model sisteminde Pd’nin belirli konsantrasyonları 

için kristal faza dönüşmemesinin sebebi meydana gelen bu düzensiz bölgelerin varlığı olarak 

açıklanabilir [88].  
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Şekil 3.36. Cu70Pd30 ve Cu70Pt30 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 
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Tavlama sürecinde bakır etkisinin kristalleşmeye etkisini gözlemlemek amacıyla en 

düşük ve en yüksek Cu konsantrasyonlu Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemlerine ait RDF eğrileri, 

Şekil 3.39 ve Şekil 3.40’da gösterilmektedir. RDF eğrileri incelendiğinde, Cu60Pt40 model 

sisteminin tüm tavlama zamanlarında kristal faza dönüşümü gerçekleşmemiştir. Bakır 

konsantrasyon oranı %90 çıkartıldığında, 0,798 ns’den sonra kristal pik şiddetleri artmış ve RDF 

pikleri daha belirgin olmaya başlamıştır. 400 K tavlama sıcaklığında RDF eğrileri 

incelendiğinde, düşük tavlama sıcaklığında bakırın konsantrasyon oranı arttıkça kristalleşmenin 

gerçekleştiği görülmüştür. Model alaşım sistemleri için 700 K tavlama sıcaklığı hariç diğer tüm 

tavlama sıcaklıklarında kristalleşme gözlenmiştir. Ancak, model sistemler karşılaştırıldığında 

farklı tavlama sıcaklıklarında Pt katkılı alaşım sistemlerinde Pd katkılı sistemlere göre 

kristalleşme sürecinin daha erken başladığı gözlenmiştir. 700 K tavlama sıcaklığında Cu60Pt40 

model sisteminde kristalleşme gözlenirken Cu60Pd40 model sisteminde yapı sıvı fazda kalmıştır. 

400 K, 500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarında kristalleşme meydana gelmiş ancak yine iki 

farklı alaşım sistemi karşılaştırıldığında Pt katkılı model sistemde kristalleşme sürecinin daha 

erken başladığı görülmüştür önceden başlamıştır. Bakır ağırlıklı Pd ve Pt alaşımları 

incelendiğinde, Pt atomunun katkısının Pd atomuna göre kristalleşme eğilimini arttırdığı 

sonucuna varılmıştır.   
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Şekil 3.37. Cu80Pd20 ve Cu80Pt20 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 
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Şekil 3.38. Cu90Pd10 ve Cu90Pt10 model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 
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Şekil 3.39 ve Şekil 3.40 400 K tavlama sıcaklığında farklı tavlama zamanları için 

Cu60Pd40 ve Cu90Pd10 model sistemlerine ait RDF eğrilerini göstermektedir. Düşük tavlama 

sıcaklığında tüm tavlama zamanlarında Cu60Pd40 model sistemi amorf fazda kararlı kalmış ve 

kristal faza dönüşüm gerçekleşmemiştir. Bakırın yoğunlaşma oranı arttıkça Cu90Pd10 model 

sistemi için 1,662 ns’de kristal pikleri belirgin olmaya başlamıştır ve düzenli kristal faza 

dönüşüm gerçekleşmiştir. RDF eğrilerinde elde edilen sonuçlar düşük tavlama sıcaklığında Pt 

katkılı model sistemin Pd katkılı model sisteme göre daha erken kristalleşmeye başladığını 

göstermektedir.  

 

 
 

Şekil 3.39. Cu%60 ve Cu%90 konsantrasyonlu Pt katkılı model sistemler için 400 K tavlama 

sıcaklığında ve farkı zamanlarda RDF eğrileri 
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Şekil 3.40. Cu %60 ve Cu %90 konsantrasyonlu Pd katkılı model sistemler için 400 K tavlama 

sıcaklığında ve farkı zamanlarda RDF eğrileri 
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Tavlama sürecinde farklı Cu konsantrasyon değerlerinde Cu-Pd model sistemi için 400 

K, 500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarında kristal yapıdaki bağlı çiftlerin toplam (1421 + 1422 + 

1441 + 1661) sayısının yüzde olarak değerlerinin zamanla değişimi, Şekil 3.41’de gösterilmiştir. 

Cu90Pd10 model sistemi için kristal bağlı çift sayısı 500 K ve 600 K tavlama sıcaklığında 0,2 ns 

den sonra yaklaşık 0,8 ns kadar hızlı bir değişim (artış) göstermiş fakat 400 K tavlama 

sıcaklığında bu değişim 1,2 ns’ye kadar yavaş bir artış olarak gerçekleşmiştir. Düşük tavlama 

sıcaklığında daha geç kristalleşme gerçekleşmiştir. Tavlama sıcaklığı arttıkça kristal yapıları 

temsil eden bağlı çiftlerin sayısında azalma gözlenmiştir. Cu80Pd20 ve Cu60Pd40 model sistemleri 

için 400 K ve 500 K tavlama sıcaklıklarında kristal bağlı çiftlerin sayısı düşük kalmıştır. 600 K 

tavlama sıcaklığında ise yaklaşık 1 ns den itibaren artış göstermiş ve sayısı sabit kalmıştır. Bu 

durum 600 K sıcaklığında kristalleşmenin meydana geldiğini göstermektedir. Cu70Pd30 model 

sisteminde 400 K kristalleşme gözlenmez iken, 500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarında ise 

kristalleşme gerçekleşmiştir. Genel anlamda, tavlama sıcaklığı arttıkça kristalleşmenin daha 

kolay meydana geldiği sonucuna varılmıştır.   

Tavlama sürecinde farklı Cu konsantrasyon değerlerinde Cu-Pt model sistemi için 400 K, 

500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi 

Şekil 3.42’de gösterilmiştir. Şekil incelendiğinde, Pd katkılı Cu-Pd model sisteminden farklı 

olarak Cu60Pt40 için 400 K tavlama sıcaklığının dışında tüm yoğunlaşma değerlerinde 

kristalleşmenin gerçekleştiği söylenebilir. Yüksek tavlama sıcaklıklarında ise tam kristalleşme 

görülmektedir. Bu sonuçlar RDF eğrilerinden elde edilen sonuçlar ile karşılaştırıldığında 

uyumludur. 400 K tavlama sıcaklığında Cu60Pt40 model sistemi için en son zamanda kristal bağlı 

çiftlerin sayısı yaklaşık %30 civarındadır. RDF eğrisi incelendiğinde, amorf fazda olduğu 

kristalleşmenin gerçekleşmediği belirlenmiştir. Cu80Pt20 model sistemi için 500 K tavlama 

sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin sayısı yaklaşık %45 civarındadır. Aynı sıcaklıkta RDF eğrisi 

incelendiğinde kristal piklerin daha belirgin olmaya başladığı açıkça görülmektedir. Bu durum 

RDF eğrilerinin pik şiddetleri ile kristal türü bağlı çiftlerin sayısı arasındaki ilişkiyi ortaya 

koymaktadır. Avrami katsayılarını hesaplamak için kristal bağlı çiftlerin yüzdesel oranları 0-1 

arasındaki değerlere dönüştürülmüş ve bunlar hacim kesiti olarak yorumlanmıştır. Model sisteme 

ait hacim kesitlerinin zamana karşı grafikleri, Şekil 3.43 ve Şekil 3.44’de verilmiştir.  
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Şekil 3.41. Farklı Cu konsantrasyon değerlerinde Cu-Pd model sistemi için 400 K, 500 K ve 600 

K tavlama sıcaklıklarında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi 
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Şekil 3.42. Farklı Cu konsantrasyon değerlerinde Cu-Pt model sistemi için 400 K, 500 K ve 600 

K tavlama sıcaklıklarında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi 
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Şekil 3.43. Bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pd model sistemleri için hacim kesitinin (x) 

zamanla değişimi 
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Şekil 3.44. Bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pt model sistemleri için hacim kesitinin (x) 

zamanla değişimi 

 

 

Avrami katsayılarını hesaplamak için hacim kesitindeki değişim göz önüne alınarak, ln[-

ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre grafiğinin eğimi alınmıştır. Deneysel olarak elde edilen sonuçlara göre, 

Avrami katsayısı (n) nin alacağı değerler 1 ile 4 arasında olmaktadır. Şekil 3.45, Cu-Pd model 

sistemleri bakırın farklı konsantrasyonları için farklı tavlama sıcaklıklarında ln[-ln(1-x)]’nin 

ln(t)’ye göre değişimini göstermektedir. Cu90Pd10 model sistemleri için Hacim kesitinin (x) 

zamanla değişiminden elde edilen eğim (Avrami katsayısı) değerlerini ele aldığımızda 400 K, 

500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarına ait Avrami katsayı değerleri tümü için n=3 olarak elde 
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edilmiştir. Buna göre, Cu90Pd10 model sistemleri için 400 K, 500 K ve 600 K sıcaklıklarında 

hacimsel çekirdeklenme ve iki boyutta büyüme gerçekleştiği belirlenmiştir. Cu80Pd20 model 

sistemleri için 400 K ve 500 K tavlama sıcaklığına ait Avrami katsayıları değerleri 

incelendiğinde, değer n=1 olarak hesaplanmıştır. Bu sonuç, bu sıcaklıklarda hacimsel 

çekirdeklenmenin gerçekleşmediğini ve tek boyutta yüzeysel büyümenin olduğunu 

göstermektedir. Ancak 600 K tavlama sıcaklığında Avrami katsayısı n=3 değerini almıştır ve bu 

sıcaklıkta iki boyutta hacimsel kristalleşmenin olduğu yorumu yapılabilir. Cu70Pd30 model 

sisteminde ise Avrami katsayıları incelendiğinde sadece 400 K tavlama sıcaklığı değerinde 

kristal büyüme tek boyutta kalırken, 500 K ve 600 K tavlama sıcaklığı değerlerinde iyi bir 

kristalleşmenin gerçekleştiği söylenebilir. Özellikle 500 K sıcaklığında hacimsel çekirdeklenme 

ve üç boyutta büyüme şeklinde meydana gelmiştir. Cu60Pd40 alaşım sisteminde Avrami katsayısı 

değeri 400 K ve 500 K sıcaklığında yüzeysel ve tek boyutta büyüme olarak gerçekleşmiştir. 

Ancak 600 K tavlama sıcaklığı değerinde n=3 değerini alarak iki boyutta hacimsel büyüme 

gözlenmiştir.  

 Şekil 3.45, Cu-Pt model sisteminde bakırın farklı konsantrasyonları için farklı tavlama 

sıcaklıklarında ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre değişimini göstermektedir. Cu90Pt10 model 

sistemleri için 500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarında n=3 değeri iken, 400 K tavlama sıcaklığı 

için n=4 değeri elde edilmiştir. Yani hacimsel çekirdeklenmenin yanı sıra iki ve üç boyutta 

büyüme gerçekleşmiştir. Cu80Pt20 model sistemleri için genel olarak kristalleşme değerleri çok 

düşük değerler almıştır. Sadece 600 K sıcaklığında n=2 hacimsel çekirdeklenme ve tek boyutta 

büyüme gerçekleşmiştir. Cu70Pt30 model sistemi ele alındığında 400 K ve 600 K tavlama 

sıcaklığında n=4 değeriyle hacimsel çekirdeklenme ve üç boyutta büyüme gözlenirken, 500 K 

tavlama sıcaklığında n=3 iki hacimsel çekirdeklenme ve iki boyutta büyüme oluşmuştur. 

Cu60Pt40 model sisteminde ise kristalleşme 500 K ve 600 K tavlama sıcaklığında n=2 değeriyle 

hacimsel çekirdeklenme ve tek boyutta gözlenirken 400 K tavlama sıcaklığında ise n=1 ile 

yüzeysel tek boyutta büyüme gerçekleştiği şeklinde yorumlanabilir. Cu-Pd ve Cu-Pt model 

sistemleri için farklı Cu konsantrasyonlarında ve farklı tavlama sıcaklıklarında elde edilen 

Avrami değerleri, Çizelge 3.2 ve Çizelge 3.3’de verilmiştir. Çizelgede elde edilen değerler 

incelendiğinde, Cu70Pd40 ve Cu70Pt40 model sistemleri dışındaki diğer model sistemlerde tavlama 

sıcaklığı arttıkça Avrami katsayılarının arttığı sonucuna varılmıştır.  
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Şekil 3.45. Cu-Pd model sistemleri bakırın farklı konsantrasyonları için farklı tavlama 

sıcaklıklarında ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre değişimi 
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Şekil 3.46. Cu-Pt model sisteminde bakırın farklı konsantrasyonları için farklı tavlama 

sıcaklıklarında ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre değişimi 
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Çizelge 3.2. Bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pd model sisteminde için hacim kesitinin (x) 

zamanla değişiminden elde edilen eğim (Avrami katsayısı) değerleri 

 

 

Çizelge 3.3. Bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pt model sisteminde için hacim kesitinin (x) 

zamanla değişiminden elde edilen eğim (Avrami katsayısı) değerleri 

 

 400 K 500 K 600 K 

Cu90Pt10 3.3286491894 ≈ 3 2.628795571 ≈ 3 2.852292046 ≈ 3 

Cu80Pt20 0.5521099418 ≈ 1 0.321120452 ≈ 1 1.62550526 ≈ 2 

Cu70Pt30 3.971096007 ≈ 4 3.337021141 ≈ 3 3.74173703 ≈ 4 

Cu60Pt40 0.2414150652 ≈ 1 1.998730255 ≈ 2 2.264372675 ≈ 2 

 

Bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri için Hacim 

kesitinin (X) zamanla değişiminden elde edilen eğim (Avrami katsayısı) değerleri, Çizelge 3.2 ve 

Çizelge 3.3’de verilmiştir. Avrami katsayılarını hesaplamak için hacim kesitindeki değişim göz 

önüne alınarak, ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre grafiğinin eğimi alınarak hesaplanan bu değerler üst 

veya alt tam sayıya yuvarlanmıştır.  

Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri için elde edilen Avrami katsayısı değerleri ile RDF 

grafikleri birlikte incelendiğinde kristalleşme mekanizması hakkında çok daha açık fikirler elde 

edilebilir ve iki analiz sonuçlarının uyumlu olduğu gözlenebilir. Bazı tavlama sıcaklılarında 

Avrami katsayıları ve RDF pik eğrilerinin arasındaki ilişkiyi belirlemek amacıyla her iki 

hesaplamalara ait sonuçlar, Şekil 3.47 ve Şekil 3.48’de verilmiştir.  

Şekil 3.47’de Cu-Pd model sistemlerinde 400 K tavlama sıcaklığında Avrami katsayısı 

(n)’nin bakırın farklı konsantrasyon değerleri ile değişimi gösterilmiştir. Burada Cu60Pd40 model 

sistemine ait RDF eğrisinin pikleri ile Cu90Pd10 model sistemine ait RDF eğrisinin pikleri 

karşılaştırıldığında, Cu60Pd40 model sistemlerine ait RDF pik şiddetlerinin Cu90Pd10 model 

sistemine ait RDF pik şiddetlerine göre oldukça keskin ya da zayıf olduğu görülmektedir. Bu 

 400 K 500 K 600 K 

Cu90Pd10 3.006200049  ≈ 3 2.832799668 ≈3 2.579356834 ≈3 

Cu80Pd20 0.0697950442 ≈ 1 0.3652841297 ≈ 1 2.856953123 ≈ 3 

Cu70Pd30 0.0321794264 ≈ 1 3.914169219 ≈ 4 3.085587895 ≈ 3 

Cu60Pd40 0.0355901070 ≈ 1 0.1188946896 ≈ 1 3.043441824 ≈ 3 
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durum, Cu60Pd40 model sisteminde 400 K sıcaklıkta tam kristalleşme dönüşümünün 

tamamlanmadığı sonucunu vermektedir. Aynı sıcaklıkta Cu60Pd40 model sistemi için kristal bağlı 

çiftlerin sayısına bakıldığında yüzdesel olarak düşük olarak elde edilmesi kristalleşme sürecinin 

gerçekleşmediği sonucunu doğrulamaktadır. Bakırın konsantrasyonu arttıkça RDF pik 

şiddetlerinin arttığı görülmektedir. Avrami katsayısın bu oranda n=3 olarak hesaplanması ve 

hacimsel ile iki boyutta büyümenin gerçekleştiği göz önüne alındığında, RDF pik şiddetleri ve 

Avrami katsayıları arasında ilişki görülmektedir. Özetle, kristalleşme süreci Cu90Pd10 model 

sisteminde hacimsel ve iki boyutta olduğunu gözlenirken Cu60Pd40 model sistemi n=1 Avrami 

katsayısı değeri ile yüzeysel ve tek boyutta kristalleşme olarak ifade edilir. Cu-Pd için 500 K 

tavlama sıcaklığında Avrami katsayısı (n)’nin bakırın farklı konsantrasyonları için değişimi Şekil 

3.48’de verilmiştir. Burada Cu70Pd30 model sistemi için Avrami katsayısı n=4 iken Cu90Pd10 

model sistemi için ise n=3 olarak gözlenmiştir. Model sistemlere ait RDF grafik pik şiddetleri ele 

alındığında ise n=3 katsayısına karşılık gelen RDF pik şiddetinin n=4 katsayısına karşılık gelen 

RDF pik şiddetine göre biraz daha az şiddette ya da keskinlikte oldukları görülmektedir. Üst üste 

çizilen grafikte bu durum açıkça gözlenmekte ve hacimsel kristalleşmenin varlığından söz 

edilebilir.  
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Şekil 3.47. Cu-Pd model sisteminde 400 K sıcaklığında Avrami katsayısı (n)’nin bakırın farklı 

konsantrasyonları için değişimi 
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Şekil 3.48. Cu-Pd model sisteminde 500 K tavlama sıcaklığında Avrami katsayısı (n)’nin bakırın 

farklı konsantrasyonları için değişimi 

 

Şekil 3.49,  Cu70Pt30 model sistemleri 400 K tavlama sıcaklığında n=4 Avrami katsayısına 

karşılık gelen üç boyutlu gösterimini vermektedir. Hacim kesitinin zamana karşı değişimi 

incelendiğinde 0,9 ns zamanına kadar hacim kesitinde hızlı bir artış gözlenmemiştir. Tavlama 

başlangıç zamanında oluşturulan üç boyutlu atomik dağılım şekli düzensiz olup kristal 

düzlemleri tam olarak gözlenmemiştir. Bu zamandan sonra hacim kesiti zamanla hızlı bir şekilde 

artış göstermektedir. Hacim kesiti yaklaşık 0,95 seviyesinde sabit kalmıştır. Bu artış ve hacim 

kesitinin 1 değerine yaklaşması daha öncede tartışıldığı üzere iyi bir kristalleşme gerçekleştiğinin 

göstergesidir. Bu durum sistem içerisinde kristal bağlı çiftlerinin fazla olması ile uyumlu bir 

sonuçtur. Bununla birlikte, bu tavlama sıcaklığında Avrami katsayısının değerinin 4 olması 

hacimsel bir kristalleşme göstergesinin kanıtı niteliğindedir. Kristalleşme sürecinin sonunda elde 
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edilen üç boyutlu atomik dağılım görüntüsünden de kristal düzlemleri oldukça belirgin bir 

biçimde görülmektedir.      

 
Şekil 3.49. Cu70Pt30 model sisteminin tavlama sürecinde 300 K (0 ns) ve 400 K tavlama 

sıcaklığında n=4 Avrami katsayısına karşılık gelen atomik konfigürasyonlarının gösterimi 

 

Şekil 3.50, Cu80Pt20 model sistemlerinin 400 K tavlama sıcaklığında n=1 Avrami 

katsayısına karşılık gelen üç boyutlu atomik gösterimini vermektedir. Hacim kesitinin zamana 

karşı değişimi incelendiğinde hacim kesitinde sürekli bir artış gözlenmiştir. Daha sonra hacim 

kesiti 0,55 seviyesinde sabit kalmıştır. Hacim kesitinde artışa rağmen kesit değerinin 1’e uzak 

olması ideal kristal yapısının oluşmadığının göstergesi sayılabilir. Bu durum, bu tavlama 

sıcaklığında elde edilen kristal bağlı çiftlerin sayısı ile karşılaştırıldığında uyum içerisindedir. 

Atomik gösterimler incelendiğinde, tavlama başlangıç zamanında oluşturulan üç boyutlu atomik 

dağılım şekli düzensiz olup kristal düzlemleri tam olarak gözlenmemiştir. Benzer şekilde 

tavlama süreci sonunda elde edilen atomik gösterimde de sadece yüzeysel çekirdeklenme ve tek 

boyutta büyümenin olduğu tespit edilmiştir (kırmızı daire içinde gösterilmiştir). Bu tavlama 
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sıcaklığında hesaplanan n=1 Avrami katsayısı ile karşılaştırıldığında uyumlu bir sonuç olduğu 

söylenebilir. 

 
 

Şekil 3.50. Cu80Pt20 model sisteminin tavlama sürecinde 300 K (0 ns) ve 400 K tavlama 

sıcaklığında n=1 Avrami katsayısına karşılık gelen atomik konfigürasyonlarının gösterimi 

 

3.2.3.2. Polyhedron Türü Topakların Belirlenmesi  

 

Polyhedron türü topakların amorf fazdan kristal faza dönüşüm sürecinde kristalleşme 

mekanizmasına etkisini görmek için 300 K sıcaklıkta elde edilen amorf fazdan (amorf faz 

başlangıç zamanı olarak alındı) sonraki ilk tavlama zamanı ve sıcaklıklarında (400 K, 500 K, 600 

K) bu tür topaklanmaların yapısal olarak analizinin tayin edilmesi gereklidir. Bu amaçla bu 
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tavlama sıcaklıklarında meydana gelen polyhedron türü topaklanmalar CTIM yöntemi ile 

belirlenmiştir.  

 Şekil 3.51, Cu90Pd10 model sistemi için 600 K tavlama sıcaklığında elde edilen farklı 

türdeki polyhedronların atomik şekillerini, Şekil 3.52 ise bu tür polyhedronların MD hücresi 

içerinde dağılımını göstermektedir. Hücre içerisinde sadece birer tane polyhedronların dağılımı 

örnek olarak gösterilmiştir.   

 

 

 

 

 

Şekil 3.51. 600 K sıcaklıkta Cu90Pd10 model sistemine ait tespit edilen polyhedron türleri; a) 

ideal icos b) defekte olmuş icos c) FK d) Bernal e) BCC f) FCC ve g) HCP (Cu atomu mavi, Pd 

atomu kırmızı renkte gösterilmiştir) 
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Şekil 3.52. 600 K sıcaklıkta Cu90Pd10 model sistemine ait tespit edilen bazı polyhedron türlerinin 

model sistem (MD hücre) içinde gösterimi (Polyhedronların daha iyi gözlenmesi için sistemdeki 

diğer atomların boyutları küçültülmüştür) 

 

 

Şekil 3.53, Cu90Pt10 model sistemi için 600 K tavlama sıcaklığında elde edilen farklı 

türdeki polyhedronların atomik şekillerini, Şekil 3.54 ise bu tür polyhedronların MD hücresi 

içerinde dağılımını göstermektedir. Hücre içerisinde sadece birer tane polyhedronların dağılımı 

örnek olarak gösterilmiştir.   
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Şekil 3.53. 600 K sıcaklıkta Cu90Pt10 model sistemine ait tespit edilen polyhedron türleri; a) ideal 

icos b) defekte olmuş icos c) FK d) Bernal e) BCC f) FCC ve g) HCP (Cu atomu mavi, Pt atomu 

sarı renkte gösterilmiştir) 

 

Her iki model sistem içerisinde oluşan bu polyhedron türü topaklanmalar 

karşılaştırıldığında, Cu-Pd sisteminde özellikle kristal yapıları temsil eden polyhedron 

topaklarının birbirlerine mesafeleri daha uzak olup Cu-Pt sisteminde ise mesafelerin daha yakın 

olduğu görülmektedir. Amorf yapıdan kristalleşme sürecinde atomik grupların bir araya gelerek 

faz içinde çekirdekleri meydana getirmesi ve bu çekirdeklerin oluşturduğu topaksı grubun kritik 

bir yarıçapa ulaşması kristalleşme için önemli bir adım olarak bilinmektedir [78, 79]. Kritik 

yarıçapa ulaşan topakların sayısı artarak kristalin büyümesini sağlar ve kararlı kristal faz 

meydana gelir. Dolayısıyla, Cu-Pt sistemi için kristal türü polyhedronların bir araya gelip 

çekirdeklenmeyi oluşturmuştur ve kristal büyümeyi sağlayarak kristalleşme işlemini 

hızlandırmıştır. Buna göre, Cu-Pt model sisteminin düşük tavlama sıcaklıklarında bile daha hızlı 

kristalleşme eğilimi göstermesinin nedeni olarak yorumlanabilir. Polyhedronların daha iyi 

gözlenmesi için sistemdeki diğer atomların boyutları küçültülmüştür. 
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Şekil 3.54. 600 K sıcaklıkta Cu90Pt10 model sistemine ait tespit edilen polyhedron 

türlerinin model sistem içinde gösterimi (Polyhedronların daha iyi gözlenmesi için sistemdeki 

diğer atomların boyutları küçültülmüştür) 

 

 Şekil 3.55,  3.56 ve 3.57 Cu-Pd model sistemi için 400 K, 500 K ve 600 K sıcaklılarda 

sistem içerisinde meydana gelen kristal ve amorf türü polyhedron sayısının bakırın 

konsantrasyon oranına göre değişimini göstermektedir. Şekil 3.58, 3.59 ve 3.60 ise Cu-Pt model 

sistemi için 400 K, 500 K ve 600 K sıcaklılarda sistem içerisinde meydana gelen kristal ve amorf 

türü polyhedron sayısının bakırın konsantrasyon oranına göre değişimini göstermektedir. Şekiller 

incelendiğinde, genel olarak bakırın konsantrasyonu arttıkça tüm polyhedronların sayısının 

arttığı tespit edilmiştir. Şekil 3.35’deki tavlama sürecinde RDF sonuçları analiz edildiğinde, Cu-

Pd sisteminin 400 K sıcaklıkta bakırın  %60, %70 ve %80 veya paladyumun %40, %30 ve %20 

oranında olduğu yapıların kristalleşme sürecini tamamlamadan amorf fazda kaldığı görülmüştür. 

Bu durum, diğer sıcaklıklardaki polyhedronların sayısı ile karşılaştırıldığında özellikle defekte 

olmuş icos türü polyhedronların sayısının düşük kaldığı görülmektedir. Bununla birlikte, kristal 

türü polyhedronların da sayısının diğer sıcaklıklarla karşılaştırıldığında daha düşük olduğu 
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belirlenmiştir. Özellikle, kristal türü polyhedronların sayısının daha düşük olması, Bölüm 3.2’de 

tartışılan Cu-Pd alaşımının Pd’nin belirli bir konsantrasyon aralığında kısa-mesafe düzeninin 

meydana getiren yapıların varlığının daha fazla olduğunun sonucunu vermektedir. Sonuç olarak, 

400 K sıcaklıkta Cu-Pd nin kristalleşme meydana gelmeden amorf fazda kararlı kalmasını bunun 

açıklaması olarak gösterilebilir. Cu-Pt model sistemi için Şekil 3.37’deki tavlama sürecinde RDF 

sonuçları analiz edildiğinde, 600 K sıcaklıkta Cu70Pt30, Cu80Pt20 ve Cu90Pt10 sistemlerinin amorf 

fazdan itibaren (0,299 ns’de) hızlı bir kristalleşme sergilediği görülmüştür. Bu durum, aynı 

sıcaklıktaki polyhedronların sayısı ile karşılaştırıldığında, defekte olmuş icos türü 

polyhedronların sayısında bakırın %60 oranından sonra çok ani artış gösterdiği ve sayısı 400 K 

sıcaklıkta 873 iken 600 K sıcaklıkta 1273 değerine ulaşmıştır. Bu sonuç, hızlı kristalleşme 

sürecine defekte olmuş icos türü polyhedronların etkisinin oldukça fazla olduğu göstermektedir.  

      Cu-Pd model sistemine ait yapılar farklı tavlama sıcaklık süreçlerine ait verilerden elde 

edilen grafikleri ele alındığında amorf yapıda kendini gösteren önemli polyhedronlardan olan 

Frank-Kasper (FK) polyhedronunun tüm konsantrasyon değerlerinde arttığı görülmektedir. İdeal 

icos polyhedron yapısı ise konsantrasyona göre çok az da olsa artış eğilimindedir. Kristal 

polyhedron ise neredeyse sıfır konumundadır ancak %90 Cu model sisteminde yaklaşık %10 

değerine ulaşmaktadır. Yine aynı şekilde Bernal polyhedron türü için de bakır konsantrasyonları 

arttıkça artmaktadır. Burada dikkat çeken en önemli kısım ise defekte olmuş icos türüdür, bakır 

konsantrasyonları artmasıyla ani ve belirgin şekilde artmaktadır.  

 Cu-Pt model sistemine ait polyhedron türlerinin bakır konsantrasyon oranına göre 

değişimini gösteren grafikler incelendiğinde ise sonuçlar Cu-Pd model sisteminden farklılık 

göstermektedir. Buna göre Frank-Kasper (FK) polyhedronların sayısının bakırın tüm 

konsantrasyon değerlerinde arttığı görülmektedir. Yine aynı şekilde, ideal icos polyhedron türü 

ise tüm tavlama süreçlerinde konsantrasyon değerleri için artış göstermiştir. Bernal türü 

polyhedron ise Bakır konsantrasyonunun %60 ve %70 olduğu değerlerde mevcut değildir. Ancak 

%80 ve %90 olan değerlerde ise Bernal türü polyhedron sayısı yaklaşık 15’e ulaşmıştır. Kristal 

türü polyhedronların sayısı 400 K ve 500 K tavlama sıcaklığı değerlerinde önceki 300 K 

değerlerinden anlaşılacağı üzere sadece %80 ve %90 bakır konsantrasyon değerlerinde 15 

civarına ulaşmıştır. 600 K tavlama sıcaklığı değerinde ise konsantrasyon değeri arttıkça artarak 

sayısı 40 civarına ulaşmıştır. 
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Şekil 3.55. Cu-Pd model sistemine ait tespit edilen polyhedron türlerinin bakır konsantrasyonuna 

göre değişimi (400 K) 
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Şekil 3.56. Cu-Pd model sistemine ait tespit edilen polyhedron türlerinin bakır konsantrasyonuna 

göre değişimi (500 K) 
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Şekil 3.57. Cu-Pd model sistemine ait tespit edilen polyhedron türlerinin bakır konsantrasyonuna 

göre değişimi (600 K) 
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Şekil 3.58. Cu-Pt model sistemine ait tespit edilen polyhedron türlerinin bakır konsantrasyonuna 

göre değişimi (400 K) 
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Şekil 3.59. Cu-Pt model sistemine ait tespit edilen polyhedron türlerinin bakır konsantrasyonuna 

göre değişimi (500 K) 
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Şekil 3.60. Cu-Pt model sistemine ait tespit edilen polyhedron türlerinin bakır konsantrasyonuna 

göre değişimi (600 K) 
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3.3. Üçlü Model Alaşım Sistemlerinin İncelenmesi 

 

Farklı oranlarda Pt ve Pt katkılı Cu-Pt-Pd model üçlü alaşım sistemi için ikili alaşım 

sistemlerinde olduğu gibi 300 K sıcaklıktan başlayarak 2000 K sıcaklığına kadar bir ısıtma süreci 

uygulanmış ve sistemlerin erime sıcaklıları belirlenmiştir. Daha sonra, amorf fazı elde etmek 

amacıyla sıcaklık hesaplanan erime sıcaklıklarından itibaren başlayarak 3×1013 K/s soğutma hızı 

uygulayarak 100 K sıcaklık azaltılması ile 300 K’ne kadar düşürülmüştür. Kristalleşme sürecini 

gözlemek amacıyla amorf fazdan itibaren sıcaklıklar sırasıyla 400 K, 500 K, 600 K, 700 K ve 

800 K değerlerine çıkartılmıştır. Her bir sıcaklık değerlerinde toplam 500000 MD adımı 

bekletilmiştir.    

Cu-Pd-Pt model sistemleri için potansiyel enerjinin sıcaklıkla değişiminden elde ettiğimiz 

erime sıcaklıklarının bakırın konsantrasyonuna göre değişimi, Çizelge 3.4’de verilmiştir. Bakırın 

konsantrasyonu azaldıkça erime sıcaklıklarının azaldığı tespit edilmiştir. Bu sonucun her iki 

model sistem içinde deneysel olarak bilinen erime noktaları değerleri ile uyumlu olduğu 

belirlenmiştir [89]. 

 

Çizelge 3.4. Cu-Pd-Pt alaşımı için ısıtma işlemi sonucu oluşan erime noktası tespiti 

 

Erime 

Sıcaklığı 

(K) 

Cu konsantrasyonu 

             (%) 

Pt konsantrasyonu 

(%) 

Pd konsantrasyonu 

(%) 

Model 

Sistemler 

800 50 10 40 K1 

800 50 40 10 K2 

1200 70 10 20 K3 

1200 70 20 10 K4 

1300 90 05 05 K5 

 

 

Çalışmanın bu bölümünde Cu, Pt ve Pd  elementlerinin farklı konsantrasyon değerlerine 

göre model sistemler oluşturulmuştur. Konsantrasyon oranlarına göre model sistemleri kodlar 

konularak tanımlamalar yapılmıştır. Buna göre elde edilen 5 malzeme şu şekildedir; K1= 

Cu50Pt10Pd40 , K2= Cu50Pt40Pd10 , K3= Cu70Pt10Pd20 , K4= Cu70Pt20Pd10 , K5= Cu90Pt05Pd05. 

Model sistemlerin elde edilmesinden sonra 500000 MD adımı ile farklı sıcaklık değerlerinde 
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tavlama işlemi gerçekleştirilmiştir. Tavlama işlemindemodel sistemlerin amorf fazdan kristal 

faza dönüşüm süreçleri gözlenmiştir. 

Şekil 3.61’de tavlama sürecinde K1 model sistemi için farklı tavlama sıcaklıklarına 

karşılık RDF eğrilerinin değişimi (400 K, 500 K, 600 K ve 700 K) verilmiştir. Tavlama işlemiyle 

alaşım sistemi 300 K sıcaklık değerinden başlayarak (0 ns), sırasıyla 0,964 ns, 1,629  ns, 2,294 

ns ve 2,959 ns sürelerde bekletilerek yapısal olarak meydana gelen değişiklikler gözlenmiştir. 

Şekil ele alındığında, tavlama sürecinde hem K1 model sistemi için 300 K sıcaklık değerinden 

400 K, 500 K ve 600 K sıcaklığına çıkarılan tavlama süreçlerinde kristal faz pikleri çok zayıftır 

ve dolayısıyla tam olarak kristal faza dönüşüm gerçekleşmemiştir. Ancak 300 K sıcaklığından 

700 K sıcaklığına çıkarılan tavlama sıcaklığından model sistemin kristal örgü düzenine geçtiği 

açıkça gözlenmektedir. 

 

 

 

Şekil 3.61. K1 (Cu50Pt10Pd40) model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

Tavlama sürecinde K2 model sistemi için farklı tavlama sıcaklıklarına karşılık RDF 

eğrilerinin değişimi, Şekil 3.62’de verilmiştir. Burada 4 farklı sıcaklık değerinde amorf fazdan 

kristal faza dönüşümün tam olarak gerçekleşmediği RDF piklerinin şiddetlerinden 

gözlenmektedir. Ancak kristalleşmenin en fazla gözlemlendiği 700 K’de daha fazla belirgin pik 

şiddetleri ile kendini belli etmektedi 
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Şekil 3.62. K2 (Cu50Pt40Pd10) model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

 

 Şekil 3.63’de tavlama sürecinde K3 model sistemi farklı tavlama sıcaklıklarına karşılık 

RDF eğrilerinin değişimi verilmiştir. Tavlama işlemiyle alaşım sistemi 300 K sıcaklık 

değerinden başlayarak (0 ns), farklı tavlama sürelerinde bekletilerek yapısal olarak meydana 

gelen değişiklikler gözlenmiştir. K3 model sistemi incelendiğinde 4 farklı tavlama sıcaklığı 

değeri için de amorf fazın zamanla kristal faza geçiş eğiliminde olduğu pik şiddetlerinden 

anlaşılmaktadır. Ayrıca 700 K tavlama sürecinde pik şiddetlerinin keskinliği hızla artmış ve 

model sistem kristal örgü düzeni varlığı en belirgin şekilde ortaya çıkmıştır. 
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Şekil 3.63. K3 (Cu70Pt10Pd20) model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

 

Şekil 3.64’de K4 tavlama sürecinde model sistemi için farklı tavlama sıcaklıklarına 

karşılık RDF eğrilerinin değişimi verilmiştir. Bu model sistem incelendiğinde, diğerlerinden 

farklı olarak en yüksek kristalleşme sıcaklığının 500 K olduğu görülmektedir. 400 K ve 600 K 

sıcaklık değerlerinde amorf yapıdan kristal düzene dönüşüm zayıf kalırken 700 K sıcaklığında 

ise 500 K tavlama sıcaklığına göre daha az şiddette pik oluşmuştur. Özetle, K4 model sistemi 

kristal örgü düzenine en hızlı ve en belirgin ulaşan tavlama sıcaklığı 500 K değeridir. 
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Şekil 3.64. K4 (Cu70Pt20Pd10) model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

 

Tavlama sürecinde K5 model sistemi için farklı tavlama sıcaklıklarına karşılık RDF 

eğrilerinin değişimi (400 K, 500 K, 600 K ve 700 K) Şekil 3.64’de verilmiştir. K5 model sisteme 

ait olan grafik ele alındığında 500000 MD adımı ile gerçekleştirilen 4 farklı sıcaklık için tavlama 

süreci sonunda amorf fazdan kristal faza geçiş belirgin şekilde gözlenmektedir. Ancak 400 K 

sıcaklığında süreç diğer tavlama sıcaklıklarına göre daha yavaş ilerlemiş ve ancak 2,959 ns 

sonunda kristal faz oluşmuştur. 500 K, 600 K ve 700 K tavlama sıcaklıklarında ise süreç 

neredeyse benzer şekilde ilerlemiş yani kısa sürede kristal örgü düzeni oluşmuş ve pikler 

belirginleşmiştir. İkili model sistemler ile karşılaştırıldığında, 700 K tavlama sıcaklığında ikili 

sistemlerin sıvı faza dönüştüğü belirlenirken, üçlü model sistemde ise 700 K sıvı faza dönüşüm 

gerçekleşmemiştir.  

 



88 

 

 

 

Şekil 3.65. K5 (Cu90Pt10Pd10) model sistemleri için amorf fazdan (0 ns) itibaren toplamda 

500000 MD adım bekletilerek farklı tavlama sıcaklıklarında ve zamanlarında elde edilen RDF 

eğrileri 

  

Tavlama sürecinde farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerine sahip alaşım sistemleri için 

400 K tavlama sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi, Şekil 

3.67’de gösterilmiştir. Burada tüm model sistemlerde kristal bağlı çiftlerin toplam sayısı zamanla 

artış eğilimindedir. K3 model sistemi hızla artış göstererek %50 değeri civarında sabit kalmıştır. 

Ancak K5 model sistem ise belirli bir zaman aralığından sonra keskin bir artış göstererek % 70 

değerine ulaşmıştır. Bakır oranın en fazla olduğu model sistemde kristal bağlı çiftlerin toplam 

sayısının en yüksek değere ulaşılması ise bakırın etkisini açıkça göstermektedir. 
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Şekil 3.66. Farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerinde alaşım sistemleri için 400 K tavlama 

sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi 

 

Tavlama sürecinde farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerine sahip alaşım sistemleri için 

500 K tavlama sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi, Şekil 

3.67’de gösterilmiştir. Şekil incelendiğinde, K1, K2 ve K3 model sistemlerinin benzer davranış 

sergileyerek %40 ile %50 civarında değerler aldığı görülmektedir. Ancak tavlama sürecinin 

başlamasıyla birlikte hızla artış gösteren iki değer ise K4 ve K5 yapılarına aittir. Burada yine 

bakır oranın yüksek olmasına bağlı olarak kristal bağlı toplam çift sayısının artışını 

gözlemekteyiz ki bu değer %70 civarındadır. 
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Şekil 3.67. Farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerinde alaşım sistemleri için 500 K tavlama 

sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi 

 

 Tavlama sürecinde farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerine sahip alaşım sistemleri için 

600K tavlama sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi, Şekil 

3.68’de gösterilmiştir. Şekilden açıkça görülmektedir ki K5 model sistemi belirgin şekilde kristal 

bağlı çiftlerin toplam sayısı en yüksek değerdedir. Buna göre, kristal bağlı çiftlerin sayısı bakır 

konsantrasyonunun yüksek olduğu değerde yaklaşık %70 civarındadır.  
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Şekil 3.68. Farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerinde alaşım sistemleri için 600 K tavlama 

sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi 

 

Tavlama sürecinde farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerine sahip alaşım sistemleri için 

700 K tavlama sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi, Şekil 

3.69’da gösterilmiştir. Şekil incelendiğinde, kristal bağlı çiftlerin sayısının en düşük değeri %50 

ile K2 model sistemine ait olduğu görülmektedir. Hemen hemen tüm alaşım sistemlerinde 

tavlama sürecinin başlamasıyla hızla kristal bağlı çift toplam çift sayısında artış görülmektedir. 

K1 model sisteminde artış süreç boyunca devam ederek %60 değerinin üzerine çıkmıştır. K2, 

K3, K4 ve K5 model sistemlerinin tümünde belirli değerden sonra sabit kalmıştır. Diğer tavlama 

sıcaklığı süreçlerinde ki gibi 700 K tavlama sıcaklığı sürecinde de en yüksek değere K5 model 

sistemi sahip olmuştur. Bu da bakır katkısının en yüksek olduğu alaşım sisteminde kristal bağlı 

çift sayısının artışına katkı sağladığı şeklinde yorumlanabilir. 
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Şekil 3.69. Farklı Pt ve Pd konsantrasyon değerlerinde alaşım sistemleri için 700 K tavlama 

sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimi 

 

Avrami katsayılarını hesaplamak için kristal bağlı çiftlerin yüzdesel optimize edilmiş ve 

bu hesaplamalar hacim kesiti olarak yorumlanmıştır. Model sistemlerin hacim kesitlerinin 

zamana karşı grafikleri, Şekil 3.70, Şekil 3.71, Şekil 3.72 ve Şekil 3.73’de verilmiştir.  
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Şekil 3.70. Bakırın farklı konsantrasyonlarında 400 K tavlama sıcaklığında Cu-Pd-Pt model 

sistemleri için hacim kesitinin (x) zamanla değişimi 

 
 

0 1 2 3 4

Zaman (ns)

0.2

0.4

0.6

0.8

H
ac

im
 k

es
it
i 
(x

)

500KK1

K2

K3

K4

K5

 
 

 

Şekil 3.71. Bakırın farklı konsantrasyonlarında 500 K tavlama sıcaklığında Cu-Pd-Pt model 

sistemleri için hacim kesitinin (x) zamanla değişimi 
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Şekil 3.72. Bakırın farklı konsantrasyonlarında 600 K tavlama sıcaklığında Cu-Pd-Pt model 

sistemleri için hacim kesitinin (x) zamanla değişimi 
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Şekil 3.73. Bakırın farklı konsantrasyonlarında 700 K tavlama sıcaklığında Cu-Pd-Pt model 

sistemleri için hacim kesitinin (x) zamanla değişimi 
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Avrami katsayılarını hesaplamak için hacim kesitindeki değişim göz önüne alınarak, ln[-

ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre grafiğinin eğimi alınmıştır. Bakırın farklı konsantrasyonları için Cu-Pd-

Pt model sistemleri farklı tavlama sıcaklıkları için ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre grafikleri, Şekil 

3.73, Şekil 3.74, Şekil 3.75 ve Şekil 3.76’da verilmiştir.  
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Şekil 3.74. Cu-Pd-Pt model sistemleri bakırın farklı konsantrasyonları için 400 K tavlama 

sıcaklığında ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre değişimi 
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Şekil 3.75. Cu-Pd-Pt model sistemleri bakırın farklı konsantrasyonları için 500 K tavlama 

sıcaklığında ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre değişimi 
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Şekil 3.76. Cu-Pd-Pt model sistemleri bakırın farklı konsantrasyonları için 600 K tavlama 

sıcaklığında ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre değişimi 
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Şekil 3.77. Cu-Pd-Pt model sistemleri bakırın farklı konsantrasyonları için 700 K tavlama 

sıcaklığında ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre değişimi 

 

 

 

Cu-Pd-Pt model sistemleri bakırın farklı konsantrasyonlarında için Hacim kesitinin (X) 

zamanla değişiminden elde edilen eğim (Avrami katsayısı) değerleri Çizelge 3.5’de verilmiştir. 

Avrami katsayılarını hesaplamak için hacim kesitindeki değişim, ln[-ln(1-x)]’nin ln(t) 

denkleminde kullanılmış ve elde edilen grafiğinin eğimi hesaplanarak tam değerlere 

yuvarlanmıştır. 
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Çizelge 3.5. Bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pd-Pt model sistemleri için Hacim kesitinin 

(x) zamanla değişiminden elde edilen eğim (Avrami katsayısı) değerleri 

 

 

K1 ve K3 model sisteminde 700 K tavlama sıcaklığı değerinde n=1 ile yüzeysel 

çekirdeklenme gözlenirken diğer tavlama sıcaklığı değerlerinde ise kristalleşme gözlenmemiştir.  

Buna göre K2 model sisteminin 400 K, 500 K, 600 K ve 700 K tavlama sıcaklıklarına ait Avrami 

katsayı değerleri n=0 olarak elde edilmiştir. Bu durumda model sistemde kristalleşmenin tam 

olarak gerçekleşmediği görülmektedir. K4 model sisteminde ise 400 K ve 600 K tavlama 

sıcaklığı sürecine ait Avrami katsayısı n=0 değerini alarak kristalleşme tam olarak 

gerçekleşmemiş, ancak 700 K tavlama sıcaklığında yüzeysel çekirdeklenme ile 500 K tavlama 

sıcaklığında hacimsel çekirdeklenme ve tek boyutta büyüme ile kristalleşme meydana gelmiştir. 

K5 model sisteminde ise 700 K tavlama sıcaklığına ait Avrami katsayısı n=1 ile yüzeysel 

çekirdeklenme ve tek boyutta büyüme iken, diğer tavlama sıcaklıklarında n=2 ile hacimsel 

çekirdeklenme ve tek boyutta büyüme ile kristalleşme gözlenmiştir. Cu-Pd-Pt model sistemi için 

elde edilen Avrami katsayısı değerleri ile RDF grafikleri birlikte incelenerek kristalleşme 

mekanizması hakkında çok daha açık fikirler elde edilebilir.  

Şekil 3.78’de K4 model sistemine ait 700 K tavlama sıcaklığında n=1 Avrami katsayısına 

karşılık gelen yapının üç boyutla atomik dağılım gösterimini vermektedir. Atomların dağılımı 

düzensiz bir şekilde oluşmuş ve kristal düzlemleri belirgin halde değildir. Sadece yüzeysel bir 

çekirdeklenme meydana gelmiştir.   

 

 

 400 K 500 K 600 K 700 K 

K1: Cu50Pt10Pd40  0 0 0 1 

K2: Cu50Pt40Pd10 0 0 0 0 

K3: Cu70Pt10Pd20 0 0 0 1 

K4: Cu70Pt20Pd10 0 3 0 1 

K5: Cu90Pt05Pd05  2 2 2 1 
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Şekil 3.78. K4 model sistemine ait 700 K tavlama sıcaklığında n=1 Avrami katsayısına karşılık 

gelen yapının üç boyutla atomik dağılım gösterimleri 

 

Şekil 3.78’de K4 yine model sistemine ait 700 K tavlama sıcaklığında n=3 Avrami 

katsayısına karşılık gelen yapının üç boyutla atomik dağılım gösterimini vermektedir. Atomların 

dağılımı daha düzenli olduğu görülmektedir ve kristal düzlemleri belirgin hale gelmiştir. 

Yüzeysel çekirdeklenme ve üç boyutta büyümenin gerçekleştiği sonucuna varılabilir. Kristal 

düzlemlerin daha rahat görülebilmesi için atomların boyutları düşürülmüştür.   

 

 

 

Şekil 3.79. K4 model sistemine ait 700 K tavlama sıcaklığında n=3 Avrami katsayısına karşılık 

gelen yapının üç boyutla atomik dağılım gösterimleri 
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Çizelge 3.6. Bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pd-Pt model sistemleri için Polyhedron türü 

topakların sayısının tavlama sıcaklıklarına göre değişimi 

 

(400K) Bernal FK İdicos Deficos Kristal 

K1 3 65 50 711 12 

K2 0 53 50 611 14 

K3 7 78 59 792 15 

K4 2 75 65 724 18 

K5 2 40 50 610 25 

      

(500K)      

K1 4 68 51 713 18 

K2 1 54 52 612 22 

K3 9 81 59 791 27 

K4 3 77 67 725 49 

K5 3 42 51 612 58 

      

(600K)      

K1 4 68 52 714 19 

K2 1 55 53 613 23 

K3 8 82 61 793 27 

K4 2 78 67 726 54 

K5 3 42 52 613 68 

      

(700K)      

10 8 75 58 718 23 

20 5 83 65 751 29 

30 12 88 69 789 33 

40 15 95 72 924 63 

50 21 111 77 1010 82 

 

Çizelge 3.6’da bakırın farklı konsantrasyonlarında Cu-Pd-Pt model sistemleri için farklı 

türde polyhedron topakların sayısının tavlama sıcaklıklarına göre değişimi verilmiştir. Buna 

göre, tüm polyhedronların sayısı tavlama sıcaklığı arttıkça artmaktadır. Bununla birlikte, Bernal, 

FK, ideal icos (idicos), defekte olmuş icos (deficos) türü polyhedronların sayısı Pt ve Pd’nin 

yada Cu’nun konsantrasyon oranı ile orantısız bir değişim göstermektedir. Fakat kristal türü 

polyhedron sayısı bakırın konsantrasyonu arttıkça düzenli bir artış eğilimi göstermektedir. Şekil 

3.36’da 500 K tavlama sıcaklığında elde edilen RDF eğrileri incelendiğinde, K4 model sistemine 

ait eğriler en keskin pik şiddetine sahip olduğu görülmektedir. Aynı zamanda bu sıcaklıkta ve K4 

sistemin için Avrami katsayısı da 3 olarak hesaplanmıştır. Bu sonuç, iyi bir kristalleşme 

meydana geldiğinin göstergesidir. K4 sistemi için polyhedronların sayısı incelendiğinde, 400 K 
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tavlama sıcaklığında elde edilen kristal türü polyhedronların sayısı ile karşılaştırıldığında 18’den 

49 sayısına hızlı bir artış söz konusudur. Kristal türü polyhedron sayısındaki bu hızlı artışın bu 

kristalleşmeye etkisi olduğu sonucuna varılabilir. Ayrıca kristal türü polyhedron sayısı K4 model 

sistemi için 500 K tavlama sıcaklığında ani artış göstermiştir. Model sistemlere ait elde edilen 

RDF grafikleriyle birlikte incelendiğinde ise kristalleşme piklerinin en yüksek olduğu yapılar, 

700 K tavlama sıcaklığında K1 ve K3, 500 K tavlama sıcaklığında K4 olarak görülmektedir. 

Tüm model sistemler için RDF eğrileri incelendiğinde, 700 K tavlama sıcaklığında 

kristalleşmenin meydana geldiği görülmektedir. Polyhedron türü topaksı yapıların en çok arttığı 

tavlama sıcaklığı ise 700 K’dir. 700 K tavlama sıcaklığında tüm model sistemler için bütün 

polyhedron topaklarının sayısı en fazla değerini almaktadır. Özellikle, en yüksek polyhedron 

sayısı değerlerine K5 model sisteminde 700 K tavlama sıcaklığında ulaştığı görülmektedir. 

Şekil 3.79, K4 sistemi içerisinde farklı bölgelerde meydana gelen polyhedronların atomik 

olarak gösterimini vermektedir. 500 K sıcaklıkta K4 sistemi için Avrami katsayısı n=3 olarak 

hesaplanmış ve RDF eğrilerinden en keskin kristal pikleri elde edilmiştir. Şekil incelendiğinde, 

sistem içinde farklı türde polyhedronların meydana geldiği veya bir arada bulunduğu 

görülmektedir. Bu durum sistem içerisinde farklı türde polyhedronların bir araya gelerek küçük 

yapıda embriyoları oluşturduğu şeklinde yorumlanmıştır. Embriyoların da birlikte topaklar 

oluşturup kritik yarıçapa ulaşarak çekirdeklenmeleri meydana getirdiği ve böylece büyüme olayı 

gerçekleşerek ideal kristal yapıyı oluşturduğu düşünülmektedir.  Şekil 3.80’de ise K5 sisteminde 

meydana gelen farklı türde bir araya gelmiş polyhedronların görüntüsü verilmektedir.   
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Şekil 3.80. 500 K sıcaklıkta K4 sistemi içerisinde farklı bölgelerde meydana gelen 

polyhedronların atomik olarak gösterimi 
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Şekil 3.81. K5 sisteminde bir araya gelen farklı türdeki polyhedronların oluşturduğu atomik 

topaklar (diğer atomların boyutları küçültülmüştür) 
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4. SONUÇ VE ÖNERİLER 

 

Bu tez çalışmasında, farklı Pd ve Pt konsantrasyonları oluşturularak Cu-Pd ve Cu-Pt ikili 

alaşımları ile Cu-Pd-Pt üçlü alaşımı moleküler dinamik yöntem kullanılarak modellenmiştir. 

Atomik etkileşimler Gömülmüş Atom Metodu (GAM) ile hesaplanmış ve model sistemler faz 

uzayında dengelenmiştir. Modellemenin doğruluğunun tespiti amacıyla modelleme sonucu elde 

edilen bazı fiziksel sonuçların deneysel veriler ile uyumlu olduğu belirlenmiştir 

 

A- İkili model alaşım sistemleri 

 

1. Pt ve Pd gibi iki önemli metalik sistemin Bakır (Cu) gibi fiziksel özellikleri oldukça 

önemli bir metal ile alaşımlar oluşturulmuştur. Cu-Pd ve Cu-Pt alaşımları farklı oranlarda 

oluşturulmuştur. Malzemeler, süper örgü noktalarına yerleştirilerek yapılar 

oluşturulmuştur. 4000 atomlu ikili alaşım sistemleri bakır için dört farklı kompozisyon 

oranı oluşturularak modellenmiştir. Cu90Pt10, Cu80Pt20, Cu70Pt30, Cu60Pt40 ve Cu90Pd10, 

Cu80Pd20, Cu70Pd30, Cu60Pd40.  Burada Cu ağırlıklı alaşım sistemleri tercih nedeni amorf 

yapıdan kristalleşme sürecinde Pt ve Pd etkisinden ziyade Cu etkisinin incelenmek 

istenmesidir. 

 

2. Pt ve Pd gibi iki önemli metalik sistemin Bakır (Cu) gibi fiziksel özellikleri oldukça 

önemli bir metal ile alaşımların oda sıcaklığından itibaren deneysel olarak bilinen erime 

sıcaklıklarına kadar ısıtılarak erime sıcaklıkları MD yöntemle belirlenmeye çalışılmıştır. 

 

3. Bu erime sıcaklıklarında model sistemlerde iki farklı MD adımı bekletilerek soğutulup 

amorf faza dönüşümü gerçekleştirildi. Amorf fazda (T2-T1=ΔT) 1000 MD adımı 

bekletilerek sistemlerin kristal faza dönüşüp dönüşmediği incelendi. Sistemlerin tespit 

edilen erime sıcaklıklarından itibaren 103 K/s soğutma hızı uygulanarak 300 K sıcaklık 

değerine kadar soğutma işlemi gerçekleştirilmiştir. 

 

4. Amorf fazda 50000 MD adımı bekletilme sonucunda model alaşım sistemlerinin (Cu-Pd 

ve Cu-Pt) herhangi bir kristal faza dönüşüme uğramadığı RDF ile analiz edildi. Daha 

sonra ise 500000 MD adımı bekletilerek amorf fazdan kristal faza dönüşümün 

gerçekleştiği RDF ile analiz edildi. Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemlerinde kristal bağlı çift 

sayısı (1441, 1421, 1422 ve 1661)  %10 civarında değerler almıştır.  
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5. Model sistemlere ait amorf bağlı çift sayısından 1551, ise ortalama %20 civarında toplam 

değerlere ulaşmıştır, sıvı fazda ve yüksek sıcaklıklarda minimum değerde olduğu 

belirlenmiştir. Düşük sıcaklarda ise 1541 ve 1431 bağlı çiftlerin sayısı en yüksek 

değerlerine ulaşmıştır. Bu sonuç, defekte olmuş icos türü topakların amorf fazda daha 

çok yaygın olduğunu göstermektedir. Amorf oluşturma yeteneği ideal ICOS türü ve buna 

bağlı olarak 1551 bağlı çiftlerin sayısı ile orantılıdır. Bu durumda, amorf yapı oluşturma 

yeteneğinin en fazla Cu90Pd10 alaşımında gözlendiği görülmektedir. 

 

6. Model sistemler için tavlama süreci şu aşamalardan meydana gelmektedir.  

 

a) 1. aşamada, sıvı fazdan itibaren 3×1013 K/s soğutma hızı uygulanarak model 

sistemlerin amorf faz dönüşümü sağlandı. Amorf fazdan itibaren sıcaklıklar sırasıyla 

400 K, 500 K, 600 K ve 700 K sıcaklıklarına ulaştırıldı.  

b) 2. aşamada, amorf fazdan itibaren 50000 MD adımı bekletilerek kristalleşmenin olup 

olmadığı gözlendi.  

c) 3. aşamada, 50000 MD adımında kristalleşme olayı gözlenmediğinden bekletme 

süresi 500000 MD adım olarak işlem tekrar edildi.  

d) 4. aşamada, 500000 MD adımında kristalleşme gözlendiğinden kristalleşme 

özelliklerini belirleyen Avrami katsayıları tüm tavlama sıcaklıklarında hesaplandı. 

Son adımda ise yine tüm tavlama sıcaklıklarında meydana gelen polyhedron türü 

topakların kristalleşme mekanizmasına etkisi incelendi.    

 

7. Tavlama sürecinde Cu-Pd model sistemi için 400 K, 500 K ve 600 K tavlama 

sıcaklıklarında kristal yapıdaki bağlı çiftlerin toplam sayısının zamanla değişimleri ele 

alındığında düşük tavlama sıcaklığında daha geç kristalleşme gerçekleştiği gözlenmiştir. 

Genel anlamda, tavlama sıcaklığı arttıkça kristalleşmenin daha kolay meydana geldiği 

anlaşılmıştır. 

8. Cu-Pt model sisteminde Cu60Pt40 için 400 K tavlama sıcaklığının dışında tüm 

konsantrasyon değerlerinde kristalleşme gerçekleşmiş özellikle yüksek tavlama 

sıcaklıklarında ise tam kristalleşme görülmektedir. Veriler RDF eğrilerinden elde edilen 

sonuçlar ile karşılaştırıldığında uyumludur. 400 K tavlama sıcaklığında Cu60Pt40 model 

sistemi için en son zamanda kristal bağlı çiftlerin sayısı yaklaşık %30 civarında iken 
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Cu80Pt20 model sistemi için 500 K tavlama sıcaklığında kristal bağlı çiftlerin sayısı 

yaklaşık %45 civarındadır.   

 

9. RDF eğrilerinin pik şiddetlerinin Cu-Pt model sistemlerinde daha belirgin ve şiddetli 

olduğu belirlenmiştir. Tüm model alaşım sistemleri için Pt katkılı alaşımlar Pd katkılı 

alaşımlara göre daha önceden kristalleşmeye başladığı gözlenmektedir. Bir başka 

ifadeyle, alaşım sistemine Pt katkısı amorf fazdan itibaren yeniden kristalleşme sürecini 

azaltmıştır. 

 

10.  Avrami katsayılarını hesaplamak için hacim kesitindeki değişim göz önüne alınarak, ln[-

ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre grafiğinin eğimi alınmıştır ve deneysel olarak elde edilen 

sonuçlarda, Avrami katsayısı (n) nin alacağı değerler 1 ile 4 arasında olmaktadır. Cu-Pt 

ve Cu-Pd model sistemine ait elde edilen Avrami katsayı değerleri, Çizelge 4.2 ve 4.3’de 

verilmiştir. 

 

11. Buna göre, Cu90Pd10 model sistemi için 400 K, 500 K ve 600 K sıcaklıklarının hepsinde 

hacimsel ve iki boyutta büyüme (n=3) gözlenirken, Cu80Pd20 model sistemleri için sadece 

600 K tavlama sıcaklığında Avrami katsayısı n=3 değerini alarak iki boyutta hacimsel 

kristalleşmenin olduğu görülmektedir. Cu70Pd30 model sisteminde ise (n=4) Avrami 

katsayısı ile 500 K sıcaklığında hacimsel ve üç boyutta büyümenin görüldüğü tek model 

sistem olmuştur. Cu60Pd40 alaşım sisteminde 600 K tavlama sıcaklığı değerinde n=3 

değerini alarak iki boyutta hacimsel büyüme gözlenmiştir. 

 

12. Cu90Pt10 model sistemleri 500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarında n=3 değeri iken, 400 K 

tavlama sıcaklığı için n=4 değerini alarak hacimsel olarak üç boyutta büyüme 

gerçekleşmiştir. Cu80Pt20 model sistemleri için genelde kristalleşme değerlerinin çok zayıf 

olduğu görülmüş sadece 600 K sıcaklığında n=2 hacimsel tek boyutta büyüme 

gerçekleşmiştir. Cu70Pt30 model sistemi ele alındığında ise 400 K ve 600 K tavlama 

sıcaklığında n=4 değeriyle hacimsel üç boyutta büyüme gözlenmiştir. Cu60Pt40 model 

sisteminde en yüksek değerler 500 K ve 600 K tavlama sıcaklıklarında n=2 değeriyle 

sonuçlanmıştır. 

 

13. Cu-Pd ve Cu-Pt model sistemleri için elde edilen Avrami katsayısı değerleri ile RDF 

grafikleri beraber ele alındığında kristalleşme mekanizması hakkında çok daha anlaşılır 

ve net fikirler elde edilebilir. 
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14. Kristalleşme sürecinde atomik grupların bir araya gelerek faz içinde çekirdekleri 

meydana getirmesi ve bu çekirdeklerin oluşturduğu grupların kritik bir yarıçapa ulaşması 

kristalleşmenin temelini oluşturur. Kritik yarıçapa sahip olan topakların sayısı artmış ve 

kristalin büyüyerek kararlı kristal fazın oluşumunu sağlamıştır. 

 

15. Cu-Pd sisteminin 400 K sıcaklıkta bakırın  %60, %70 ve %80 oranında olduğu yapıların 

kristalleşme sürecini tamamlamadan amorf fazda kaldığı ve diğer sıcaklıklardaki 

polyhedronların sayılarından özellikle defekte olmuş icos türü polyhedronların sayısının 

düşük kaldığı gözlenmektedir. Cu-Pd alaşımının Pd’nin belirli bir konsantrasyon 

aralığında kısa-mesafe düzeninin meydana getiren yapıların varlığının daha fazla 

olduğunun sonucunu verdiği Bölüm 4’te açıklanmıştır. Bu durum Cu-Pd nin kristalleşme 

meydana gelmeden amorf fazda kararlı kalmasının bir göstergesidir. 

 

16. Cu-Pt model sistemi için 600 K sıcaklıkta Cu70Pt30, Cu80Pt20 ve Cu90Pt10 sistemlerinin 

hızlı bir kristalleşmiştir, aynı sıcaklıktaki polyhedronların sayısı ile karşılaştırıldığında, 

defekte olmuş icos türü polyhedronların sayısında bakırın %60 oranından sonra çok ani 

artmıştır. 400 K sıcaklıkta iken 873 olan değerler 600 K 1273 değerine ulaşmış ve 

defekte olmuş icos türü polyhedronların etkisini açıkça göstermesini sağlamıştır. 

 

17. Cu-Pd model sistemine ait yapılarda Frank-Kasper (FK) ve Bernal polyhedron türlerinin 

bakır konsantrasyonları arttıkça arttığı görülmektedir. İdeal icos polyhedron türü ise 

konsantrasyona göre çok az da olsa artış eğiliminde olduğunu gösterirken Kristal 

polyhedron ise ancak %90 Cu model sisteminde %10 değerine ulaşarak en yüksek 

değerindedir. 

 

18. Cu-Pt model sistemi; Frank-Kasper (FK) ve ideal icos polyhedron türü ise tavlama 

süreçlerinde tüm konsantrasyon değerleri için artış göstermiştir. Bernal türü polyhedron 

ise sadece %80 ve %90 olan konsantrasyon oranlarında yaklaşık 15’e ulaşarak varlığını 

göstermiştir.  Kristal polyhedron türü ise 600 K tavlama sıcaklığında en yüksek değeri 

olan 40 sayısına ulaşmıştır. 

 

A- Üçlü model alaşım sistemleri 
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Cu, Pt ve Pd model sistemleri, farklı konsantrasyon değerlerine göre oluşturulmuştur. 

Yapılara ait kodlar oluşturularak tanımlamalar kısaltılmıştır. Buna göre yapılar; K1= 

Cu50Pt10Pd40 K2= Cu50Pt40Pd10 , K3= Cu70Pt10Pd20 , K4= Cu70Pt20Pd10 , K5= Cu90Pt10Pd10. Yapılar 

oluşturulduktan sonra 300 K sıcaklıktan başlayarak 2000 K sıcaklığına kadar bir ısıtma süreci 

uygulanmış ve sistemlerin erime sıcaklıları tespit edilmiştir. Daha sonra amorf fazı elde etmek 

amacıyla sıcaklık hesaplanan erime sıcaklıklarından itibaren başlayarak 3×1013 K/s soğutma hızı 

ile 100 K sıcaklık azaltılması ile 300 K’ne kadar azaltılmıştır. 500000 MD adımı ile farklı 

sıcaklık değerlerinde tavlama işlemi gerçekleştirilmiştir. Tavlama işlemiyle model sistemlerin 

amorf fazdan kristal faza dönüşüm süreçleri gözlenmiştir. 

 

1. Çizelge 3.4’de Cu-Pd-Pt model sistemleri için potansiyel enerjinin sıcaklıkla 

değişiminden elde ettiğimiz erime sıcaklıklarının bakırın konsantrasyonuna göre 

değişimi gösterilmiştir. 

2. Şekil 3.60, 3.61 3.62, 3.63 ve 3.64’de tavlama sürecinde model sistemler için farklı 

tavlama sıcaklıklarına karşılık RDF eğrilerinin değişimi 400 K, 500 K, 600 K ve 700 K 

olarak verilmiştir. 

3. K1ve K2 model sistemleri için sadece 300 K sıcaklığından 700 K sıcaklığına çıkarılan 

tavlama sıcaklığından model sistemin kristal örgü düzenine geçtiği açıkça 

gözlenmektedir, diğer tavlama sıcaklığına ait pikler zayıftır. 

4. K3 model sisteminde ise 4 farklı tavlama sıcaklığı değeri için de amorf fazın zamanla 

kristal faza geçiş eğiliminde olduğu pik şiddetlerinden gözlenmektedir. 700 K tavlama 

sürecinde pik şiddetlerinin keskinliği hızla artarak sistemin kristal örgü düzeni varlığı 

açıkça ortadadır. 

5. K4 model sistemi incelendiğinde diğerlerinden farklı olarak en yüksek kristalleşme 

sıcaklığının 500 K olduğu tespit edilmiştir.  

6. K5 model sisteminde diğer sistemlerden farklı olarak 400 K sıcaklığında süreç diğer 

tavlama sıcaklıklarına göre daha yavaş ilerlemiştir. 

7. 700 K tavlama sıcaklığında ikili sistemlerin sıvı faza dönüştüğü belirlenirken, üçlü 

model sistemde ise 700 K sıvı faza dönüşüm gözlenmemiştir.  

8. 400 K, 500 K, 600 K ve 700 K tavlama sıcaklıklarında kristal bağlı çiftlerin toplam 

sayısının zamanla değişimi Şekil 4.55, 4.56, 4.57, 4.58 ve 4.59’da gösterilmiştir. İlgili 

değişim noktaları Bölüm 4’te açıklanmıştır. 

9. Cu-Pd-Pt model sistemleri farklı tavlama sıcaklıkları için ln[-ln(1-x)]’nin ln(t)’ye göre 

grafikleri Şekil 4.63, Şekil 4.64, Şekil 4.65 ve Şekil 4.66’de gösterilmiştir.  
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10. Cu-Pd-Pt model sistemleri bakırın farklı konsantrasyonlarında için hacim kesitinin (x) 

zamanla değişiminden elde edilen eğim (Avrami katsayısı) değerleri Çizelge 4.5’de 

listelenmiştir. Elde edilen Avrami katsayısı değerleri ile RDF grafikleri birlikte 

incelendiğinde daha net şekilde durum analizi yapılmıştır.  

11. Cu-Pd-Pt model sistemleri için çizelge 4.6’da bakırın farklı konsantrasyonlarında farklı 

türde polyhedron topakların sayısının tavlama sıcaklıklarına göre değişimi verilmiştir. 

Buna göre tüm polyhedronların sayısı tavlama sıcaklığının artmasıyla artmaktadır. 

Bununla birlikte, Bernal, FK, idicos, deficos türü polyhedronların sayısı Pt ve Pd’nin 

yada Cu’nun konsantrasyon oranı ile orantısızdır. Ancak kristal türü polyhedron sayısı 

bakırın konsantrasyonu arttıkça düzenli şekilde artış eğilimindedir. 

12. 500K tavlama sıcaklığında elde edilen RDF eğrileri incelendiğinde, K4 model 

sistemine ait eğriler en keskin pik şiddetine sahip olduğu görülmektedir. Aynı zamanda 

bu sıcaklıkta ve K4 sistemin için Avrami katsayısı da 3 olduğu için iyi bir kristalleşme 

meydana geldiğinin kanıtıdır. 

13. K4 sistemi için 400 K tavlama sıcaklığında elde edilen kristal türü polyhedronların 

sayısı 18 den 49’a hızlı şekilde artmıştır. Kristal türü polyhedron sayısındaki bu hızlı 

artışın bu kristalleşmeye etkisi olduğu söylenebilir.     

14. Kristalleşme piklerinin en yüksek olduğu yapılar 700 K tavlama sıcaklığında K1 ve 

K3, 500 K tavlama sıcaklığında K4 olarak anlaşılmıştır. Tüm model sistemler için RDF 

eğrileri incelendiğinde, 700 K tavlama sıcaklığında kristalleşmenin meydana geldiği 

görülmektedir.   Polyhedron türü topaksı yapıların en çok arttığı tavlama sıcaklığı ise 

700 K’dir. 700 K tavlama sıcaklığında tüm model sistemler için bütün polyhedron 

topaklarının sayısı en fazla değerini göstermektedir. Özellikle, en yüksek polyhedron 

sayısı değerlerine K5 model sisteminde 700 K tavlama sıcaklığında var olduğu 

görülmüştür. 

15.  500 K sıcaklıkta K4 sistemi için Avrami katsayısı n=3 olarak hesaplanmıştır. Sistem 

içinde farklı türde polyhedronların meydana geldiği veya bir arada bulunduğu 

görülmüştür. Buna göre sistem içerisinde farklı türde polyhedronların bir araya gelerek 

küçük yapıda embriyoları oluşturduğu anlaşılmıştır. Embriyoların da bir grup oluşturup 

kritik yarıçapa ulaşarak çekirdeklenmeleri meydana getirdiği ve böylece büyüme olayı 

gerçekleşerek ideal kristal yapıyı oluşturduğu varsayılmaktadır. 
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