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Cuy, "cluster"larinin molekiiler-dinamik
bilgisayar similasyonu ile yapilar, enerjileri ve

erimesinin incelenmesi

Cem Ozdogan®|ve Sakir Erkog

- Fizik Bolami, Orta Dogu Teknik iTniversitesi, 06531 Ankara

Cu, (n = 13 — 135) kiire seklinde yapilmig "cluster"larin vapilan ve enerjileri
T=1K veT = 300 K sicakliklarinda Molekiiler-Dinamik bilgisayar simiildsyonu
metodu ile incelendi. Simiildsyonda Erkog tarafindan teklif edilen ikili atomik
etkilesmelerden olusan ampirik bir potansiyel enerji fonksiyvonu kullanild:. "Clus-
ter"larin atom sayisinin (kiiresel kabulk sayisinin) artmasiyla ortalama atom basina
disen etkilesme enerjisinin asimtotik olarak distigl gorilmiistir.

n f—f“13 ven = 55 "cluster "lariin erimesi incelenmistir. "Cluster" biyiklaginin
artmasiyla erime sicakhgimin diistigis ve ¢ok kabuklu yapilarda erimenin en distaki
kabuktan basladig: gérillmiistiir. Cu;z "in yaklagik 1350 K'de, C'uss '{in ise yaklagik

1200 K'de, erimeye basladig gorulmustir.
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