Diizce Universitesi Bilim ve Teknoloji Dergisi, 6 (2018) 791-807

DUZCE

UNIVERSITEST Dﬁzce UniverSiteSi

BILIM ve TEKNOLOJI
DERGISI

Bilim ve Teknoloji Dergisi

Arastirma Makalesi

ConPdm ve ConAum (ntm=100) Nanoalagimlarinin MgO(001) Yiizeyi
Uzerindeki Yapisal Ozelliklerinin Incelenmesi

Songiil TARAN ", Haydar ARSLAN P

8 Fizik Boliimii, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Diizce Universitesi, Diizce, TURKIYE

b Fizik Boliimii, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Biilent Ecevit Universitesi, Zonguldak, TURKIYE
* Sorumlu yazarin e-posta adresi: songultaran@duzce.edu.tr

OzeT

Bu calismada, MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen ConAum(n+m=100) ve Co,Pdm(n+m=100) ikili metal
nanoalagimlarda Co atom oraninin %10 ile %90 arasinda degistirilmesi sonucu her bir kompozisyonun yapisal
ozellikleri incelenmistir. kili metal nanoalagimlarin global minimum(GM) yapilar1 Basin-Hopping optimizasyon
yontemi ile elde edilmistir. Atomlar arasi etkilesmeleri inceleyebilmek i¢in Gupta ¢ok cisim potansiyel enerji
fonksiyonu kullanilmigtir. Optimizasyonu yapilan ConAum Ve ConPdpy ikili metal nanoalagimlarin MgO(001)
yiizeyi Uizerindeki yapisal 6zelliklerinde Au ve Pd atomlarinin sebep oldugu benzerlik ve farkliliklar incelenmistir.
Ayrica, nanoalasimlarin yiizey iizerindeki epitaksiyel yerlesimleri de ele alinmistir.
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The Investigation of Structural Properties of Co,Pdm and ConAum
Metal Nanoalloys Supported on MgO(001) Surface

ABSTRACT

In this study, structural properties of all compositions of Co,Pdm(n+m=100) and Co,Aum(n+m=100) bimetallic
nanoalloys have been investigated in the range 10-90 at.%Co. Global minimum(GM) structures of bimetallic
nanoalloys have been examined by Basin-Hopping optimization method. Gupta many body potential energy
function has been used for investigation of interatomic interactions. The similarities and differences in the
structural properties caused by Au and Pd atoms of optimized Co,Pdn and ConAum bimetallic nanoalloys on the
MgO(001) surface have been investigated. In addition, the epitaxial properties of hanoalloys on MgO(001) surface
have been discussed.
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|. GiRris

S on yirmi yildan beri, nano boyutlu malzemelerin hazirlanmasi1 ve karakterizasyonu {izerine
caligmalar yapilmaktadir [1]. On yili askin bir siiredir ise nanoalagimlar, kompozisyonlar: ve
yapilarindaki gesitlilikten dolay1 artan bir sekilde arastirmacilarin ilgisini ¢ekmektedir [2-5]. Birkag
nanometre araligindaki boyutlarda olan nanoalagimlar, nano malzemelerin katalitik, elektriksel,
manyetik, optik, termal ve mekanik Ozelliklerinin anlasilmasi bakimindan kullamighdir [6,7].
Nanoalagimlar, bulk alagimlara gore bircok 6zellik bakimindan farklilik gdsterir. Alagimlarin nano
boyutta iken kazandiklar1 yeni 6zelliklerin 6nemli farkliliklar igermesi, nanolagimlarin ¢alisilmasinda
biiyiik 6neme sahiptir [8].

Monometalik nano atom yiginlartyla kiyaslandiginda, iki farkli tiir metalin bir araya gelmesi diigiik
maliyette {iretim gibi bircok olumlu etkilere sebep oldugundan dolay: iki farkli elementten olusan
bimetalik nanoalasimlara daha biiyiik ilgi olusmustur [9]. ikili metal nanoalagimlar baslica katalizdr
olarak kullanilirlar, ¢iinkii ikili metal nanoalagimlar, tek metalli nanopargaciklarla karsilastirildiginda
artan katalitik aktivite gosterirler [10]. Lima ve arkadaslarimin [11] alkaline ortamlardaki oksijen
indigenmesi i¢in inceledikleri Ag-Co nanoalagimlar ile Shin ve arkadaglarinin [12] oksijen indirgenmesi
icin ele aldiklar1 Ag-Cu atom yiginlar1 tek metalli nanopargaciklarma oranla daha etkili katalitik
ozellikler gostermislerdir. Au-Pt nanoalagimlarin ele alindigi birden fazla oksijen indirgenmesi
reaksiyonlarinda daha verimli katalitik sonuglar elde edilirken [13-15], Pt-Ir nanopargaciklarin [16] ve
Ni-Ag [17] nanoalasimlarin ele alindig iki farkli calismada da artan katalitik aktiviteler elde edilmistir
[18].

Metal oksit yiizeyler heterojen katalizi artirdigindan dolay1 ikili metal nanoalagimlar ylizey tizerinde
desteklenerek olusturulabilirler [19]. MgO yiizeyi, yiiksek erime sicakligina ve stabil bir yapiya sahip
oldugundan dolayi en ¢ok tercih edilen yiizeylerdendir [20]. Yaptigimiz ¢alismada destek yiizey olarak
kullanilan MgO(001) yiizeyi, bir Mg ve bir O atomunun dama tahtas1 gibi ard arda dizilmesiyle olugan
kare bir taban olarak modellenmistir. MgO(001) yiizeyinde metal atomlar oksijen atomlariyla bag
yaparlar [21]. Paladyum, Altin ve Platin gibi metaller pahali metallerdir. Deneysel ¢alismalarda daha
diisiik maliyette {liretim yapabilmek i¢in genellikle daha uygun fiyatlarda olan Co, Ni, Ag ve Cu gibi
elementlerle olan alasimlart kullanilmaktadir [22-24]. MgO(001) yiizeyinde gergeklestirilen
optimizasyonlar deneysel verilere daha gergek¢i bir yaklasim yaptigindan dolayr bu galigmada
ConAum(n+m=100) ve ConPdm(n+m=100) ikili metal nanoalasimlarin optimizasyon islemleri MgO(001)
yiizeyi tizerinde ele alinmigtir.

Literatlirdeki 34 ve 38 atomlu ikili metal Co-Pd nanoalagimlarin tiim kompozisyonlarinin yapisal
Ozellikleri ve kimyasal diizenlerinin teorik olarak incelendigi ¢alismamizda 34 atomlu nanoalasimlar
arasinda en kararl1 yap1 Co27Pd7, 38 atomlu nanoalasimlar arasinda en kararli yap1 ise Co12Pd2s 0larak
elde edilmistir. MgO(001) ylizeyi tizerindeki 34 ve 38 atomlu Co-Pd ikili nanoalasimalar CogekirdekP Okabuk
yerlesimine sahip olmuslardir [25]. Bu caligmamizda ise MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen
ConPdm(n+m=100) ikili metal nanoalasimlardaki Co atom oraninin %10 ile %90 arasinda degigmesinin
global minimum yapilar iizerindeki etkisi aragtirilmistir. Bu ¢caligmaya ek olarak, Co ve Au atomlarindan
olusan ConAum(n+m=100) ikili metal nanoalasimlarinin en kararli yapilar1 da Co atom oraninin %10 ile
%90 arasinda degistirilerek incelenmistir. ConAum(N+m=100) ve ConPdm(n+m=100) ikili metal
nanoalagimlarin yapisal 6zellikleri arasindaki benzerlik ve farkliliklar ayrintili olarak incelenmistir.
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Il. YONTEM

A. POTANSIYEL ENERJI FONKSIYONU

Co-Pd ve Co-Au ikili metal nanoalagimlardaki atomlar arasinda olusan etkilesmelerin incelenebilmesi
icin Gupta [26,27] ¢ok cisim potansiyel enerji fonksiyonu kullanilmistir.

Yiizey iizerinde desteklenen metal atom yiginlarinin enerjileri, siki bagl ikinci moment yaklagim
potansiyel modeline (SMATB) dayanan metal-metal etkilesme enerjileri [28-31] ve metal-oksit yiizey
etkilesme enerjilerinin [32,33] birlesimi ile elde edilir.

N atomlu bir atom y1gininin MgO(001) yiizey iizerindeki baglanma enerjisi (E), atomik katkilardan
meydana gelen E; enerjilerinin toplami olarak ifade edilir.

Ezia
= (1)

E, katki enerjisi, metal — metal etkilesmesinden kaynaklanan E™" ve metal —oksit etkilesmesinden

kaynaklanan E™ enerjilerinin toplamu olarak elde edilir.

E =E™+E o

Ei metaller arasi1 etkilesme enerjisi, Gupta ifadesinden tiiretilen itici ¢ift bilesen ve ¢ekici ¢ok cisim

bilesen terimlerinin toplamidir.

Eimm — Eil’ + Eib

®3)
E, _;A(a,b)exp p(a,b)( r,(a,b) J
(4)
Ei _{;g (a,b)exp{ 2q(a,b)[ ro(a,b) j:D (5)

Gupta potansiyelinde a ve b, i ve j atomlarinin tiirlerini, rj, I. ve j. atomlar aras1 uzakligi, rc kesim
yarigapini ve 1o en yakin komsu mesafesini ifade eden parametrelerdir. A,, p ve g parametreleri ise
kohesif (baglanma) enerji, orgli parametreleri ve referans bulk yapi i¢in bagimsiz elastik sabitlerin
deneysel degerlerine fit edilerek belirlenmektedir.

Bu caligmada ele alian Co-Pd ikili metal nanolasimlara ait potansiyel enerji parametreleri Tablo 1 [34]
ve Co-Au ikili metal nanolagimlara ait potansiyel enerji parametreleri Tablo 2 [35,36] ile verilmektedir.
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Tablo 1. Co-Pd ikili metal nanoalasimlara ait metal-metal potansiyel parametreleri.

A g p q ro

(V) (V) (A)

Co-Co 01757 1843 9210 2975 250
Pd-Pd 01746 1718 10.867 3.742  2.75
Co-Pd 01751 1780 10.038 3.358 262

Tablo 2. Co-Au ikili metal nanoalasimlara ait metal-metal potansiyel parametreleri.

A g p q ro

(V) V) (4)
Co-Co 0.189 1907 880 2960  3.620
Au-Au 0.210 1818 1035 4.178  4.073
Co-Au 0.141 1614 1066 3.113  3.850

E™ metal- oksit etkilesme enerjisine ait fonksiyonel yap1 Esitlik 6°da verilmistir.

eXp(_Zaz (Xi ' Yio Zi)[zi _a3(Xi’ Yis Zi)])

Eimo(xi’ yi’zi’zi) = (Xi’ yi’Zi)
* ~2exp(~a,(%, ¥, Z) [z~ as(x, 1, Z))])

(6)
Z,
a;(x,Y:,Z;) =bj1(xi'yi)+bj2(xi’ Yi)eXp(m] o
b, (%, ;) = Cik1 T Cik2 {COS(ZXi)"'COS(ZXi)}
+Cixs {COS(Z(Xi +Y;))+cos(x (X — Y, ))} (®)

Metal-oksit etkilesme enerjisine ait esitlikte yer alan Z, , i. atomun en yakin komsu metal atom say1sini

ifade eder.

B. BASIN-HOPPING ALGORITMASI

Optimizasyon, mutlak sifir sicakliginda (0 K) en kararli yapilarin elde edilmesi islemidir. En kararh
yapilarin elde edilebilmesi i¢in minimum enerjili durumlardan en diisiik enerjili yap1 olan global
minimum yapiyt bulmak gerekir. Bu calismada, nano atom yigmnlarimin optimizasyonu ic¢in Basin
Hopping(BH) [37] algoritmas1 kullanilmistir.
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Sekil 1. Enerji gegislerinin sematik diyagrami. Diiz ¢izgiler orjinal enerjiyi ifade eder, kesikli ¢izgiler
doniistiiriilmiis enerjiyi ifade eder.

BH algoritmasi sistemin potansiyel enerji yiizeyini basamak fonksiyonu seklinde tekrardan
tanimlayarak enerjiyi doniistiiren bir algoritmadir. Doniisiim sonucu olusan basamaklar ve enerji
gegislerinin iki boyutlu sematik gosterimi Sekil 1 ile verilmistir [38]. Doniistliriilmiis enerji sisteminde
konjuge gradyant yontemi ile havuzlarin igerisindeki minimumlarin bulunmasi saglanir [39].

Monte Carlo hareketlerine dayali bir algoritma olan BH algoritmasinda GM yap1 ¢alkalama hareketi
(move shake) yontemi ile arastirilmistir. Optimizasyonu yapilan atom yiginlari i¢in 3000 K baslangic
sicakliginda 200.000 basamak say1s1 kullanilarak 10 defa Monte Carlo ¢aligmas1 yapilmustir.

[1l. BULGULAR ve TARTISMA

ConAum(n+m=100) ve ConPdm(n+m=100) ikili metal nanoalagimlarda Co atom oraninin %10 ile %90
arasinda degistirilmesi sonucu her bir nanoalasimin GM yapis1 Basin Hopping Monte Carlo simiilasyon
yontemi kullanilarak elde edilmistir. kili metal atom yiginlarini olusturan atomlarin sayist, tiirii ve bu
atomlarin dizilis bicimleri GM yap1 olusumunu etkilemektedir. ikili metal nanoalasimlarda iki metal
arasindaki elementer farkliliklardan kaynakli atomlarin kimyasal dizilisleri ve geometrik yapilari
cesitlilik gosterir. MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen atom yiginlari i¢in ise oksit yiizey ile bag
yapan ara ylizeydeki atomlarin sayisinin yani sira bu atomlarin yiizey tizerindeki epitaksiyel yerlesimleri
de GM yap1 olusumunu etkilemektedir. Bu sebeplerden dolayi, ConAum ve ConPdm ikili metal
nanoalagimlarm tim kompozisyonlar1 katman sayisi, ara yiizeydeki toplam atom sayisi ve Kkristal
yapilar1 bakimindan incelenmistir. Atom yigmlarinin kristal yapr ve sayilari Ovito programi [40]
kullanilarak elde edilmistir.
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Co100

Pdig0

Sekil 2. N=100 olan Co, Au ve Pd atom yiginlarmin MgO(001) yiizeyi tizerindeki GM yapilarimin yandan ve
alttan goriiniimleri.

ConAum ve ConPdn ikili metal nanoalagimlarin GM yapilarindan 6nce nanoalagimlari olusturan N=100
olan Co, Au ve Pd metal atom yiginlarinin yapisal 6zelikleri incelenmistir. Co1go, AU100 [38,41] ve Pdioo
[38,41] atom yiginlarinin MgO(001) yiizeyi tizerindeki GM yapilarinin yandan ve alttan goriiniimleri
Sekil 2 ile verilmistir. Sekil 2’deki alttan goriiniimler igin MgO(001) yiizeyini olusturan Mg ve O
atomlar kiigiiltiilerek verilmistir. Sekil 2 ile verilen GM yapilarin katman sayisi, ara ylizeydeki toplam
atom sayisi ve kristal yapilart Tablo 3 ile verilmistir. N=100 olan MgO(001) yiizeyinde desteklenen Au
atom yigin1 4 katmanli, Pd atom yi1gin1 5 katmanli ve Co atom y1gimi1 7 katmanli GM yapiya sahiptir. Au
ve Pd atomlar1, bulk yapida FCC kristal yapiya sahiptir. MgO(001) yiizeyinde N=100 olan Au atom
yigim ve Pd atom y1gin1 da FCC kristal yapiya sahiptir. Co atomu bulk yapida iken HCP kristal yapiya
sahip iken, MgO(001) yiizeyinde N=100 olan Co atom y18in1 ise BCC kristal yapiya sahiptir.
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Tablo 3. N=100 olan Co, Au ve Pd atom yiginlarinin MgO(001) yiizeyi iizerindeki GM yapilarina ait katman
sayisi, ara ytizeydeki toplam atom sayisi ve kristal yapilari.

Ara Kristal Yapi ve Yapi Sayisi
. Katman Yiizeydeki
Atom y181m1
Sayisi Toplam Atom FCC HCP BCC
Sayisi
Co1oo 7 22 - - 14
Alizoo 4 38 18 - .
Pdioo 5 34 20 . .

Co0AuUg

CozAuUgo

CosoAurg

Sekil 3. MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen ConAUn(N+m=100) nanoalasimlarina ait GM yapilarin
tistten, yandan ve alttan goriiniimleri.
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Sekil 3 (devami) MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen ConAun(n+m=100) nanoalasimlarina ait GM
yapilarin iistten, yandan ve alttan goriintimleri.

Cog0AUg

Cos0AUsp

CogoAUg

ComAuszg
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Sekil 3 (devami) MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen ConAUn(N+m=100) nanoalasimlarna ait GM
yapilarin tistten, yandan ve alttan goriintimleri.

CosoAuzo

CogoAuyo

Tablo 4. ConAun(n+m=100) nanoalasimlarinin MgO(001) yiizeyi iizerindeki GM yapilarina ait katman sayisi,
ara yiizeydeki toplam atom sayisi ve kristal yapilari.

Ara .
. Katman Yiier;?ieki AtY iiZf’:ly'('le'l'(i Kmtc‘la o
Kompozisyon Sayisi Toplam Atom onslay:l;u ve Yapi Sayisi
Sayist Co Au FCC HCP BCC
Cow0AU 4 43 ; 43 18 6 -
Co20AUs0 4 39 1 38 19 - -
CozoAuro 4 37 7 30 4 1 -
Cos0AUeo 4 34 9 25 5 . -
CosoAUs0 4 33 9o 24 4 : .
COgoAU40 4 35 12 23 2 1 -
Co7AUs0 4 31 12 19 4 - 2
CogoAuz 5 21 18 9 1 - 2
CogoAuig 5 o5 18 7 - - 2
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MgO(001) yiizeyi tizerinde desteklenen ConAum(n+m=100) nanoalasimlarina ait GM yapilarin istten,
yandan ve alttan goriintimleri Sekil 3 ile verilmistir. Tablo 4’de ise Sekil 3 ile verilen GM yapilarin
katman sayisi, ara yiizeydeki toplam atom sayis1 ve kristal yapilart verilmistir. Coi0Augo ile Co70AU30
arasindaki tiim nanoalagimlarin GM yapilar1 4 katmanli iken, CogoAuzo Ve C0gAU1 nanoalagimlart 5
katmanli GM yapilara sahiptir. C010AUg nanoalagimina ait ara yiizey sadece Au atomlarindan
olusurken, artan Co atom sayist ile birlikte ara yiizeylerdeki Au atom sayisi azalma, Co atomlar1 artig
gostermistir. Co10AUg nanoalasimi FCC ve HCP kristal yapilardan olusurken, Co20AUg nanoalasimi
sadece FCC yapidan olusmustur. Co3Auz nanoalasimi FCC kristal yap1 bakimindan azalma gostermis
olup 1 tane HCP yapiya sahiptir. CosoAUso Ve C0Os0AUse nanoalagimlari ise sadece FCC yapiya sahiptir.
CosoAUg nanoalagimi i¢in FCC yap1 sayisi azalmis olsa da 1 tane BCC yapiya sahiptir. CozAusp Ve
CogoAuzo nanoalagimlart FCC yapinin yani sira 2 tane BCC kristal yapiya sahiptir. CogoAuignanoalasimi
ise sadece BCC yapiya sahiptir. Yiizey lizerinde desteklenen atom yiginlarinin kristal yapisinin, ylizeyin
kristal yapisi ile belirlenmesi sonucu epitaksiyel yerlesim olusur. MgO(001) ylizeyi iizerinde
desteklenen Co,Aum(n+m=100) nanoalasimlari oksit ylizeye uygun olarak (001) epitaksi ile yerlesmistir.

Tablo 5. ConAun(N+m=100) nranoalasimlarinin MgO(001) yiizeyi iizerindeki GM yapilarina ait katman sayisi,
ara yiizeydeki toplam atom sayisi ve kristal yapilari.

Ara

Ara Yiizeydeki Kristal Yaps
Kompozisyon KSa:;rl]gn T;J‘:;‘r’z‘kgm AtOIISIagiisll'ﬁ ve .
Sayst Co Pd FCC HCP BCC
Co10Pdgo 4 31 ] a1 o ] _
CozPde 4 31 1 30 6 i ]
CoszoPd7o 4 o8 ] -8 ] ] _
CouPdso 5 29 4 25 3 i ]
CosoPdso 5 25 9 16 3 ] _
CosoPlio 5 27 12 15 1 ] ]
CorPdso 5 26 16 10 1 ] ]
CogoPd1o 5 26 17 o ] ] )
CogPd1o 5 24 20 A ] ] ,

MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen ConPdm(n+m=100) nanoalasimlarina ait GM yapilarin istten,
yandan ve alttan gortiniimleri de Sekil 4 ile verilmistir. Sekil 4 ile verilen GM yapilarin katman sayisi,
ara yiizeydeki toplam atom sayis1 ve kristal yapilari da Tablo 5 ile verilmistir. Incelenen
ConPdm(n+m=100) nanoalagimlardan Co1oPdgo, C020Pdso Ve CosoPd70 kompozisyonlari 4 katmanli GM
yapiya, CoaoPdeo ile CogoPd1o dahil olmak iizere arasindaki tiim kompozisyonlar 5 katmanli GM yapiya
sahiptir. Co10AUg kompozisyonunun ara yiizeyinin sadece Au atomlarindan olusmasina benzer olarak
Co10Pdgo kompozisyonunun ara yiizeyi de sadece Pd atomlarindan olusmaktadir. Co20Augo Ve C020Pdso
kompozisyonlarina ait ara yiizeylerde Au ve Pd atom sayilar1 farklilik gdstermis olsa da 1 tane Co atomu
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bulunmasi benzerdir. CosPdz kompozisyonu igin ara yiizey tamamen Pd atomlarindan olugmustur.
Co4Pdgo ile CogoPd1o arasindaki 5 katmanl kompozisyonlardaki Co atom sayisi arttik¢a, yapilarin ara
yiizeylerindeki Pd atom sayis1 azalma, Co atom sayisi artig gostermistir. Artan Co atom orant ile ConAUm
nanoalagimlarina ait ara yiizeylerdeki Au atom sayisi ve ConPdm nanoalasimlarina ait ara yiizeylerde ise
Pd atom sayis1 azalmigtir.

Co10Pdgo

COzoPdgo

CozoPd7o

Sekil 4. MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen ConPdm(n+m=100) nanoalasimlarina ait GM yapilarin
tistten, yandan ve alttan goriiniimleri.
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Sekil 4 (devami) MgO(001) yiizeyi iizerinde desteklenen ConPdm(n+m=100) nanoalasimlarina ait GM
yapilarn iistten, yandan ve alttan goriiniimleri.

Co4oPdso

CosoPdso

CogoPdao

Co7oPdso

802



Sekil 4 (devamy) MgO(001) yiizeyi tizerinde desteklenen Co,Pdm(n+m=100) nanoalasimlarma ait GM
yapilarn iistten, yandan ve alttan goriintimleri

CogoPd2o

CogoPdio

Kristal yap1 (FCC, BCC ve HCP) bakimindan incelendiginde ise Co10Pdgo Ve Co20Pdgo kompozisyonlari
sadece FCC yapida iken CosPd7o kompozisyonuna ait en kararli yapida higbir FCC, BCC ve HCP
diizgiin kristal yap1 yoktur. CooPdso ile Co70Pdso arasindaki tiim kompozisyonlar sadece FCC yapidan
olusmustur. CogoPd2 Ve CogoPd10 kompozisyonlari sadece BCC yapiya sahiptir.

Atom sayis1 N=100 olan Co atom y1gim1 BCC kristal yapidadir. ConAUm nanoalagimlari ig¢in %70 Co
oranina sahip kompozisyon ve ConPdm nanoalagimlari igin %80 Co oranina sahip kompozisyon ile
birlikte BCC kristal yap1 olusmustur. ConAum nanoalasimlarina ait bazi kompozisyonlarda HCP kristal
yapt bulunurken, Co,Pdn nanoalasimlarinda HCP diizgiin kristal yap1 yoktur. MgO(001) yiizeyi
tizerinde desteklenen Co,Pdn nanoalasimlari, ConAum nanoalagimlarda gozlenen epitaksiyel yerlesime
benzer olup oksit yiizeye uygun olarak (001) epitaksi ile yerlesmistir.
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V. SoNuc

Bulk yapida iken FCC kristal yapiya sahip olan Au ve Pd atomlarindan olusan toplam atom sayist N=100
olan atom yigmlart MgO(001) yiizeyi lizerinde desteklenerek optimize edildiginde FCC kristal yapiya
sahiptir. Bulk yapida iken HCP kristal yapiya sahip Co atomlarindan olusan N=100 olan atom yiginlar1
ise bulk yapidan farkli olarak MgO(001) yiizeyinde BCC kristal yapiya sahiptir. CO100, AU100 V€ Pdigo
atom yiginlart MgO(001) yiizeyi lizerinde oksit ylizeye uygun olarak (001) epitaksi ile yerlesmistir.

ConAum(n+m=100) ve ConPdm(n+m=100) nanoalasimlarindan %10 oraninda Co atomundan olugan
Co10AUg Ve Co10Pdgo nanoalagimlarinin ara yiizeylerinde Co atomu yoktur. Artan Co orani ile birlikte
ara yiizeylerdeki Co atom sayisi artig gostermistir. MgO(001) yilizeyinde C0100 atom y18in1 BCC kristal
yaptya sahip iken ComAuU, nanoalagimlari i¢in %70 Co oranina sahip kompozisyon ve ConPdm
nanoalagimlart i¢in %80 Co oranina sahip kompozisyon ile birlikte BCC kristal yap1 olusmustur.
ConAum nanoalagimlarina ait bazi kompozisyonlarda HCP kristal yap1 bulunurken, ConPdn
nanoalasimlarda HCP diizgiin kristal yap1 yoktur. MgO(001) yiizeyi {izerinde desteklenen %10-%90 Co
oranina sahip ConAum(n+m=100) ve Co,Pdm(n+m=100) kompozisyonlarinin timii oksit yiizeye uygun
olarak (001) epitaksi ile yerlesmistir.
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