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SIMGELER VE KISALTMALAR

Bu c¢alismada kullanilmis bazi simgeler ve kisaltmalar, agiklamalar1 ile birlikte

asagida sunulmustur.

Simgeler Aciklama
o Denge durumundaki 6rgii sabiti

i ai hiicre kenar1 yoniindeki birim vektorii

B, Bulk modiilii
Cmn Elastik sabiti
Ec Kobhesif enerji
Ergr Fermi enerjisi
Ejat Orgii enerjisi
Etort Orgiiniin toplam enerjisi
E, Bosluk olusum enerjisi
E) @) Birim hiicre basina potansiyel enerji
FX Genellestirilmis kuvvet
F(p) Embedding fonksiyonu
f, Ayar ¢arpani
f (r) Atomik elektron yogunlugu
kg Elektron gazinin dalga vektorii
n, Serbest atomun yogunlugu
n; Elektron yogunlugu

] Ortalama faz degisimi



Simgeler

Kisaltmalar

FCC
BCC
EAM
MD
LDA
PT

X1

Aciklama

Basing
Atomlarin bulunduklar1 yerin koordinatlari

1. ve j. atomlar1 arasindaki vektoriin birim vektorii

Atomik hacim

Ikili etkilesim potansiyeli
Baglanma enerjisi

Zor

Denge durumundaki hacim

Jj. atomun 1 atomu konumunda olusturdugu yogunluk

fonksiyonu

Cokluk elektron yogunlugu

Aciklama

Yiizey merkezli kiibik yap1

Cisim merkezli kiibik yap1

Embedded atom metodu

Molekiiler dinamik metod

Bolgesel elektron yogunlugu yaklagimi

Sanki potansiyel teorisi



1.GIRiS

Newton mekanigi, herhangi bir fiziksel sistemin zamana bagl gelisimini incelemeye
imkan vermesine ragmen, kuantum mekaniksel etkileri incelemek ig¢in uygun
degildir, fakat cok kiiciik parcaciklar i¢in yiiksek dereceden diferansiyel denklemin
anhk coziimleri yardimiyla kuantum etkileri hesaplanabilir. Istatiksel mekanigin
ortaya ¢cikmasi ile kompleks sistemlerin bazi fiziksel 6zelliklerinin ortalama degerleri

bilgisayarlar yardimiyla hesaplanabilmistir.

Modern calismalarda metalik sistemler igindeki ger¢ek kusurlarin (tanecige baglh
bozulma, yiiksek siralama ve ylizeysel kusurlar...vb) gosterilmesine gerek duyulmasi
sonucu metallere uygun dogru ve basit bazi1 yaklasimlar gelistirilmistir. Birkag yil
onceye kadar ortak yaklagimlarla atomlar arasi etkilesmeler, ikili etkilesim
potansiyeli metodundan yararlanilarak yapilmaktaydi. ikili etkilesim potansiyeli
tasarimdan yararlanilarak yapilan hesaplamalarda temel diizenlemedeki bag
uzunlugu etkileri nedeniyle bircok fiziksel nicelik ihmal edilmekteydi. Son
zamanlarda bundan farkli olarak, bu teorik alismalarla uygulamali olarak, metallere

uygun yaklasimlarin kullanilmasi sonucu, hesaplamalar yapilmistir.

Daw ve Baskes, metalik sistemlerin enerjilerinin hesaplanmasi i¢in yeni bir ¢aligma
yapmiglardir [1,2]. Bu c¢aligmada; metalik sistemlerin yap1 ve enerjileri ile ilgili
hesaplamalarda Schrodinger denkleminin, elektrostatik etkilesme potansiyeli ve
yogunluk fonksiyonu yardimiyla ¢Ozliimiinii yapmislar ve deneysel sonuglara
yaklagsmiglardir. Metallere ve Alagimlara uygulanabilen bu metod “Embedded Atom
Metodu” (EAM) olarak adlandirilir. Bu yaklagim metodu ile metalik sistemlerde
toplam enerjinin elde edilmesi; embedding atom i¢in bolgesel elektron yogunlugunun
elde edilmesi yardimiyla, sistemdeki atomlarin durgun olduklari diisiiniilerek toplam

enerjinin hesaplanmasi ilkesine dayanir.

Elektrostatik etkilesmeleri de ilave ederek metalik sistemlerin toplam enerjisi i¢in:



Eror :ZE(ph,i)+%Z¢j/(Rg‘/) (1.1)

i#j
seklinde yazdiklar1 ifadeyi kullanmiglardir.

Embedded Atom Metodu ile yapilan hesaplamalarda ilk olarak Fridel, bakir ve
hidrojenden hazirladig1 eriyige “jellium” adin1 vermis, bu maddenin yogunlugu daha

sonraki ¢aligmalarda safsizligin olusturulmasinda oncii olmustur [3].

Pusca, Nieminen, Manninen, metalik sistemlerin belli bir bolgesindeki elektronlarin
yogunlugunu esas alarak “Bolgesel Elektron Yogunlugu Yaklasimi (Local Density
Approximation(LDA))” olarak adlandirilan bir metodla jellium’daki safsizligin
disinda calismalar yapmislardir [4].

Norskov ve Long metalik sistemlerde metal atomlarinin perdelenme etkisi nedeniyle,
metal icerisindeki atomik yapinin ayrintilarindan dolayr yakin c¢evrelerinde
hissedilmediklerini one siirerek “ Etkin Ortam Teorisi Yaklasimi (The Effective
Medium Theory (EMT))” olarak adlandirilan metodu kullanarak ergime 1sisini
aciklamisglar, kirilmalara ait safsizliklar1 ve Hartree Potansiyeli kullanarak metalik

sistemlerin taban durum 6zelliklerini belirlemislerdir [5].

Stot ve Zaremba, iyon g¢ekirdeklerindeki farkli degisim ve karsilikli iligki etkilerini
gostermek icin elektron gazi etkilesmelerini kolayca acgiklayarak, Fermi yiizeyindeki
bir elektron i¢in Schrédinger esitliginde bagimsiz elektron yaklasimini dogrulayarak
uygun bir potansiyel elde etmislerdir [6]. “Sanki Atom Teorisi” olarak adlandirilan
bu metodla, metalik sistemlerin baglanma enerjilerini ve embedding enerjiyi

(gomiilme enerjisini) agik bir ifade ile gostermislerdir.

Daw ve Baskes, metalik sistemlerin baglanma enerjileri hakkinda gortsler ileri
sirerek yapmis olduklar1 ¢alismalarda embedding enerjiyi de igerisine alan,

elektrostatik etkilesmeleri ilave etmislerdir [1,2].



Embedded Atom Metodu ile; fononlar, sivi metaller, kristal kusurlari, alasimlar,
kristallerin yiizey yapilari, yiizey fononlar, yiizey tabakalarindaki diizensiz gegisler,

alasimlarin yiizey tabakalar1 gibi konularda ¢aligmalar yapilmistir.

Ideal kristallerin sonlu zorlanma altindaki teorik mekaniksel davranisinin tahmini,
uzun zamandir ilging konular arasinda olmustur. Born, kiigiik ve homojen
deformasyon altinda kristal Orgilinlin mekaniksel olarak kararli kalmas: ile ilgili
sartlar1 inceleyerek “Born kararlilik kriterleri” olarak bilinen matematiksel ifadeler
gelistirdi [7]. Misra, kiibik kristallerin mekaniksel kararlilig1 icin, iki-cisim
etkilesmeli potansiyelin 6zel bir formunu (Mie potansiyeli) kullanmistir [8]. Daha
sonra Milstein ve arkadaslari, Morse potansiyeli ile kiibik kristallerin kararlilig1 igin
aynt kriterleri kullandilar [9,10,11]. Bu konuda calisan Born ve baska bir¢ok

arastiric, kristal kararliliginin 6nemini vurguladilar.

Ikili-etkilesim potansiyelleri, katilarin bulk ve kusur (defect) dzelliklerini incelerken
yaygin olarak kullanilmistir. Bununla birlikte, ikili-etkilesim potansiyel modeli,
gercek metallerdeki serbest elektron enerjisini temsil etmediginden bosluk-olusturma
enerjisi(vacancy formation energy) ve elastik sabitlerinin iyi sonu¢ vermesi de
beklenmez. Ayrica bir kusur olan hacim-belirsizligi de ikili etkilesim potansiyelleri
ile incelenemez [12,13]. O halde, ikili-etkilesim potansiyellerinin bu eksikliklerini
azaltan fakat “first-principles” tekniklerden daha etkili olan yeni bir metot ilk kez
Daw-Baskes tarafindan onerildi [12]. Temel fikir yogunluk-fonksiyoneli teori
(density-functional theory) sine dayanir [14]. Bu teoriye gore, orgiliye kiigiik bir
safsizlik atomu yerlestirmek icin gerekli enerji, elektron yogunlugunun orijinini
diistinmeksizin, yalnizca Orgiiniin belirli bir kenarindaki elektron yogunlugu ile
belirlenebilir. Daw ve Baskes bu modelde toplam enerjiyi, “embedding enerji” ve
ikili etkilesim potansiyelinin toplami olarak alir. Embedding enerji ve ikili etkilesim
potansiyeli, deneysel verilere fit ederek elde edilir. Bu metot basit olmasina karsin
yiizey, kusur, safsizlik, esneklik gibi metal ve alasimlarin bir¢ok 6zelligini dogru bir
sekilde tahmin eder [12]. Uzun-erisimli ve tamamen analitik embedded atom
metodu (EAM ), kararlilik ve faz gecisleri hesaplarinda kullanildi. Bu modelde

elektron-yogunluk fonksiyonu olarak exponansiyel olarak azalan bir fonksiyon



secildi. Iki-cisim potansiyeli, Extended Generalized Exponantial Potential (E.G.E.P.)
fonksiyonuna benzer bir sekilde EAM icin modifiye edilerek bu caligmada
kullanildi. Embedding enerji i¢in, Banerjea ve Smith tarafindan Onerilen bi¢im
benimsendi [15]. Bu modelin potansiyel parametreleri, saf metalin temel bulk
ozelliklerine (Orgii sabiti, kohesif enerji, elastik sabitleri ve bosluk-olusturma
enerjisi) fit ederek belirlenir. Burada Embedded-atom potansiyeli, tek eksenli [100]
yiikiin sebep oldugu zorlanma altinda hipotetik Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb’ nin elastik ve

teorik kararliligini hesaplamak icin kullanildi.

Bu ¢alismanin ilk asamasinda (2. boliimde) metalik sistemlerin teoriksel kararliligi
hakkinda bilgi verildi. 3. Bolim; EAM potansiyeli ile yapilan teorik kararlilik ve faz
gecisleri konusuna ayrilmistir.  Bu bolimiin esasi, belli bir a; (hiicre uzunlugu)
degeri i¢in sifir zoru saglayan a, parametresini bulmaya ve bu sonuclari kullanarak £
(i¢ enerji), oy (zor) ve By (elastik modiillerini) ‘nin hesaplanmasina dayanmaktadir.
Hesaplar, iterasyon yontemi ile yapilmis ve Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb metallerinin ilgili
grafikleri cizilmistir. Zor egrilerinden o; ( zor ) in a; eksenini kestigi yere karsilik
gelen a; degerinden bu metallerin f.c.c ve b.c.c fazda iken 6rgii sabitleri ve bu fazlara
karsilik gelen enerji ve birim hiicre hacimleri tablo halinde verilmistir. B;; elastik
modiilleri yardimi ile Born kriterlerini saglayan kararlilik bolgeleri (MKB)

belirlendi.

4. Bolimde EAM modeline gore f.c.c. metallerinin ii¢lincii-mertebeden elastik
sabitleri hesaplandi. 5. Boliimde EAM potansiyeli ile basing-hacim iligkisi deneysel

degerlerle birlikte verildi ve yorumlandi.



2. TEORIKSEL KARARLILIK

2.1.Genel Teori

Di1s kuvvetin uygulamasiyla homojen sekilde deforme olan basit kiibik kristal i¢in i¢
enerji, birim hiicre basina i¢ enerji ile ifade edilebilir. Birim hiicre basina enerji,
sirastyla birim hiicreyi tanimlayan alti bagimsiz degiskenin fonksiyonu olarak

gosterilebilir.

4
"‘-{'l 3
\

}
SN !
A = -’ET:)“-- 5 ‘h'-\h

Sekil 2.1. Bece ve fee kristalleri i¢in uygun birim hiicreler
a) Bcc kristali b) Fcc kristali ¢) a, eksenine dik zor uygulanmis bece kristali



a,, i=1,2,...,6 birim hiicreyi tanimlar, 70" ist indisi; zorun yoklugunda Orgii

parametrelerinin degerini gostermek i¢in kullanilir.Bu nedenle sifir zor durumunda
. . T
kiip kenarlar1 a}=a$ =a3=a’ ve bu kenarlar arasindaki acilar a{=a?=a; ) dir.

Kristale zor uygulandiginda érgii deforme olacaktir ve her a!, a,’ye déniisecektir.

Burada bir¢ok genel durumda kenarlar a, # a, # a, ve bu kenarlar arasindaki agilar
T
a4¢a5¢a6¢5 dir.

Ideal bir kristalin yeterince bozulmasina sebep olan zor igin kristal deformasyonu (ve

bu nedenle birim hiicrenin deformasyonu) {a,-a’ }, genelde a; ile kiyaslanmayacak

kadar kiigiiktiir ve genis bir deformasyonla ilgili uygun bir ifade kullanmak
gerekecektir. Asagidaki notasyon birim hiicre basina enerjiyi ifade etmek igin

kullanilir:

K K K K K _Ky_
E(ay,a;.a5.a, a5 ,a, )_E){a,K} (2.1)

Yani E) y {afy, i= 123,...,6 orgli parametrelerinin dzel gurubu igin

degerlendirilen birim hiicre basina potansiyel enerjidir.

{a¥} durumunda &rgiiniin dengede olmasi igin atomlarin karsilikli potansiyel
enerjisinden kaynaklanan i¢ kuvvet ve dis kuvvetler arasindaki kuvvetin dengede
olmast gerekir. {aX} durumunda orgii {izerinde FX kuvveti ile temsil edilen

“genellestirilmis kuvvet”:

Ff :[G_E] i=1,2,...,6 (2.2)
{a"}



dir.

Burada F*, {af} durumunda 6rgiiniin kii¢iik bir deformasyonu igin yapilan istir.

6
W =Y F*éu . Bu nedenle 8rnefin; a; kenart Sa; kigik bir miktar kadar

i=1

uzatilirsa isin artimi,
W = F,ou, (2.3)

olur. Acik¢a bu, a, yoniinde oa, mesafesini geri kalan a_ve a, kenarlariyla
siirlanmig birim hiicrenin yiizeyine hareket etmek igin gerekli istir. Boylece F, ,a,
ye paralel yonde a, ve a, ile tanimlanan birim hiicrenin ylizeyine etki eden kuvvete
esittir.  oa,’nin (a, denge degerine gore Olglilen deformasyonu) yukaridaki
gosterimde kiigiik oldugu goriilmektedir. Bunun yani sira; (ab -a; ) deformasyonu
veya {a,-a} deformasyonlari (yani F’ =0 i=1,2,...,6  durumunda orgii

parametrelerinin denge degerine gore olglilen a, ve diger a,) keyfi sekilde biiyiik

olabilir.

Birim hiicrenin kenarlarinin @, 1=1,2,3 ortagonal oldugu 6zel durum i¢in F,,a_ve
a,(a,’ye dikey diizlem) iki kenar1 ile tanimlanan diizlem {iizerinde temsil edilen

F,
normal zora bagintili olabilir. o, =—">— Burada b,c,d ; 1,2,37lin
ac - ad

permiitasyonudur. Bu nedenle kuvvetin denge sart1 altinda hiicre kenarlar1 birbirine

dik oldugu zaman birim hiicrenin yiizii tizerindeki normal zor

oy = L( 2 J (2.4)
{af}

K K
a,a, \ Oa,

Burada b,c,d ; 1,2,3’lin permiitasyonudur.



Es. 2.4; kiip kenarlarin1 ortagonallikten hafif hareket ettiren normal zor o, ‘y1 hala

temsil eder. Birim hiicrenin gerilmesi, £ ‘nin tiirevi ile su sekilde de gdsterilir:

1 oF .
O'iK = W(—J l:4,5,6 (25)
L a, a; )\ oa, )

Es. 1.2; i¢ ve dis kuvvete uygun olarak orgiliniin dengede olmasi i¢in gerekli sartlar
verir. Bununla birlikte orgiintin kararli dengede olmasi i¢in ek sinirlamalar vardir.

Di1s bir kuvvet uygulandiginda orgiiyii iceren sistemin toplam enerjisi minimumda
olmalidir. Diger bir sdyleyisle; {a’ } alti bilesenleriyle belirlenen &rgiiniin durumu
kararli denge durumundan birinde ise {aX} durumundan herhangi bir {a }
durumuna gitmek igin pozitif bir enerji harcamasi gerekir. {a} ve {a’} durumlari

arasindaki i¢ potansiyel enerjideki fark Taylor serisi acilimi ile ilgili asagidaki

sekilde ifade edilebilir:

& OF N
BV =By ZZ[gl K}(ai >

i=1 i

{a! —a } Deformasyonlar1 kiigiik alindigindan ikinci mertebeden sonraki terimler
ihmal edilir. Ne {a! —a}, ne de {a‘ —a} yeterince kiigiik degildir. Dengenin

tanimlanmas ile ilgili {a} } durumunda 6rgii iizerine etkiyen genellestirilmis kuvvet

(S—EJ olmalidir. Bu yiizden Es. 2.6'min sag tarafindaki ilk terim; {a}}
a; ), x
P/ a; }

durumundan {a'} durumuna gitmede dis kuvvet tarafindan yapilan ise ayni sekilde

esit oldugu goriiliir. Es. 2.6 nin sag tarafindaki ikinci terim pozitiftir ve uygunluk igin

OE
[aa oa } - B; @7)
770 Jako




alabiliriz.

Herhangi bir {a| —a’} deformasyonu igin cebirsel teoreme gére Es. 2.6’daki ¢ift
toplam pozitif olacaktir [16]. Bu durum ancak [BUK ] determinantin tiimii pozitifse

gecerlidir. Boylece kararli denge olugmast icin gerekli sart, ardarda gelen matrislerin

determinantlarinin hepsinin pozitif olmasidir.

B B B B B B *
B B _B_B B B
[BU]K _|B,B_,B B _B B,
B B B B _B _B_ (2.8)
B B _B_B_B_B_
B B B _B_B_B_

(Uygunluk i¢in [B; ] = [Bi/. ]K notasyonu kullanilir)

Eger bu temel minorlarm hepsi pozitif degilse bu durumda {a’}igin kuvvetler
dengede demektir. Boylece {a| }igin statik bir durum bulunmaktadir. Bu durumda
{a!}bigim degistirir. Ancak {a'} igin kuvvetlerin dengesi bulunmayacaktir. Ciinkii
dis kuvvet F*,(0E/éa, ){aﬁ ya esitlenmistir. Halbuki iteki kuvvetler (9E/da, ),,, ye

esit olmali. Dengesiz i¢ ve dis kuvvetlerin etkisinden dolay1 kristal yap1 kirilacaktir.

Yukarida bulunan formaliteyi bir kristalde uyguladigimizda ilerlemek igin bir
yolumuz da keyfi degisik {a,} setleri segmektir [11]. {a,} leri sayabilmek ,B;’ yi
bulabilmek , B, * nin temel determinantlarini denemek (ve her bir {a,} seti i¢in ) ve
digerlerinin dengede olup olmadigini denetlemek igin Es. 2.2°deki dis F, kuvvetleri
uygulanmalidir. Eger bu sekilde ilerlersek bir ylizeyin alt1 boyutlu bir a, boslugunda

kristalin kirilmasini denetleyebiliriz. Bu yiizey dyle bir sekilde yapilacak ki belli bir
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a; degeri ylizeyin bir tarafinda bulunacak, digeri ise dengede olacaktir. Bu durumda

bir a, seti (ylizeyi gectigi an )kristal kirilir.

Gergekte bilgisayar kullandigimiz halde bile boyle bir yiizeyi denetlemek igin
yapilan hesaplamalar gercekten biiyiiktiir. Bundan dolay1 bu ylizeyde bazi noktalari
bulmak ¢ok dikkat cekicidir. Bu noktalar bir egrinin iizerinden, yada bir yol
lizerinden secilebilir. Alt1 boyuttaki bir bosluktaki a, , ki bu egri dengeli taraftan

dengesiz tarafa kirihis noktasindan geger. {a/} setinde kullanacagimiz yol ; a,

1

yolunu izleyerek direk sinirlamalar koyarak (6rnek, hidrostatik basing bir kristale
uygulandiginda a, =a, =a, ve a, =a; =a; =% sinirlamalar1 koyarak bir yol

bulunabilir ) , yada kullandigimiz F, kuvvetlerini uygulayabiliriz. Iki durumda da

cikan {a’} seti ki onda denge kriteri asinmustir. {a,} ‘lerin setleri belli bir yol

tizerinde yer alan denge kriterlerini denetleyerek bulunur (onlar belirli zorlamalara

maruz kalirlar ).

a, uzerine dogrudan kisitlamalar1 yerlestirmek kolaydir, ciinkii {a,} seti bir kere
belirlenince F; ve B; Es. 2.2 ve 2.7°den hesaplanabilir. Bununla birlikte fiziksel bir
goriis agisindan  F, lzerine kisitlamalar yerlestirmek daha kullaniglidir. Verilen bir
F kuvvet seti icin “baslangi¢ set”: {a;} bilinirse {a,} asagida sunulan iterasyon
islemini kullanarak bulunabilir. (Uygun bir “baslangig set” biitiin F,= 0 i¢in {a}

setidir.) {a; } Degerlerinin seti kullanilarak B, Es. 2.7°den hesaplanr.

6 X 1 6 6 © ©
E)ry = By +;Ff.(ai —af)+§ZZBz§(ai —af)(aj _a;) (2.9)

i=l j=1

K3 o o . .
{a; }’ ya gore tiirevi alinirsa;
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OF (& e s ,
FX {5} _F +5[ZB;.(af ~a))+Y B af —a; )j (2.10)
lar}

B, =B, oldugundan

6

FX=F +Y B (a* -a}) i=1,2,...,6 @.11)
J-l

Boylece denge kuvvetleri uygulanmis {a,}durumu verilmis oldu. Artik genel bir

sorun olan alttaki {a } durumu denge kuvvetleri ¥ nmn Es. 2.11°de lineer sisteme

indirgenerek bulunabilir.

{a; } bulunduktan sonra B; hesaplanabilir. {a;" } durumunda olmak igin yeni bir

baslangi¢ noktasi alinir ve yeni denge durumunu belirlemek i¢in islem tekrar edilir.

Yukaridaki islem BU.F bulunana kadar (ki kararlilik kriterleri bozulur) tekrar edilir.
Elbette ki herhangi bir bagarili iterasyon i¢in {a, —a’} {a*} ‘ya gére kiigiik
olmalidir. Bununla birlikte {a/ —a’} birkag iterasyondan sonra nispeten biiyiik

olabilir.
2.2. Tek Eksenli Kuvvet Durumu

Simdi, yukaridaki formalizmin 6zel bir uygulamasi olarak, a, kenarma paralel, kiip

yiiziine diisey uygulanmis tek eksenli bir kuvvet ile bir kiibik kristal diistinelim.
Uygulamali kesme zorun yoklugunda a,,a; ve a, bilesenleri baslangictaki %
degerini koruyacaklardir. Bir gerilme kuvveti uygulandiginda a, kenar1 uzayacak,

a, ve a, kenarlan kisalacaktir; simetriden dolayr a, = a, bagmtisinin ettirilecegi

goriiliir. (Deforme olmus kristal tetrogonal simetriye sahip olacaktir.)
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{a’} Denge durumunda kuvvetin denge sart1 saglanmalidir.

(a—EJ =0 i#1 (2.12)

oa, ), «

i/ 1aky

(G_Ej =F* (2.13)
oa {af'}

Burada;

a¥ =af (2.14)
ay =af =af =% (2.15)

FX uygulanmis kuvvettir ve a, yoniindeki normal zor basitce

ok = (2.16)

olur.

Kristal yapinin simetrisinin sonucu olarak Es .2.12°de 6zetlenen ifade i=4,5,6 i¢in de
OF OFE

ayni sekilde saglanir. Cinki — = ———
yms glanr. Gkl 2 = 5 a)

birbiriyle aynidir. Bundan dolayi, Es. 2.12:

v.b. ve i=2 ve i=3 i¢in bu esitlikler

oF =0 (2.17)
0ay ), .x,
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ile saglanacaktir. Bu nedenle bu durumda {a} denge durumunu bulma problemi Es.

2.13 ve Es. 2.17°den a ve a) yi belirlemeye indirgenir. Bundan baska, kristalin

0zel simetrisi bu durumda ayrica [BUJ matrisini oldukca basitlestirir ve asagidaki

iligkiler goriiliir:

B. =0 ise 774,56 ve
B,, = B,, ve By, =B
Ornek olarak (2.19) esitligi

0’E 0’E

da,0a, B 6aia(_ a.,-) ’ 7=4,5,6 ve

den gosterilebilir. [BUJ matrisi su hali alir:

[6,]-|8.8.8.0 0 0

(i#J)

(2.18)

(2.19)

(2.20)

(2.21)

(2.22)

Eger su sartlar saglanirsa yukaridaki matrisin determinantin temel elemanlar1 pozitif

olacaktir.
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B,)0 (2.23)
B,,)0 (2.24)
B,,)0 (2.25)
B, B

22 23 > O (226)
BZS BZ2

11 BIZ BIZ
BIZ B22 BZ3 (227)
BIZ 823 B22

Bundan daha ilerideki sadelestirme, yukaridaki iliskilerden merkezi ikili kuvvetlerin
yaklagikligi ile ortaya ¢ikar. Bu yaklagiklik BS ve BX nm (alK a¥ )_1 BX  ve
(azK ar )71 B}, ya smastyla esit oldugu andir.( Es. 2.56 ve Es. 2.57 goriilecegi gibi) .
Boylece; Es. 2.23 ve Es. 2.24 bagintilar;

B,,)0 (2.28)
B,;)0 (2.29)
olur.

Es. 2.25, Es. 2.26 ve Es. 2.29 bagintilarindan;

By _Bz3>0 (2.30)



15

ve Es. 2.27°den;

Bll(Bzz +Bz3)_2(312)2>0 (2-31)

bulunur.

Es. 2.28- Es. 2.31 Born kriteri ile ilgili 6rgiiniin kararli denge durumunda olmasi i¢in

gerekli ve yeterli sartlardir. Es. 2.11°den;

FX=F' + B (af —a} )+ 2B}, (aX —a}) (2.32)
ve

Ff=0=8(af —a} )+(B}, + B3 )aX —a3) (2.33)
esitliginden

af —a3 =-{B: /(B3 + B Jaf - ) (2:34)

Es. 2.34°1 Es. 2.32’de yerine koyarsak;

R =F+ [Blsl - 2(3132 )2 /(Bgz + B, )KalK - alS) (2.35)
bulunur.

Biitin F' =0 igin a =a}=a’ o&rgli parametrelerinin degerlerini bilmekle
iterasyon islemine baglanabilir. B;’nin degerlerini hesapladiktan sonra, a, orgi
sabiti (alK —af) kadarlik kiigiik miktar artinihr. af "min degeri (F,*=0 i¢in) Es.

2.34°den bulunur; F* degeri (a' —a] nimn artirilmasindaki sonuglar) Es. 2.35°den
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belirlenebilir veya Es. 2.2°den dogrudan hesaplanabilir. Orgii parametresinin bu yeni

degerleri icin B;{ hesaplanir ve a,’in a/ —a kadarlik baska bir artim igin islem
tekrar edilir. Bu denge bagintilarindan biri bozuluncaya kadar devam ettirilir.

Kristalin teoriksel kararlihg (zor) F” / (af )2 ve teoriksel max. zorlanma

(alp —a/ )/alo dir.
2.3 Atomlar Aras ikili-Etkilesim Modelindeki Niimeriksel Hesaplamalar

Daha onceki bahsimizde {a,} orgiisiiniin denge durumunu bulmak i¢in bir genel F;
kuvvetinin bulundugu ortamda detayryla anlatildi. Bir {a,} Orgii parametreleri i¢in

F., Es. 2.2 ve B,, Es. 2.7°den bu boliimde hesaplanabilir. Bu degerlerin belli bir

ij b
kiibik kristal modeli i¢in, atomlarin ¢ift etkilesim halinde olduklar1 anlatildi. Daha
once de anlattigimiz gibi bu model bir¢ok yazar tarafindan kullanildi. Temel tahmin

iki atom arasi ¢(r[j) potansiyel enerji fonksiyonunu atomlar arasi 7, uzakhiginin

fonksiyonu olarak yazilabilmesidir. Eger gercek degeri gosterecekse her [¢]

potansiyel fonksiyonu bu sarti bulundurmak zorundadir. Bu da Girifalco ve Weizer

tarafindan ayrintilariyla anlatilmistir.[11]

Cift etkilesmeli modelde, orgiiniin birim hiicresinin enerjisi;
1
E)y, = 5"2 ¢[(”_/ ){a,} ] (2.36)
J

dir. Burada n; birim hiicrenin atom sayisidir ve r;, orijin olarak segilen j. atoma

orgiide keyfi bir atomdan olan uzakliktir. Toplam 6rgii parametrelerinin {a,} 06zel

seti icin hesaplanir ve j indeksi kristaldeki biitlin atomlar iizerindendir.

Diizgiin bir deformasyona maruz kalan bcc veya fce kristalde, kristaldeki orijinden j.

atoma uzanan r; vektori
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;j 2;111213 =%Z3:liai&i (2.37)
=
1S A
(7}112]3) :Zzzlil./aiaj f'a./ (238)

a,; a, hiicre kenar1 yoniindeki birim vektoriidiir ve /, tam sayidir. Bec kristali i¢in
l,,1,,l; “Un ya hepsi tek ya da hepsi ¢ifttir. Fcc orgii i¢in /, +/, +/; toplamu g¢ifttir.

Bu rotasyonda Es. 2.36;

E),, = nZZZ¢[ () {a}] (2.39)

I 12 l%

olur ve bu esitligi diferansiyellersek

F =ln2228¢(r)-8r2 _OE (2.40)

2
2 T ort Oa;  Oa,

1 ZZZ r)or® or +8¢(r)' o’r (2.41)

B. =
Y 8a8a 2 T ( )8a da;, 0Or’ da,0a,

. , o . 0 o’ :
r ise (’711213 ){ } ortalamasi alinarak, tiirevler ise bir {a,} seti ve 5 ¢ ve / direk
a; 7

2

iki cismin belli olan potansiyel fonksiyonlari1 kullanilarak bulunmustur. GL ve

a;

or?
da,0a;

ifadeleri Es. 2.38 ‘de tilirevi alinarak bulunuyor. Bunlar kullanilarak su sekli

alir;
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r’ = i[llzalz +21L,a,a, cosa, +2l,L,a,a, cosag +1;a; +2,L,a,a, cosa, + lfaf] (2.42)

Boylece ornek olarak Es. 2.40 ve Es. 2.41°deki tlirev ifadeleri sunlardir:

or’
oa,
2
Zr :—llzl3aza3 sina,
a,
o°r? :llz
oa? 2"
o _ 1Zlaa cosa
BRI Rk Aok 4
oa; 2
2.2
or =—[l,cosa,
Oa,0a, 2
o’r? 1 .
=——Il,a;sina,
Oa,0a; 2
2r2
=0
Oa,0a,
2r2
=0

Oa,0aj -

1
= —[lfa1 +1,L,a, cosa, +1,1,a, cosas]

(2.43)

(2.44)

(2.45)

(2.46)

(2.47)

(2.48)

(2.49)

(2.50)
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a, eksenine paralel uygulamali tek eksenli gerilme zorunun 6zel durumu i¢in
(a,=a, ve a,=as=a =5 ) yukaridaki esitlikte cosintisler sifirdir ve

sintsler birdir. Bu durumda £, ve B, ;

1

1 o¢ .
F =—na ¥ I?—— , =123 2.51
i 4 llllzzlgl 6r2 ( )
2
anlnafZI;‘ o9 +anlfa—¢i (2.52)

2 2
Il (ar ) 4 i

1 0’
B, =— 1’17 2.53
12 871611612]1%‘; 142 (8r2)2 ( )
1 2 2712 62¢(I")
B, =— 1l 2.54
44 81’1(612613) ll%‘; 243 (8)’2)2 ( )

Yukaridaki esitliklerde alt indisleri degistirerek B, ler bulunabilir. Ornegin, B,,’yi
bulmak i¢in Es. 2.52°de a, ve [, ; a, vel, ile degistirilir. Es. 2.53’de B,, i¢in q,
vel, ; a, ve [, ile degistirilir; ve B, = B, ise Es. 2.54’de a,ve [,, a, ve [, ile

degistirilir. Merkezi ikili etkilesim kuvvetlerinin kullanilmasi sonucu
B, =a,a,B,, (2.55)
Bss = aya,B,, (2.56)

bulunur. Bu da ardi ardina 6rgii toplamlarina kiyaslanarak ispatlanabilir. Herhangi

bir 6rgii toplamt /, ’1 iceren denklemin iissii bir tek say1 oldugunda denklem sifira esit

oluyor. Boylece terimler bunun gibi ~ F, = —na,a, 21213 6—% =0 olur [11].
r

byl
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3. EMBEDDED- ATOM METOD iLE YAPISAL FAZ DONUSUMLERI VE
ELASTIK KARARLILIK

3.1.Embedded — Atom Metodu

Metalik sistemler icin, bulk termodinamik verilere deneysel olarak fit edilerek ya da
pseudopotansiyel teorileri kullanarak tiiretilen ikili etkilesim potansiyellerini
kullanmak geleneksel bir yaklasimdir. Fakat basit iki cisim potansiyelleri yetersizdir.
Ciinkii bosluk olusturma enerjisi (unrelaxed vacancy formation energy) kohesif
enerji ile aynidir ve Cauchy basinci Cj; — Cuy sifirdir (yani Cj; = Ca4). Bu sartlarin
hicbiri gergek katilarda gecerli degildir. Bu yetersizlik sistemin hacmine bagli bir
enerji terimi eklenmesiyle diizeltilebilir. Metal, elektron gaz: ile etkilesen iyon olarak
goriilebildigi i¢in, hacme bagli enerji terimi fiziksel bir temele sahip olur. Boylece

elektron yogunlugu, kristalin hacmine bagli olur.

Embedded — atom metodu (EAM) olarak adlandirilan yeni bir metot, Sandia Ulusal
laboratuarinda calisan arastiricilar tarafindan gelistirildi [13,17]. EAM, Stott ve
Zaremba tarafindan tiiretilen “density-functional theory” yaklasimlarina dayanir [6].
Bu teoriye gore, orgiiye kiiclik bir safsizlik atomu yerlestirmek i¢in gerekli enerji,
yalnizca Orgiiniin belirli bir kenarindaki elektron yogunlugunun fonksiyonu olarak
almir. Puska ve arkadaslar1 bu fonksiyonu, sabit elektron yogunlugu formiiliini
kullanarak bir¢ok hafif atom i¢in hesapladilar [14]. Daw ve Baskes bu fikri iki-cisim
merkezi etkilesme potansiyelini dahil ederek, atomik konumlarda degisimlere izin
veren genel Orgili modeline genislettiler. Model, deneysel verilerle olduk¢a uyum

gostermektedir.

Embedded Atom Metodu (EAM): Metalik sistemlerinin toplam enerjilerinin
hesaplanmasinda, ikili etkilesim potansiyeli ve yogunluk fonksiyonunun islemlere
katilmasi nedeniyle 6nemli bir metottur. Embedded Atom Metodu (EAM) aciklamak
icin metalik sistemlerde, bir atomun enerjisini, igerisinde bulundugu elektron gazina

bagli olarak, embedding enerjiden baglamak gerekir.
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Modelin sonuglarinin elde edilmesinde daha c¢ok atomlar arasi potansiyelden
yararlanilarak hesaplamalar yapilmakta, model alagimlara uygulandiginda bircok

atom etkilesmeleri toplam enerji ifadesinin elde edilmesinde 6nemli olmaktadir.

Atomlarin dinamigini inceleme, bir¢cok fiziksel o6zelliklerin aciklanmasinda,
anlagilmayan konularin belirlenmesi i¢in bir ¢6ziim yolu olmakta ve kristal yapinin
yeniden diizenlenmesinin metodlara baglanmasi nedeniyle 6nem tasimaktadir.

Klasik fizik tanimina gore ozellikle yiliksek sicakliklarda atomlarin hareketlerinin
Newton ‘un hareket denklemlerine uygun oldugu, fiziksel olarak tanimlanamayan
niceliklerin aciklanmasinda, mevcut problemin elde edilen sonuglarindan; atomlar
aras1 etkilesmeleri ve kuvvetlerin etkili oldugu andaki birka¢ zamani tayin edebilme

gibi islemleri yapabiliriz.

Toplam enerji, maddelerin yogunlastirilmast ile (kati veya sivi) atomik dizilislerin
her biri i¢in ayr1 ayr1 hesaplanabilir, bunun i¢in Schrédinger hareket denklemleri

kullanilir.

Atom cekirdegi ve elektronlar arasinda bilinen bir elektrostatik etkilesmeyi, ylizey
potansiyel enerjisini, atomlardaki genisleme (evolution) zamanini belirleyerek,
Newton’un hareket denklemleri ile ¢ozmek goriinliste zor bir problemdir, toplam
enerjiyi;

1 - Elektron — Elektron etkilesmesi

i1 - Bolgesel elektron yogunlugu yaklasimi (LDA)

iii — Yogunluk fonksiyoneli

teorilerinden birisini kullanarak hesaplamak miimkiindiir.

Genel olarak ikili etkilesim potansiyelini kullanarak atomlar arasi etkilesmeleri
tanimlamak uygun olmaktadir. Metalik sistemler i¢in ikili etkilesim potansiyeli sanki

potansiyel teorisinden “Pseudopotential Theory (PT)” yararlanilarak bulunur.
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Yar iletkenlerde ve metallerin atomlar arasi etkilesmelerinde bir¢cok yeni metod
gelistirilmis, genel olarak bu metodlarin timii bir¢ok atom etkilesmeleri iizerine

kurulmustur.
3.2. Potansiyel Formu

Gercekte EAM, toplam enerjiye N-cisim etkilesmelerinin sonsuz serisini dahil eder.
EAM modelinde, N atomlu bir sistemin toplam etkilesme enerjisi, ¢evre atomlarin
olusturdugu homojen elektron gazinin i¢ine bu N atomu gémmek i¢in gerekli enerji

ile, iki- cisim etkilesmelerinin toplami olarak tanimlanir. Boylece bu toplam enerji,

E,, =2F(p)+24, (3.1)

i>j

Olarak ifade edilebilir [18]. Burada, E,,, toplam i¢ enerjidir. p; biitiin diger
atomlarla ilgili i. atomdaki ¢okluk(host) elektron yogunlugudur. f{rj) merkezden olan
uzakligin fonksiyonu olarak j. atomun elektron yogunlugudur. ;; , i ve j atom giftleri
arasindaki uzakliktir. @(rj) , i ve j atomlari arasindaki merkezi iki- cisim
potansiyelidir. Boylece c¢okluk elektron yogunlugu, lineer iist-liste binme ilkesine,

ayr1 ayr1 atomlarin elektron yogunluklariin toplami olarak yazilabilir. Yani,

pi=2 f(r) (3.2)

J(#0)

dir. Fi(p), p; elektron yogunlugundaki i.atomu yerlestirmek i¢in gerekli embedding
enerjidir. Embedding enerji, bir atom ile biitiin diger atomlar tarafindan olusturulan
lokal elektron gazini etkilesmesini temsil ettigi icin katinin kohesif enerjisidir. Orgii
hesaplarinda EAM kullanmak i¢in f, F, ve ¢ fonksiyonlar1 her atom i¢in belirlenmesi
gerekir. Atomik elektron yogunluklari, kuantum mekanik yaklasimlar iceren Hartree-

Fock teorisine gore;
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2

N P
P (r)= chi [(2%)!]% re 4 (3.3)

yazilir [19]. Burada k = s, p, d ... seklinde elektronik kabuklar1 temsil eder. n ve ng
sirastyla valans elektronu sayis1 ve dis kabuktaki s elektronlar1 sayis1 olmak iizere,

atomik elektron yogunlugu:
p*(r) = p? () + (n—n)pf (r) k=dp... (34
seklinde ifade edilir.[19]

Embedding fonksiyonu F(p), saf metallerde kullanildig1 gibi alasimlarda da
atomlarin enerjisini hesaplamak i¢in ilke olarak kullanilabilir. Fakat bu durumda
embedding enerji, yalnizca denge durumundan ziyade ¢okluk elektron yogunlugunun

genis bir bolgesi lizerinden belirlenmelidir.

Banerjea ve Smith, ¢okluk -elektron yogunlugunu temsil etmek ig¢in basit
exponansiyel fonksiyon kullandilar [15]. J. Cai ve Y.Y. Ye atomik elektron

yogunlugunu asagidaki exponansiyel formda kulland1 [20]:
f(r) = fl-a(r-r)] : (3.5)

Burada f, ayar (sacaling) sabiti, 7. denge durumunda en yakin komsu uzakligi ve
belirlenmesi gereken ayarlanabilir bir parametredir. Bu modelde embedding
fonksiyonu, pozitif bir egime sahip olacak sekilde elde secilmelidir. Bu ¢alismada

embedding fonksiyonu olarak, Banerjea ve Smith tarafindan Onerilen asagidaki

fonksiyon alindi [15].

F(p)=—FO[l—ln(£J ](ﬁl +D2(£J (3.6)
p.) \p. p.
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Fakat, Banerjea ve Smith ’in 6nerdigi F(p) formiiliine J. Cai ve Y.Y. Ye tarafindan
lineer bir terim (Es. 3.6’in solundaki ikinci terim) eklendi [20]. Bu c¢alismada
kohesif enerjiye uzun-erisimli katkiy1 dahil eden basit ve tamamen analitik EAM tipi

potansiyel modeli kullanilmistir.

Bu calismada, EAM modelindeki ikili- etkilesim potansiyeli olarak E.G.E.P.

fonksiyonuna benzeyen asagidaki fonksiyonu kullandik.

—mp (1) ,
D e " (1

() = — p —m(BLyre (3.7)
=D gLy g

Boylece, denge durumundan uzaktaki ozellikleri daha iyi tamimlayan bir EAM
fonksiyon setini elde ettigimize inaniyoruz. Es. 3.6’e geri donersek, p. denge
durumundaki c¢okluk elektron yogunlugunu temsil eder. Fy ve n iki sabittir.

F,=E_—E’ ve n=0.5 alindi. Burada E. kohesif enerji ,E’ bosluk olusturma

enrjisi (vacancy formation enerji) dir. F, ve n’nin bu secimi herhangi bir fiziksel
diisiinceye gore degil uygunluk i¢in kullanilmistir. Geriye kalan D;,D, o, f ve Es.
3.5 deki f. parametresi saf elementler i¢in belirlenmesi gereken 5 tane parametredir.
Yalnizca Es. 3.6’da goriinen elektron yogunluklari oranindan dolayi f, ayar carpani
saf elementler i¢in modelden elenir. Genelligi bozmadan, saf metaller i¢in £, 1 olarak

almabilir. Fakat alagim sistemleri igin £, alasimin 6zellikleri ile belirlenmelidir.

Artik F(p) , f(r) ve ¢(r )’nin Ozellestirilmis fonksiyonal bi¢imlerine sahibiz. Simdi
parametrelerin belirlenmesi i¢in fit metodunu kullanabiliriz. D;, D, «a ve f
parametreleri, hesaplanan ve deneysel termodinamik data arasindaki standart sapma

(root-square deviation) y,.,’1 minimum yaparak belirlenir.

Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb metalleri igin deneysel veri, ii¢ elastik sabitleri (C;;, C2 ve Cyy),

bosluk olusturma enerjisi (E/), denge orgii sabiti (a,) ve kohesif enerji (E.)’den
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ibarettir. Fit isleminde ve EAM ile yaptigimiz kararlilik hesaplarinda rg.s=1.65a,

olarak alindi. Parametrizede kullanilan deneysel verilerle birlikte fit sonuclari ve

potansiyel parametreleri Cizelge 3.1.’de verildi.

Cizelge 3.1. Fit isleminde kullanilan metal 6zellikleri ve parametrize sonuglari

“[311, *:[32], “[331, “[34],%[35].

Ir Sr Ca Pb Rh
(m=2,n=0 | (m=5,n=0.1) | (m=6,n=0.2) | (m=6,n=0.2) | (m=5,n=0.2)

a,(4%) 3,840 6,050 5,517 4,899 3,746
3,839 6,085 5,582° 4,950° 3,804

6,936 1,70 1,82 2,029 5,76

E.(eV) 6,94° 1,72° 1,84 2,030° 5,75
599,38 15,28 0,280 0,494 4220

Ci(erg/em®) | 599.41° 15,3 0,278° 0,488" 422,0°
255,87 10,32 0,178 0,405 191,94

Cpa(erg/em®) | 255,82° 10,3° 0,182° 0,414° 192,0°
268,76 9,95 0,158 0,148 194,16

Cyqlerg/em’) | 268.,80° 9,9 0,163° 0,148" 194,0°
1,794 0,662 0,615 0,595 1,905

E’ (eV) 1,80° 0,66" 0,61° 0,580¢ 1,90

Potansiyel Parametreleri

a4}’ 1,10075 | 0,96799 0,95468 3,41539 1,53740
5 8,43940 | 3,20567 3,21758 3,16860 4,15840
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Cizelge 3.1. (Devam) Fit isleminde kullanilan metal 6zellikleri ve parametrize
sonuclart %[31], %:[32], ©:[33], “[34],%[35].

Dy(eb) 0,31644 0,12554 0,17342 0,06053 0,49840

Ds(eV) 0,17470 0,67880 1,50171 0,16358 3,61190

Cizelge 3.1.den goriildiigii gibi 6rgii sabiti ve kohesif enerji i¢in uyum ¢ok iyidir.
Deneysel degerler ve hesaplanan sonuglar biitiin metaller i¢in tamamen uyumludur.

Bosluk olusturma enerjisi ( £ vf ) icin de uyum oldukea 1yidir.

Calistigimiz 5 tane fcc metal icin (Ir, Sr, Ca, Rh ve Pb) Sekil 3.1.a’da embedded
atom potansiyelindeki ikili etkilesim potansiyeli ¢ (r )’nin 7/, ile degisimleri
gosterilmistir. Sekil 3.1.(b), embedding enerjinin p/p, ile degisimini gostermektedir.
Sekilde goriildiigl gibi, iki-cisim potansiyeli uzun erisim etkilesmelerini igerir ve bu
modelde embedding enerjinin bi¢iminin genel karakteri “first principles”
hesaplarinda olan ile aymdir [6,14]. Oyle ki, embedding enerjide bir minimum
gozlenir ve daha sonra ¢okluk elektron yogunlugu pile monoton olarak artar. Diger
bir sOyleyisle embedding enerji, mevcut potansiyel modelinde beklenildigi gibi

pozitif bir egime sahiptir.

Baskes yone bagl iligkiyi (acisal kuvvet) dahil etmek i¢in en-yakin komsuluk EAM
modelini genisletti, fakat model olduk¢a karmasiktir [26]. Bu modelde EAM modeli

basittir ve uzun- erisimli kuvveti de icerir.




27

10
=
o
20
(7]
|
&
(=]
O
£
a0
L]
=
220 I'{A"'}
(a)
100
80 -
3
< 60 -
o
S
o 40 -
£
©
o 20
0
€
Ll
0 T T T
5 10 15 20
-20
p/pe
(b)

Sekil 3.1. a) EAM igin iki cisim potansiyeli. b)EAM i¢in Embedding Enerji

Genellikle, bilgisayar simulasyonlarinda, atomik koordinatlara gore potansiyel

fonksiyonu ve birinci tiirevi sistemin biitlin geometrisinde siirekli olmalidir. Bu

durum, atomik elektron yogunlugu f(r ), ikili etkilesim potansiyeli ¢(r) ve bunlarin
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birinci tiirevleri olan f{r ) ve ¢r) nin kesilme (cutoff) fonksiyonu kullanarak bu
uzaklikta, diizgiin bir sekilde sifira gitmesi saglanarak elde edilir. Biz yalnizca uzun-
erisim etkilesmelerini diisiindiik. Besinci ve altinc1 komsuluklarin arasima diisen
Tes—1.65a,’1 kesilme mesafesi olarak alindiginda, 5 metal icin de besinci
komsuluktaki enerjinin toplam enerjiye orani %0,05 ‘den daha kiigiiktiir. Boylece biz

9%0.05 lik hata i¢inde potansiyelin diizgiin bir sekilde sifira gittigine inantyoruz.

'6,12 T T T T T
() 2 4 6 8 10 1P
-6,124 -
>
Q
S -6,128 -
2
w
-6,132 -
® ® ® ® ® ®
-6,136

komsuluk

Sekil 3.2. Ir i¢cin komsuluk mesafesinin fonksiyonu olarak toplam enerji

Ir’un toplam enerjisi, en yakin komsuluk mesafesinin fonksiyonu olarak Sekil 3.2.’de

goriildiigl gibi toplam enerji besinci komsuluktan itibaren sabitlesmektedir.

3.3 Elastik Kararhhk Icin Born Kriterleri

Kristalin termodinamik olarak kararli olmas1 i¢in gerekli sartlar, kristalin keyfi fakat
kiigiik homojen deformasyon altinda mekaniksel olarak (veya elastik olarak) kararl
olmasidir. Bu sartlar Born kriterleri olarak bilinir [7]. Bu kriterler kullanilarak, kiibik

Orgiiniin teoriksel kararlilig1 ve elastik kararsizlig1 (instability) incelenebilir.
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Bilindigi gibi [100] yoniinde bir dis kuvvetin uygulanmasi ile kiibik 6rgii homojen
sekilde deforme oldugu zaman, kararlilik {a;, i=1,2,...6} degiskenleri ile belirlenir.
Burada a;, a, a; kiibik 6rgiliniin birim hiicresinin {i¢ kenarinin uzunlugu, a,, as ve as

ise bu kenarlar arasindaki agidir. Elastik karalilik i¢in gerekli sartlar

Ci >0, C, >0, C,>0 (38)
C222 - C223 >0, Cn(sz + C23)_ 2C122 >0 .

olarak yazilabilir. Burada Cj elastik sabitlerini temsil eder. Born ve Milstein elastik
sabitlerini ikili etkilesim potansiyeli ile tanimladilar [7,9,11]. Bu ¢alismada, atomlar

arasindaki etkilesme icin EAM potansiyelini kullaniyoruz.
a; boyunca uygulanan stres:

o= E_GOE 153 (i%jh) (3.9)
a,a, 0a, V da,

dir [27]. Burada #n, birim hiicre basina atom sayisidir ve b.c.c. i¢in 2, f.c.c. i¢in 4 tiir.

J atom basina son durumdaki hacimdir. EAM’de, E toplam enerji Es. 3.1. olmak

uzere

oF or’ 1 or’

— =F' ' +— ! 3.10
oa. 2/ Oa, 22¢ oa, ( )

1

dF df

dir. Burada, F'=—, f'=-—"%, _49 ve d !
dp dr

= (—)i alinmigtir
dr’ dr>  2r’dr s

¢I

Orijindeki atom ve 1. atomunu birbirine baglayan vektor;

2:%(11(91 +L,E, + 1,8y (3.11)
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olarak yazilabilir. Burada /;, /; ve /; atom koordinatlardir. Yiik altindaki kristal i¢in
birim hiicrenin kenarlarin1 belirleyen vektor a; a, ve a; ayn1 zamanda kristal yapiy1
belirler. Pratikte bilgisayar algoritmasi /;, [, ve /3 “lin setini uygun yapi1 ve ylikleme
modu altinda seger. [100] yiikii altinda f.c.c. kristal i¢in /;+1,+I; toplam ¢ifttir. Es.
3.11 den,

1
rt= Z(lfaf +La; +1la; +21La,a, cosa, +21La,a, cosa, +21La,a, cosa,) (3.1

or’ 1
yazilabilir. Boylece i=1, 2 veya 3 i¢in, GL = —al.ll.2 ve a;=as=as=90° oldugundan
a

2

i

OE

- a, Liprs pr 4 & N (3.13)
8a

i

olur. Buradan zor (stress)

(o)

i

{F SPf 4~ zl ¢} (3.14)

2aa

olur. a; boyunca uygulanan zor ise

o, = {F S f 4~ zz ¢} (3.15)

2a,a,

dir. Boylece o; zoru Es. 3.15’den faydalanarak hesaplanir. Yiiklemenin her
asamasinda ( yani 6rgii parametresinin secilen her degeri i¢in) iterasyon siireci, a, ve
a3’iin degerini belirlemek ic¢in kullanilir ve gerekli sayisal dogruluk simnir1 iginde,

OE OF
——=—-=0 sart1i saglanarak bulunur. Bu sekilde hesaplanan Orgii

Oa, Oa,

parametrelerinin degerleri kullanilarak a; 6rgii parametresinin fonksiyonu olarak Es.



31

3.1°den toplam enerji, Es.3.15°den zor hesapland1 ve Sekil 3.3. — Sekil 3.7. arasinda
gosterildi. Bu hesaplamalarda enerji ve ilk iki tiirevi siirekli olmalidir, Gyleki
kesilme( cut-off) mesafesi r4.,’de bunlarin degerleri sifir olmalidir veya en azindan
stfira yaklagmalidir. Bu boliimde uzun-erigimli kuvvet diisiiniildigli i¢in, bu sartlar
saglanir. Enerji egrileri, daire ve kare ile belirlenmis noktalara sahiptir. Daire ile
gosterilen nokta ilk minimuma karsilik gelir, kare ile gosterilen nokta ise, ikinci
mertebe tiirevin a;’e gore isaret degistirdigi blikiim noktasindaki enerjiye karsilik
gelir. Daire ile gosterilen nokta f.c.c. yapiin baslangi¢ denge durumunu, kare ise,
stres uygulanmamis durumda b.c.c. faz1 gosterir. Ciinkii bu durumda a; = (ax=a3) /
V2 dir (Bilindigi gibi kristal b.c.c. durumda oldugu zaman f.c.t. tanimindaki 6rgii
parametresi a;=a,/~/2 bagintisi1 saglar). Aym faz degisikleri stres egrilerinde de
kare ve daire ile gosterilmistir. Hesapladigimiz biitiin metaller i¢in enerji egrilerinden
goriilecegi gibi, f.c.c. faz kararli olarak tahmin edilir. Buna ragmen b.c.c. faz kararsiz

(unstable) olmaktadir.

224

2.4

E(10-12erg)

25

28 -

a{A)

(a)
Sekil 3.3. a) Caicin a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi. b) Ca igin
a, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi
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Ca
0.2 4 (=6, n=0.2)

0.1 A
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ergicm’)
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Sekil 3.3. (Devam) a) Cai¢in a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi.

b) Ca i¢in q, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi

972
97
[
k 10,2
&5
Hoq07
-11,2 ] ] ]
25 3 35 4 4,5
a(A)
(a)

Sekil 3.4. a) Ir i¢cin a@; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi. b) Ir i¢in
a, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi

32
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ay (1 02dyn fem?)

a1 (A)

(b)
Sekil 3.4. (Devam) a) Ir i¢in a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi.
b) Irigin g, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi

26 T
27 Pb
im=6, n=0.2)
28 4
W
L 4]
a 29 |
&
o] 3
a1 4
-3.2
3 B
a(A)
(a)

Sekil 3.5. a) Pbi¢in a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi. b) Pb i¢in
a, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi
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Sekil 3.5. (Devam) a) Pb i¢in a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi.
b) Pb i¢in @, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi

14
16 - Sr
(m=5, n=0.1)
W 18 -
‘_\._I'I.iI
=
= 2 -
22
22
24
2IE L L 'l L il 'l
3.7 472 47 572 a7 b2 b7
a1(A)
(a)

Sekil 3.6. a) Sri¢in a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi. b) Sr igin
a, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi
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0,1
Sr

0.05 - (m=5, n=0.1)
— 0
§ 2|5 715
=
& 0,05 A
2
B

-0,1

-0,15

a(A)
(b)

Sekil 3.6. (Devam) a) Sr i¢in a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi.
b) Sricin a, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi

6,5 - Rh
-7 - (=5, n=0.2)

E(10"12¢rg)

a{A)

(a)
Sekil 3.7. a) Rh i¢in @; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi. b) Rh i¢in
a, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi
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ay (10%dyn i em®)

a{A)

(b)

Sekil 3.7. (Devam) a) Rh i¢in a; ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin degisimi.
b) Rh i¢in a, ’in fonksiyonu olarak zorun degisimi

Sekil 3.3-Sekil 3.7.b’de gosterilen zor egrilerinden zorun ilk olarak pozitiften
negatife gectigi yerden o;’in sifir oldugu (kare ile gosterilen nokta) a; degeri apcc,
ikinci kez negatiften pozitife gectigi yerden o;’in sifir oldugu a; degeri (daire ile
gosterilen nokta) ay. olarak hesaplanmistir. as. ve ar. ye karsilik gelen birim hiicre
hacimleri Vy.. ve V. ve enerji degerleri Ey.. ve Ey.c hesaplandi. Ayrica f.c.c. ve b.c.c.
fazdaki enerjiler arasindaki fark Eg.-Ep.. hesaplandi ve sonuglar Cizelge 3.2.°de
gosterildi. Cizelgede * ile gosterilen {igiincii bolimde deneysel degerleri
gostermektedir. Cizelge 3.2.°den goriildigi gibi EAM modelinden hesapladigimiz

ar. Orgl sabiti ve E . enerji ifadesi, deneysel degerlerle yaklagik ayni ¢ikmistir. Bu

uyum, embedded-atom metodunun ¢ok cisim etkilesmelerini hesaba katmasindan

kaynaklanmaktadir.

Cizelge 3.2. EAM ile b.c.c. ve f.c.c. fazdaki teorik 6rgii sabiti, atomik hacim,
enerji ve enerji farklar1 ( :Deney [28], [29], [31])

Abee Vbcc Ebcc Afec bec Elfcc Efcc'Ebcc
Metal | (A% (A% (10" erg) | (A9 (A% | (10"%erg) | (10"2erg)
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Cizelge 3.2. (Devam) EAM ile b.c.c. ve f.c.c. fazdaki teorik orgii sabiti, atomik
hacim, enerji ve enerji farklar1 ( :Deney [28], [29], [31])

Ir |3,1313 ] 15,3512 | -10,0747 | 3,8401 | 14,1568 |-10,9826| -0,9079
3,8389° -11,104°

Sr | 4,9333 | 60,0319 | -2,0322 | 6,0500 | 55,3612 | -2,3586 | -0,3264
6,0849" 2,752°

Ca | 4,4996 | 45,5503 | -2,2659 | 5,5171 | 41,9829 | -2,8072 | -0,5413
5,5820" -2,944"

Pb |3,9777 | 31,4677 | -2,9663 | 4,8999 | 29.4104 | -3,1469 | -0,1806
4,9500" -3,248°

Rh |3,0509 | 14,1988 | -8,3137 | 3,7461 | 13,1425 | -9,7524 | -1,4387
3,8044" -9,200°

B.c.c. fazin kararli olup olmadigini gérmek icin, elastik modiillerinin «;’in

fonksiyonu olarak grafigi

cizilir, karalilik kriterlerinin saglandigr bolgede b.c.c.

fazdaki orgii sabitinin olup olmadigina bakilir. Elastik modiilii kararlilik kriterlerinin

Ozlnii olusturur.

Yiik

altindaki potansiyel

icin elasttk modiili,

geometrik

parametreler veya zorlanma (strain) degiskenleri ¢,’nin uygun se¢imine gore i¢

enerji’nin ikinci tiirevi ile tanimlanir:

O’E

C, =
0q,0q,

Buradan EAM i¢in C;/’ler daha agik¢a

C. =

y

0°E
0a,0a,

J

1 14
+§Z¢

or’ or’ or® or’
F" ’ ’ +F' 4 +
(FUL S S XTSI+ FE TG
or’*or’ 1 , 0%r’?
Y
da, da, 2 da,0a

F

aZrz

(3.16)

0a,0a,

(3.17)
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seklinde yazilabilir. Buna gore Es. 3.17 ve Es. 3.12°ye gore C;; modiilleri,

1 [/ ! A 1 ! /4 1 ! !

Co=—a/F"QCL ML +—aF' YL "+ F YL f
41 | 4 2 (3.18)
+§a122114¢”+22112¢,

1 n A ! 1 ! 4 1 ! !

Cp,=—a, F"CL ML+~ a, F XL f"+-F YL f
41 | 4 2 (3.19)
+§a§Zl£‘¢”+ZZlf¢’

1 " ’ ' 1 ’ " 1 "
C12:Za1a2F (Zl1zf )(lezf)"'zcﬁazF lezlzzf +§a1azzllzlzz¢ (3-20)

1 " ’ ' 1 ’ 4 1 "
Cyy =@ F (LS NEES )+ aa P SEL "+ al S (3.21)
Co =GP TEL "+ T LY 322)
Css :%alazF,ZZflszf""'%aﬂz 2112132¢” (3.23)

olur. Kisaltmak amaci ile

C,=C,;,—-C;, (3.24)

Cb: C11 + (C22+C23) - 2C122 (3.25)

olarak yazilabilir. Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb icin Cz, Cx, Cyy, Css , Ca ve Cp , a;’in
fonksiyonu olarak Sekil 3.8- Sekil 3.12 arasinda verildi.
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Sekil 3.8. Keyfi birimlerde Ca i¢in Cj; elastik modiillerinin a; ile degisimi

im=2, n=0)

(uryhia, oL

A}

a

Cjj elastik modiillerinin a; ile degisimi

Sekil 3.9. Keyfi birimlerde Ir i¢in
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Sekil 3.10. Keyfi birimlerde Pb i¢in Cj; elastik modiillerinin a; ile degisimi

(m=5, n=0.1)
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m
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Sekil 3.11. Keyfi birimlerde Sr igin Cj; elastik modiillerinin a; ile degisimi
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Sekil 3.12. Keyfi birimlerde Rh i¢in Cj; elastik modiillerinin a; ile degisimi

EAM ile hesapladigimiz Cj; elastik modiiliindeki C,>0 ve C,>0 kararlilik kriterlerinin

bozuldugu a; ve a,=a; hiicre uzunluklarinin degerleri ve bu noktadaki o; zor degeri

(teoriksel kararhilik) Cizelge 3.3.’de verildi.

Cizelge 3.3. EAM ile, sikisma ve gerilme durumunda, kararsizligin baslangic

noktasindaki ajax(=a;) hiicre uzunluklarinin degeri(MKB) ve bu
noktalardaki o; zor degerleri(teorik kararlilik) [22]

MKB
Gerilme Bozulmasi Sikisma Bozulmasi
C., Gy
Metal | a;A) | axd”) | oi(GPa) | ai(Ad) ax(A4’) o1(GPa)
Ir 4,089 3,808 0,851 3,664 3,948 -0,702
Sr 6,412 6,008 0,075 5,802 6,207 -0,063




Cizelge 3.3. (Devam) EAM ile, sikisma ve gerilme durumunda,
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kararsizligin

baslangi¢ noktasindaki a;,ax(=a3) hiicre uzunluklarinin degeri(MKB) ve
bu noktalardaki o; zor degerleri(teorik kararlilik) [22]

Ca 5,835 5,481 0,165 5,302 5,655 -0,142
Pb 5,218 4,851 0,076 4,658 5,054 -0,054
Rh 4,018 3,714 1,299 3,559 3,863 -1,050

Cizelge 3.2. ve Cizelge 3.3.’1 6rnek olarak Ir i¢cin yorumlarsak, gerilme durumunda

orgii parametresi a; 4.089A°dan daha biiyiik oldugunda C,=C;, —C,, ilk olarak

negatif olmakta, sikisma durumunda a; 3.664A’dan daha kiiciik oldugu zaman

C=C,,(C,, +C,)—2C> >0 ilk olarak bozulmaktadir. [100] ydniindeki yiik

altinda kristalin elastik kararlilik sartlar1 uygulandiginda EAM’ye gore elastik
kararlilik bolgesi 3.664A- 4.089A aralikli orgli parametresinin degisim araligina
karsilik gelir. Bu sonuglara gore EAM hesaplarindaki MKB-I araligi daha genistir.
F.c.c. faz MKB-I’e diiser, b.c.c. faz ise kararlilik bolgesine diismez. Bdylece
mekaniksel kararlilik bakis agisindan, f.c.c faz kararlidir fakat b.c.c. faz EAM i¢in
kararli degildir. Bizim kullandigimiz EAM modelinde hesapladigimiz biitiin metaller
icin enerji egrilerine f.c.c. faz birinci minimuma, b.c.c. faz enerjinin yerel
maksimumunda, f.c.t. faz ise ikinci minimuma karsilik gelir. Boylece f.c.c. ve f.c.t.
faz kararli iken b.c.c. faz kararsiz olur. Ayni durum, elastik modiilii hesaplarindan da

goriilmektedir.
Born’a gore teorik kararlilik, deforme olmus kristal elastik kararlilik sinirlarinda

kaldiginda, stresin maksimum degeri olarak tanimlanir. Sayisal sonuglar

Ozetlenmistir. Stresin kii¢lik artim1 agagidaki formiille ifade edilebilir [9, 11]:

Ao, =[(C, - 2C122 )/(C,, +C)]Aq, (3.26)
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Burada A4a;, a; orgili parametresindeki kiigiik artimi gdsterir. Yukaridaki bagintidan
o1’in, Es 3.26°deki gibi elastik modiillerine bagli olarak hesaplanabilecegini gosterir.
Elastik modiilii’'niin a; ile degisimi egrilerinden gorildiigii gibi, teorik kararlilik C,
‘nin sifir oldugu duruma karsilik gelir. Boylece teorik kararlilik tam olarak ikili
etkilesim potansiyeli veya ¢ok cisim potansiyeli ile hesaplanan C;;, Cz,, Ciz ve Ca;

degerlerine sadece baghdir.



44

4. EMBEDDED- ATOM METODUNA GORE UCUNCU- MERTEBEDEN
ELASTIK SABITLERI

Bu boliimde, EAM teknigi ile bazi f.c.c. metallerin {igiincii mertebe elastik sabitleri
hesaplanmistir. Kiibik simetrili kristal i¢in 6 tane bagimsiz tigiincii mertebe elastik

sabiti vardir. Bunlar ; Ci11, Ci12, Ci23, Craa, Cres Ve Case dir.

EAM modelinde ikinci- ve lgilincii- mertebe elastik sabitler, Chantasiriwan ve

Milstein’i izleyerek

(4.1)

(-0
e {2 G }F"(ZX'“'J{ZXLf“ 5]

FZXXX (f 3f”+3f2’j+12X1X K(¢m_3¢"+3¢2’j
7 r

r

/

\_/

seklinde yazilabilir [30]. Burada (") {istleri sirasiyla F' ve f fonksiyonlarinin p ve
r’'ye gore tiirevlerini temsil eder. Buradan kiibik simetrili kristal i¢in, 6 bagimsiz

liclincii mertebe elastik sabitleri i¢in

(4.3)



45

o=z {52 [y (1)

r r I"_z r
" xzf, x12x22 " ' ! x14x22 n f” f’ (4'4)
+2F" > 2| [ | |F F Y -3+ 35
r r r r r r
1 x|4 I2 " ¢" ¢'
+—> 5| 9" -3—+3
2 r r

Q,Cp, = F"'(lezf j +3F”(Z 2 ’J{foff (f "—fﬂ
r r r r (45)
f” f( 1 x2x2x2 - ¢7H ﬂ
+3 j+ 2Z(¢ 3 ; +3 j

r I/'2 1"3 I/'2

2.2.2
X, X, X
+F!zl§3(fm_3
r

0,C = {50 255 (- L g s (sl L)

r (4.6)
2 2 2 " !
72 ( " 3¢ +3£2
r
| xlzf, x]ij " f,) ' xlé‘xj( " f” f'j
Q,C =F RN LA | I 5030 SN UL PR P
0166 (Z r J|:Z rz (f ” + Z r3 f ’ + rz (4.7)
+12X1'§2 (¢m_3¢+3¢2J
2 r r r
x1x2x3 N A AT Bt E e A T
Ul =F2 75 (f > +3r2j+2z R U S 4.8)

ifadeleri elde edilir. Es. 4.1- Es. 4.8 ‘deki toplamlar i. referans atomuna gore j. atom
tizerinden alinir. Eg. 4.3 ve Es. 4.8 ‘de bizim enerji fonksiyonu ile Ir, Sr, Ca, Pb ve
Rh i¢in hesapladigimiz iigiincii-merteben elastik sabitleri Cizelge 4.1°de verilmistir.

Deneysel degerleri bulamadigimiz i¢in karsilagtiramadik.
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Cizelge 4.1. Baz1 f.c.c. metaller icin EAM ile hesaplanan {i¢lincii-mertebe elastik

sabitleri
Cyx (10" Ir Sr Ca Pb Rh
dyn/cm?) | (m=2.0.1=0.0) | (m=3.0,n=0.5) | (m=6.0,n=0.2) | (m=6.0,n=0.5) | (m=5.0,1=0.2)
C,., -68,949 -1,479 -4,339 -5,453 -53,511
C,, -36,483 -0,838 -2,240 -2,706 -28,222
C,, -2,277 -6,296 -8,226 0,751 -0,756
C... -4,915 6,360 1,491 -0,367 0,119
Ce -36,151 -0,797 -2,205 -2,265 -27,819
C -0,249 -0,112 -0,115 -6,629 -1,151
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5. BASINC-HACIM (P-V) DAVRANISI

Merkezi-kuvvet etkilesmeleri i¢cin denge sarti,

o
DI I WALy (5.1)
L L L Oor

bicimindedir. Bu baginti, kristal hi¢ bir dis kuvvete maruz kalmadigi zaman gecerli
olan denge sartidir. Atomlar arast merkezi iki-cisim kuvvet etkilesmeli bir kiibik

kristal, birim hiicrenin yiizeyine dik uygulanan bir dis kuvvete maruz kalirsa, hiicre

ylizeyine etki eden i¢ kuvvet

F=tna 33y 20 (5.2)
4 or

Lol
olarak yazilabilir [31, 32]. Burada n, f.c.c. yapilar i¢in 4, b.c.c. yapilar i¢in 2 dir. r ise

r=o(iat + a4 2a))" (53)

dir. Kuvvetin yonii «a; boyuncadir (i=1, 2, 3) ve a; hiicre uzunlugudur.

Hidrostatik basing altinda biitiin a;’ler esittir ve basing (P) asagidaki gibi olur:

p_ L B0

= : 5.4
a’> daim' or’ (54)
Bu durumda
1
y = Ea(ll2 + 122 +l32)(”2) (5.5)

olur. ¥ atomik hacim olmak tizere
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V 3 V 1/3

a
A —q| 5.6
Vo Lao} ¢ %LVJ 60

olur.

Embedded Atom Metot (EAM) i¢in uyguladigimiz basing ifadesi asagida verilmistir.

Basing genel olarak

n 8E

P = 5.7
, o (5.7)
seklinde verilir. EAM’de
1
E(a)=F(p)+ T e(n) (5-8)
oldugundan (p =Y. £(r,))
!
OE _OF o df dr’ + o9 or’ (5.9)

8a 8,0 dr’ da, 27 0r® oa,

olur. Kuvvet a; boyunca uygulanmigsa Es. 5.3” den, hidrostatik basing durumunda

a;=a;=az;=a oldugundan

ot 1 .,
—=—al 5.10
oa, 2“1 ( )

olur. Sonugta EAM i¢in basing

2
L dr? 4 i,  Or

p- {F'ZZZ zzﬁa¢(r)} (5.11)
al2



olarak elde edilir.

EAM potansiyel fonksiyonu i¢in Es. 5.11 kullanilarak, V/V, ’a gore Kbar boyutunda

basing; Ca, Sr ve Pb i¢in ¢izilmis ve deneysel verilerle ayni1 grafikte gosterilmistir.

Sonug 6zellikle diislik basiglarda deneysel degerlerle uyumludur. Deneysel veriler

[33] nolu kaynaktan alinmustir.

al
Ca (m=b,n=02)
204 »
=
3
o
=
o
10 1
I . . +
0,83 049 0,93
' ' ViVo '
Sekil 5.1. Ca i¢in basing-hacim degisimi
30
25 1
arim=3,n=05)
_ 204 +
2 15-
=
10 H
g 4 EAM
B [eney ¢
|:| I I 1 I I 1 I ‘
0g4 0B 088 0% 092 084 0% 098 1
ViVo

Sekil 5.2 Sr i¢in basing-hacim degisimi



1.2 4 + Fh{ m=6, n=0.2)

EAM
®  Deney

I:l T T T T T

0.5 0,6 a7 0.8 04 1
ViVo
Sekil 5.3. Pb i¢in basing-hacim degisimi
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6. SONUC VE TARTISMA

Bu calismada bazi f.c.c. metallerin (Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb) elastik ve mekanik
ozellikleri EAM ile hesaplandi ve sonuglar mevcut deneysel verilerle kiyaslandi.
Calismanin 2. boliimiinde metalik sistemlerin teoriksel kararliligi hakkinda bilgi

verildi.

Uciincii boliimde Cai’in yontemi izlenerek bazi f.c.c. metaller igin (Ir, Rh, Sr, Ca ve
Pb) [100] boyunca tek eksenli yiik altinda hesaplanan teorik kararlilik ve yapisal faz
doniisiimlerini incelemek i¢in tamamen analitik ve uzun erisimli embedded-atom
metodunu (EAM) kullandik [34]. Cai tarafindan Onerilen EAM formundan farkl
olarak, burada kullanilan ikili etkilesim potansiyeli EGEP fonksiyonuna benzer
olarak modifiye edilerek kullanilmistir. EAM potansiyelinin parametrelerini bulmak
icin yapilan fit igleminde, besinci ve altincit komsuluklarin arasina girecek sekilde
7 =1.65a, olarak alinmistir. Ciinkii toplam enerji biiyiik bir yaklasiklikla sabit
kalacagindan, daha biiyiik almak sonuclar1 fazla degistirmeyecektir. Fit sonucunda,
orgili sabiti, kohesif enerji, elastik sabitleri ve bosluk olusturma enerjisi, deneyle
yeterince uyumludur. Bu bdliimde, teoriksel kararlilik ve faz gegisleri hesaplart EAM
potansiyeliyle incelenmistir. Burada zor, enerji ve elastik modiilii hesaplar1 yapilmis
ve bunlarin a, orgii parametresine gore degisimleri ¢izilmistir. Zor egrilerinden
hesapladigimiz a ,, orgi sabiti ve E . kohesif enerji deneysel verilere yakin
sonuglar vermistir. Enerji egrilerinde iki tane enerji minimumu goézlenmistir.
Bunlardan ilk minimum, zor uygulanmamis f.c.c. denge durumuna; ikinci minimum,
b.c.c. denge durumuna karsilik gelmektedir. Kristalin kararlilik bolgesini belirlemek
i¢in elastik modiillerinin a, ile degisimleri gizilmistir. Inceledigimiz 5 metalin
yalmz f.c.c. fazlarmin kararlilik bdlgesinin i¢inde bulundugunu gordiik. b.c.c.
Fazdaki orgii sabiti a,,, kararlilik bolgesinin disinda bulundugu i¢in kararsiz yapi

olarak tahmin edilmistir. Kararlilik bolgesinde maksimum zor degeri alinarak teorik

kararlilik degerleri hesaplanmis ve cizelgede verilmistir.
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Calismanin dordiincii boliimiinde, EAM’ye gore Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb ig¢in {i¢iincii-
mertebeden elastik sabitleri hesaplanmistir. Deneysel degerlere ulasamadigimiz i¢in
kiyaslanamamistir. EAM ile {i¢iincii-mertebeden elastik sabitleri, calistigimiz
metaller i¢in yapilan ilk teorik ¢aligmadir. Formiillerini kullandigimiz Milstein ve
Chantasiriwan li¢iincli-mertebe elastik sabitleri ifadelerini potansiyel parametrelerini

hesaplamak i¢in kullanmislardir [30].

Besinci boliimde basing- hacim davranisi EAM ile Ca, Sr ve Pb i¢in hesaplanmis ve
deneysel verilerle birlikte ayn1 sekil lizerinde gosterilmistir (Sekil 5.1). Sonuglar bu
ic metal i¢in deneyle uyumludur. Genel olarak diisiik basinglarda uyum daha iyi iken

yiiksek basinglarda az bir sapma mevcuttur.

Bu calismanin genelinde, EAM ile hesaplanan sonuglar deneysel verilerle
uyumludur. EAM’de toplam enerjinin dogrudan elektron yogunluguna bagh
ifadesinin ¢ok cisim etkilesmelerini temsil etmesinden dolayr ikili etkilesim
potansiyeline olan iistiinliigii, sonuglarda etkili olmustur. Hesaplarin analitik olmast,

az zaman almasi ve hesaplama kolayliginin olmasi ise diger avantajlarindandir.
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