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OZET

Bu tezde, baz1 fcc ve bee metallerin 6rgii dinamigi Varshni Potansiyeli (VP)
kullanilarak incelendi. i1k olarak; baz fec ve bee metallerin Bulk modiiliiniin

basin¢la degisiminin (g—ﬁ) ikinci dereceden (c;y, ¢, c44) Ve liciincii

dereceden (cyy1, 1125 ¢123) elastik sabitleri gibi elastik ozellikler, potansiyeli

Girifalco-Weizer metoduna gore parametrize ederek incelendi. Ikinci olarak; Ni
ve Pd icin VP’ni tammlayan parametreler Halicioglu ve Pamuk tarafindan
verilen metoda benzer bir yol takip edilerek hesaplandi. Ni-45%Pd alasiminin
temel simetri yonleri boyunca fonon frekanslar kuvvet sabitleri kullanilarak
hesaplandi. Son olarak bazi metallerin VP’nin parametreleri Milstein
tarafindan tammmlanan metot takip edilerek belirlendi. Hesaplanan kuvvet
sabitleri Ni’in fonon frekanslarimin belirlenmesinde kullamildi. Teorik sonuglar,

deneysel fonon daginimlan ile karsilastirildi.
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ABSTRACT

In this thesis, we have studied the lattice dynamics of some fcc and bee metals
by Varshni potentials (VP). Firstly, the elastic properties, such as the second-

order (c¢;y, ¢y, c44), third-order elastic constants (c;;;, ¢12, ¢123), the

pressure derivates of the bulk modulus (g—ﬁ) for some fcc and bee metals, the

potential has been studied by parametrized according to Girifalco-Weizer
methods. Secondly, the parameters defining the VP for Ni and Pd have been
computed following a procedure similar to a method given by Halicioglu and
Pamuk. The phonon frequencies along the principal symmetry directions of Ni-
45%Pd alloys have been calculated using the computed force constants. Finally,
the parameters of the VP for some metals have been computed following the
method defined by Milstein. The computed force constants have been used to
calculate the phonon frequencies of Ni. The theoretical results have been

compared to experimental phonon dispersion results.
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1. GIRIS

Yapisal ve dinamik 6zellikler 6rgii dinamiginde hesaplanirken iki ayr1 yaklagimla
incelenir. Bunlar kuantum mekaniksel yaklasim ve alan kuvveti metotlar1 olarak
bilinir. Alan kuvveti metodu; daha c¢ok molekiiler biyoloji, DNA ve organik
molekiillerin incelenmesinde kullanilmaktadir. 1970°1li yillardan sonra alan kuvveti
metotlar1 sivilarin dinamik davraniginin simiilasyonu ve makro molekiiller i¢in ¢ok

sik kullanilmaya baslandi [1,2].

Kuantum mekaniksel yaklasim metodu termokimyasal, elektronik, optik ve manyetik
Ozelliklerin aragtirilmasinda, alan kuvveti metoduna gore daha basarilidir. Bu
yaklasim baslangicta temel olarak yar1 deneysel (semi-emprical) ve ab-initio metodu
olmak ftizere iki boliime ayrilir. Ab-initio metodu yogunluk fonksiyoneli teorisi
(DFT) veya Hartree-Fock yaklagimlarindan birini kullanir. Bugiline kadar yapilan
caligmalar yogunluk fonksiyoneli teorisinin, Hartree-Fock yaklasimina gore daha

giiclii bir metot oldugunu ortaya koymustur [3].

Hartree varyasyonel metodunu kullanarak, cok-elektronlu sistemin Hamiltoniyen
denklemini ifade etmis ve g¢ok-cisim dalga fonksiyonlarinin formu hakkinda bir
varsayim yaparak cok-cisim dalga fonksiyonlarin1 tek elektron dalga
fonksiyonlarmin bir seti olarak liretmistir [3]. Homojen, degismeyen bir sistem
icinde, bu dalga fonksiyonlar1 basit diizlem dalgalar olarak alinabilir. Bu varsayimin
yapilmasiyla degisim ilkelerini kullanmak miimkiin olmaktadir. Toplam enerjiyi
minimize eden parametreler ayn1 zamanda sistemin taban durum O&zelliklerini

oldukc¢a dogru bir sekilde agiklayan parametre degerlerinin bir setidir.

Hartree-Fock yaklagimi ise anti-simetrik dalga fonksiyonlarini kullanarak tek-
elektron dalga fonksiyonlarindan, c¢ok-elektron dalga fonksiyonunu Hartree
teorisinden daha iyi ifade etmistir [3]. Bu yaklasimda dalga fonksiyonu, Hartree
dalga fonksiyonundan daha karmagiktir. Fakat bu fonksiyon Slater determinanti ile

tanimlanabilir.



Yogunluk fonksiyoneli teorisi; herhangi bir Schrodinger denkleminin ¢oziimii
disinda, temel durum 6zelliklerini agiklamak i¢in teorik bir ¢ercevedir. Elektronlarin
etkilestigi bir sistemde ¢ok-cisimli dalga fonksiyonunun hesaplanmasi elektronlarin
sayillarinin az olmasiyla tamimlanabilir [4]. Cok-cisim dalga fonksiyonlarimi
hesaplamak olduk¢a zordur. Ancak bu zorlugu asmanin bir yolu, tanimlanan
nicelikleri elektron yogunlugunun bir fonksiyonu olarak yazmaktwr. DFT icinde
genellikle Kohn-Sham denklemleri kullanilir [5]. Bu denklemler etkin bir potansiyel
icinde hareket eden bagimsiz pargaciklart agiklar. Bu sekilde DFT, Kohn-Sham
elektronlar1 denilen etkilesmeyen hayali bir sistem {izerinde etkilesen gergek bir
sistemin ag¢iklanmasini saglayan Kohn-Sham denklemlerini hesaba katar. Elektron-
elektron etkilesmesi (Coulomb potansiyeli) bilinmesi nedeniyle ¢ok-elektronlu
kuantum mekaniksel sistemin Hamiltonyen operatorii, elektronlarin hareketiyle
tanimlanan bir dis potansiyelle a¢iklanir. Problemin en temel yaklagimi Schrodinger
denkleminin tam olarak ¢oziimiinii elde etmektir. Yogunluk fonksiyoneli teorisini
kuran Hohenberg ve Kohn teoremi, temel durum elektron yogunlugu ve dis

potansiyel arasindaki iliskiyi a¢iklar [6].

Bu tez calismasinda kullanilan yar1 deneysel metot iizerindeki teorik 6rgli dinamigi
calismalari, bazi elementlerin elastik sabitleri ve 6z isilarinin hesaplamalar: ile
baslamistir [7,8]. Bu calismalarda genellikle kuvvet sabiti metotlar1 kullanilmistir.
Bu metotlar arasinda Merkezi ikili Etkilesim Potansiyeli, Genel Tensor Kuvveti, de
Launay Agcisal Kuvvet, Eksensel Simetrik ve Clark-Gazis-Wallis sayilabilir [9—-12].
Ayrica iyon-elektron etkilesmelerini de igine alan bir ¢ok modele literatiirde

rastlanabilir [13-19].

Bu tez ¢alismasinda Varshni tarafindan tanimlanan potansiyel kullanilarak; Girifalco,
Milstein ve termodinamik metotlar kullanilarak bazi fcc ve bce metallerin 6rgii

dinamigi incelemeleri yapildi [20-24].



2.VARSHNI POTANSIYELININ GIRIFALCO METODU iLE
PARAMETRIZE EDILMESI

2.1. Giris

Aralarinda » kadar uzaklik bulunan iki atomun etkilesim enerjisi ¢(r) ile gosterilir.
¢(r) ‘ye ikili etkilesim potansiyeli de denir. Kararli kristallerde, » =r, ’de kuvvet

minimum ve - 6¢(r)/ or biiyiik mesafelerde cekici, kiiclik mesafelerde itici olmalidir.

Uzun mesafelerde ¢ekici kuvvetin olmasi ise kristalin hacminin kendisini olusturan
atom veya iyonlarin hacminden biiyiik olmasindan anlasilir. Kristalin kohesif enerjisi

sonlu bir degerde oldugundan, ikili etkilesim potansiyeli ¢(r) ‘nin 7’ye gore azalmasi

7~ *den daha hizli olmalidir.

Bu c¢aligmada atomlar arasi itici ve gekici etkilesmelerin iistel olarak degistigi

farzedilmis ve

#75) = D

y 7

ool af a2 2 ol -2)| o

VP enerji fonksiyonu kullanilmustir [20]. Burada 7;; konumlari i ve j olan iki atom
arasindaki mesafe, r, ise denge mesafesidir. £ birimi (cm™) olan potansiyel

sabitidir. Potansiyelin r; =7, de degeri;
#(ry =r.)=-D, (2.2)

olur. —D,’ye ayrisma enerjisi denir. Sonug¢ olarak potansiyelde tayin edilmesi
gereken li¢ parametre vardir. Bunlar siras1 ile D,, r, ve S’ dir. Potansiyeldeki bu

sabitleri bulmak i¢in Girifalco Metodu izlenmistir [21]. Potansiyeldeki parametrize



islemleri kristaldeki atom koordinatlar1 lizerinden yapilmis ve atom basina kohesif

enerjisi:

o(7;) =% YYY [%Jz exp(—zﬂ(rj -1, )Zj—2[%}xp(—ﬂ(rj2—rj))} (23)

h hh J

dir. Buradaki toplam; kristaldeki biitiin atomlar iizerindendir. (1/2) katsayis1 ayni ikili

ctkilegimleri tekrarlamamak i¢in konulmustur. Potansiyeldeki r, /r; terimi 6zellikle
yakin komsuluklarda etkisini gosterir. r; her bir atomun orjine uzakligidir. ; atom

koordinatlari cinsinden:

1/2
r=(F+5+8) a=M;a (2.4)
seklindedir. Burada M = (112 +I5+05 )1/2 dir. /1, b, [3 atomlarmm Orgiideki

koordinatlari, a denge durumundaki 6rgii sabitinin yarisini ifade eder. Fcc yapilarda
li++l5 toplamu ¢ift, bee yapilarda ise [y, />, I3 degerlerinin ya hepsi ¢ift ya da hepsi
tek olmahdir. Yalmz [,=hL=5=0 bu toplamlarin disindadir. Potansiyelde

Q=exp ( ﬁrez) olmak iizere yeniden diizenlenirse,

h Lk

2
¢=%Zzzur—e} Q? exp(2ﬁr2)2[r—eJQexp(ﬁr2)ﬂ (2.5)
2 r r
seklinde yazilabilir. P=0 atm’de kristalin titresim enerjisi olmadigindan kristalin i¢
enerjisi:
U(a0)=¢(a0) (2.6)

olarak almir [21]. Burada ¢(a,); T=0 K’de ve P=0 atm’de kristalin kohesif

enerjisidir.Kristalin atom basina kohesif enerjisi 6rgili koordinatlar1 cinsinden:



¢(ao)=% %%%L[@J2Qzexp(zﬂ(Mja)z)2[A;iaJQexp(ﬁ(Mja)z)} (2.7)

olarak verilir.

2.2. Potansiyel Parametrelerinin Hesaplanmasi

Kristal 6rgiiniin denge sart1:

(dqﬁ/da)a:ao =0 (2.8)

dan,

Lo

elde edilir. X =[ j.Q olmak iizere,

ay

EEE[(ja) " +28(40) oo -5 (M) |

() 20 o2 (0 ) =

h L

elde edilir. X burada birimsiz bir sabittir. BOylece denge mesafesi 7, ve Q’yu

birbirine baglayan bir bagint1 elde edilmis olur.

2 .
,3(10 = & olmak tizere,



[(Mj)_ +2aM ; }exp(—sz-a)

X=x>> 5 (2.11)
h lh h |:(M]) +2a}exp(—2Mja)
bulunur. D, ayrigma enerjisi ise, kristalin atom bagina kohesif enerjisinden
2K a,)
D= X ) (2.12)
S exp(—Z,B(M a ) )—exp(—Z,B(Mjao) )
AN ;) ]\4]

hesaplanir. Boylece D, ayrisma enerjisini X°e ve [ ’ya baglayan bir bagmt1 elde

edilir. Ugiincii bagint1 ise;

__L |4
B= (96%){“2 Lao) (2.13)

esitliginden elde edilir. Burada B ; T=0 K’de ve P=0 atm’deki bulk modiiliidiir ve c;

bir sabit olup fcc’ler igin 2, bee’ler igin 4°tiir. Potansiyelimiz bagintiya uygulanirsa;

6 12a 6Ma’
B = Y X exp(-2M oc) — + 20[+ Jz
Mja a

180610 Lol I

4  AM;a 8XMa
-2 XY Xexp(—-M a) ot T ; (2.14)
ll 12 13 ]a a a

elde edilir. Bulk modiilii bagintisindan her bir metal i¢in uygun o degeri bulunarak
ﬁag = o bagintisinda f degerleri elde edilmistir. Hesaplanan « degerlerinden
ikinci olarak X degerleri hesaplanmis ve elde edilen X degerlerinden 7, degerlerine

gecilmigtir. Son olarak X ve f degerleri Es. 2.12°de yerine konarak D, ayrisma



enerjileri hesaplanmistir. Bu islemler yapilirken kullanilan bulk modiilii, kohesif
enerji ve Orgii sabitleri Cizelge 2.1 ve Cizelge 2.2°de verilmistir. Hesaplamalar fcc
metallerde 176 atom bcc metallerde ise 168 atom i¢in yapilmis ve Basic dilinde

yazilmis programlar kullanilmistir. Bu programlar EK-1 ve EK-2’de verilmistir.

Cizelge 2.1. Baz1 bce metallerin deneysel orgii sabiti, bulk modiilii ve kohesif
enerjileri [25]

Metalin | Orgii Sabitleri | Bulk Modiilii | Kohesif Enerji
Adi (A) (10" N/em?) | (eV/atom)
Li 3,491 0,116 1,63

K 5,225 0,032 0,934

Rb 5,585 0,031 0,852

Cs 6,045 0,020 0,804

Na 4,225 0,068 1,113

Ta 3,300 2,000 8,100

A% 3,030 1,619 5,310

Nb 3,300 1,702 7,570

Fe 2,870 1,683 4,280

Cizelge 2.2. Baz1 fcc metallerin deneysel orgli sabiti, bulk modiilii ve kohesif
enerjileri [25]

Metalin | Orgii Sabitleri | Bulk Modiilii | Kohesif Enerji
Adi A) (10" N/em®) | (eV/atom)

Al 4,05 0,722 3,39

Ni 3,52 1,860 4,44

Ag 4,09 1,007 2,95

Cu 3,61 1,370 3,49

Au 4,08 1,732 3,81

Pd 3,89 1,808 3,89

Ca 5,58 0,152 1,84




Elde edilen g, D,, r,, X ve a parametreleri bcc ve fcc metaller igin sirasiyla

Cizelge 2.3 ve Cizelge 2.4’te verilmistir.

Cizelge 2.3. Bee metaller i¢in hesaplanan potansiyel parametreleri

Metal | X D, a p 7,

Adi 10" (erg) 10 (em?) | (A)

Li | 5,191656 |0,0511531 | 0,04000 | 1,312866 | 5,805620
K | 7,265618 | 0,1320797 | 0,24120 | 3,378320 | 5,926403
Rb | 7,645618 | 0,1394526 | 0,30000 | 3,847113 | 5,814609
Cs | 7,346077 |0,1188584 | 025700 | 2,813199 | 6,576556
Na | 7,140514 | 0,1405896 | 0,20750 | 4,509865 | 4,987737
Ta | 8,761451 | 1,5628810 | 0,39450 | 14,49035 | 3,211947
V| 8,573598 | 1,0044788 | 0,38186 | 16,63715 | 2,976030
Nb | 8,381739 | 1,4026560 | 0,36800 | 13,51699 | 3,267211
Fe | 8,979580 |0,8410109 | 0,40822 | 19,82406 | 2,781840

Cizelge 2.4. Fcc metaller i¢in hesaplanan potansiyel parametreleri

Metal | X D, a Jij 7,

Adi 107" (erg) 10" (em?) | (A)

Al 6,308116 | 0,5899505 | 0,527045 | 12,8527964 | 3,259769
Ni 7,094876 | 0,8658177 | 0,644779 | 20,7706001 | 2,712276
Ag 8,250062 | 0,6243804 | 0,763839 | 18,2648834 | 3,057896
Cu 7,141144 | 0,6828425 | 0,650430 | 19,9197650 | 2,777008
Au 10,32537 | 0,8702542 | 0,9142999 | 21,9699150 | 2,982804
Pd 9,283806 | 0,8632261 | 0,8456199 | 22,3530099 | 2,846634
Ca 6,335589 | 0,3230104 | 0,5321699 | 6,83662000 | 4,480552

Cizelge 2.3 ve Cizelge 2.4 incelenirse ayrisma enerjisi degerleri fcc metaller i¢in
biiylik, bec metaller de ise denge mesafeleri biiyiiktiir. Bunun nedeni fcc metallerin

bce metallere gore daha siki paketli olmasidir. S parametresi bulk modiili ile



dogrudan iliskilidir. Bulk modiili biiyiik olan metallerde S parametresi daha

biiyiiktiir. Elde edilen degerler fcc ve bec metallerin yapilari ile uyum ig¢indedir. Bu
degerler potansiyelin ikinci mertebeden elastik sabitleri, iiclincli dereceden elastik

sabitleri ve bulk modiiliiniin basin¢la degisiminde kullanilmistir.

2.3. ikinci Dereceden Elastik Sabitleri

Ikili-etkilesim potansiyel fonksiyonlarinin uygulanabildigi alanlardan birisi de
kristallerin kararliligmin arastirilmasidir. Kristal orgiiniin kararli olup olmadigi
Born’un kararlilik kriterine gore incelenebilmektedir. ikili-etkilesimlerin olusturdugu
merkezi kuvvetler i¢in Born, ylizey merkezli kiibik kristallerin tamamen kararli ve

basit kiibik orgiilerin kararsiz oldugunu gosterdi [26].

Girifalco ve Weizer kiibik metallerin kararhigini klasik Morse potansiyeli ile
incelediler [21]. Yaptiklar1 ¢alismada, sectikleri metallerin Born kararlilik kriterini
sagladigini gosterdiler. Calismalarinda ikinci dereceden elastik sabitlerini 10° atom

icin hesapladilar. Hesaplamalarda biitin metaller ¢, >¢, >0, ¢, +2¢, >0,

¢, —¢, >0, ¢, >0 sartlarmi sagladi.

Benzer bir ¢alismayr Lincoln, Koliwad ve Ghate fcc metallerde 176 atom, bcc

metallerde 168 atom i¢in yaptilar. Onlar da kullandiklar1 metallerin ¢, >¢, >0

sartin1  sagladigin1 gostermislerdir. Ayrica bu grup, iiglincli dereceden elastik
sabitlerini, ikinci dereceden elastik sabitlerinin basingla degisimini ve bulk modiiliin

basingla degisimini hesaplamistir [27].

IIk iki calisma T=0 K’de yapilmistir. Pamuk ve Halicioglu ise T=298 K’de aynu tiir
¢alismayr 10* atom igin termodinamik kavramlar kullanarak yaptilar. Onlar
calismalarinda titresim enerjisini de kullandilar [24]. Kullandiklar1 baz1 fcc ve bee

metallerin T=298 K’de Born kararlilik kriterini sagladigini gosterdiler.
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Maddelerin esneklik o6zelliklerini ve ses dalgalarinin bu maddeler igerisinde
yayilmasini inceleyebilmek i¢in Hooke yasasini ifade etmemiz gerekmektedir. o zor
tensOrli ve ey zorlanma tensorl, ikinci mertebeden tensorler olmak iizere Hooke

yasast asagidaki sekilde ifade edilir:
o, =Cye, (i, Jj,k,l=123) (2.15)

Burada Cjj; , sertlik (esneklik) katsayis1 adini alip, 81 elemanli dordiincii mertebeden
bir tensordiir. ey, maddedeki zorlanmay1 verir. ey tensorlinlin simetrik 6zelliginden
dolayi, sadece alt1 tane bagimsiz elemani vardir. Zor tensorii simetrik bir tensordiir
(037 = 0j). Bu yiizden, bir noktadaki zor tensorii bagimsiz alt1 bilesene indirgenir. Bu
tensor, hacmi sifira giden birim kiiblin birim ylizeyine dik olarak etkiyen kuvvet
terimleri cinsinden ifade edilebilir. Herhangi bir zor vektdriiniin bilesenlerinin
altindaki indislerden ilki, o bilesenin bulundugu diizleme dik olan ekseni, ikinci indis
ise zor bileseninin dogrultusunun hangi eksene paralel oldugunu gdsterir. Bu sartlar
altinda Es. 2.15'den, o;; ve ey 'nin simetrisinden dolay1 Cy; 'nin 81 bileseni yerine en
fazla 36 tane bagimsiz esneklik sabiti elde edilir. Bu durumda esneklik sabitleri
tensorii, ¢ok daha kisa ve 6z olan iki indisli bir gdsterimle temsil edilir. Boylece Cyu
(ij.k,l = 1,2,3) tensorii C;; (i,j = 1,2, ...,6) matrisi ile ifade edilir. Ayrica bu diizene

gore oy ve ey de matris gdsterimine ¢evrilebilir;

o =C.e i,/ =1,2,..,6) (2.16)

Bu esitlik Hooke yasasinin matris temsilidir.Bir kristalin potansiyel enerjisi @'yi

zorlanma tensoriiniin bilesenleri cinsinden Taylor serine agarsak,

Y 1 &%
Ap=¢p—¢,=| — || e, +—| ————— .
$=0-0, (8& ]0 Y 2{8eij86k, ]0 “u

y

PR DI y
6\ O¢,0¢,0e,, )| 7€ T o
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ifadesini elde ederiz. Burada ¢, kristalin denge durumundaki potansiyel enerjisi ve

A¢, denge durumu ile zorlanma oldugu durum arasindaki potansiyel enerji

ifadesi 1hmal

€

0
degisimidir. Denge durumu civarindaki zorlanmalarda, (8(15}

0

edilebilir. Kiigiik yer degistirmelerde ise e;; ey ens 'yl ihtiva eden ve daha yiiksek
dereceden terimler ihmal edilebilir. Denge durumu civarindaki yer degistirmede A¢
pozitif olmalidir. Bu durum, Es. 2.17'in sag tarafinin mutlaka pozitif ve ikinci

dereceden formda olmasini gerektirir. Buradan

o’¢ | o%¢
Oe,0e, . Oe,,Oe;

sonucu elde edilir. o zorunun uygulanisi sirasinda yapilan is miktar1 AW, zorlanma

(2.18)

0

tensoril e; cinsinden

1

AW:EG@/@ (2.19)

i

seklinde yazilabilir. Eger zorlanma olay1r adyabatik, izotermal ve tersinir olarak
meydana gelirse, zorlanma sirasinda yapilan AW isi sistemin serbest enerjisindeki

A¢ degisimine esit olur. Bu durumda,

AW =A¢ (2.20)
1 1( o0°¢
Eo-ijeij :E o D €,€y (2.21)
YK )|,
2
0y = [a 70 J Cu (2.22)
e;0e, .
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sonucu elde edilir. Es. 2.22 Hooke yasasi ile karsilastirarak ve Es. 2.18’de g6z Oniine

alarak,

82
Ciu 2[ ¢ j =Cyy (2.23)
0

de;0e,,

sonucu bulunur. Bu ifade, esneklik sabitleri ihtiva eden 15 tane baska esitlik verir ve
bagimsiz esneklik sabitlerin maksimum sayist 21'e indirgenmis olur. Dikkat edilirse,
esneklik sabitleri tensorii Cjy, kristalin potansiyel enerji fonksiyonuna baghidir ve Es.
2.23 dordiincii mertebeden esneklik sabitleri verir. Taylor serisi agilimindaki {i¢lincii
terim de, altinct mertebeden esneklik sabitlerinin elde edilmesine sebebiyet verir ki
bunlarda atomlar arasindaki kuvvetlerin anharmonik seklinin Ol¢limlerini veya
onlarin ideal Hooke yasasina uyan katilarda harmonik formdan olan sapmalarim

verir.

Born’un kararlilik kriteri soyledir: Bir kristal 6rgiiniin mekanik olarak kararli olmasi1
icin ikinci dereceden elastik sabitlerinin olusturdugu matrisin birbirini izleyen

determinantlar1 pozitif olmalidir.

Bir kristalin ikinci mertebeden elastik sabitlerinin olusturdugu matris:

‘i1 G2 43 G4 Gs G
€1 G Cp3 Cp4 C25 Cp6
G C3p G333 C34 (G35 C36 (2.24)
C41 C42 Ca3 Caq C45 Cy6

C51 Csp Cs53 C54 C55 Csq

C61 C62 €63 Cea Co5 Cop

bicimindedir. Kiibik kristallerde merkezi kuvvet etkilesimleri i¢in elastik sabitleri

sayis1 iige iner. Bunlar ¢;;, ¢, ve ¢y tlir. Cauchy bagntisi ¢, =c44 ifadesinden,

bagimsiz elastik sabiti sayis1 ikiye iner. Matris ise:
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a1 G2 G2
2 G1 G2

c c c 0
12 ‘2 (2.25)

S O O O
S O O o O

0 0 0 0 C12
0 0 0 0 0 C12

bi¢imini alir. Matrisin birbirini izleyen determinantlar1 ise ¢, 6‘122, 0132, 0110132,
0132 (0121—0122), 0132 ve (011_012) (cll+2clz)’d1r. Birinci ve {iglincii terimlerin
pozitif olmast i¢in ¢, >0 olmalidir. Dordiincii terimin pozitif olmast igin

€11—¢1» > 0 olmalidir. Dolayisiyla Born’un kararlilik kriteri
1 > 0, C12 > 0, 1 > 2 (226)

olarak ifade edilir.

Bu ¢alismada Es. 2.1°deki potansiyel fonksiyonu i¢in bazi fcc ve bee metallerin Es.

2.26’y1 saglaylp saglamadiklar1 arastirilmistir. Hesaplanan ¢;, ¢, degerleri

deneysel degerlerle ve daha dnce yapilan teorik ¢aligmalarla karsilastirilmigtir.

Born, kiibik kristaller icin ikinci mertebe elastik sabitlerinin ikili-etkilesim

potansiyellerine bagli olarak:

d?
a=2Cxysy Y e
0 h o (drz)

d?
c1 =7ZZZF I ¢2 (2.28)
0 4 Lk (dr2>
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seklinde verilebilecegini gosterdi [26]. ifadelerdeki a; 6rgii parametresinin yarisi,

Vo; birim hiicre hacmidir. Toplamlar, kristaldeki atomlarin koordinatlari

iizerindendir. Tiirevleri ise potansiyel fonksiyonunun r*’ye gore ikinci tiirevidir.

r”’ye gore tiirevi r cinsinden ifade edersek;

(). £2(28) L2
dr* \ dr? dr® dr\ dr* dr Ay dr\ r dr

olur. Buradan ¢, ve ¢, ifadeleri,

112—222 ppld (1 d¢j (2.30)

2V0 L 1 L rd”' r d”'

=;ZZZ ppld [lﬂj (2.31)

0 b L 2 rdr\r dr

elde edilir. Potansiyel fonksiyonunu bu ifadelere uygularsak;

%{MDE Q2 erexp( pr)+

exp(—2,5r2) (2.32)

r

[_ 4BDs2Q*  2D2Q° j
l/'

rdr r

l@:(zﬁ reQ+ eereXp( ,31”2)+

2

22 22
{ AP 2075Q jexp(—2,8r2) (2.33)
r r
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i(l@j =8Deer2[2'32r4 +28r? +ljexp(—2ﬁr2)

dr\r dr =

2_4 2
—2DereQ[4ﬁ r +r;4ﬁr +3jexp(_ﬁr2) (2.34)

ldg(1dg) _ s ol 282 42857 +1 e
S e

—2DereQ£4ﬂ2r4 -:?ﬂrZ +3Jexp(—ﬁr2) (2.35)

Es. 2.7°de verilen potansiyelin tiirevleri almmca ¢;; ve ¢, ifadeleri atom

koordinatlar1 cinsinden,

4q* 28%r* + 2817 +1
0112—222114De”e2Q2( P réﬁ exp(-28r7)

4 2.4 2
—a—ZZZlf‘DereQ(w ! +?ﬁr +3Jexp(—ﬁr2) (2.36)

04 L L r

4a* 28%r* +28r% +1
c12=—222151§Der§Q2( Pr 22 2 |xp(-25r)

0 4 b kL r

4 2.4 2
—"—ZZZIEI%DJQQ(‘W e Jexp(—ﬂrz) (2.37)

04 L kL r

elde edilir. Cizelge 2.3 ve Cizelge 2.4’te verilen potansiyel parametreleri kullanilarak
Es. 2.36 ve Es. 2.37°den hesaplanan ikinci dereceden elastik sabitleri becc metaller
icin Cizelge 2.5’te ve fcc metaller i¢in Cizelge 2.6’da verilmistir. Hesaplamalarda

kullanilan programlar EK-1 ve EK-2’de verilmistir.



Cizelge 2.5. T=0 K’de bazi bee metallerin ¢, ve ¢, degerleri (10'° N/em®)

Metal | Bu Calisma Deneysel [28,29,30] | Teorik [21]

Adt i G2 =Cs | 1 ‘2 i ‘2

Li 0,1900 0,0770 0,1430 0,1200 | -- --

K 0,0369 0,0295 0,0415 0,0340 | 0,0345 0,0282
Rb 0,0349 0,0290 0,0312 0,0262 | 0,0233 0,0187
Cs 0,0228 0,0185 0,0247 0,0206 | 0,0180 0,0146
Na 0,0807 0,0616 0,0816 0,0679 | 0,0712 0,0578
Ta 2,0870 1,8370 2,6090 1,5740 | -- --

A% 1,7890 1,5330 2,2800 1,1880 | -- --

Nb 1,8880 1,6080 2,4600 1,3400 | -- --

Fe 1,8430 1,6012 2,3300 1,3550 | 1,8586 1,6735

Cizelge 2.6. T=0 K’de baz1 fcc metallerin ¢;; ve ¢;, degerleri (10'° N/cm®)

Metal | Bu Calisma Deneysel [28,29,30] | Teorik [21]

Adi ot Cp =C44 | 1 ‘12 ot 2

Al 0,850 0,653 1,143 0,619 | 0,9396 | 0,6721
Cu 1,659 1,122 1,685 1,215 | 1,7424 | 1,2309
Ni 2,250 1,664 2,508 1,508 |2,3292 | 1,6348
Au 2,221 1,496 2,016 1,697 | -- --

Ag 1,249 0,886 1,240 0,936 | 1,3239 | 0,8959
Pd 1,953 1,394 2,341 1,761 | -- -

Ca 0,187 0,137 0,278 0,182 | 0,2079 | 0,1509

16
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2.4. Uciincii Dereceden Elastik Sabitleri

Kiibik kristallerde merkezi kuvvet etkilesimleri altinda {igiincii dereceden alt1 tane
elastik sabiti vardir. Bunlar ¢y, ¢[12, C456> Cla4»> Cr dir. Cauchy bagintilari;
Cl12 =Cle6 V€ C1o3 = Casq = Cjag  kullanmilirsa bagimsiz {iglincli dereceden elastik

sabiti sayist iice iner [26];

6
a
11 === 22 X’DDDg (2.38)
04 I L
a’ 472
12 =2_ZZle lyD,D\D\¢ (2.39)
04 I L
a 27272
€23 = 2.2 2. LI DD D¢ (2.40)
04 L L

Esitliklerdeki D, operatorii

1d
D =—— 2.41
1= (2.41)
bi¢imindedir. Es. 2.35’e¢ D, operatorii bir defa daha uygulanirsa;
8B°r° +128%r" +18Br” +15
D\D\D¢=2D,1,Q rr / r7 b exp(—ﬁrz)
r
4 3.6 6 2 4 6 2 3
_16D,2Q3 1 * ﬂrg HOpr + exp(-26r%) (2.42)

r

elde edilir. Potansiyel fonksiyonu ¢y, ¢j;o ve c¢jp3 bagntilarinda yerine konursa

esitlikler:
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a® 843° +128%* +188r2 +15 ]
an=——x 2> 2D,rQ p p p CXP(—ﬁrz)

2¥y h hh r’ i
6 3.6 24 2 7
—G—ZZZZf{MDJEZQ‘tﬁr PP OB (2% (2.43)
21y h bk r i
6 3.6 2.4 2
e =y 3y | 20, @Y T RE T TIPS (g2
2VO AN r
6 3.6 2. 4 2
A Syypp {mbeer‘w r+Opr +6hr +3exp(—2ﬂr2) (2.44)
7NN r
6 3.6 2.4 2
€123 =a—2221121§l§ 2D,r,Q 8pr +12p r7 +186r +15€XP(_ﬂ’”2)
2V h b4 r
6 3.6 2. 4 2
—2“7222151;1;{1606@(345 T A 6pr 43 exp(—2ﬂr2)} (2.45)
04 b h r

1/2
bulunur. Burada r = (112 +05+ 132) a’drr.

Bu ¢alismada ¢jy, ¢ ve ¢jp3 degerleri fcc metallerde 176 atom bec metallerde

168 atom i¢in hesaplanmistir. Hesaplamalar Basic dilindeki programlar ile yapilmis

olup Ek’te verilmistir. Hesapladigimiz ¢y, ¢j15 Ve c¢j,3 degerleri ve deneysel
degerler Cizelge 2.7°de verilmistir. Cizelge 2.7’deki sonuglar incelenirse, Glimiis i¢in

c1; Ve ¢ nin teorik ve deneysel degerler oldukga yakindir. Bununla beraber

12 =¢116 Cauchy bagintisi icin deneysel degerle uyumu oldukca zayiftir.

c1p3 deneysel degerleri fcc metallerde negatif iken teorik degerleri pozitif

cikmaktadir. Bunun nedeni Cizelge 2.8 incelenirse acik bir sekilde goriiliir. c,3
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toplamina katkinin {igiincii komsuluk seti olan [211] den gelir. Yani 78 atomdan

sadece 24 atom toplama katki verir. Diger 54 atomun bu toplama katkisi sifirdir.

;11 toplami ise 74 atomun 58 tanesi katkida bulunur. ¢;;, toplaminda bu say1 40

tanedir. Bunun sonucu olarak l¢;;, 1>1 ¢}, | dir. ¢, ve ¢, negatif degerler alir ve

teori deney uyumu oldukga iyi olur.

Bce metallerde c¢;,53 negatiftir. Cizelge 2.9°daki 88 atomdan c;,; toplamina katki

veren 64 tanedir. Bcc metallerde cj,3 toplamina katki en yakin komsu atom seti olan

[111]’den baslar.



Cizelge 2.7. Bazi fce ve bee metallerin Cq g, teorik, deneysel ve hesaplanan

20

degerleri

Fe Ni Al A Cu K Na
apy 8
(10"dyn/cm?)
Bu ¢alisma -21,183 | -13,48 -4,944 -7,902 -9,969 -0,758 -1,778
G
Bu ¢alisma -5,473 -10,14 -3,708 -5,821 -7,493 -0,169 -0,393
A2 =16
Bu ¢alisma -7,379 1,372 0,638 5,751 0,999 -0,166 -0,345
23 =Cs6
Deneysel ¢, | -27050 [-23.70 | -1080 |-8430 [12710 |-0424 [-0.928
Teorik[22,41-43]
Deneysel ¢|, -6,260 -14,75 -3,15 -5,290 -8,140 -0,088 -0,189
[22,41,42,43]
Deneysel ¢,3 -5,750 -0,46 -036 1,890 -0,500 -0,101 -0,197
[22,41,42,43]
Deneysel ¢jg6 | -8,67 - -6,370 | -7,800 | - -
[22,43]
Deneysel c456 | -0,44 - -0,830 | -0,950 | -- -
[22,43]

- -2,15 -- 0,560 -0,030 -- --

Deneysel ¢j44

[22,43]




Cizelge 2.8. Fcc yapilarda komsu atom koordinatlar1

Komsu Atom

Setleri

Atom Sayis1

Komsu Atomlarin

Koordinatlari

[110]

12

(110) (110) (110) (110)
(101) (101) (101)(101)

(011) (011) (011) (011)

[200]

(200) (200) (020)

(020) (002) (002)

[211]

24

(211) (211) (211) (212)
(211) (211) (211) (211)
(121) (121) (121) (121)
(121) 127) (121) (121)
(112) (112) (121) (121)

(112) (112) (112) (112)

[220]

12

(220) (220) (220) (220)
(202) (202) (202) (202)

(022) (022) (022) (022)

[310]

24

(310) (310) (310) (310)
(130) (130) (130) (130)
(103) (T03) (103) (130)
(013) (013) (013)(013)

(301) (301) (30T) (3071)

21
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Cizelge 2.9. Bece yapilarda komsu atom koordinatlari

Komsu Atom | Komsu Atomlarin Koordinatlar1

Atom Setleri | Sayisi

[111] 8 (110) (110) (110) (110)
(101) (101) (101) (101)
(011)(011) (01 1)(01T1)

[200] 6 (200) (200) (020)
(020) (002) (002)

[220] 121 (220) (220) (220) (220)
(202) (202) (202) (202)
(022) (022) (022) (022)

[311] 24 (311) (311) 311)(311)
(311) (311) (311) (311)
(133) (133) (133) (131)
(131) (131) (131) (131)
(113) (113) (113) (113)

(113) (313) (113) (113)

[222] P e enen e
(222) (222) (222) (222)
[400] 6 (400) (400) (040)

(040) (004) (004)

331] 21 (331)(331) (331) 331)

(331) 331) (331) (331)
(133) (133) (133) (133)

(133) (133) (133) (133)
(313) (13) (313) G13)

(313) (313) (313) (313)

Ikinci ve iigiincii dereceden elastik sabitleri ile ikinci dereceden elastik sabitlerinin

basingla degisimleri kullanilarak bulk modiiliiniin basingla degisimi (Z—ij

hesaplanabilir [26].



23

66‘1’1 — 2C11+2C12 +2C111+2C112 (246)
oP 1 +2C12
Ociy __[ =en—cip +2¢103 + 2611 (2.47)
oP 11 +2C'12

(86{1 +8C12j
o8 _\op " op (2.48)
oP 3 '

Buradaki Célﬂ ’lar ikinci derece “etkin elastik sabitler” olup; kristal, hidrostatik

basinca maruz kaldiginda ilave (ek) streslerle infinifizimal (sonsuz kii¢iik degisim)
strainleri (zorlar1) arasinda iliski kurmak ic¢in gerekli olmaktadir. Bagintilardan

hesaplanan degerler Cizelge 2.10°da verilmistir.

Cizelge 2.10. Baz1 fcc ve bce metallerin Z—i degerleri

M
etal 8_B 8_B 126]
Adi OP OP

Teorik Deneysel
Al 2,56 434 497
Ag 4,13 5,09 5,44
Cu 4,28 4,62 544
K 3,78 4,04 3,97
Na 3,48 4,01 3,70
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3. VARSHNI POTANSIYELININ TERMODINAMIK KAVRAMLARLA
PARAMETRIZE EDILMESI VE Ni-45%Pd ALASIMININ FONON
FREKANSLARININ HESAPLANMASI

3.1 Giris

Bu boliimde Ni ve Pd elementleri i¢cin T=298 K ve P=1 atm’de termodinamik
kavramlarla Varshni Potansiyel Enerji Fonksiyonunun (PEF) parametreleri
hesaplanmistir. Elde edilen parametreler Ni ve Pd i¢in ikinci dereceden elastik
sabitlerinin ve Ni-45%Pd alagiminin temel simetri yOnlerindeki frekanslarinin

hesaplanmasinda kullanilmistir [20,23,24].
3.2 Potansiyel Parametrelerinin Hesaplanmasi

Termodinamik kavramlarla parametrize metodunda kristalin toplam i¢ enerjisi, hem

hacmin hem de sicakligin bir fonksiyonudur [23,24];
U=E+¢V) (3.1)

Burada E;; titresim enerjisidir. @¢(V) ise T=298 K’de kristaldeki iyonlarin

etkilesmesinden meydana gelen enerjidir. £ titresim enerjisi Debye modeline gore;

3
xd 3
E =2Ro, +9rT| L | | X—ax (3.2)
X
8 i) 0e -1

olarak verilir. Bu esitlikte 6,; debye sicakligi, R; ideal gaz sabiti, 75 titresim

sicakligi, x, :07“’ Ve x = Jo dir. Hesaplamalarda kullanilan parametreler Cizelge

b
3.1°de verildi.
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Cizelge 3.1. T=298 K’de Ni ve Pd icin potansiyel enerji fonksiyonunun
hesaplanmasinda kullanilan fiziksel sabitler

6,[31] |VI[32] | AH [33] | C, [33]| @ [34] |X[34]

(K) [sz J (kcalj [ cal J (10‘6cm-3) (10 am™!)

g.atom g.atom g.atom.K

Ni | 4255 6,59 102,67 6,23 37,5 0,528

Pd | 271,5 8,89 84,33 6,21 34,8 0,522

@(V) degerleri ise [23] ve [24]’deki metotlar takip edilerek entalpiden hesaplandi.

Entalpi genel olarak;

H=U+PV=¢(V)+E +PV (3.3)
. . SRT .. , . .

dir. Ideal gazlarin entalpisi H, = 5 dir. Es. 3.3 AH = H, — H lzere diizenlenirse,
¢(V):H—E1—PV:¥—AH—PV—E1 (3.4)

elde edilir. Burada P=1 atm olup sabittir. V" ise bir moliin hacmidir. Es. 3.4’ten

hesaplanan ¢(}') degerleri Cizelge 3.2de verildi.

Cizelge 3.2. Ni ve Pd i¢in T=298 K’de hesaplanan enerji degerleri

Metal | E; o(V)

Adi | (kJ/mol) (kJ/mol)
Ni 8,1731 431,55031
Pd 7,7388 354,38094
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Parametrize i¢in gerekli olan diger bir baginti;

0PV A ¢ -G 35
( ov l,_V(TCV E)ePe=0y -2

dir. Es. 3.5°deki C,, degerleri,

3
Tj Yo xte®

C, = 9RT[— | oy dx (3.6)

04

ve C, degerleri Cizelge 3.3’de

bagintisindan hesapland1 ve bulunan (
p

op(V) )
ov
verildi.

Cizelge 3.3. Cy ve (%j ‘nin hesaplanan degerleri

p
a B Gy op(V)
(10 m) | (10" Nm?) | (Joule/mol.K) [WJ »
(10" N/m®)
Ni |3,52 1,860 22,57268 2,60566
Pd | 3,89 1,808 23,93779 2,18373

Atom basina kohesif enerjisi verecek sekilde yazilan PEF Es. 2.3’deki gibidir [20].
Hesaplamalarda atom-atom ciftleri arasindaki etkilesmeler 10. komsuluga kadar

genisletildi. D,, S ve r, potansiyel parametreleri;

=¢(V) 3.7)
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%j _ N, |48
(GV , 7 ?C{%L (3-8)
*p(ry
arl-jz] ) =184,B G.9)
j=dy

esitlikleri kullanilarak bulundu, Cizelge 3.4’de verildi. Burada Es. 2.7, Es. 3.8’de

kullanilirsa
06 1 D, (nY | (M) 2
(57), a5 &) o = ana el 2o(onef

L R v e

bulunur. X = (’”_ej Q olmak iizere
a

-2

(%J _L&zMjaX -X Mﬂﬂa exp(—zﬁ(Mja)z)
p

av), v 25 a
+$%§MjaX[[(2Mja)l - 4,8Mja}exp(—,8(Mja)2)} (3.11)

pBa* = a olmak iizere
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=L Ly g

oV 2" 4 a

-X {w +4qa! } exp (—Zan2 )}

1 D, - _
- X%}M a[[(2Mja) 1+4ana lJexp(—anz)} (3.12)
%: ¢ (3.13)
XZ{zexp( 2anz-) —exp( aM ):l
J J
P=5X e X
XZ{Z exp(—ZaM?)——exp(—aM? )}
j | Mj j

ZM‘/-[—X[(ZMJ-) +4a}exp(—2aM§)+[(2Mj) +4aMJexp(—aM?)} (3.14)

J

¢/ 6V =sabit

pZ[% exp(-2aM? )] +sabity M jX[(2M ) +4a}exp(—2aM?) =
j | M J

» , (3.15)
%{Vexp(_aM )}rsabitZH@Mj) +4aM]}exp(—an )}M]

j J

fjexp(—aMf)Habi{Mj [(2M1)

+4an}exp(—anz- )}
J

(3.16)

) Ajzexp(—2anz-)+Sabit[Mj((2Mj)

+ 4a) exp(—2anz- )J
J



X =

J

l:;/lp + sabit [271 + 4aM]2-]

}exp(_aM;)

A;wtsabit[Mj (2Mj)72 +Mj4aM]}exp(—2anz-)

3.3. ikinci Dereceden Elastik Sabitleri
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(3.17)

Ikinci dereceden elastik sabitleri ifadesi Es. 2.30 ve Es. 2.31°den hesaplanmustir.

Hesaplanan ¢;; ve ¢, degerleri Cizelge 3.4’de verildi.

Cizelge 3.4. Potansiyel parametreleri ve ikinci dereceden elastik sabitleri

B10° |, 107 | D, 107 | ¢y 107 | ¢y 107 |y 107 | g, 10°
(cm?) | (cm) (erg) (dyn/em?) | (dyn/em?) | (dyn/em®)| (dyn/cm?)
(Hesaplanan) | (Hesaplanan) [29’30] [29’30]
Ni | 1,17437] 2,63183 | 9,201758 | 2,29 1,73 2,46 1,50
Pd | 0,96299| 2,98899 | 7,943081 | 2,52 1,65 2,27 1,75

3.4. Ni-45%Pd Alasiminin Fonon Frekanslarinin Bulunmasi

Harmonik ve adyabatik yaklagimlarda kiibik kristaller i¢in fonon frekanslar1

asagidaki determinant ¢oziilerek bulunur:

|D—ma)21|:0

(3.18)

Burada D (3x3) mertebesinde dinamik matris, m iyonik kiitle ve / birim matristir. Bu

¢aliyjmada kullamilan D,; dinamik matrisinin diagonal ve diagonal olmayan

elemanlar1 Shyam ve arkadaslar1 tarafindan bagntilar kullanilarak hesaplandi [35]:
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D, =2(a, +B,)(2-C,C, - CCy)+4B, (1-C,C,) +2(a, = B, )(1- Gy, ) +
2B8,(3-Cy, —Cp =Gy ) + ( - B,)(6—C,C,Cyy — C,C,,Cy —4C,,C,Cy ) +
84,(3-C,C,Cyy — GG,y —cnc Cy)+2(a,=B,)(2-CpCpr—C,,Cpy ) +
4B,(3-C,,Cpy—Cy Cpy = Cpy Gy ) + 58(a5 Bs)(2-C,,C,—C, Cy ) + 5(a5 Bs)
(2-C,C,,—C,Cyy ) +4p, (6~ C;,C,— C,,C,—C,C;, — C,Cy,— C,,C,— C,Cyy ) +
%(aé—ﬁé)(l—CnszCB)+8[36(1—C21C22C23) 376(a7 B,)(2-C, CpyC, —
C,,C,Cyy ) + 76(a7 B,)(2-C,,C,,C—C,,C,Cyy ) + 7(a7 B,)(2-C,Cp,Cyy—
C,C;,Cyy ) +8B, (6 C;,C,,C, —C;,C,Chp—C,y Cyy €y = Cy G, Cyy = C, G,y oy —
C,Cy,Cyy ) +2(ag—By ) (1-Cyy ) + 2B (3-C, = C,—Cyy ) + 9(% By)
(2-C,C,C—C,C,Cy ) + 694(% B, )(1-C,,C,C, ) +8B, (3-C,C,C,y—C,C,Csm
C,C,Cy ) +2( 09— By ) (2-C;,Cyy —=Cy Coy ) + 4B, (3-C5,Cyy —Cy Coy = C,,Coy ) +
?(aw—ﬁlo)@—CﬂCn—C21C43) 156(% Bo)(2=CyiCpp—CyiCoy )
+48,(6=Cy,Cpy = Cy,Cyy = Cy Crp = CyyCoy =, Cpy = CipCy) (3.19)

B)SS+ ( —B,)(88,C,,+288,C,+2S, 8,C,)+(o,-B,)S, S, +

12 23 122 212 3 21 22

)(ss-ss) 3(a B)SSC+2—74(a —B,)(8,8,C,+S,8,C, )+

31 2 132 2122 23 31 22 21 32 3

aﬂ

21 2 33 221 33 132 23 231 2 31 32

L —P

12
B)(S SC,.+S SC )+7(a7—B7)(SS C,+S8S,C, )+2(0,-B,)S, S, +
,—f

2 43 41 2 142 3 21 42 41 22

O a2 \oou] |O\

A

)ssc (ag—B)(S $,C,+88,C, )+ 2( —B,)(S,8,S,S,)  (3.20)

Burada C; =cos(7ag;),S; =sin(zaq;), Cy; =cos(2zaq;), S,; =sin(2zag;),
Cy; =cos(3zag;), Sy; =sin(37agq;), Cy; =cos(4zagq;), Sy; =sin(4zaq;) ve i=1,2,

3°diir. Es. 3.19 ve Es. 3.20°deki f; agisal, ; radyal kuvvet sabitleridir ve

(3.21)
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2
a; =M (i=1,10) (3.22)

1 2
Tij

ifadeleriyle tanimlanir [36]. Acisal kuvvet etkilesimlerini Yuen ve Varshni Sekil

3.1’e uygun bi¢imde tanimlamislardir [44].

Cc

Sekil 3.1. Acisal kuvvet etkilesimleri

Ilgilendigimiz iki tiir iicgen var: Birisi bir atomla bicimlenmis ve diger ikisi onun ilk
komsularidir. Bunlar 1. tip {iggenler olarak adlandirihr. Oteki atomla bigimlendirilen,

birisi ilk digeri ikinci komsudur. Bunlar 2. tiir iggenler olarak adlandirilir.

Ucgenin agilarmim degisimi, bu atomlarm denge pozisyonlarinmn iiggenleriyle, bu
atomlarin  Uiggenlerinin  kendi  denge  pozisyonlarma  projeksiyonlariyla
karsilastirilmasiyla elde edilir. a, b ve ¢ atomlariyla olusturulmus tiggeni Sekil 3.1
dikkate alirsak. 4, B ve C onlarin denge konumlarmi gostersin. s,, s, ve s. kendi
kiigiik yer degistirmesi olsun. nyzc A, B, C ve Ry vektoriine dik yiizeyde birim
vektor olarak tanimlansin. 4’daki 64 agisina bakarsak; ny g ¢’nin yoniiyle uyumu igin

B atomuna ny g ¢ uygulandiginda 6,4 agisini kiigiiltiir. Tanimdan ny = ng 4 ¢ dir. Ry 5
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A’ya goére B’nin pozisyon vektoriidiir. w, 4, B, C diizlemine dik R4 ¢, R4 5 yonlerinde
normal vektorii gostersin ve w sag el kuralin1 olustursun. 4, B, C diizleminde s, yer

degisiminin pozisyonu :
8,y = (W5, )XW (3.23)

sp yer degisimin kii¢iik oldugundan s;’ye doniik 6, agisindaki degisim:

S fuse Syl (3.24)
R,y R, 5 '
ile verilir. s,, sp ve s, degisimine doniik olarak 8, agisindaki degisim:
(Sa _Sb)'nA,B,C (Sa _Sc)'nA,C,B
+ (3.25)
R, R,c
dir. 66, ya yonelik potansiyel enerji degisimi:
1 2
EK(59A) (3.26)

ile verilir. Burada K 6, agis1 ile birlesik agisal gii¢ sabitidir [44].

Ni ve Pd elementleri i¢in Es. 3.21 ve Es. 3.22’den 10. komsuluga kadar kuvvet
sabitleri ve Ni-45%Pd alasiminin kuvvet sabitleri Es. 3.27 ve Es. 3.28’deki lineer
bagintilar  kullanilarak  hesaplandi. Burada x=0,45tir;  alasimdaki Pd
konsantrasyonunu gosterir. Elementler ve alasimm hesaplanan kuvvet sabitleri

Cizelge 3.5°de verildi.

B:(Ni-Pd) = (1-x)5,(Ni) + x4, (Pd) (3.27)



a,(Ni-Pd) = (1-x)a,(Ni) +xa ,(Pd)
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(3.28)

Cizelge 3.5. Ni, Pd ve Ni-45%Pd i¢in radyal ( ¢; ) ve acisal ( f; ) kuvvet sabitleri

a; (10° Nm™) B; (10° Nm™)

Ni Pd Ni-45%Pd | Ni Pd Ni-45%Pd
1 [41731,56 | 40067,04 |40982,52 |[-1812,906 | -2364,907 | -2061,306
2 [-3603,839 |-2596,154 | -3150,381 | 826,913 | 637,1617 | 741,5249
3 [ -1546,693 |-1217,555 | -1416,581 | 180,6938 | 142,939 | 163,7041
4 |-429,3158 |[-340,4574 |-389,3295 | 36,61489 [29,0345 |33,20375
5 [-110,8032 |-87,86654 | -100,4817 | 7,544092 |5,97697 | 6,838885
6 |-27,93168 |-22,12026 |-25,31654 | 1,586738 | 1,25523 | 1,437563
7 |-6,955881 |-5,499903 | -6,300691 | 0,339141 |0,26785 | 0,307061
8 [-1,717914 |-1,356093 |-1,555095 | 0,073361 |0,05784 |0,066378
9 [-0,421586 |-0,332241 |-0,381381 | 0,016014 [0,01260 | 0,014480
10 | -0,102929 | -0,080980 | -0,093052 | 0,003520 | 0,00276 | 0,003178

Ni-45%Pd alagimi i¢in temel simetri yonlerindeki fonon frekanslar1 Es. 3.19 ve Es.

3.20’den hesaplandi. Sekil 3.2°de fonon frekans egrileri verildi. Sekilden de acikga

goriildiigli gibi deneysel frekans degerleriyle hesaplanan frekans degerleri oldukga

uyumludur.
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Sekil 3.2. Ni-45%Pd alagiminin T=298 K ve P=1 atm’de fonon frekans egrisi
Stirekli  ¢izgiler hesaplanan, (o,e,A) sembolleri ise deneysel
frekanslar1 gostermektedir [37]
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4. VARSHNI POTANSIYELININ MILSTEIN METODU iLE
PARAMETRIZE EDILMESIi VE NIKEL’IN FONON FREKANSLARININ
HESAPLANMASI

4.1. Giris

Born kararlilik kriterine gore bir kristalin kararli olmasi i¢in; ikinci mertebeden

elastik sabitlerinin orani ¢ /¢j, >1 olmaldir [26].

Ik olarak Milstein, 0 K’deki elastik sabitlerini ve orgii sabitlerini kullanarak klasik

ve genellestirilmis Morse potansiyelini parametrize etti [22,38].

4.2. Potansiyel Parametrelerinin Hesaplanmasi

Bu boliimde Es. 2.1°deki potansiyel Milstein formalizmi ile parametrize edilmistir.
Bulunan parametre degerleri ile Nikel icin fonon frekanslari hesaplanmistir.

Parametrize isleminde kullanilan ¢, ¢j5, ¢;;/¢, ve Orgl sabitlerinin deneysel

degerleri Cizelge 4.1°de verilmistir.

Cizelge 4.1. Parametrize isleminde kullanilan metallerin T=0 K’de 6rgii sabitleri,
Cl1s C25 €1 /012 degerleri

Metal Adi Orgii Sabitleri ay o e/ an
[26] [26,30] [26,30]
(A) (102dyn/cm?) | (102dyn/em?)
Al 4,050 1,143 0,619 1,847
Ni 3,524 2,612 1,508 1,732
Fe 2,870 2,330 1,355 1,719
Na 4,290 0,950 0,620 1,530
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Potansiyeldeki B, a, D,, 7, sabitleri elde edilirken Born’un kararlilik kriteri [26]

kullanilmistir. Atom veya iyonlardan olusan bir 6rgiiniin dengede olma sart;

YYD P(r)=0

h hh

4.1)

olarak verilir [26]. Burada ¢'(r) = % dir.

r

Varshni potansiyelinin birinci tiirevi Es. 4.1’de yerinde konulursa ve verilen herhangi

bir a degerine karsilik gelen r, degeri bulunur. ¢, /¢, oranma karsilik gelen diger

parametre D, Basic dilinde yazilan programlarda fit edilerek bulunmustur.

Programlar EK-1 ve EK-2’de verilmistir.

Cizelge 4.2. Milstein metodu i¢in elde edilen potansiyel parametreleri

Metal | X D, a Jij r,

Adi 10"(erg) 10"%(em?) | (A)

Al 10,50467 | 0,14147 | 0,626700 | 15,29059 | 3,44884
(fce)

Ni 11,15424 | 0,28138 | 0,770003 | 24,80438 | 2,80232
(fce)

Fe 13,19358 | 0,20577 | 0,376990 | 18,30785 | 3,13420
(bee)

Na 13,77024 | 0,35827 | 0,461860 | 10,34944 | 4,29830
(bee)
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4.3. Nikel’in Fonon Frekanslarinin Hesaplanmasi
Nikel i¢in Cizelge 4.2°de verilen potansiyel parametreleri kullanilarak Es. 3.21 ve
Es. 3.22°de tanimlanan radyal ve agisal kuvvet sabitleri hesaplandi ve degerleri

Cizelge 4.3 te verildi.

Cizelge 4.3. Nikel i¢in radyal ve agisal kuvvet sabitleri

a; (Nm™") | B (Nm™")
1 29,29000 | -2,16105
2 -1,22828 0,309305
3 -0,59367 0,066301
4 -0,15408 0,012468
5 -0,03673 0,002371
6 -0,00854 0,000460
7 -0,001960 | 9,06 x10
8 -0,000446 | 1,09 x107
9 -0,000101 | 3,64 x10°
10 |[-2,275x10° [7,37x107

Nikel i¢in Es. 3.19 ve Es. 3.20 bagintilar1 kullanilarak temel simetri yonlerindeki
fonon frekanslar1 hesaplandi. Sekil 4.1°de fonon frekans egrileri verildi ve deneysel

degerlerle karsilagtirildi [40].



Sekil 4.1. Nikel’in fonon frekans egrisi Siirekli ¢izgiler hesaplanan , (0,0, A)
sembolleri ise deneysel frekanslar1 gostermektedir [40]

38
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5. SONUC VE ONERILER

Bu tez caligmasinda VP {i¢ ayri metotla parametrize edilmistir. Elde edilen
parametreler kullanilarak segilen bazi kristallerin esneklik ve titresim Ozellikleri

incelendi.

Girifalco-Weizer metodu ile elde edilen potansiyel parametreleri, bazi1 bee ve fee
metallerin ikinci ve liglincii dereceden elastik sabitleri ile bulk modiiliiniin basingla
degisimini hesaplamada kullanildi. Hesaplanan bu degerler deneysel degerlerle

birlikte Cizelge 2.5, Cizelge 2.7 ve Cizelge 2.10°da verilmisti.

Fonon frekanslari, bir kristalin en 6nemli 6zelliklerinden birisidir. Bu 6zelliklerin
incelenmesi elektron-fonon etkilesimi, 1s1 sigas1 ve termal iletkenlik gibi fiziksel

olaylar i¢in gereklidir.

Termodinamik kavramlar1 kullanarak T=298 K ve P=1 atm’de Ni ve Pd i¢in
potansiyel parametreleri elde edildikten sonra bu metallerin ikinci dereceden elastik
sabitleri ve Ni-45%Pd alasimmin temel simetri yOnlerindeki fonon frekanslar1
hesaplandi. Elde edilen fonon frekanslarinin deneysel degerlerle olduk¢a uyumlu
oldugu gozlendi. Bu uyumun hem parametrizasyonun oda sicaklifinda
yapilabilmesinin hem de dinamik matris ifadesindeki kuvvet sabitlerinin onuncu

komsulugu kadar genisletilmesinin etkisi oldugu séylenebilir.

Son olarak Milstein metodu kullanilarak bazi fcc ve bcc metallerin potansiyel
parametreleri bulundu. Ni i¢in elde edilen potansiyel parametreleri ile radyal ve
acisal kuvvet sabitleri hesaplandi. Sonra bu kuvvet sabitleri kullanilarak Ni i¢in
fonon frekanslar1 hesaplandi. Hesaplanan fonon frekanslarmin biiyliik dalga

vektorlerinde deneyle ¢ok uyusmadig gozlendi.

Yapilan tiim bu hesaplamalardan VP’nin termodinamik kavramlarla parametrize
edildiginde, katilarin esneklik ve titresim Ozelliklerinin incelemesinde bagarili

sonuglar verebilecegi sonucuna varildi.
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EK-1. Bee metaller igin bilgisayar programlari

Bcc metalerde potansiyelin girifalco metodu ile parametrize edilmesi

1 CLS

2 REM bcc metallerde VARSHNI POTANSIYELININ PARAMETRIZE
EDILMESI

3 DEFDBL A-B

9 INPUT " Metalin adi=",METALS$

10 INPUT " cohesive enerjiyi giriniz=",COH

12 Q=(COH*1E+10)/(6.023E+23)

13 PRINT Q

20 INPUT "Alfa'nin BASLANGIC DEGERINI GIRINIZ=",ALFA
25 INPUT "Orgu Sabitini Giriniz=",0RGU

26 O=ORGU*.5

30 INPUT "BULK=",BULK

35 CLS

40 FOR T=1 TO 5000

50 Y=0:Z=0:W=0:P=0:R=0:U=0:X=0:AT=0

60 ALFA=ALFA+1E-08

70 FOR M1=1TO 11

80 FOR M2=1TO 11

90 FOR M3=1TO 11

100 N1=M1-6

110 N2=M2-6

120 N3=M3-6

140 NN=N1+N2+N3

150 IF N1/2=N1\2 AND N2/2=N2\2 AND N3/2=N3\2 OR N1/2<>N1\2 AND
N2/2<>N2\2 AND N3

/2<>N3\2 THEN 160 ELSE 320

160 MJ=SQR(N1/2+N2/2+N3"2)

170 IF MJ"2<=30 AND MJ"2<>0 THEN 180 ELSE 320
180 HI=EXP(-ALFA*MJ"2)*(MJA(-1)+2*ALFA*M]J)
190 Y=Y+H1

200 H2=EXP(-2*ALFA*MIJ"2)*(2* ALFA+MJ"(-2))
202 Z=Z+H2

203 IF Z=0 THEN 220 ELSE 205

205 X=Y/Z

220 LOCATE 2,10:PRINT "X=",X

230 H3=EXP(-2*ALFA*MIJ"2)*(MJ)"(-2)

240 W=W-+H3

250 H4=2*EXP(-ALFA*MIJ"2)*(MJ)"(-1)

260 R=R+H4

270 L=(W*X"2-R*X)

275 IF L=0 THEN 290 ELSE 285

285 D= (2*Q)/L



EK-1. (Devam) Bce metaller i¢in bilgisayar programlari

290 SD=EXP(-2*ALFA*MJ"2)*(16* ALFA"2*MJ"2*O"(-2)+12*ALFA*O"(-
2)+6*MI"(-2)*0"(-2))

300 P=P+SD

310 MC=EXP(-MJ"2*ALFA)*(8* ALFA"2*MJ"(3)+4* ALFA*MJ+4*MJ"(-
1))*0"(-2)

312 U=U+MC

314 RT=D*.5*(X"2*P-X*U):REM potansiyelin ikinci turevini degeri

316 K=(36*0O)*(-1)*RT

317 AT=AT+1

318 LOCATE 10,20:PRINT "BULK=";K

319 LOCATE 18,22:PRINT "Alfa=",ALFA

320 NEXT M3

330 NEXT M2

340 NEXT M1

350 FARK=(K*1E-12)-BULK

355 PRINT "FARK=";FARK:PRINT AT

360 IF FARK>=-.0001 AND FARK<=.0001 THEN 371 ELSE 370
370 NEXT T

371 B=ALFA/O"2

375 PRINT "Metalin Adi=",METALS$

377 PRINT "b=",B

406 PRINT "alfa=";ALFA

420 PRINT "K=";K;"dyn/cm”2"

430 PRINT "D=";D;"erg"

435 PRINT "x=",X

440 END

Bcc metalerde girifalco metodu ile 7. ’nin elde edilmesi

2 REM bce metallerde VARSHNI POTANSIYELININ PARAMETRIZE
EDILMESI

3 DEFDBL A-B, W-Z

9 INPUT " Metalin adi=",METALS$

20 INPUT "Alfa'nin DEGERINI GIRINIZ=",ALFA
21 INPUT "X=",X

25 INPUT "Orgu Sabitini Giriniz=",0RGU

26 O=ORGU*.5

30 INPUT "w=",W

35 CLS

40 FOR T=1 TO 5000

50 Y=0

60 W=W+1E-08

180 HI=EXP(ALFA*W"2)*W

182 Y=Y+H1
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EK-1. (Devam) Bce metaller i¢in bilgisayar programlari

318 LOCATE 10,20:PRINT "y=";Y
319 LOCATE 18,22:PRINT "w=",W
350 FARK=X-Y

355 PRINT "FARK=";FARK

360 IF FARK>=-.000001 AND FARK<=.000001
370 NEXT T

375 PRINT "Metalin Adi=",METALS$
406 RO=W*O

420 PRINT "ro=",RO

440 END

Ok

46

THEN 375 ELSE 370

Bcece metaller igin ikinci derecen elastik sabitlerinin hesaplanmasi

80 INPUT "orgu sabiti=",0ORG
82 INPUT "alfa=",ALFA

85 O=0ORG/2

87 VB=ORG"3/2:PRINT VB
90 INPUT "ro=",RO

100 INPUT "B=";B

200 INPUT "d=";D

210 Q=EXP(B*R0O"2)

215 S1=8*D*RO"2*Q"2
217 S2=D*RO*Q*2

300 FOR M1=1TO 11

400 FOR M2=1TO 11

500 FOR M3=1TO 11

600 NI1=M1-6

700 N2=M2-6

800 N3=M3-6

850 NN=NI1+N2+N3

900 IF N1/2=N1\2 AND N2/2=N2\2 AND N3/2=N3\2 OR N1/2<>N1\2 AND

N2/2<>N2\2 AND N3/2<>N3\2 THEN 1000 ELSE 1200
1000 J=SQR(N1/2+N2/2+N3%2)

1006 IF J=0 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1008
1008 IF J22>=30 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1010
1010 R=J*O

1020 H=N1/4*0A(-2)*(2* ALFA®2#JA(-2)+2* ALFA*JA(-4)+J7(-6)) *EXP(-

2*ALFA*J"2)

1025 HI=N1/2*0M(-2)*(2* ALFA®2#JA(-2)+2* ALFA*J/(-4)+J(-6)) *EXP(-

2*ALFA*J"2)*N2/2
1030 X=X+H
1032 U=U+H1



EK-1. (Devam) Bce metaller i¢in bilgisayar programlari

1040 G=N1/4*07(-1)*(4* ALFAM2*JA(-1)+4* ALFA*J/(-3)+3*J(-5)) *EXP(-
ALFA*J"2)

1042 G1=N1/2*0N(-1)*(4* ALFA”2#J7(-1)+4* ALFA*JA(-3)+3*J7(-5)) *EXP(-
ALFA*J"2)¥N2"2

1044 Y=Y+G

1046 P=P+G1

1048 C11=(S1*X-S2*Y)*(2*VB)(-1)

1050 C12=(S1*U-S2*P)*(2*VB)(-1)

1069 AT=AT+1

1200 NEXT M3:NEXT M2:NEXT M1

1300 PRINT "c11=",C11

1303 PRINT "c12=",C12

1305 PRINT "at=";AT

1400 END

Ok

Bce metaller i¢in iiglincii dereceden elastik sabitlerinin hesaplanmasi

80 INPUT "orgu sabiti=",0ORG

82 INPUT "alfa=",ALFA

85 O=0ORG/2

87 VB=ORG"3/2:PRINT VB

90 INPUT "ro=",RO

100 INPUT "B=";B

200 INPUT "d=";D

210 Q=EXP(B*R0"2)

215 S1=2*D*RO*Q*O"(-1)

217 S2=16*D*RO"2*Q"2*0O"(-2)

300 FOR M1=1TO 13

400 FOR M2=1TO 13

500 FOR M3=1 TO 13

600 N1=M1-7

700 N2=M2-7

800 N3=M3-7

900 IF N1/2=N1\2 AND N2/2=N2\2 AND N3/2=N3\2 OR N1/2<>N1\2 AND
N2/2<>N2\2 AND N3/2<>N3\2 THEN 1000 ELSE 1200
1000 J=SQR(N1/2+N2/2+N3"2)

1006 IF J=0 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1008
1008 IF J*2>=19 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1010
1010 R=J*O

47

1020 H=N116*(8* ALFAN3*JA(-1)+12* ALFAA2*JA(-3)+ 1 8* ALF A *JA(-5)+15%J/(-

7))*EXP(-ALFA*]"2)



48

EK-1. (Devam) Bce metaller i¢in bilgisayar programlari

1025 HI=N126%(4* ALFAA3*JA(-2)+6* ALFAN2* A (-4)+6* ALF A*JA(-6)+3* (-
8))*EXP(-2*ALFA*J2)

1026 H2=N1/4*N2/2%(8* ALFAA3*JA(-1)+12* ALFA®2*JA(-3)+18* ALFA*J(-
5)+15*I7(-7))*EXP(-ALFA*]"2)

1028 H3=N1/4*N2/2%(4* ALFAA3*JA(-2)+6* ALFAA2* A (-4)+6* ALFA*J/(-
6)+3*J7(-8))*EXP(-

2*ALFA*JA2)

1030 X=X+H

1040 Y=Y-+HI

1042 U=U+H2

1044 P=P+H3

1046 H4=N1/2*N2/2*N32*(8* ALFAA3*JA(-1)+12* ALFAA2*J/(-
3)+18*ALFA*JA(-5)+15%J(-7

)*EXP(-ALFA*]"2)

1047 H5=N1/2%N2/2#N3/2%(4* ALFA*3*JA(-2)+6* ALF A 2*JA(-4)+6* ALFA* /(-
6)+3*J7(-8))*

EXP(-2*ALFA*J"2)

1050 T=T+H4

1052 W=W+HS5

1060 C111=(S1*X-S2*Y)*(2*VB)*(-1)

1062 C112=(S1*¥U-S2*P)*(2*VB)(-1)

1064 C123=(S1*T-S2*W)*(2*VB)(-1)

1069 AT=AT+1

1200 NEXT M3:NEXT M2:NEXT M1

1205 CLS

1300 LOCATE 4,10:PRINT "c111=",C111

1302 LOCATE 6,10:PRINT "c112=",C112

1305 LOCATE 8,10:PRINT "c123=",C123

1400 END

Bcece metaller i¢in milstein metodu ile potansiyelin hesaplanmasi

1 CLS

100 OS=2.87E-08

200 C12=1.381E+12

300 C11=2.432E+12

400 INPUT "alfa=",A

500 O=0S/2

600 ORAN=C11/C12

700 FOR T=1 TO 5000

750 X=0:Y=0:Z7=0:W=0:U=0:P=0
800 LOCATE 12,18:PRINT "oran=",0RAN
850 A=A+.0001
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900 FOR I1=1 TO 11
1000 FOR I2=1 TO 11

1100 FOR I3=1 TO 11

1200 N1=I1-6

1300 N2=12-6

1400 N3=I3-6

1500 NN=N1+N2+N3

1600 IF N'1/2=N1\2 AND N2/2=N2\2 AND N3/2=N3\2 OR N1/2<>N1\2 AND
N2/2<>N2\2 AND N3/2<>N3\2 THEN 1700 ELSE 5000

1700 MI=SQR(N1/2+N2/2+N3/2)

1800 IF MI=0 THEN GOTO 5000 ELSE GOTO 1900

1900 IF MI"2>=30 THEN GOTO 5000 ELSE GOTO 2000

2000 HI=N1/2*EXP(-A*MI*2)*(MI(-1)+2*A*MI)

2100 X=X+H1

2200 H2=NI"2*EXP(-2* A*MI"2)*(2* A+MI*(-2))

2300 Y=Y-+H2

2400 IF Y=0 THEN GOTO 2600 ELSE GOTO 2500

2500 G=X/Y

2600 H3=N1/4*ON(-2)*(2* AN2*MIA(-2)+2* A *MIA(-4)+MIA(-6))*EXP(-
2*A*MI2)

2700 Z=Z+H3

2800 HA=N12*ON(-2)*(2* AN2*MIA(-2)+2* A *MIA(-4)+MIA(-6))*EXP(-
2*A*MIN2)*N2/2

2900 W=W+H4

3000 HS=N1/4*OA(-1)*(4* AN2*MIA(-1)+4* A*MI(-3)+3*MI(-5) ) *EXP(-
A*MI"2)

3100 U=U+H5

3200 H6=N1/2*0A(-1)*(4* AN2*MIA(-1)+4* A*MI(-3)+3*MI(-5) ) *EXP(-
A*MIN2)*N2/2

3300 P=P+H6

3400 CC1=(Z*G*0*8-2*U)

3500 CC2=(W*G*0*8-2*P)

3600 IF CC2=0 THEN GOTO 3800 ELSE GOTO 3700

3700 CC=CC1/CC2

3800 LOCATE 15,22:PRINT "g=":G

3900 LOCATE 18,22:PRINT "c11/c12=";CC

4000 LOCATE 20,22:PRINT "alfa=";A

5000 NEXT I3:NEXT I2:NEXT I1

5100 FARK= CC-ORAN

5200 LOCATE 22,22:PRINT "fark=";FARK

5300 IF FARK>=-.0001 AND FARK<=.0001 THEN GOTO 6000 ELSE GOTO

5400
5400 NEXT T
6000 BETA=A/O"2
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6100 PRINT "beta=";BETA

6200 PRINT "x=";G

6300 PRINT "alfa=";A

6400 V=0S"3

6500 SABIT=G*O

6600 D=C11*(CC1*SABIT*V"(-1))"(-1)
6700 PRINT "D=";D

6900 END

Ok

50
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EK-2. Fcc metaller i¢in bilgisayar programlari

Fcc metalerde potansiyelin girifalco metodu ile parametrize edilmesi

1 CLS

2 REM fcc metallerde VARSHNI POTANSIYELININ PARAMETRIZE EDILMESI
3 DEFDBL A-B

9 INPUT " Metalin adi=",METALS$

10 INPUT "COHESIVE ENERIJIYI KJ/MOL OLARAK GIRINIZ=",COH
12 Q=(COH*1E+10)/(6.023E+23)

13 PRINT Q

20 INPUT "Alfa'nin BASLANGIC DEGERINI GIRINIZ=",ALFA
25 INPUT "Orgu Sabitini cm olarak giriniz=",0RGU

26 O=ORGU*.5

30 INPUT "BULK MODULUNU dyn/cm”2 OLARAK GIRINIZ=",BULK
35 CLS

40 FOR T=1 TO 5000

50 Y=0:Z=0:W=0:P=0:R=0:U=0:X=0

60 ALFA=ALFA-1E-08

70 FOR M1=1TO 11

80 FOR M2=1TO 11

90 FOR M3=1TO 11

100 N1=M1-6

110 N2=M2-6

120 N3=M3-6

140 NN=N1+N2+N3

150 IF NN/2=NN\2 THEN 160 ELSE 320

160 MJ=SQR(N1/2+N2/2+N3"2)

170 IF MJ"2<19 AND MJ<>0 THEN 180 ELSE 320

180 HI=EXP(-ALFA*MIJ"2)*(MJA(-1)+2*ALFA*M]J)

190 Y=Y+H1

200 H2=EXP(-2* ALFA*MJ"2)*(2* ALFA+MIJ"(-2))

202 Z=Z+H2

203 IF Z=0 THEN 220 ELSE 205

205 X=Y/Z

220 LOCATE 2,10:PRINT "X=",X

230 H3=EXP(-2*ALFA*MIJ"2)*(MJ)"(-2)

240 W=W-+H3

250 H4=2*EXP(-ALFA*MIJ"2)*(MJ)"(-1)

260 R=R+H4

270 L=(W*X"2-R*X)

275 IF L=0 THEN 290 ELSE 285

285 D= (2*Q)/L

290 SD=EXP(-2*ALFA*MJ"2)*(16¥* ALFA"2*MJ"2*O"(-2)+12* ALFA*O"\(-
2)+6*MIN(-2)*ON(-2))

300 P=P+SD
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310 MC=EXP(-MJ"2*ALFA)*(8* ALFA®2*MJ(3)+4* ALFA*MI+4*MJ"(-

1))*0"(-2)
312 U=U+MC

314 RT=D*.5*(X"2*P-X*U):REM potansiyelin ikinci turevini degeri

316 K=(18*O)"(-1)*RT

318 LOCATE 10,20:PRINT "BULK=";K
319 LOCATE 18,22:PRINT "Alfa=",ALFA
320 NEXT M3

330 NEXT M2

340 NEXT M1

350 FARK=(K*1E-12)-BULK

355 PRINT "FARK=";FARK

360 IF FARK>=-.000001 AND FARK<=.000001
370 NEXT T

371 B=ALFA/O"2

375 PRINT "Metalin Adi=",METALS$

377 PRINT "b=",B

406 PRINT "alfa=";ALFA

420 PRINT "K=";K;"dyn/cm"2"

430 PRINT "D=";D;"erg"

435 PRINT "x=",X

440 END

Fcc metalerde girifalco metodu ile 7. nin elde edilmesi

9 INPUT " Metalin adi=",METALS$

20 INPUT "Alfa'nin DEGERINI GIRINIZ=",ALFA
21 INPUT "X=",X

25 INPUT "Orgu Sabitini Giriniz=",0RGU

26 O=ORGU*.5

30 INPUT "w=",W

35 CLS

40 FOR T=1 TO 5000

50 Y=0

60 W=W+1E-08

180 HI=EXP(ALFA*W"2)*W

182 Y=Y+HI

318 LOCATE 10,20:PRINT "y=";Y

319 LOCATE 18,22:PRINT "w=",W

350 FARK=X-Y

355 PRINT "FARK=";FARK

360 IF FARK>=-.000001 AND FARK<=.000001
370 NEXT T

375 PRINT "Metalin Adi=",METALS$

THEN 371 ELSE 370

THEN 375 ELSE 370
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406 RO=W*O
420 PRINT "ro=",RO

Fcc metaller i¢in ikinci derecen elastik sabitlerinin hesaplanmasi

1 DEFDBL A-L,P-Z

80 INPUT "orgu sabiti=",0ORG

82 INPUT "alfa=",ALFA

85 O=0ORG/2

87 VB=ORG"3/4:PRINT VB

90 INPUT "ro=",RO

100 INPUT "B=";B

200 INPUT "d=";D

210 Q=EXP(B*R0"2)

215 S1=8*D*RO"2*Q"2

217 S2=D*RO*Q*2

300 FOR M1=1TO 11

400 FOR M2=1TO 11

500 FOR M3=1TO 11

600 NI1=M1-6

700 N2=M2-6

800 N3=M3-6

850 NN=NI1+N2+N3

900 IF NN/2=INT(NN/2) THEN 1000 ELSE 1200

1000 J=SQR(N1/2+N2/2+N3"2)

1006 IF J=0 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1008

1008 IF J*2>=19 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1010

1010 R=J*O

1020 H=N1M4*0MN(-2)*(2* ALFAMN2*JN(-2)+2* ALFA*J(-4)+]"(-6))*EXP(-
2*ALFA*J"2)

1025 HI=N1"2*¥ON(-2)*(2*ALFA"2*JN(-2)+2* ALFA*JN(-4)+I7(-6)) *EXP(-
2*ALFA*J"2)*N2/2

1030 X=X+H

1032 U=U+H1

1040 G=N14*0"(-1)*(4* ALFAN2*JN(-1)+4* ALFA*J(-3)+3*J(-5))*EXP(-
ALFA*]J"2)

1044 Y=Y+G

1046 G1=N1"2*O(-1)*(4*ALFA"2*J(-1)+4* ALFA*JN(-3)+3*J7(-5))*EXP(-
ALFA*J"2)*N2"2

1047 P=P+Gl1

1048 C11=(S1*X-S2*Y)*(2*VB)*(-1)

1050 C12=(S1*U-S2*P)*(2*VB)"(-1)

1069 AT=AT+1

1200 NEXT M3:NEXT M2:NEXT M1

1300 PRINT "c11=",C11
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1302 PRINT "c12=",C12
1305 PRINT "at=";AT
1400 END

Fcc metaller i¢in {iglincii dereceden elastik sabitlerinin hesaplanmasi

80 INPUT "orgu sabiti=",0ORG

82 INPUT "alfa=",ALFA

85 O=0ORG/2

87 VB=ORG"3/4:PRINT VB

90 INPUT "ro=",RO

100 INPUT "B=";B

200 INPUT "d=";D

210 Q=EXP(B*R0"2)

215 S1=2*D*RO*Q*O"(-1)

217 S2=16*D*RO"2*Q"2*0O"(-2)

300 FOR M1=1TO 11

400 FOR M2=1TO 11

500 FOR M3=1TO 11

600 NI1=M1-6

700 N2=M2-6

800 N3=M3-6

850 NN=NI1+N2+N3

900 IF NN/2=INT(NN/2) THEN 1000 ELSE 1200

1000 J=SQR(N1/2+N2/2+N3"2)

1006 IF J=0 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1008

1008 IF J*2>=19 THEN GOTO 1200 ELSE GOTO 1010

1010 R=J*O

1020 H=N126*(8*ALFAN3*JAN(-1)+12* ALFAM2*JN(-3)+18* ALFA*JN(-5)+15%J7(-
7)*EXP(-ALFA*J"2)

1025 H1=N1"6*(4*ALFA"3*J7(-2)+6* ALFA"2*J"(-4)+6* ALFA*J"(-6)+3*J\(-
8))*EXP(-2*ALFA*]"2)

1026 H2=N1"4*N2/2*(8* ALFAN3*JAN(-1)+12* ALFA"2*J(-3)+18* ALFA*J/\(-
SY+15*I7(-7))*EXP(-ALFA*J"2)

1028 H3=N1"4*N2"2*(4*ALFA"3*JN(-2)+6* ALFA"2*J(-4)+6*ALFA*J(-
6)+3*J°(-8))*EXP(-2*ALFA*]"2)

1030 X=X+H

1040 Y=Y+H1

1042 U=U+H2

1044 P=P+H3

1046 H4=N1"2*N2"2*N3"2*(8* ALFA"3*JN(-1)+12* ALFA2*J(-
3)+18*ALFA*JN(-5)+15%I7(-7

))*EXP(-ALFA*]"2)
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EK-2. (Devam) Fcc metaller i¢in bilgisayar programlari

1047 H5=N1/2%N2/2*N3/2*(4* ALFA*3*JA(-2)+6* ALF AN 2*JA(-4)+6* ALFA* /(-
6)+3*J7(-8))*

EXP(-2*ALFA*J"2)

1050 T=T+H4

1052 W=W+HS5

1060 C111=(S1#X-S2*Y)*(2*VB)*(-1)
1062 C112=(S1*¥U-S2*P)*(2*VB)(-1)
1064 C123=(S1*T-S2*W)*(2*VB)(-1)
1069 AT=AT+1

1200 NEXT M3:NEXT M2:NEXT M1
1205 CLS

1300 LOCATE 4,10:PRINT "c111=",C111
1302 LOCATE 6,10:PRINT "c112=",C112
1305 LOCATE 8,10:PRINT "c123=",C123
1400 END

Ok

Fcc metaller i¢in milstein metodu ile potansiyelin hesaplanmasi

1 CLS

100 OS=3.5238E-08

200 C12=1.508E+12

300 C11=2.612E+12

400 INPUT "alfa=",A

500 O=0S/2

600 ORAN=C11/C12

700 FOR T=1 TO 5000

750 X=0:Y=0:Z7=0:W=0:U=0:P=0

800 LOCATE 12,18:PRINT "oran=",0RAN

850 A=A+.0001

900 FOR 11=1 TO 11

1000 FOR 12=1 TO 11

1100 FOR I3=1 TO 11

1200 N1=I1-6

1300 N2=I2-6

1400 N3=I3-6

1500 NN=N1+N2+N3

1600 IF NN/2=INT(NN/2) THEN 1700 ELSE 5000
1700 MI=SQR(N172+N2/2+N3"2)

1800 IF MI=0 THEN GOTO 5000 ELSE GOTO 1900
1900 IF M1"2>=19 THEN GOTO 5000 ELSE GOTO 2000
2000 HI=N1"2*EXP(-A*MI"2)*(MIN(-1)+2* A*MI)
2100 X=X+H1

2200 H2=NI1"2*EXP(-2*A*MI"2)*(2* A+MI*(-2))
2300 Y=Y+H2
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EK-2. (Devam) Fcc metaller i¢in bilgisayar programlari

2400 IF Y=0 THEN GOTO 2600 ELSE GOTO 2500

2500 G=X/Y

2600 H3=N1"4*ON(-2)*(2* A"2*MIN(-2)+2* A*MIN(-4)+MIN(-6)) *EXP(-
2* A*MIN2)

2700 Z=Z+H3

2800 H4=N1"2*ON(-2)*(2* A"2*MIN(-2)+2* A*MIN(-4)+MIN(-6))*EXP(-
2* A*MIN2)*N2/2

2900 W=W+H4

3000 H5=N14*0ON(-1)*(4*AM2*MIN(-1)+4* A*MIN(-3)+3*MIN(-5))*EXP(-
A*MIN2)

3100 U=U+H5

3200 H6=N1/2*ON(-1)*(4*AM2*MIN(-1)+4* A*MIN(-3)+3*MIN(-5))*EXP(-
A*MIN2)*N2/2

3300 P=P+H6

3400 CC1=(Z*G*0*8-2*U)

3500 CC2=(W*G*O*8-2*P)

3600 IF CC2=0 THEN GOTO 3800 ELSE GOTO 3700

3700 CC=CC1/CC2

3800 LOCATE 15,22:PRINT "g=";G

3900 LOCATE 18,22:PRINT "c11/c12=";CC

4000 LOCATE 20,22:PRINT "alfa=";A

5000 NEXT I3:NEXT I2:NEXT I1

5100 FARK= CC-ORAN

5200 LOCATE 22,22:PRINT "fark=";FARK

5300 IF FARK>=-.0001 AND FARK<=.0001 THEN GOTO 6000 ELSE GOTO
5400 NEXT T

6000 BETA=A/O"2

6100 PRINT "beta=";BETA

6200 PRINT "x=";G

6300 PRINT "alfa=";A

6400 V=0S"3/2

6500 SABIT=G*O

6600 D=C11*(CC1*SABIT*V"(-1))"(-1)

6700 PRINT "D=";D

6900 END

Ok
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