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Max BORN tarafindan gelistirilen kararlilik kriterleri sirasiyla bec,
disorder ve DO; fazlardaki Fe ;_,-Al, (x = 0.0, 0.25, 0.30) sistemlerinin
mekaniksel kararliligini incelemek igin uygulandi. Atomlar arasindaki
etkilesmeler igin genellegtirilmis Morse ve modifiye Morse potansiyel
enerji fonksiyonlari ayr ayn kullanildi. Bu fonksiyonlarin ifadeleri,
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seklinde verilmigtir. Boylece bu merkezi atomik potansiyeller Fe (;_,-Al,
sistemlerinin mekaniksel kararhlig: igin test edildi. Bu kristal orgiller igin
potansiyel parametreleri Akgiin modeli ve¢ Girifalco-Weizer metodu
kullanilarak hesaplandi. Bir eksen dogrultusunda uygulanan kuvvet nedeni
ile homojen olarak deforme edilen bu sistemlerin enerjileri, enerji
yogunluklar, elastik sabitleri ve zorlar hesaplandi. Son olarak sistemlerin
kararlilik sartlart hesaplanan niimerik degerlerden belirlendi. Modifiye
Morse potansiyeli kararlilik kriterlerini saglamaz iken m=2 igin tanimlanan
Genellestirilmis Morse potansiyelinin BORN kriterlerini sagladig goriildii.
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ABSTRACT

The stability criteria developed by Max BORN have been applied to
the study of the mechanical stability forFe _,;-Al ) systems (x = 0.0, 0.25,
0.30) in bee, disorder and DO, phases, respectively. For the interactions
between the atoms,the generalised Morse and Modified Morse potential
energy functions given below have been used separately.
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Therefore , these pair interatomic potentials have been tested for the
mechanical stability for Fe (| -Al ,y systems. For the cristal lattices the
potential parameters have been computed using Akgiin model and
Girifalco-Weizer method. Energies, energy densities, elastic constants and
stresses of these systems which deformed homogeneously by a force acting
in the direction of one axis, have been also calculated. Finally, the
equilibrium conditions have been determined from the computed numerical
values. While the modified Morse potential don't satisfy the stability
criteria, it is seen that the Morse potential defined for m=2 satisfies the
BORN criteria.
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GIRIS

Son zamanlarda katilarin  elastik, elektriksel ve mekaniksel
ozelliklerinin yarideneysel potansiyel enerji fonksiyonlan ile incelenmesi
birgok aragtirmacinin konusu olmus ve halen bu konular iizerindeki
¢aligmalar ilgiyle devam etmektedir. Konunun geniglii nedeniyle bu
caligmada yalmiz katilarin mekaniksel kararlilifi iizerinde durulacaktir.
Klasik Morse potansiyel enerji fonksiyonu kullanilarak baz1 fcc ve bee
metallerin mekaniksel kararlilign Milstein [2-4], Singh [6] ve Najafabadi [5]
tarafindan ayr aym incelenmistir. Bu yazarlar Mie [10], Johnson [22] ve
Born-Mayer [11] gibi potansiyel enerji fonksiyonlar:t kullanilarak bazi fcc
ve bee metaller igin bulunan mekaniksél kararlilik sonuglarinin klasik Morse
kullanilarak  bulunan sonuglardan bunlarin daha iyi olmadigim
belirtmiglerdir. Bugiine kadar yapilan galigmalar her potansiyelin katilarin
mekaniksel kararliligini agiklamada bagarili olamayacagimi gosteriyor. O
halde tanimlanan potansiyellerin denenmesi gerekmektedir. A.yrlca
yaptifimiz literatiir aragtirmasina gore alagimlarin mekaniksel kararliligi
izerine bugiine kadar higbir ¢aligmanm yapilmamis olmasi da ¢ok ilgingtir.
Bu nedenle bu galiymanin konusu Fe(; -Al ) sistemleri olacaktir. Ciinkii bu

sistemler sanayide ve endiistride aranan bir tiir ¢eliktir.

Yine bu gelikler ¢ok karmagik yapilarda kararli olduklarindan teorik

olarak ¢aligilmas1 diger alagimlara nazaran olduk¢a zordur.

Fe(ixyAly) alasimi iizerine ilk ¢aligma 1932 yilinda Bradley ve
J ay [16] tarafindan yapildi. Bu c¢aliyjma da, alagimin faz-yapis1 x-1ginlan
metoduyla incelenerek x > 0.19 igin bee disorder, DO5 ve B, tiiriinde iig
ayn yapi belirlendi. Daha sonraki galigmalarda [25], bu yapilar Fe;A1(DO;)
ve FeAl(B,) olarak tamimlandi. Ayrica bu ¢aligmalarda, alagumdaki Al



miktarinin ve sicakliginin alasimin mekaniksel 6zelliklerini ¢ok etkiledigide
vurgulanmigtir. yine x = 0.25 igin oda sicakhiindaki Fe-Al sisteminde

DO;—B, doniisiimiiniin gergeklestigi belirtilmektedir [28].

Rudman [8] tarafindan yapilan g¢alismalarda Fe-Al sistemindeki

atomlar aras: etkilesim sistematigi Sekil 1'de verildigi gibidir.

® o Atomlarinin

yerleri

® [ Atomlarinin

yerleri

O y Atomlarinin
yerleri

Sekil 1. Fe (;_yy Al Sisteminin Atomik Yapisi [8].

Bu sekilde FeAl yapisimin B ve y atomlart birbirinin aynisidir. DO,
yapti igin ise o ve §,Fe atomlarini temsil ederken Al atomlarimi da y gosterir.
Disorder yap1 igin o, B ve y birbirlerinin aymsidir. x alasim igindeki Al
miktart olmak iizere Disorder yapi igin [o] = [B] = |7 ) =x
B, yaptigin [a]= [B]=(y]; T—>0ve x=0,5igin [a]}>0ise [B]=[y ]I
dir. DOy yaprigin [a] # [B]# [y ]; x = 0,25 ve T —> 0 igin [a]>[B]—0 ve
[y]—1 dir.

DO; —B, doniisiimiinde ise

lal=[BI#(y] , [al#[B]=[y]olur.

N



Doniigiimler esnasinda a'nin durumu igin bilinen numune disorder
yapi igin basit kiibik orgiidiir. Teorik agiklamalar bu degismezligin [o] igin

x > 0,25 te saglandiini gosterir[28].

Prakash [28] tarafindan yapilan bir ¢aliymada, Fe-Al sistemi DO,
yapida iken herbir Al atomunun yalmz en yakin komsuluklardaki Fe
atomlanyla etkilestigi B, yapisinda ise Fe ve Al atomlarimin rastgele
dizildigi belirtilmistir. Fe-Al sisteminin yapisini inceleyen A. Taylor ve
Jones [17]un g¢aligmasinda; Al orant % 18.75 den fazla ise kiibiin
merkezinde Fe atomlarimin bulundugu, késelerini ise Fe ve Al atomlarinin
kendiliklerinden sirayla paylagtiklar belirtilir. Taylor, Fe-Al sisteminin ii¢
farkh faz halini alagim igerisindeki Al oranmina bagh oldugunu belirterek
%18,75 den %34'e kadar ki aralikta ti¢ faz yapisina rastlandigini, %34'den
sonra ise B, yapi ile DO; yapt yavas yavas birleserek tek bir yapiya
doniisiip, sonugta (DO;+B,) ve disorder yapilaninin olustuunu ifade

etmisgtir.

Alagim  %0,0 dan %I18.75 Al oranina ulasincaya kadar
(Disodert+DO;) ve B, yapt gozlenir. Alagim (DO;4B,) yapiya ulaginca Al
atomlan merkezde Fe atomlari dakdselerde yeralan bir bee yapr gozlenir. Al
oram %25'den az ise kristal yapidaki atomik dagilim tamamen diizensiz bir
yaptya sahiptir. Her bir faz durumunda atomik etkilegimler birbirinden
farklidir. Meydana gelen ¢ farkli yapi alagimi olusturan metallerin
magnetik Gzelligine de baghdir [8]. Alagimlar igin aym tiir etkilesimlerde
(Fe-Fe ve Al-Al) igin N atom sayisi olmak iizere Noo = N§ = Ny = N katkis:
gelirken farkly etkilesimlerde Noo = 2NB = 2Ny = N/2 olmaktadir [16].
Alasim katkisi igin tarif edilen "S" parametreleri disoder yapi igin sifir,

diizenli yapilar igin bire esittir.



,$=2 ([a]x) + ([B]-%)([y]-x) olarak tarif edili. Rudman bu
Qallsﬁlasmda her komguluk etkilesiminin farkli oldugunu ve iigiincii
komguluktan sonraki etki1e§imlerinllde bir sonraki komgulugun etkilegimi bir
6ncekine gore ihmal edilmez [8]. Benzer galisma yapan H.J. Leamy [9-16]
de ikinci komguluga kadar inceleme yapmis; faz yapilarinin mekaniksel

| Ozelliklerinin birbirinden farkli oldugunu, elastik sabitlerin farkli fazlarda
birbirine esit kabul edilemeyecegini agiklamigtir. Bu faz degigimlerinde
dogrudan gozlene bilen alagimin %21.6 Al oranindan %23,9 Al' a dek DO,
kiiresel yapinin disorder faz ile dengede olmas1 ve metalurjik agidan oldukga
6neme sahip olan basamaklar halinde fazlara ayrilmig olmasidir. Bu yapi

dogrusal bir kristal yapiya sahiptir [16]
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(b)
Sekil 2. (a) Sicaklik ve Al Oranina Gére Faz Diyagramai [8]
(b) Sicaklik ve Al Oranina Gore Magnetik Faz Yapi [8].

Sekil 2'deki gibi faz yapilanmin sicaklikla degigimi ve magnetik
" ozellikleri goriilmektedir. [9]. Ug bagimsiz fazda tek kristalli elastik
sabitlerin birbirinin aym olmadiklari belirtilmis, dis magnetik alanda



(o (__B) doéniigiimii x 151 difreksiyonunda da ikinci faz doniisiimii

(DO;+B,) de gozlenmistir [9].
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Sckil 3 (a): Aliiminyum Oranina Gére Orgii Parametresi

(b): Aliiminyum Oranina Gore Mekaniksel Sabitleri.

Sekil 3 (a)da orgii parametresine gore Al orammn degigimi $ekil 3
(b)'de ise de Al oranina gore Bulk modiilii degigimleri goriilmektedir [9-17].
Aym orandaki Al'de yiiksek sicaklikta orgii sabitinin yiiksek, disiik
sicakliklarda diigitk 6rgii sabiti  dlgilmiigtiir [17]. Alagimlardaki doniigiim
esnasinda basing uygulandiginda gegiglerin normal olmadigr belirtilmistir.

Sabit sicaklikta basing altinda Srgil sabitinin artti belirtilmigtir.



Fe(.x-Aly) alagimlarinin faz yapisi iizerine Leamy [9] tarafindan

yaptlan bir ¢aligmada

x=0.1875-0.25 arasinda alasim disorder
x =0.25-0,34 arasinda " DO;
x=0.34-0,5 arasinda " B,

yapilari'da gozlendigi belirtilmigtir,

Bu ¢aligmada yukanda belirtildigi gibi kompleks yapilara sahip

Fe(j_x-Alyy, sisteminin mekaniksel kararlihgy;

x =0 i¢in bec Fe
x = 0.25 ig¢in disorder Fe- 25% Al
x = 0.30 i¢in DO; Fe- 30% Al

yapilarinda incelenecektir. Ayrica atomlar arasindaki merkezi etkilesimleri
tammmlamak 1¢in, bugiine kadar alagimlarin mekaniksel kararhliginda hig

denenmeyen genellestirilmis Morse ve modifiye Morse

o) =] e e

—‘lna(r-—r ) —a(l’-—r )
d’("i)_ D lle 3O e V3O

R 2(m—-1)J

potansiyel enerji fonksiyonlar1 kullanilacaktir.

Her numune i¢in enerji, zor ve elastik sabitlerin degerleri her

potansiyel igin m=1.5 , 2.0; 2.5 degerleri kullanilarak yapilacaktir,



- BOLUM 1
Kiibik Kristal Orgiilerin Mekaniksel Kararhihg
1.1. Mekaniksel Kararhhk

Metallerin mekaniksel kararlihiklar1 {izerine yapilan g¢aligmalarin
Oonemli bir kismimm1 Max Born'un teorisi olugturur. Born'a gore bir kristal
orgiiniin mekaniksel olarak kararh olabilmesi ig¢in iizerine hi¢ bir dig
kuvvetin uygulanmamas: gerekir. Born bir kristali termodinamiksel gartlar
altinda inceleyerek genel bir sonuca ulagmigt: [1]. Bu sonuglardan birisi tek
kristal orgiili bir yap:1 kendiliginden kiigiikk deformelere ugrasa dahi

termodinamiksel gartlarda mekaniksel olarak kararhdir.

Born, kiibik kristaller igin teorisini olugtururken atomlar arasinda
yalmiz merkezi etkilesimleri dikkate almigtir. Bu nedenle kiibik kristallerde
mekaniksel kararlibk igin gerekli matematiksel ifadelerde iyon-iyon
etkilesimieri dikkate allnmaktadir. Born'un matematiksel ifadeleri ilk defa
kiibik bir érgii i¢in Misra tarafindan uygulandi. Misra, iki-cisim etkilesmesi
icin Mie-tipi bir potansiyel fonksiyon kullanarak fcc ve bcc metallerin
mekaniksel kararlihimi inceledi. Bu ¢aligmada bcc kristallerin ancak n>5
i¢in mekaniksel kararlilik gosterecegi vurgulandin mie potansiyel igin erigim

parametresidir [2,3,4].

Milstein [2] tarafindan yapilan galigmada kiibik bir kristale Born
kararlilik kriterleri uygulanirken dig kuvvet altinda kristalin tek ¢esitliliginin
bozuldugu kabul edilir. Caligmalarinda genel Morse potansiyeli
fonksiyonunu kullanan Milstein ikinci dereceden elastik sabitlere gore

mekaniksel kararlilik (C,,>C,,) sartinda inceleyerek; fcc metallerin siirekli



kararli, buna karsihik bee metalleri igin C,,/C,, oraninin maksimum 1.36 ve
minimum 1 oldugu bolge smurlarinda bu yapinin kararli olabilecegi

vurgulandi.

Najafabadi ve Kalonji [5] I.ennard-Jones, Johnson 1 ve Klasik Morse
potansiyel enerji fonksiyonlarini kullanarak Fe, Cu, Ni ve Ag elementlerinin
mekaniksel kararliligim incelediler. Sonugta; Lennard-Jones potansiyelinin
fce orgiiler igin kararlt yapilari Johnson 1 ve Klasik Morse potansiyelerinin
ise bee kristaller igin kararli yapilan daha iyi tammlayabilcegi belirtildi.
Ayrica bu aragtirmacilar her merkezi-etkilegsmeli potansiyelin materyallerin

mekaniksel kararlilifina uygulanmasi gerektigini 6nemle vurguladilar.
1.2. Born Kararhhk Kriterleri

Born kararhilik kriterleri metallerin elastik sabitleri ve birim
yiizeydeki enerji yogunluklarma bagh olarak incelenir [2,3,4]. ikinci

dereceden elastik sabitlere bagh olarak kararlilik kriterleri:

a. Kristalin elastik sabitleri daima pozitif olmal
b. Kristalin denge halinde Cauch bagintis1 (C,,=C,4) saglanmali
C. C” > CIZ >0 Ollnall.

d. (C,,/Cy,) > | olmahdr.

Yiizey birimi bagina enerji olarak tarif edilen Bjjler cinsinden

kararhilik sartlan ise;

a. Bjj'lerin herbiri pozitif olmaktadir.

b. (BB>-B3) > 0 olmaktadir.
c. B,,(By, + By;) —2B7, > 0 olmaktadir,



d. Kristalin denge halinde kristal simetrisi nedeniyle B;;=B,, ve B;,=B,;
olmaktadir.

e. Simetriden dolay1 B}, ve B,; deki azalmaya karsilik 6rgii parmetrelerine
baglh olarak B,, ve B, degerleri artmaktadir.

f. Kararlilik Simurlart b ve ¢ sartlan arasindaki alandir. Born kararlilik
kriterleri birgok aragtirmaci tarafindan metallere uygulanmistir [4,6,7].
Sonuglanin fcc kristaller i¢in gok iyi oldugu not edilirken bee ve sc yapilar

i¢in kismen iyi oldugu belirtilmektedir.
1.3. Kristal Orgiiniin Etkileyme Enerjisi

Bugiine kadar metaller iizerinde yapilan kararlilik ¢aligmalarinda
kristal orgimiin toplam etkilesme enerjisi yalmz iki cisim etkilesmelerine
gore tanimlanmigtir. Atomlar arasi iyon-iyon etkilegmeleri dikkate alinarak
orgiiniin etkilesme enerjisi,

E(a(»%“ 2 9 (1)

r
< fifqf3 J

seklinde tanimlanir. Burada n birim hiicredeki atom sayis1 ve ¢(fj) iki cisim
etkilesme potansiyel enerji fonksiyonudur. Girig boliimiinde bahsedildigi
gibi alasimlar iizerinde mekaniksel kararhlik ¢aligmalar 6rgiiniin toplam
etkilesme enerjisi Rudman [8] tarafindan tanimlanan hesaplanma yontemine

gore ¢aligildi. Bu modelde, A ve B alagimi olugturan elementler olmak iizere

cn yaki komgsuluklar igin etkilesme enerjileri



Ean +Epp

Vi =Epp T ' 2)
. E'\n +E'

V, =E'; —_AA_E"‘BB‘ (3)
" EH +EH

Vs =L AR ___/LL\_Z,_JB_ (4)

seklinde verilmistir.

Burada E,;, E'pp, E"Ap strasiyla 1., 2. ve 3. komsuluklarn farkh
atomlar arasindaki etkilesim enerjileridir. Buna goére her komsulugun

enerjisi birbirinden bagimsiz olarak;

-

E, =4n|(1-x)E,, —xEm,+(2x(l~x)+—;—Sf,)V,] (5)

E, = 30| (1= x)E y, —xE'yy +(2x(l ~x) +Zli(S§‘ —253,))v2] (6)
[

E,=6n|(1-x)E" 1 —xE'"pp +(2x(1 -x) +%(s§, +2sf,))v3] (7)

verilir. E,, S;,'den bagunsizdir. Stj parametreleri daha genis olarak bu
boliimde agiklanacaktir. Ayrica Leamy [9] DO, yapiya ait yukaridaki

esitlikleri kullanarak enerjiyi

3
"R

'n M“

N1¢( ) (8)

wl-—-

(‘J)

scklinde genel bir baglantiyla tanmimlanmistir. Esitlik (8)'deki gNi alagim
katkisidir. Sonugta birinci ve ikinci komsuluk enerjileri potansiyel

fonksiyona bagl olarak;

10



Exn }z[w_%m] ©)

ifadesiyle verilir. Rudman [8] ve Leamy [9] tarafindan tanimlanan enerji

bagmtilar: ayrintilariyla ¢ikanlabilir.

Kristal orgii tizerindeki ¢ok kiigiik deformeler, enerjinin birer
fonksiyonu olarak ortaya g¢ikar. Zira o6rgii kendisini siirekli kararli yapida

tutmak isteyeceginden bu deformelere karg1 yapilan bir ig vardar.

Bu iy kristal orgiiniin iizerinde birbirinden bagimsiz alt:i degiskene

baglidir. Kiibik 6rgiiniin hacmi tizerinden birim hiicre bagina yapilan toplam

1§

) (10)

olarak tanimlanir. Buradan (af) kiibiin alt1 bagimsiz degiskenini herhangi

bir k diizeyinde temsil eder, (i=1, 2, ............ 6). a;, a,, a; Orgil parametreleri

, 8y, a5, 8¢ ise diizlemler arasindaki agilardur.

(@ (b)
Sekil 4. Kiibik Kristal Orgii Yapilan _
(a) Zor sifir iken, (b) Zor sifirdan Farkli Iken

11



Sekil 4'de bee yaptya sahip birim hiicreler goriilmektedir. Sekil 4(a)

C - , o _ T .
birim hiicrenin kararli hali olup a, = a, = a; =a, ve a, = a5 =a; = Py dir.

Sekil 4(b)'de birim hiicre i¢ etkilesimlerden dolayr kiigitk deformelere
ugramigtir. Bu durumda a, # a, = a; ve yiizeyler arasindaki agilarda a, = a4
=a, = 1;— dir Uygulanan zor artirtlirsa kristalin yapist deforme olur ve birim

hiicrenin boyutlarinda (ai-a(i)) degisimi olur. Bu degisim a, degeri ile

karsilagtirildiginda ¢ok kiigiiktiir (a;=a, denge hali). Kristal o6rgiiniin a,
boyutundaki degisim nedeniyle a,=a; boyutlaninin kigiildiigii dolayisiyla
diizlemler arasindaki agilarinda degistigi Milstein [7] tarafindan belirtildi.
iki yiizey arasindaki bu a¢1 degisiminin fcc ve bee yapilar igin AB=7,6°
oldugu belirtildi. Birgok aragtirmaci [4, 5, 9] ¢alismalarinda uygulanan
zor'un etkisini yaltiz [100] dogrultusunda aldiklarindan agt degisimlerini

dikkate almamiglardir.

Krital 6rgiiniin dis kuvvet altindaki degisimi de Sekil 5 de verilmigtir.

f’)

| >>§>

po— 05 —* (b) "‘*02‘—4

Sekil 5. bee Yapinn Dis Kuvvet Altindaki Degigimi.
(a) [y, = O iken a); = a, ve 0 =90° (b) fy,;# 0 iken a; #a, ve ;= 82,4°

(o)



Sekil S'de gﬁsterilén b, ve b, boyutlann Drechsler [10] tarafindan
hesaplanmus, r, denge mesafesi r; enyakin komgu uzakligi ve herhangi bir
noktamn uzakligi r olmak iizere (r /ry) = (t/r)) (ry/ry) olarak oranlandirilip,

bu simr bir dig kuvvet altinda b, =ﬁ(i=1,2,3) seklinde tarif edilmistir.
1

Buna gore bec yapilar igin b=l b2=—\/2? ve b3=£ olarak

verilmektedir. Bu mesafeler kristale uygulanan basing ve sicakliga gore

degismektedir. fcc yapilar igin o _ V2 ve bee yapilar igin fo _ V3 olarak
h h

tarif edilir. Belirli bir "p" basinct altindaki uzama A ve orgiiniin hacmide V

olinak iizere basing

P =§%/—):26i2¢‘(r)=0 ifadesiyle verilir. Kiibik yapilar igin A=1
dir [7]. Burada §; = a;m; (i=1,2,3) ve m;= Koordinat ekseni, d;= orgii sabiti,
A =0a;/2 olmak iizere fcc yapilar igin arl=A\/§,bcc yapilar igin
ar;=v3 ve sc yapilar igin ar; =2A olarak bulunur [11]. a = Potansiyelin

sertlik parametresidir. bee yapr igin, r =329\/§ bulunur. Herbir a, artigina
17)
karsilik  gelen a, degeri r:{Lzla,2 +a%(L7§+L23)} ifadesi kullanmilarak

iterasyon metodu ile bulunur.

Kristal orgii eger herhangi bir ax diizeyinde dengede ise, atomlarin ig
etkilesme potansiyel enerjileri karsgihklt olarak uygulanan kuvvetlerin

esitligini zorunlu kilar [4]. Orgiiniin ak dilizeyine etki eden net kuvvet,

F¥ =(0E/da,)ak, i=1,2,..6 (11)

olarak yazilir. Eger orgii iizerindeki ¢ok kiigitkk deformeler dikkate alinirsa

yapilan is,

13



8 kALK
AW = ZF, Aai (]2)
i=1
dir [2]. Kristal orgii iizerinde atomlar ak diizeyinden af diizeyine hareket
ettirmek igin pozitif enerjiye ihtiyag vardir. Bu enerji, iki diizey arasindaki
ctkilesme potansiyel enerji farki ile Orgiiniin ¢evresi iizerinde yapilan ise

esittir. Yani 6rgii tizerinde dig kuvvetlerin yaptig is negatiftir [4, 6, 12].

Bu enerji farki Taylor serisine agilirsa,

6 oE
OGN El( o8, J(ak)

16 6( &°E
=2

‘)

(13)

e -l -et)

olur. bu seri (aj‘—ajk) degisiminin kiigiikliigiinden dolay1 ikinci terimden

sonrast thmal edilir. Yani ak diizeyinde tarif edilen F¥ kuvveti igin bu
(a{‘ —aik) ve (ajf' —ajk) degisimlerine gerek olmayip; burada yapilan is ak

Diizeyinden aic diizeyine giderken dis kuvvetlerin yaptig1 istir. Boylece

harcanacak pozitif bir enerjiye ihtiyag vardir ki bu da (13) esitliinin ikinci
teriminin yalmz ve yalmz pozitif olmasini gerektirir [2,4]. Ikinci terimin ilk

ifadesi bu enerji yogunlugunu tanimlar.

Kristal orgit bir a5 diizeyinde bulundugu i etkilesmelerden dolay1 F;
kuvvetleri olusur. Orgii iizerinde kiigiik deformeler bu kuvvetten dogar. Bu

durumda a}k diizeyindeki enerji etkilesimini veren esitlik (13),



Eaik =E (+ %Fis(aik —ais)+% % %Bisj(aik —ais)(ajk — ajs) (14)

A =1 i=1j=1
seklinde yazilabilir.

Bu esitliklerin daha uygun sonuglari vermesi, kullanilan potansiyel

fonksiyonuna ve parametre sonuglarina baghdir [13].

Bir kristal 6rgiiniin etkilesme enerjisinin bagh oldugu r; vektorii

T: =

J

M

l A
Ei Liaiai (]5)

]

ifadesiyle tamimlandigindan

2 133 A
() == S SLiL i, (16)

olur. Burada &; ve &; birim hiicrenin vektorlerdir.

1.4. Kristal Orgii Uzerindeki Zor

Orgii iizerindeki zor uygulanan kuvvete baghdir. Denge konumunda
F°=0 oldugundan zor'da sifirdir. Kararli bir kristal 6rgiiniin simetrisi
herhangi bir dis kuvvetin etkisinde bozulur. Bu bozulma orgiiniin ¢ok kiigiik
olan o6rgii iizerinde biiylik deformeler olugturur [4]. Kristal 6rgiiye [100]
dogrultusunda uygulanan kuvvet nedeniyle a, parametresindeki, degisime
karsilik a, ve a; parametrelerinde birbirlerine egit ve zit yonde degisimler
olur. Bir noka i¢in toplam degisim sifir olacagindan degisim esnasinda orgii
kararsiz fakat degisim bittiginde kararlidir [7, 4]. Dis kuvvetlerin etkisi

altinda da bce yapt igin a, =aj =% esitligi tarif edilir [7].

15



Miikemmel bir kristal 6rgii teorik olarak kararlidir. Kristal drgiide
kendiliginden olusan i¢ kuvvetler de dikkate alinirsa 6rgiiye uygulanan

toplam kuvvet

6
J:

olur. Burada a;® diizeyinde etken olan F;5 kuvvetleri aik diizeyindeki Fk
kuvvetleriyle dengededir [2]. Bu kuvvetlerin etkisinde a;=a,#a; ve

a 4=a5=a6=§ oldugundan [2,6] orgii tetrdgonel yapiya sahip olur. Herhangi

aai

OB gk (18)
8a| aik

bir a; diizeyi igin i#1, iken (—a——Ei]=0 olurken a, boyutu igin

olur. a, ve a; boyutlarinda ise yine

95) =(_‘3§ =0 (19)
aaz'aik 633 alk

dir.  (18) esitliginden

Ff=F+ B?l(ali( “ais)+ZB?2(alz( —ag) (20)
5 =F+ B?Z(all( —a?) +(Biz +Bs§3)(al2( '33) 21
r =1 +| ot -2{ot)" (53, + 33 ok -a) 22)

16



bulunur. Denge durumunda a;s=a,* = a; ve F;? = 0 olugundan a,* 'min degeri

F,k=0 sartindan hesaplanir. Boylece (23) esitliginde kararlibgin simir

sartlarindan birisini olusturur. a,k lar belirtildigi gibi iterasyon yoéntemiyle

her defasinda ayri ayn hesaplanir. Fik kuvveti enerjinin rj'ye gore birinci

tirevinden;

OF alry) a2

o B _1
b a2 or? Oa;
el ],11,2],3 or 1

elde edilir (16) esitlii yeniden diizenlenirse,

2 _If2 2
r< = Z[ ja% + L“2a§ +L23a§ +2LL, aja, cosag

+2L)L;a a3 cosas + 21,138,583 cosa4]

olur. (24) esitliginin a,'e gore tirevi alinarak

Grz 1 2
5 =;.,1a1
Ay Z

bulunan bu sonug esitlik (23)'de yerine yazilirsa FX kuvvetleri

ve sz =—na, .

seklinde bulunur.

Alasimlar i¢in (26) esitligi, 6nceki agiklamalar 15181nda

] 2 O
Fll\ :-—na| Z quL‘i )
]'11‘21’3 cr

seklinde yazilabilir,

17
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Bu kuvvetler birim hiicrenin diizlemi iizerine etki eden normal zorlari
olusturduklarindan a; boyutunda etki eden I, kuvveti nedeniyle a, ve a;'e

baglt olarak olusan zor,

o = B (29)
asak

ifadesiyle tanimlanir. ay=a; oldugundan,

FK
c%‘ = ; 5 (30)
(az)
olur. F,*=0 oldugundan 012‘ =0 olacaktir.
Genel olarak zor,
| .
Gg( =—m(—a§—) ) 1:4,5,6 (3])
ayasas \ 04 (k)
194243 1/] a.
1

ifadesiyle verilir. Burada i=6 ise a; agis1 a; ve a, arasindaki ag1 olup, cl(f
normal diizlem iizerinde a,'den a,'e dogru olugan kesme zorudur. Bu sartlar
altinda FX kuvveti kristal yaptyt i¢ ve dig k;ivvetlere kars1 dengede tutar.
Buna gore kristal yapt ancak belli sartlar altinda kararlihik gosterebilir. Aym

anda sistemin &rgiisiindeki toplam enerji de minimum olmak zorundadir

[2.15]. /

Merkezi deformelerden dolayr atomlarin gevrelerinde istenmeyen
zorlar olusur ki bunlar ideal kristal simetrisini bozar. Bu olgular tek yapili

kristallerde basariyla uygulanmigtir [9, 16].

18



1.5. Fe-Al Alasimda Atomik Etkilesimler

Fe-Al alasimmnin disorder, DO; ve B, yapilarn farkli aliiminyum
oranlarindan olusmaktadin; Sekill'de verilen Fe(j_y)-Al,) alagtmmin atomik

yapisina gore o, 3 ve y atomlarn arasindaki bagintilar;

x =0.25 disorder yap1 i¢in [a]=[B]=[y ] (32)

0.34<x<0.5 arasinda B, yap1 i¢in [a]=[B]#[y ] (32)
fakat

x =0.5 ve T—0 iken [B]=[y ]=1 ve [a] >0

0.25<x<0.34 arasinda DO; igin [a]#[B]#[y ] olur (32)
fakat

x—>0.25 ve T-0 ise [a]->[B]—0 ve [y ]—1 (32)

olur.

o, B, vy atomlarnin sayist Ng,Ng, Nyolmak tizere herbirinin atom
say1st N=Ny=Np=N, olur. Bu say1 aym zamanda aym tiir atomlar

arasindaki etkilesme sayisim gosterir. Farkli iki atom arasindaki etkilesme
say1sl1 ise
Ny =2Ng =2N, =%N dir [8]. Kristal orgiideki atomlarin

etkilesmelerini yapilarina bagh olarak tanimlayan S parametresi
S= 2([(1]—x) +([B]—x)+([y]—x) (33)
seklinde tanimlanir [8, 16]. S=1 ise diizenli (DO; ve B,), S=0 ise diizensiz

yapiy1 (disorder) tamimlar. Esitlik (33)'de esitlik (32) bagintilan1 kullanilarak
Fe (1.x~ Al (), sistemi i¢indeki aymi atomlar arasindaki etkilesimler

19



Sy =2(x~[a)) (34)

ifadesi, farkl tiirdeki atomlar i¢in,
S31=2([o]+[v]-2x) (35)

esitligi bulunur. 0,25<x<0,5 araligindaki maksimum order yapinin Fe-Al
alagiminda Al atomlarmin o orgiisii izerinde olmadigi, yine DO; yapidaki
Al atomlarnin o orgiisit tizerinde olmayip, her iki durumda da Al
atomlarinin y orgiisii iizerinde oldugu bilinir [17]. Bu sartlar altinda S'nin

alabilecefi maksimum degerler asagidaki gibidir [8, 16].

B, (x<0,5) yaptigin Sy =2x, 53, =0
DO} (X<0,25) " " S” = 2x, S3| = 4x

DO, (x<0,25) igin S5, = (1-4x), disorder yapida ise S,;=S3,=0 dir.
Burada S;;=Syn Ve S3;= Synn esitlikler tanmimlanarak Rudman [8]

gdsterimine gore birinci ve ikinci enyakin komguluklardaki Fe-Fe, Al-Al, ve

Fe-Al etkilegimlerinin katkilan

NI, = 2] (2x-2)" ~Sa ] (34)
N AN %L?‘S%“NN ~ ST +8x —16x+8| (35)
NXh =5 x-S (6)
NAAI = %[2S%JNN ~S{NN *8"2] (37



1

NEN, = E[S%\IN —4x? +4x| (38)
NI

NNNN Z[S%QNN ~ 282 —8x? +8x] (39)

seklinde verilmistir [8,16]. Yukaridaki esitliklerdeki NN ve NNN yazimlart
birinci ve ikinci komsuluklar gosterir. Fe-Al sisteminin ikinci komgsuluga

kadar olan toplam enerjisi

I
E(,j) = _[[SNyg:c(bFeFe(r) +8NATA1O Aar (1) +ANF A D e (T)]

? (40)
+6N oo 9(r) +6NATAL® Aral (1')+3N§<§\T¢FeAl(r)]
olup bu ifade qNi alagim katkis1 cinsinden
I .
E(y=5n2 XqNid(,) (41)

2 j=lj=1

scklinde yazihir [9].

Alagimdaki gNi katkilarinin hesaplanmasinda belirgin hususlardan
biriside Fe-Fe ve Al-Al etkilegimlerin katkilarinin ayn1 komsguluklar igin Fe-
Al etkilesim katkilarindan kiigiik olmasidir. Bu durumda katki paymin
biiyitk  kismi farkli tiirdeki atomlarin etkilesimlerinden gelmektedir.
Etkilesimlerdeki potansiyel fonksiyon ayni oldugu igin enerji (41)
bagmtisimi agik yazacak olursak N, N, 1. ve 2. komsuluklardaki atom sayisi

olmak iizere
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T.

e

NN | yNN | 1NN
)[Nl(NFeFe *Nalal +§NFeA1)

NNN , NNN , 1. .NNN
+N2(NFeFe +NAIAL +§NFeAl )] (42)
esitligi yazilabilir,
Yukaridaki (42) esitligindeki etkilesim parametreleri (N ve S'ler)
Disorder ve DO faz yapilar igin ayr1 ayr1 hesapland, esitlik (34-39)'dan

hesaplanan degerler Tablo 1'de verildi.

Tablo 1. Fe-Al Sistemlerinin Hesaplanan Etkilesim Parametreleri

. NN NN NN NNN NNN NNN
Sistem | X SNN | SNNN | NpeFe | NAIAL | Nreat | Nreke | NAIAlL | Npeal
Disorder | 0,25 0 0 0,5625 0,0625 0,375 0,5625 0,0625 0,375
DO3 0,3 0,6 0,8 0,34 0 0,6 0,56 0,1 0,4

Tablo 1'deki degerleri Bélim 2'deki enmerji, zor, elastik sabitler ve yiizey

birimi bagina enerji yogunluklarinin hesabinda kullanilacaktir.

1.6. Yiizey Birimi Basina Enerji Yogunlugu [Bij (erg/ cmz)]

Bir kristal orgiiniin ikinci dereceden elastik sabitleri (C;;) birim
yiizeye etki eden kuvvet olarak tammlamr. B;;=C;;-a; olup [4] By'ler enerji
yogunlugu vya da uzunluk  birimi basina kuvvet (dyn/cm) olarak
tanimlanir{2]. Yiizey birimi bagina enerji yogunlugu olarak tanimlanan

Bij ifadeleri

*E
Bf = 43
Y [6aiaaj ]ak ( )
i




bagimtisiyla verilir [2,4,6]. ng lar enerjinin pozitif olan fonksiyonlandir. B;;

degerlert uygun enerji araliklarinda a; parametresine bagl olarak hesaplanip

Born kararlilik kriterlerinin saglanip saglanmadigi arastirilir.

Esitlik (43)'de verilen notasyonlardan aj mevcut kristal 6rgiiniin alti
eksenden birisine karsihik gelir. Kristalde ki atomlarin a'!‘ dan a;! ye hareket
ettigi kabul edilerek (a;l-a)degisimi biitiin Bjj'leri pozitif yapacak sekilde

orgiiniin kararh hali i¢in Bj; matrisi

k |B3; Biy; Biy3 Biyy Bjs B
[Bii] _| P31 Pz B3z B34 B3s Die (44)

Bgi Bgz Bgs Besa Bgs Bee |

sekblinde yazilabilir [2,4,12,18]. eger B;;'ler a;x konumlarinda pozitif degilse
a;) konumlarinda i¢ ve dis kuvvetler denge halinde degillerdir. Orgiideki dig
kuvvetler (0E/9a)ak ifadesiyle i¢ kuvvetler ise (OE/da))a;!! degerinde
kararhligini  aragtirmak  istersek her Dbir a; igin B;; matrisinin
determinantlarinin ve FX dis kuvvet degerlerini hesaplamamiz gerekir.
Kristal orgiiniin kararli olabilmesi igin hesaplanan Bj; degerleri kesim
1.2'deki Born kriterlerini saflamast gerekir. Ayrica kristal drgti kriterlerinin
yeterince  agiklanamamasinin - bir  nedeni'de  kullanilan  potansiyel
fonksiyonlanidir [6]. Bu nedenle her bilinmeyen potansiyelin kararlilik
hesaplarinda denenmesi gerekir. Eger 6rgii a; durumunda kararl ise kristal

yiizeyinc etkiyen bileske kuvvet F°=0 olmahdir. Bu islemler belirli bir ak

konumundaki Bk degerine kadar tekrar edilirse kararfihk kriterlerinin

i
depisimleri ayr1 ayr hesaplanmalidir. Merkezi kuvvet etkilegmeli kiibik

kristallerdeki simetri nedeniyle B;; degerleri arasinda,
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Bij:Bji’ B”:O 0=4,5,6 A\~ 175_]), B22:B33; B55= B66 (45)

esitlikleri saglanir. Egilik (45) nedeniyle

o’E 3’ .
= (=4,5,6 ve i#j); (46
0a;0a; 6ai8(—ajj )
olacagindan [B;;] matrisi
B, By B 0 0 0]
By By By 0 0 0
Bz B3 By 0 0 0
[B;]= (47)
0 0 By O 0
0 0 Bg O
[0 0 0 0 0 Bg,
seklinde yazilabilir. Bu matrisin agilimindan,;
B;ss>0, B,4,>0, B,,>0, (48)

Born kararlilik kriterlerinin saglandigt goriiliir. Born kararlilik kriterlerinin

diger sartlarim bulabilmek igin;

By; By

>0 (49)
By3 By

determinantmm  ¢oziimii  gerekir. Cozim ise, B3, -B3;)0 veya

(Bay-B,3) (Byy+B,3) >0 geklindedir.

)

Bu ifadenin ilk kismi kararhlik igin 6nemlidir. Ciinkii B,, ve B,j'lerin

farklarimin sifirdan biiyiik olmasi Born kararlilik kriterlerindendir [2,4,5,6].
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Esitlik (47) ile tamimlanan matrisin kalan kismi

By By By
Bj; By B0 (50)
Bj; By; By

determinant1 ile yazilarak

2 2
l’Bl 1[322 B B23)"322(812322 B B12323) B Blz(Blszz “B12B23)]>0
2

ifadesi bulunabilir. Bu ifade diizenlenerek, Bn(Bzz_B;)>ZB|22(B22 _323)

bagintist yazilabilir. Esitligin sadelegtirilmesiyle
2
[B,,(B22 +st)—2(3,2ﬂ>o (51)

seklindeki Born kriteri bulunur. Boylece Bj; enerji yogunluklarina bagl

olarak Born kriterleri su sekilde 6zetlenebilir:

a) BI o Bll’ BzZ’ 823, B33, B44, B55 ve B66 ifadeleri pozitif degerlere sahip

olmalidir.

b) (B,,-B,3) >0 olmalidir. Bu sonug kararliligin bir a;* den ai('ye giderken ki

baslangig sinirint tanimlar.

c) {B”(B,,+Bn)—2BT2]>O sarti ise kristal Orgiiniin  mekaniksel

kararhligimin @ist simrim bulmamiza yardimer olur. Bu sartlan saglayip

25



saglamadigi bilinmeyen ikili etkilesim potansiyelini inceleyebilmek igin

enetji yogunlugu ifadesinin potansiyele bagh olarak tanimlanmasi gerekir.

%o or? or , 00 %12
16505 (&2)2 .aai 'aaj arz '6a,-6aj

2
!\:_GE
ij

) Oaiaj

_1
=, n (52)

Bu esitlikteki r ifadesi esitlik (24)'de verilmistir. Esitlik (52)'deki

ifadeler agagidaki gibidir:

2
gr__: l[[}lal +LiLya, cosag +LLsas cosas] (53)
('3a, 2

2
2; = :])—[Lzzaz + L|L2a| c0sag +L2L3a3 00834] (54)

2 <3
o 1y,a 55
a—:;[L3a3+L1L3aI cosas +L,L3a, cosa4] (55)
K 3 g
(’}r2 1 2/

=—13(i=1,2,3) (56)

Oai 2

o r? 1

=—L,L, cosa 37

8a,8a2 2 =2 6 ( )

2.2

or :—]—L')Lq cosa, (58)
632683 2 7

22

1~ 1
"a ! =—L1L3 cosag (59)
Ualaa;; 2

2 S N .

- 1i(i=1=1,2,3) (60)
Oa;Ca; 2
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Kiibik kristallere [100] dogrultusunda bir dig kuvvet uygulanirsa

T : , .
2y =23 ve a4:a5:a(,=5 olur, [2, 4, 5, 6]. Bu durumda sina = sina = sina_~ | ve
cosa,= Cosas= cosag=() alimir. Bu sartlar dikkate alinarak yukaridaki (52)

esitligi ile tanunlanan Bij ifadesinden i, j=1 igin

B,,:%na,z y 1;;.4,3;2)%“ y 12/(2) (61)

Tylals Li23

olarak bulunur. Aym sekilde

1 1
Byp=gad ¥ Lholhy+on T 126'(r?) (62)
Lilala T4 15,
1
B, = —naja, Y L2,L22.¢Er'2) (63)
8 Lilals
i
32325"8233 2 L22L23-¢(1r12) (64)

LaLsly

sonuglar1 yazilabilir. Merkezi kuvvet etkilesimleri igin yukarida yazilan

esitliklerden faydalanilarak,

By =3By,  Bss=amBy, (65)

bagintilari gosterilebilir.
1.7. ikinci Dereceden Elastik Sabitler
Bornellaung [15] kararlilik kriterlerinden birisi de kristallerin ikinci

dereceden elastik sabitleri tizerinedir. Bir kristal 6rgiiniin etkilesme enerjisi

Ci'. elastik sabitlerine bagh olarak,



1
W = '-*Z:CUS]S.l
2ij

ifadesiyle tanimlanir [4]. Burada S, ve Sj enerjideki artma nedeniyle olugan
kiigitk zorlardir. Kiibik simetrili kristaller igin ii¢ bagimsiz elastik sabiti

(C,,.C C44) vardir. Ayrica merkezi etkilesimler igin C“=C44 Cauchy

12°

bagintis1 saglandigindan Cij matrisi

[C;; Cp Cp O
Cp Cn Cp 0
[Cij]: Ciz Cn Cp O

0 0 0 C, 0
0 0 0 0 Cp
0 0 0 0 .0 Cp

o o O

L

seklinde yazilir. Bu matrisin agilimindan

Cl2>0, C?2>0, C”>O (66)
C,,C,, (2 2) 67

2ho, | C,, —C,, YO (67)
c,zc,,> e

bagintilar1 bulunur. Esitlik (67) sartindan,
C”/C”>l (68)

olmasi gerektigi bulunabilir. Yukandaki (66, 67, 68) esitlikleri Born

kriterleri olarak bilinmektedir. Ayrica matrisin geri kalan kismindan da
%, (C,, +2C,, )0 (69)
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sarti bulunur. Elastik sabitlerle ilgili Born kriterlerinin kullanilan
potansiyelleri saglayip saglanmadifi Cij'ler ile potansiyeller arasindaki

bagmntilar [4, 15].

! 4 11
C, =—na |5 (70)
=g 114.22,3 '¢(rj2)
1
Ciy=_na; X LZI-L22¢E].2) (71)
8 1.1’2,3 Ty

kullamlarak gériiliir. Bu bagmtilar modifiye ve genellestirilmis Morse

potansiyellerine gére ayr1 ayri tanimianacaktir.

1.7.a. Modifiye Potansiyeli

Merkezi etkilesmeli tki-cisim modifiye, potansiyeli [ 12}

ifadesiyle  tammlanmigtir.  Potansiyel parametreleri Bolim Il'de

aciklanacakfir.

Esitlik (70) ve (71) deki ¢7

(+7)

g¢ = ¢"2 ; olup bu ifadeler su gekilde olugturulabilir.
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(73)

(74)

df1(dp _ D 4 m—m(xrj‘ —arj
dr[r(dr)] (m—l)[hj (B © mpe )

—maor, —ar;
+rj"2(mzoc2[3me J- maZBe JH (75)

—mar, —or,
+ 31'j_4(ma8me ] —mope ! }

~mor, —ar;
+rj’_3(m20c2 M J —m(xZBe Jﬂ (76)

1.7.b. Genellestirilmis Morse Potansiyeli

Genellegtirilmig morse potansiyel fonksiyonu [19, 20, 21, 22]

~marjro) ~afrjro)
d’(;) - D )[e —me } (77)

oldugundan By; ve C;; deki tiirevler agagida gosterilmigtir.
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d D —urj m —marj

o =D [‘““Be mmab e } 78
_]— d*d) N D —(lrj N m —marj mo

1‘(dr)_ (m-1) [Be be :l r (79)

aMi(a)]_ D maf(1, w1 N o
r[r(drﬂ oD T [(rﬂnajﬁ e (r+oc)[36 J (80)

d¢ = D ma l:(l+ mot)Bme_mrj —(%Jroc)Be_mj] (81)

r

Burada B=e ’ ve ri'de (24) esitligi ile tarif edilmistir. Bu ifadedeki a,

k
degerlerine kargilik a, parametresinin degeri F, =0 sartindan bulunur.

F = -}iaz > Lzzd)'[rz) =0 (82)

) T2
ifadesindeki ¢'( 2) her potansiyel fonksiyonu igin ayri1 ayri hesaplanacaktir.

Genellestirilmis Morse potansiyel fonksiyonu kullanilarak

S limg—(ﬁe_mj —pme " )] =0 (83)

Liaa | Ti

esitlifi ve modifiye Morse igin ise,

D L%. l:rjq(mﬁe—mj _ Bme—marj ) + rj—z (mae—arj _ maBme—mmj )] ~0 (84)

Lya3

esitligi bulunur. Bu esitliklerden her bir m degeri igin a, parametresine gore

degisen a, degerleri Boliim [{I'de bulunacaktir.
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BOLUM 2
MERKEZ] ETKILESMEL] iKi-CiSiM POTANSIiYELLERI
2. 1. Genellestirilmis Morse Potansiyeli

Fe(1.x-Aly) sistemindeki toplam etkilesme enerjisi i¢in yalmz iyon-
iyon etkilesmeleri ele alinacaktir. bec disorder ve DO; yapidaki kristal
Orgiiler i¢in atomlar arasindaki merkezi etkilesmeler 6nce genellegtirilmig
Morse fonksiyonu ile tanimlanacaktir [2]. Morse potansiyel fonksiyonu
esitlik (77) den,

) =G 27 e ]

dir. Burada r; atomlar arasindaki mesafe D=ayrigma enerjisi, a = sertlik
parametresi ve r, denge konumudur. Bilinen kristal orgiileri en iyi
tanimlayan genellestirilmis Morse potansiyel parametreleri Akgiin modeli
kullanilarak = Grrifalco-Weizer [13,23] metoduna gore parametrize
edilecektir. Bu metoda gore dnce potansiyelin kristaldeki atom bagina ikili-

etkilesim enerjisini verecek gekilde yazilmasi gerekir.

¢(rj) =%(

u Mz

[ﬁme“m“‘i —mBe_arj] ' (85)

Buradaki toplam krsitalin biitin atomlan iizerindendir. r; her bir

atomun orijine uzakligidir. Kiibik yapilar i¢in r; atom koordinatlari cinsinden

~(2+2+1)a=M;p (86)



"t

seklinde verilir. Burada L, L,, L; atomlarin 6rgiideki koordinatlari, "a" ise
orgii parametresidir. L;, L,, L; degerleri igin basit kiibik yapilarda bir
kisitlama yoktur. fcc yapilar igin L,+L,+L; toplami gift, bcc yapilarda ise
L, L,, L; degerlerinin ya hepsi ¢ift yadahepsi tek olmalidir. B=¢*V olarak

tanimlanir.

Esitlik (85) Girifalco-Weizar metoduna gore a, = -;-»denge‘degerinde;

ag) = "Ec (87)
1 (d%

_ d’o 88

g 9ca() [da2 11:0 ( )

do)  _ 89

(da )a:ao 0 (89)

esitliklerini saglamalidir. Burada B=bulk modiilii ve bee yapilar igin c=4'diir

[24]. Bu sartlara gore

(@] D Y [mﬁmjae_aaomj —mmj(mee_mmjaao]=0 (90)
da a=a 2(m—1)|1’273

olur. Buradan B'y1 ¢ekip 1,1 o'ya baglayan baginti

-1
~mjag (m-1)

>e

| N123
p= ENC 1

123
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seklinde yazilabilir. B =¢*0 oldugundan her iki tarafin "e" tabamina

gore logaritmast alinir ve diizenleme yapilirsa, r, denge mesafesi

( (m-1)7!
—m;oa
joag
1 DN
h =—0n 2 (92)

o ~1mjxaq
e
(123

olur. Burada aa, g¢arpim birimsiz oldugundan parametrize igleminde
kolaylik saglar. Boylece bilinmeyen sayist a ve D olmak iizere ikiye

indirgenir. D ayngma enerjisi birinci sarttan; esitlik (85);

2123

‘ -1
D=¢(30)2(m_l){ 3 (B"“J"“""‘O—mse““i“%)} (93)

seklinde diizenlenir.

a sertlik parametresi ise bulk modiilii kullanilarak bulunabilir. Bulk
modiilii kristal yapmin sertliginin bir 6lgiisiidiir. Ayn1 zamanda birim
hiicrenin  hacminin bir dv degisimine kargilik enerjide termodinamik

ozdeslikten dolay bir degigime eslik eder [24]. Bu degisim

e 2
p=_v®_ydE_ 1 1d% (94)
dv. dv?  9cay| da? assg

olarak tarif edilir [25]. Hacim modiilii kristalin sertliginin ya da verilen bir
bozulmayi olugturmak igin gerekli enerjinin bir 6lgiistidiir. Hacim modiilii

nc kadar biiyiikkse kristal o kadar serttir [26]. Esitlik (94)'de
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V=ca3'tﬁr(fcc'lerde ¢ = 2, bec'lerde ¢ = 4'ti‘u) Esitlik (85)in "ay" ya gore

ikinci tiirevi alinirsa,

2 2—-mm jouay ‘
d (b: D 3 [mmj2a2[Bmme J )_Be~mlaa()]} (95)

da? 2(m - 1) (123

1 D 2 z( m_~Mmja) o —moa )
= ) mm°jo e —Be 10 96
3630 2(m'— 1) Z . B B ( )

esitligi bulunur. Belirlenen kristal orgiiler igin bu hesaplamalar bee yapinin

10. komguluguna kadar genigletilecektir.
2.2. Modifiye Morse Potansiyeli
Son zamanlarda Singh ve Rathore [12] tarafindan tanimlanan modifiye

Morse potansiyeli yalmz fcc Fe'in fonon dispersiyonu igin uygulandi. Bu

potansiyel B=¢e™" déniisiimii ile esitlik (72)

_ D [ gm —morj —ar;
¢('j)_(m—l)rJ [B ¢ -mpe J]

olarak tekrar yazilabilir. Bugiine kadar mekaniksel kararlilik hesaplarinda
hi¢ denenmeyen bu potansiyel Fe( -Aly, sistemlerinin mekaniksel
kararhiligr igin ilk defa testedilecektir. Bu potansiyelin parametreleri yine
Girifalco-Weizer metoduna gore parametrize edilecektir. Atom baéma

etkilesim enerjisi

N - . —eyps
o= D Zri_'(Bme T _mBe mj) 97).
ol
seklinde olup burada r;=m;a alinarak
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L gf;‘[ﬁ’“e"'“’"’“—mﬁe”mj“] (98)

denge durumunda bu esitlik Girifalco-Weizer

o |

esitligi bulunur. ay=

sartlarina uygulanarak

(idlj " > [m(m}laazﬁ-aagl)ﬁe-mjaao
a=ag

da (99)

olup buradan,

g
(m-1)
-
m e Jaao(mj+oca0)
123
~—m;;mog,
m Ye O(mj+moca0)
023

B:

bulunur B=e*0oldugundan her iki tarafin "e" tabammna gére logaritmasi

alinir ve r'a gore yeniden diizenlenirse

. (m-1)~!
mY (mj+oca0)e§m1(m° 1

1 ¢
r, =—n{| —22_— (100)
& e J O(mj+moca0)
4123

esitligi bulunur. Ayrigma enerjisi ise

-1
D= ¢(ao)2(m—1)[ )) (mjao)—l(ﬁ“‘e"“i"% —mBe““j‘“",)} (101)
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olur.Esitlik (72)'nin a'ya gore ikinci tiirevi, alinarak a=a, daki degeri,

62¢ D [:(mjao)—l(ﬁme—mmjuao _mBe—mjocao)

—mm ;o ~ -
b3 [Bme ] O(Zaaoz +m2a2mja01)
-m o - -
-Be O(Zmoca02+moc2m~a01) (102)

J

olup, Bulk modiili;

B= 2¢(aO) + D ; Z [Bme_mmjaao (2m((xa0)+m2 ((Xa())z m‘])jl
36a3  18c(m—1)ag ¢1¢2¢5 (103)

= Be-mjaao (2m(aa0) + mmj (aaO)z)

bulunur. Belirlenen kristal 6rgiiler iginde bu hesaplamalar bce yapmin 10.

komsuluguna kadar genigletilecektir.

2.3. Fe(.y-Al(y, Sistemleri I¢in Potansiyelleri Tamimlayan

Parametrelerin Hesabi

Fe(jy~Al, sistemi x=0 i¢in saf Fe elementini, x =0.25 i¢in disorder
yapidaki Fe-25%Al alagimn ve x =0,30 igin DO; yapidaki Fe-30%Al
alasimin1 tanimiar. Bilindigi gibi oda sicakliginda Fe bee yapida tken Al fec

yapiya sahiptir [27].

bce Fe elementini - tanimlayan genellestirilmis Morse ve modifiye
Morse potansiyel parametrelerinin (a, ry, D)degerlerini Girifalco ve Weizer

[2-13-28] metoduna gore bulabilmek igin kohesive enerjiyi, bulk modiili ve
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grgit sabiti gibi parametrelerin deneysel degerlefinin bilinmesi gerekir. Fe
i¢in bu verileri literatiirlerde bulmak miimkiindiir ve bu degerler Tablo 2'de
verildi. Fakat Fe-25% Al ve Fe 30%Al alasimlart igin yalmz Oorgil
sabitlerinin deneysel degerleri literatiirlerde mevcut i1ken kohesive
enerjilerinin  ve  bulk modiillerinin  degerleri  deneysel olarak
olgiilemediginden literatiirde mevcut degildir. Bu nedenle Fey -Al,
(x =0.25; x= 0.30) alasimlar1 i¢in potansiyelleri tanimlayan parametrelerin
degerleri Akgiin [23] modeline gére bulunabilir. Model Fe-Ni [23] ve Fe-
Pd [29] alasimlar1 igin Akgiin tarafindan basariyla uygulanmigtir. Bu
modele gore alasimlarin kohesive enerjileri (€,) ve bulk modiilleri (B)
hesaplanarak  potansiyel parametreleri dogrudan alagimlar igin
hesaplanabilir. O da sicakliginda bec Fe ve fcc Al elementlerinin kohesive
enerjilerinden, alasimin kohesive enerjisi lineer bagmtidan faydalanarak

bulundu. Bu baginti,

gc| Fe(_y) — Al(x)] =(1-x)e pe +x.Al,

alagimlarimin kohesive enerjilerini verir. Alasimlar i¢in bulk modiilii (B)
alasimlarin ikinci dereceden elastik sabitlerinin (C,;, C;,) deneysel
degerlerinden bulunabilecegi gibi yine lineer bir bagmtidan da bulunabilir.
Burada alagimlar igin Cj;'nin deneysel degerleri bilindiginden bulk modiili

B=§(C“+2C12) bagmtisindan [16, 30, 31] hesaplandi. Boylece Fe(; -

Alyy (x=0.25, 0.30) sistemleri igin parametrize hesaplarinda €c, B ve a

parametrelerinin degerleri Tablo 2'de goriilebilir.



Tablo2. Fe ;_-Aly Sistemleri Igin Girig VerileriB ve Cij (dyn/cm?)

Birimindedir.

Sistem a(A") | EBex]o-12 Bx10'2 | C;;x10'2 | C;»x10!2 | Ref.
Fe 2.87 -6,848 1,683 2,432 1,381 [13]
Al 4,03 -5,43 0,722 1,143' 0,619 [13]
Fe-25%Al | 2.8964 -6,492 1,4417 1,7113 1,307 [16]
Fe-30%Al | 2.8971 | -6.2408 1.3726 1,663 1.226 [16]

Tablo 2'deki veriler kullanilarak bcc Fe ve Fe(y-Aly, alagimlar igin
Girifalco—Weizer sartlarina gore genellestirilmis Morse potansiyel
parametrelerinin hesaplanan degerleri Tablo 3'de ve modifiye Morse
potansiyel parametrelerinin hesaplanan degerleri ise Tablo 4'de verildi.
Hesaplamalarda atomlar arasindaki etkilesmeler bcc yapimin 10,

komsuluguna kadar genigletildi.



Tablo 3. Fey_yy-Alyy, Sistemleri Igin Genellestirilmis Morse,

Potansiyel Parametrelerinin Hesaplanan Degerleri

a Dx10-12
Sistem (A" (crg) 8

5 2.8641 10,4895 1504,71

2.0140 8.7705 211,77

Fc 1,3855 6.,6832 51,95
1,0822 5.2933 27.086

1,0022 45238 22.90

2.7331 9,7742 1222,71

1,9196 8.0605 180,305

Fe-23%Al 1,3268 6.0432 46,94

1.024 4,7232 25,093

0.9045 2,6875 20.96
2.6873 9,5372 1087,944

1,8853 7.8343 167,67

Fe-30%Al 1,2525 5.8105 44.84
2.5 1,0003 45213 24,104

3.0 0,8887 2.5714 20.47




Tablo 4. Fey_y Al Sistemleri I¢in Modifiye Morse Potansiyel

Parametrelerinin Iesaplanan Degerleri

a Iy Dx10-20
Sistem m (A" (A") (crgxem) B
1,25 1,3982 2,97185 2,02315 62,756
1.5 1,29149 2.9837 1.9706 471593
Fec 2.0 1,08885 3,0074 1,8655 26,434
2.5 0,94574 3,0321 1,7528 17,5838
3,0 0,83885 3,0542 1,6477 12,961
1.25 1,295066 3,06175 1,87622 52,7188
1.5 1.20008 3,07577 1,82431 40,1912
Fe-25%Al 2.0 1,010107 3,102785 . 1,71985 22,9689
2.5 0.875675 3,12972 1,6115 15,4962
3.0 0.77606 315231 15121 11.5512
1,25 1,28192 3,11392 1,8233 54,153
1.5 1.15705 3,12503 1,78366 37,188
Fe-30%Al 2.0 0.92216 3,15366 1.67823 21,453
2.5 0.84213 3,18163 1,5705 14,576
3.0 0.74615 3,2048 1,47285 10,9282
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E, 1012 erg/atom

BOLUM 3

Fe(1.xy-Al-(y) Sistemlerinde Kararhhik Hesabi

3.1. Fe i¢in Milstein'in KararlilikSonuclar:

bec Fe elementinin mekaniksel kararliligi Milstein [4] taralindan

Klasik Morse potansiyeli kullanilarak incelendi. 2000 atom igerilerck

hesaplanan Born kriterleri ile ilgili egriler Sekil (6)'da verildi .

13017 : "l ° 1.6
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Orgii Parametresi(A°)

Sekil 6. Fe igin Milstcin'in Kararhlik Sonuglan a) Enerji ve Zor Egrileri

b) Kararlihk Simirlari ¢) By; Egrileri.



Bu sekillerden goriildiigii gibi klasik Morse, Fe in kararlilik
hesaplarinda basarilh  olmugtur. Sekil 6(b)'ye gore kararlihik bolgesi
a,=2.8166 A° ile 2,=2.9128 A° a, denge durumunda zorun sifir oldugu ve
enerjininde minimum oldugu Sekil 6(a) da gorillmektedir. Ayrica a, denge
durumunda B,,=B,,>0 ve B;,=B,;>0 Born kriterlerinin saglandig1 Sekil

6(c)'den goriilmektedir.

Milstein tarafindan yapilan bu galigma Fe(, ,-Al, sistemlerindeki
caligmalarimiza baz olusturacaktir. Bu sistemlere ilk defa uygulanan
genellestirilmis Morse ve modifiye Morse potansiyellerinin bagarthi olup
olmadig1 Milstein sonuglarina gére yorumlanacaktir.

3.2. Fe'de Kararlihk Hesabi

3.2.1. Genellestirilmis Morse Potansiyeline Gore

Boliim 2'de verilen kararlihik egitlikleri genellestirilmis Morse

potansiyel fonksiyonu kullanilarak agagidaki gibi diizenlenecektir.

£ D “Z(B —marj mBe—arj) (104)
2(m-1)

o= El-nZLzlm(Be_mj—Bme—mwj) (105)
dm-1)a5 5 1

—mar: |1 o
Oy =2 —any 14 1 e ™ - Lo [ge™ (106)
8([]1 - l) j l'j2 rj I'j

Cpy =2 a21ZL2L2 molf 1 e e ™ | L [ge ™ (107)
8(m - l) r.2 f I



D 1 — Mo —mor
B, =*————a|2nZL‘}—n% ~ rmao Bme morj l+ma Bme mar;

i

JrJ

i | | - D 7 Mo ~Oj o~ MO
( +(x]Be }+4(m_l)nzl (B B"e ) (108)

[ : o
By, = w—)——a%nz B me K ! +ma]B'" e ~[l+maJBme e
N :

8(m—1) = rjz f T
) —]—+(x Be--(xrj + D nZLz ma (Be_mj—~Bme—marj)
g am-1)"5 7% n (109)

maj| | -
B = a|a2nZL2L2 MT[[——-H“OL]B'HC §

8( m- ]) rj I'j

~ [J +ma, )Bme_m(xrj -[—I— + aJBeMmj } (10)
'i ']

D ; matf 1 m_~ O 1 —our
B - <-4 [ L3 —+ma B -] —4a [Be !
237 8(m— l) 2 12 1-.2 ‘:( I }B T P U ! ])

J

Hesaplamalar bee orgiide 10. komsuluga kadar m=1,5 ve m= 2,5 igin

ayr1 ayr1 yapildi. Bulunan sonuglar Tablo 5, 6, 7'de verildi. Ayrica burada;
Ky~ Baa- Bas (1 ‘2)
Ky = By (ByytBy3)-2Byy? JUE)

kisaltmalart yapildi.
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Tablo 5. Fe Igin Genellestirilmis Morse Potansiyel Fonksiyonu

Kullanilarak Hesaplanan a,, E ve o degerleri.a;, a, (A°),

E (erg/at) ve o(dyn/cm?) birimindedir.

m =1,5 m =25

a, a, Ex10-12 ox10% a, Ex10-12 ox 108
2,64 (29345 -13,6833 -74,31 - -
2.68 29157 -13,6935 -23,63 . - -
2.72 | 2.8966 | -13,6954 3,61 - - -
276 | 28771 | -13,6924 11,05 - - -
2,80 |2.8575| -13,6889 15,05 - - -
282 | 2.76 -13,6877 12,15 3,008 | -12,79433 -18,57
284 | 28377 -13,6868 8,14 2,999 | -12,79804 -14,31
286 {28277 | -13.6875 2.23 2,9899 | -12,8008 -10,61
288 | 28177 -13,6856 -1,711 2,9807 | -12,80191 -8,96
290 | 2.8077| -13.6917 4,71 2,9715 | -12,8042 -4,74
292 | 27973 | -13,6868 -8,8513 2,9623 | -12,8049 -2,51
2.94 - - 2,9529 | -12,8053 -0,68
2.98 - - 2,9343 | -12,80504 1,84
3.02 - - - 2,9156 | -12,8039 3,12
.06 - - - 2,8968 | -12.80252 3,33
3.10 - - - 2,8781 | -12.80123 2,71
304 - - - 2.8595 | -12.8014 1,45




Tablo 6. Fe Igin Hesaplanan Bij ve Kararlilik sonuglart B;x10*

(erg/cm?), K, x10% (erg/cm?) ve K, x10% (erg/cm?)?

birimindedir.

m 4 By, B, By, By Ky K,
2.80 3.74 2,67 2,64 3.61 -9,492 9,05

2,82 3,33 2,84 2,83 3,26 -4,308 4,34

1.5 2,84 297 3.01 2,98 2,94 0,635 0,1
2.86 2,63 3.20 3,14 2.65 5,35 -4,2

2.88 2,31 3.38 3,31 2,39 9,95 -8.5
2,90 2.02 3,58 3,46 2,15 1436 | -12,63

286 2,73 1,51 1,31 2,28 1,71 7,01

2.88 2.51 1,58 1.35 2,09 -5,95 557

2.90 2.31 1,65 1,41 1,92 -2,72 4,26

2.5 2,92 2.1 1,72 1,47 1,77 -0,44 3,05

2.94 1,92 1.81 1,53 1,62 1.86 1,9

2.96 1.73 1,84 1,61 1,51 3,98 0,82

2.98 1.59 1,97 1,66 1.36 6,04 0,25

3.00 1,44 2,06 1,72 1,24 8,1 -1,25

Tablo 7. Fe i¢in Genellesitirilmis Morse fonksiyonu Kullanilarak

Hesaplanan C,,/C,, Oram

m=1,5 m =20 m =2,5
ay(A°) Ci/Chy Ci/Cia Cii/Cia
2,80 1,562 1,3629 1,4196
2.84 1,458 1,1821 1,123
2,88 1,343 1,0468 0,8925
2,92 1,249 0,971 0,723
2.96 1,174 0,8577 0,557
3,00 1,114 0,794 0,473
3,08 1,028 0,73 0,430
3,16 0,97 0,662 0,375
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Hesaplanan E, o, Bij, Ky, K; ve C;;/C,, degerleri kullanilarak ‘4

orgil parametresine gore degisimleri Sekil 7 ve 8'de verildi.

+13,6856 ¢

-13,8881

E, 10-12 erg/atom

13,6931

~13,6958

«13,6908 |

- T
[}

- | s
»

Kararhlik Bélgesi

o, 108 dyn/cm?

+ -70

e @ S o ¢ G i s — = —— —t—— " §

-80

284 268 272 276 280 284 288 202

(8) a1y (Ao)

3'5 4

B;;, 104 erg/cm?
w

N
(4]

28

®

a; Orgii Parametresi, (A9) | (c)

Sekil 7. Fe f¢in m=1.5 da Genellestirilmig Morse’dan
Hesaplanan Egriler. a) m= 1,5 Igin Enerji ve Zor Egrileri
b) m=1,5 Igin K; ve K, Kararlilik Egrileri. ¢) m=1,5 Igin Bij

efrileri
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£, 1U™< ergratom

(12,7935 . 5
T !I ‘_"-——"'\;.
12,796 N4 l E {o
12,7985 “1gl -
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a L]
I § |
128035 | , M|
o 4l
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-12,808 : e f ;
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(@ 21 0rgit Pa.rametresié}a k)
% 1
. o0 N
—s— 4 20
. o l p I
T L 1,24 4 28, m=1.5
3 B ;
24 S % 1,04}
! D-" t t
0,64 3 8 8
i % L I T §' §i §' o
1 l 064 }
oty
2) Orgii Parametresi, (A°) ol
g 8 &« 8§ 3 8 8 8 " R

§ekil 8. Fe Igin m=2.5 da Genellestirilmis Morse'dan
Hesaplanan Egriler. a) Enerji Zor Egrileri.b) K;, K, Kararlihik

Smurlari.c) By Egrileri.d) C1/Cy,'nin m=1.5, 2.0, 2.5 Igin

Sonuglan.

3.2.2. Modifiye Morse Potansiyeli'ne Gére Hesaplama

Bu potansiyel kullanilarak m=1.5, 2.0, 2.5 i¢in hesaplamalar ayri ayri

yapildi. Modifiye Morse potansiyellerini igeren esitlikler
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. 1 D — —mer; —our
h:E(m_l)n%rj (B‘“e J—mpe J) (114)
Da; ) 10T om ] —mosj
o= D e a1
—1)ad ]
D 212.-3 nu-2pm_—Morj o 2 o
Cii = gmop iz Lkt | 3 PTe T 3rtmpe
- J
+3r7 BMnoe =37 nope ™
+mlaple —mOLZBe_mj] (116)

_al —9 —mor; — —OLI'§
=" _aa, 3 121273 3B™; 20 1 3r; 2mBe 1
ij j ™~3% i J

8("‘_]) .flfzf_} ) ’

- —matr; - —Qur —
+31; 'mBae ' A "mape T +mla?ple Y

Y. D . _, —ma;
~ma’Pe mj]+ ny Urle mj-—erj le
4(m—l) Nz
o (117)
+monBe_0Lrj —mo Be_mmj]
olur. Biitiin bu esitliklerden yapilan hesaplamalarin sonuglarn Tablo (8-

10)'da verildi.
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Tablo 8. Fe iginModifiyeMorse Potansiyelinde Hesaplanan Enerji,

Zor ve a, Degerleri. Burada a, ve a, (A®), Ex10-12 (erg/at) ve

ox10?® (dyn/cm?) Birimindedir.

m=1,5 m=2,0 m=2,5

i i, I o a, E o a, i o
2,68 - - - - - - 3,1142 | -136846 -
2,72 - - - 3,1165 | -13,5008 3,1031 | -13,6856 ( -103,52
2,76 - - - 3,0975 | -13,5118 | -86,11 3,0857 | -13,6888 | -73,46
2,78 3,0781 | -13,4778 - - - - - -
2.80 - - - 3,0861 -13,5226 | -55,05 30678 -13,6871] -49,12
2,82 30694 | -13.4876 | -48,15 - - - - - -
2.84 - - - 3,0666 | -13,5248 | -30,15 | 3,0497 | -13,6844 | -30,08
2.80 3,051 -13,4901 -30,11 - - - - - -
2.88 - - - 3,0484 | -13,5208 | -12,08 | 3,0311 | -13,6808 | -17,11
2,90 3.0326 | -13.4889 -17,13 - - - - - -
292 - - - 3,02979 | -13,5148 | -5,11 3,0122 | -13,6771 -7,05
2.94 3,014 -13,482 -7,05 - - - - - -
2.96 “ - - 3,011 -13,5108 | -1,21 2,9931 | -13,6739 -1,51
2,98 2,9945 | -13,4775 -1,01 - - - - - -
3.00 - - - 2,9921 -13,5051 0,61 2,9740 | -13,6711 1,31
3m 2976 | -13,4735 2,42 - - - - - -
.04 - - - 2,9728 | -13,5030 2.81 2,95439 | -13,6712 2,51
3.06 29569 | -13,4715 441 - - - - - -
3.0 - - - 2,9536 -13,5021% 1,11 2,9347 | -13,672] -0,23
il 29374 | -13.4705 3,601 - - - - - -
312 - - - 2,9344 | -13,5027 | -1.51 - - -
304 29182 | -1347 1.81 - - - - - -
3,18 2.8991 -13,472 -1,62 - - - - - -
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Tablo 9. Fe Igin Modifive Morse Potansiyeline Gore By , Ky ve K, Sonuglan
B;;x104 (erg/cm?), K;x10% (erg/cm?) ve K2x109 (erg/cm2§'

Birimindedir.

m=1,5 a; B, By, B K, K,
2,80 7,81 4,42 3,58 5,15 -0,73 4,9
2,82 6,99 4,71 3,72 4,71 -0,06 3,86
2,84 6,23 5,03 3,87 4,43 0,60 2,89
2,86 552 5,36 4,03 4,1 1,5 1,97
2,88 4,86 5,7 4,19 3,79 1,91 1,1
2,90 4,24 6,06 4,35 3,5 2,56 0,27
2,9 3,67 6,44 4,53 3,23 3,21 -0,55
2,94 3,14 6,84 4,71 2,97 3,86 -1,35
2,96 2,65 7,25 4,89 2,73 4,53 2,15
2,98 2,19 7,69 5,09 2,51 5,19 2,96
3,00 1,77 8,16 53 2,29 5,86 -3,77
=

2,80 7,6 4,16 3,51 5,19 -0,97 4,59
2,82 6,76 4,46 3,65 4,79 -0,28 3,55
2,84 5,99 4,77 3,87 4,38 0,39 2,58
2,86 5,27 5,11 3,96 4,04 1,06 1,67
2,88 4,6 5,46 4,13 3,72 1,73 0,81
2,90 3,98 5,82 43 3,42 2,4 -0,02
2,9 3.4 6,2 4,48 3,14 3,06 -0,84
2,94 2,87 6,61 4,67 2,88 3,73 -1,64
2,96 2,38 7,03 4,86 2,63 4.4 2,44
2,98 1,92 7,47 5,07 2,40 5,07 3,24
3,00 1,5 7,95 5.8 2,18 5,76 -4,06
m=25 '

280 | 7729 3,85 3.4 5,05 -1,2 418
2,82 6,45 4,15 3,55 4,66 -0,5 - 3,16
2,84 5,68 4,47 3,71 4,29 0,17 2,22
2.86 4,96 4,8 3,87 3,95 0,85 1,34
2,88 4,29 5,15 4,04 3,62 1,52 0,5
2,90 3,68 5,51 4,21 3,32 2,19 -0,3
2.9 3,1 5.9 4,40 3,03 2,86 -1,1
2,94 2,58 6,3 4,59 2,76 3,53 -1,87
2,96 2,09 6,72 4,79 2,52 4,20 2,65
2,08 1,64 7,17 5,01 2,28 4,88 -3,45
3,00 122 | 1764 5,22 2,06 5,57 -4,26

51



Fablo 10. Fe igin, Modifiye Morse’daanesaplag“nﬁ 0

Oranlar.
m=1,5 m=2.0 m=2,5
(A9 Ci/Cy2 Cn/C12 Cu/C12
2,80 1,252 1,256 1,263
2,82 1,21 1,221 - 1,225
2,84 1,172 1,179 1,185
2,86 1,13 1,139 1,143
2,88 1,08 1,095 1,099
2,90 1,038 1,046 1,052
2,92 0,988 0,999 1,003
2,94 0,94 0,954 0,95
2,96 0,88 0,891 0,89
2,98 0,82 0,831 0,836
3,00 0,76 0,768 0,77
o N —— 0
13,4706 } - g § 1’3& Y
i T B
| g
H =} .
3 L 1
E aaarse | | * % .
- ! E
E ! / 2
&b . .
3 Y, 1° =2
—é 13,4806 | i ,y )
3} | : B . 3
-13,4858 | { i ,
14 1%
: |
13,4008 L n R . 50
278 286 284 302 31 318
(A7) (@)

Sekil 9. Fe I_qin. m=

| ‘1.5 da Modifiye Morse'dan Hesaplanan Egriler.
a) Enerji ve. Zor 'Egrilerd.



Sekil 9. (devam) b) K, ve K, Kararlilik §inirlar. ©) Byj Egrileri.
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Sekil 10. Fe igin m=2.0 da Modifiye Morse'dan Hesaplanan Egriler.

(a)
ap (Ao)

a) Enerji ve Zor Egrileri.
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41 Orgii Parémetresi,(A")
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(b)

Kararlilik Simirlari, ¢) Bij Egrileri.

Sekil 10, (devam) b) K; ve K,

(b)

e .288¢8gegglE

208

1 Orgii Parametresy, (A%} o
Sekil 11. Fe i¢in m=2.5 da Modifiye Morse'dan Hesaplanan Egriler.

30 -

292 .

(a)

2,76

2,68

a) Enerji ve Zor Egrisi b) K, ve K, Kararlilik Smirlar.
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Sekil 11. (devam) ©) By egrileri. . d) C;1/Cy, Kararlilik Sinirlar.

Genellestirilmis Morse potansiyel fonksiyonunun m =2 $zel formu Fe
igin Kararlilik bolgesini tanimladig: gorillmektedir. Bu Milstein'in Klasik
Morse sonuglaridir. Sekil (7 ve 8) beklenen sonuglart vermemektedir.
Ayrica Sekil (9-11)'den goriildigii gibi Modifiye Morse potansiyelinin
m=1.5, 2.0, 2.5 o6zel formlarimn bcc Fe'de kararlilik - bolgesinin
tanimlamamaktadir. .C,;/C;, oranimin Morse potansiyel fonksiyonu igin
m=2'de hesaplanan degeri beklenen degerdir.

3.3. Fe- 25%Al Alasimi I¢in Kararlihk Hesabi

3.3.1. Genellestirilmis Morse Potansiyeline Gore

25%Al miktarinda alagim Disorder yapida [9] kararli olup &rgii
parametresi a,= 2,8964 A° dur. Bu 6rgii sabiti i¢in bec yapida alagimlarin

Bolim I'de verilen formiilleri kullamlarak bulunan sonuglar Tablo
(11-13)de verildi.
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Tablo 11. Alasimm Disorder Yapisi Igin Gene‘llestirilmis‘Morse'dani Hesaplanan
E, ¢ ve a, Sonuglari. Ex10-11 (erg/at) ve 6x108 (dyn/cm?)
a4, ve a,y (Ao).

m=1,5 m= 2,0 m=2,5

a, a, B g 2, E o a, E ]

2,78 2,90789 | -6,47971 -72,46 - - - - - -
2,80 2,89819 -6,4804 -44,51 - - - - - -
2,82 2,8884 -6,48086 -23,72 2,9435 -6,3228 -60,07 - - -
2,84 2,8786 -6,48106 -9,47 2,9342 | -6,32304 | -40,59 - - -
2,86 2,86879 | -6,48114 -1,17 2,9250 -6,3236 -24,47 - - -
2,88 2,85889 | -6,48111 1,71 2,9155 | -6,32389 | -11,48 - R -
2,90 2,84889 -6,4811 -0,21 2,9061 ~6,324 1,46 . - - -
2,92 2,8391 6,48113 -6,51 2,8966 -6,3239 5,94 3,0344 -5,9285 -81,03
2,94 ' 2,82919 6,48127 -16,51 2,8872 -6,3282 10,90 3,0254 -5,9227 -55,15
2,96 2,81927 -6,48155 -29,05 2,8776 -6,3236 13,62 3,0163 -5,9297 -33,07

2,98 2,8094 -6,182 -45,11 2,8681 -6,3233 14,32 3,0071 | -5,93005 14,44

3,00 - 2,8585 | -6,3231 | 13,26 | 29979 | -593011 | 1,02
3,02 - 2,8990 | -63229 | 10,67 | 2,9887 | -593004 | 13,45
3,04 - 2,8395 | -63228 | 6,65 29795 | -592984 | 23,24
3,06 - 2,8301 | -63227 | 1,47 29705 | -592954 | 30,47
3,08 - 2,8205 | -63228 | -4,68 | 296098 | -592916 | 35,44
3.1 - 28110 | -632288 | -11,6 | 29517 | -5:92877 | 38,44
3,12 - - - - 2,9425 | .5,92834 | 39,59
3,16 . - - - 29240 | -59275 | 37,34
3,20 - . § - 2,9057 | -5,92677 | 30,36
3,24 . . . . 2,8875 | -5,92685 | 20,22
3,28 - - - 2,8696 | -5,92705 | 8,41
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Tablo 12. Alagimin Disorder Yapis: Igin Genellestirilmis Morse'dan Hesaplanan

By; (erg/em?)?, K, (erg/cm?), K, (erg/cm?)?’ Sonuglan.

\

o ay(A) | Byy X 104 |B,; X 104|B,, X 104| B,y x 104| K x105| K, x 108
2,80 3,75 2,18 2,15 3,53 -13,5 11,98
2,82 3,38 2,31 2,28 3,21 -8,93 8,22
1,5 2,84 3,03 2,44 2,39 2,91 -4,61 4,76
2,86 2,72 2,58 2,51 2,63 0,34 1,51
2,38 2,42 2,74 2,65 238 3,57 -1,61
2,90 2,15 2,89 2,68 2,25 7.44 -4,62
23 (A%) |Byg X104 By X 10418, ) x 104 By, x 104 f Kix 104 | K,x 10
2,80 | 5,877 4136 | 3,899 4,383 -0,25 1,967
2,84 5,278 4271 3,963 4,261 0,01 1,362
2,88 | 4,784 4,442 4,021 4,134 0,288 0,861
2,0 2,92 4,381 4,59 4,073 4,00 0,586 0,447
2,96 4,06 4,775 4,116 3,868 0,406 0,127
3,00 3,8 4,976 4,152 3,728 1,25 -0,138
3,04 3,605 5,197 4,179 3,584 1,613 -0,328
2,(A) | B11 X104 | B, X 104 By, x 104| Bag X 104) Ky X10°| K, x 108
2,80 3,59 | 1,06 0,9 2,97 1921 | 12,89
2,84 3,09 1,13 0,97 2,53 -13,85 9,51
2,38 2,64 1,26 1,05 2,16 -9,02. 6,82
2.5 2,92 2,25 1,37 1,14 1,83 -4,66 4,63
2,96 1,41 1,48 1,23 1,55 -0,694 2,778
3,00 1,62 1,62 1,33 1,32 2,96 1,16
3,04 1,33 1,75 1,43 1,11 6,38 -0,32
3,08 1,09 1,91 1,56 0,93 9.6 -1,73
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Tablo 13.Disorder Yapr Igin Genellestirilmis Morse'dan Bulunan
C11/Cy5 Degerleri.

m=1,5 m=2.0 m=2,5
a;(Ad Cn/Cyp Cn/Cp Cp/Cyy
2,84 1,609 1,3765 ‘ 1,63
2,86 1,53 1,2859 1,45
2,88 1,472 1,2048 1,29
2,90 1,425 1,1328 1,247
2,92 - 1,36 1,0675 1,021
2,94 1,305 1,0098 0,908
2,96 1,268 0,96 0,808
2,98 1,21 0,912 0,72
3,00 1,194 0,8722 0,642
648 —— - —5
. % gl
AT s ls
7 i3l ™\ :
: &/ bl \ i
- -p4806 | N/ 8‘ \ 4.5
/l 2 ) E:
‘ g g \ -25§
.8 ] =
- M =
&b 8,481 | 38
; q“)‘ . !12
3 | all
w [ l .
M gasts | i 1%
; / | 1.
» am! | 10

278 282 286 289 284 2988 .
a; Orgii ParametresiyA9
)

- Sekil 12, Genellestirilmiﬂs Morse'dan m=1.5 da Alagimin Disorder
nglSl,Igm Hesaplanan Egriler.a) Enerji ve Zor Egrileri.
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Sekil 12.; (devam) b) K, ve K, Kararlilik Egrileri;c) Bij Egrileri.
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a; Orgii Parametresi,(A°)
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o, 108 dyn/cm?

| Sekil 13, Genellestirilmis Morse’dan m=2.0 da Alagimin Disorder

Yapisi Igin Hesaplanan Egriler a) Enerii ve Zor Esrileri.
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Sekil 13. (devam) b) K; ve K, Kararldik Suurlart. ) Bij Egrileri.
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282 298 30 304 308 312 396 32 324 328 | (b)
(a) a) Orgii Parametresi, (A%

Sekil 14. Genellegtirilmis Morse’dan m=2.5 da Alagimin Disorder

Yapisi Igin Hesaplanan Egriler. a) Enerji ve Zor Grafikleri.
by Ki ve Ky Kararlilik Starian,
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r
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< 8 Orgii Parametresi (A°) )

Sekil 14. (devam) c) By; Egrileri,d) C,,/CizKararlilik Egrileri

3.3.2. Modifiye Morse Potansiyel Fonksiyonuna Gore
Bu potansiyel fonksiyonunu igeren esitlikler (114-117)'de

10. komsulufa kadar alagimin etkilegimleri dikkate alinarak yapilan
hesaplamalara ait sonuglar Tablo (14-16)'da verildi.
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Tablo 14 Modifiye Morse Kullanilarak Alasimin Disorder Yapisi icin
Hesaplanan |:nerji Zor ve ay Degerleri Lx10-! (erg/at) ve

ox 100 (dyn/em?)a; ve a, (A®) birimindedir.

m=1,5 m=2,0 m=25
ay ay E a a I a ay E o
2,70 - - - 3,1602 -6,556 -67,6 3,1454 -6,682 -02,62
2,74 - - - 3,1437 | -6,5612 | -22,1} 3,1288 | -6,6547 | -23,22

2.78 31580 | -6,475 | -80,13 | 3.1268 -6,5624 -11,08 3,117 | -6,6554 -8,75

19
r©
~

31280 | 64821 | -35,58 3,1096 -6,5618 -5,13 3,094 -6,6543 -2.31
2.86 31106 | -6,4828 | -22,12 | 3.0917 -6,5605 -2,44 3.0761 -6,6526 +2,51
290 | 3.0928 | -6,4R04 | 14,16 | 3,0737 -6,5585 +2,22 3,0578 | -6,6506 +4,88

2.9 3.0796 | -6,4784 [ -8 11 3,0552 -6,5565 +3,81 3,0302 | -6,648S5 +4,00

[39)

98 30562 | -6,4762 | -3,60 3,0365 -6,5545 288 3,0204 -6,6466 0,185

3.02 30379 | -6,4742 -0,5 3,0175 -6,5529 1,75 10013 | -6,6452 1,01

.06 10189 | -6.4724 1,32 2.9984 -6,5517 1,12 2,9819 | -6,6445 0,61

310§ 29999 | 64713 251 2.979 -6,5514 0.51 2.9627 | -6,6444 0,15

RN 29761 -6.47] 1.52 2,9591 -6.5518 -0,42 2953 -6,6450) -0,55

318 29531 | -64716 | -0,78 - - - - -




Tablo ISModiﬁye Morse Kullanilarak: Alagimin Disor'derl Yapis1 Icin
Hesaplanan;B;;x104(erg/cm?), K;x104 (erg/cm?),
K,x109 x (erg/cmZ’} Sonuglan

m=1,5 a) By B By K, K,
2,80 4,10 1,79 1,44 2,42 -6,34 25,35
2,82 3,63 1,90 1,50 2,26 -3,56 21,2
2,84 3,27 2,02 1,55 2,10 -0,82 17,4
2,86 2,94 2,15 1,61 1,96 1,89 13,8
2,88 2,64 2,28 1,66 1,83 4,58 10,5
2,90 2,35 2,42 1,73 1,69 7,25 7,35
2,9 2,08 2,56 1,80 1,57 9,90 43
2,94 1,83 | 272 1,86 1,46 12,55 1,4
2,96 1,6 2,87 1,93 1,35 15,25 1,5
2,98 1,4 3,04 2,01 1,25 ° 17,90 43
3,00 1,18 3,22 2,1 1,15 20,65 -7,05
mS

2,80 3,84 1,63 1,38 2,28 -7,57 23,1
2,82 3,46 1,74 1,44 2,22 -4,76 9,1
2,84 3,10 1,86 1,49 2,06 -1,94 15,4
2,86 2,78 1,98 1,55 1,92 0,74 12,00
2,88 2,46 2,12 1,62 1,77 3,45 8,80
2,90 2,18 2,26 1,67 1,64 6,1 5,75
2,9 1,92 2,4 1,74 1,52 8.8 2,8
2,94 1,66 2,55 1,81 1,40 11,5 0,5
2,96 1,44 2,72 1,88 1,29 14,15 2,7
2,98 1,22 2,88 1,96 1,19 16,85 -5,4
3,00 1,02 3,05 2,04 1,09 19,60 -8,1
m=2,5

2,80 3,74 1,52 1,34 2,36 847 | 108
2,82 334 | 1,62 1,39 2,19 . -5,62° 8,87 .
2,84 2,99 1,74 1,45 2,03 2,82 7,07
2,86 2,66 1,87 1,51 1,88 -0,07 5,4
2,88 2,35 2,09 1,58 1,74 2,66 3,84
2,90 2,07 2,14 1,64 1,6 5,37 2,36
2,9 1,8 2,28 1,71 1,48 8,07 0,95
2,94 1,55 2,43 1,77 1,36 10,7 -4,14
2,96 1,32 2,59 1,85 1,25 13,4 -7,11
298 | 1,11 2,76 1,93 1,15 16,0 9,85
3,00 0,91 2,93 2,00 1,05 18,8 -12,5
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Tablo 16.Modifiye Morse Kullanilarak Disorder | Yapi I¢in

Hesaplanan C,,/C,, Oranlar1
m=1.5 m=2.0 m=2.5
a(A%) Cu/Cys Ci/Chy Cn/Cp ‘
2,80 1,328 1,329 1,341
2,82 1,281 1,292 1,292
2,84 1,242 1,254 1,272
2,86 1,202 1,214 1,226
2,88 1,159 1,172 1,184
2,90 1,115 1,128 1,148
2,92 1,07 1,083 1,09
2,94 1,02 1,034 1,04
2,96 0,968 0_,983 0,99
2,98 0,914 0,928 0,94
3,00' 0,857 0,871 0,886
1
8.4705 | 1 o
L : | = g
: | 1 4710
: ' -10
i 8,473 | | i, l .
VEVL . ,’l | | 50
2 s L ! 5
B0 418 f gn | 130 S
15} 4
= | I -hm[%‘
2 = 3
|5 8,478 ! 180’ —
im l 5 | 6
i | ‘ . --m
VA
6,4805 | i 1.0
Y 1
8483 . - 0
278 286 294 3. 31 3,18

ay, (A°)

-
’

_ (@) s
;Seklll 15. Modifiye Morse’dan m=1.5 da Alasimin Disorder Yapis:

I¢in Hesaplanan Egriler.g a) Enerji ve ' Zor Egrileri
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Sekil 15. (devam) b) Kyve K; Kararlilik Simirlar.c) Byj Egrileri
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Sekil 16. Modifiye Morse’dan m=2.0 da Alagimin Disorder Yapis:

I¢in Hesaplanan Egriler, a) Enerji ve Zor Efri si
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Sekil 16. {(devam) b) K, ve K, Kararhilik  Suclatt. ¢) B;; Diyagramlari.
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Sekil 17. Modifiye Morse’dan m=2,5 da Alagimin Disorder Y apist
Igin Hesaplanan Egriler a) Enerji Zor Egrileri.
b) K ve K, Kararlslik simarlars
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Kararliltk Bdlgesi |
g ey

1,24 4

Cn/clz

286
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282 284 28 28 29 292 294 298 (d)

(c) 41 Orgii ParametresifA9)

Sekil 17. (devam) c) By; Egrileri.d; C11/Ciy Kararlilik Siurlart./

Genellestirilmig Morse'un m =2 6zel fo_r_mufgiﬂhesaplanan sonuglarn

Millstein'in Fe igin hesapladigi sonuglarla uyum igerisindedir. m=1,5 , 2,5

igin kararlilk sonuglarinin  uyumsuz oldugu sekil (13, 14) den
gorilmektedir. Ayrica Sekil (15-17)den gorildigi gibi Modifie Morse
potansiyel fonksiyonunun m =1,5, 2,0, 2,5 6zel formlarinin bee Disorder da
kararlilik boélgesini tamimlayamamaktadir. Sonug olarak Genellestirilmig
Morse'un m = 2 formu beklenen degerdir Sekil 13. Morse potansiyelinden
hesaplanan m=2.0 6zel formu igin C,,/C,, oram1 K, kararlilik sinir degeriyle
uyum igindedir.

3.4. Fe-30% Al Alagimi I¢in Kararhilik Hesabi
3.4.1. Genellestirilmis Morse Potansiyeline Gore
30 %Al miktaninda alasim DO; yapida kararlidir [9]. Orgii sabiti

.aov_{j-“-2.897 1 A° dur. Bu 6rgi1 i¢in bce yapida alagimlarn Béliim 1'de verilen
formiilleri kullanilarak bulunan sonuglar Tablo (17-19)'da verildi.
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Tablo 17 Alasgimin DO; Yapisi Igin Genellestirilmis Morse’dan Hesaplanan

Enerji, Zor Ve 2; Parametreleri.Ex10-1! (erg/at), ox 108(dyn/cm?), a, ve a,(A°)

a) a9 E c a2, E o ay E o

2,78 2,9078 | -4,92316 -57,73 2,92686 | -4,98522 -68,05 - - -
2,80 2,8982 | -4,92321 -36,16 - - - - - -
2,82 2,8886 | -4,92357 -19,85 2,9154 -4,98596 -3591 - - - -
2,84 2,8788 | -4,92374 -8,32 - - - - - -
2,86 2,869 -4,9238 -1,142 2,9062 -4,98673 -10,93 - ~ -
2,88 2,8592 | -4,92378 1,93 - - - - -
2,90 2,8494 | -4,92375 1,47 2,8784 -4,9868 33 3,0609 4,52776 -50,28
2,92 2,8394 | -4,42372 -2,21 - - i - - -
2,94 2,8296 -4,92368 -8,61 2,8596 -4,98646 14,13 3,0431 -4,32995 -27,29
2,96 2,8197 | -4,92364 -17,62 - - - - - -

2,98 2,8098 -4,92367 -28,63 2,8408 -4,98599 16,85 3,0251 4,53038 -9,99

3,02 - - - 2,8221 -4,98543 14,63 | 3,0068 - 4,53053 2,41
3,06 - - - 2,8033 -4,98505 872 | 29885 4,53023 10,63
3,1 - - - 2,7802. -4,98504 -1,8 2,9702 | -4,52965 15,31
3,14 - - - 2,7619 -4,9851 -8,85 2,9518 44,§2892 17,71
3,18 - - - - - - 2,9335 4,52818 16,75
3,22 - - - ~ - - 29154 4,52814 14,65
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Tablo 18. Alagimin DO; Yapist Igin Genellestirilmig Morse’dan Hesaplanan;'
| B;ij’ 104(erg/cm21;K1, 10"(erg/cm2);K2, 108 (erg/cm?)% Sonuglarn.

a

m=1,5 By By Bi» B,3 Ky K-
2,80 3,577 2,09 2,066 3,34 -12,5 10,88
2,82 3,229 2,21 2,17 3,035 -8,22 7,53
2,84 2,905 2,342 2,278 2,755 -4,13 4,43
2,86 2,605 2,477 2,391 2,499 0,226 1,528
2,88 2,326 2,61 2,51 2,265 3,5 -1,242
2,90 2,06 2,71 2,633 2,05 7,11 -3,92
m=
2,78 5,78 3,99 3,99 - 4,2 -0,109 1,898
2,82 S 4,123 4,123 4,07 0,14 1,352
2,86 4,72 4,27 4,27 3,953 | 0,416 0,895
2,90 3,45 4,43 443 | 3,82 0,707 0,518
2,94 3,92 4,61 4,61 3,69 1,018 0,213
2,98 3,77 4,81. 4,81 3,55 1,35 -0,025
3,02 3,57 5,01 5,01 3,41 1,7

m=2,5
2,96 1,883 1,367 1,367 1,522 -1,55‘ 2,94
2,08 1,732 1,42 1,42 1,412. -0,51 2,27
3,00 1,589 1,48 1,48 1,292 1,89 1,5
3,02 1,456 1,54 1,34 1,19 3,53 0,82
3,04 1,33 1,606 1,606 1,09 5,1 0,182
3,06 1,22 1,668 1,668 1,007 6,607 -0,43
3,08 1,102 ] 1,736 1,736 0,926 8;1 -1,04
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Tablo 19. Alagimin DO; Yapisi I¢in Genellestirilmis Morse’dan

Hesaplanan C,;/C,, Sonuglan

m=1,5 =2.0 m=2,5
31(A3 Cy/Cyy. Cn/Cyy Ch/Cypy
2,82 1,77 1,408 1,636
2,86 1,52 1,231 1,337
2,90 1,33 1,089 1,06
2,94 1,29 0,976 0,84
2,98 1,21 0,886 0,67
3,02 1,145 0,822 0,58
3,06 1,10 0,791 0,52
3,1 1,05 0,75 0,50
ol
/" ¢ \\ o
492368 | / \
. FARE- \
|
/ i'g! A8
g /3 L
8 4mn| 1 | €] -3
K 1| e 5
= rsty ! e
"'o ,'/ ‘ , ' . u—:\
— ] * b
‘i 492378 | / | | ,
/ | 1*
/
i
402081 Lo Ll P
278 282 294 298

260 ) 290
‘a1 Orgii ParametresifA9)

;Sekilﬁ 18. Genellestirilmis Morse’dan m=1.5 da Alagimin DO; Yapisi
I¢in Hesaplanan Egrilel:]l‘ a) Enerji ve Zar Egrileri
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Sekil 19. Genellestirilmis Morse’dan m=2.0 da Alasimin DO; Yapisi
I¢in Hesaplanan Egriler. a) Enerji ve Zor Grafikleri .
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Sekil 20. Genellestirilmis Morse’dan m=2.5 da Alagimin DO, Yaplsl
l¢in Hesaplanan Egriler, a) Enerji ve Zor Grafikleri,

b) K;ve K, Kararlilik smirlar1’
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a; Orgii Parametresi ;(A°)
() (d)

Sekil 2q, (devam) ) By; Egrileri, ) C11/Cyy Kararlilik Sonuglar .

I11.4.2. Modifiye Morse Potansiyeline Gore

DO; i¢in modifiye Morse potansiyel fonksiyonuna gére hesaplanan

kararlilik sonuglart Tablo (20-22)'de verildi.
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Tablo zo,Aléslmni DO; Yapist Igin Modifiye Morse’dan Hesaplanan Enerji,
Zor ve az.[Exlo -1 (erg/at), o x109 (dyn/cm2), a, ve a, (A°)] 'Parametreleri

i

m=1,5 m =20 m=2,5
ay ag E ] ay E c ay E ]
2,70 - - - 3,1892 -5,0685 -53,33 3,1718 -4,9232 -57,19

2,72 3,2885 -4,9681 -30,11 - - - - - -

2,74 - - - 3,1732 | -50744 | 39,11 . - -
2,76 | 32726 | -49747 | -37,12 - - - 3,1474 | -4,92994 | -3825
2,78 - - - 3,1566 | -5,0752 | -29,05 - - -

2,80 3,2562 -4,9754 -27,55 - - - - - -
2,82 - - - 3,1397 -20747 -221,21 3,1218 -4,9311 -23,91

2,84 3,2392 -4,9747 -17,22 - - - - - -

2,86 - - - 3,1224 -5,0738 -13,05 - - -
2,88 3,2219 -4,9736 -10,55 - - - 30954 -4,92992 -13,42
2,90 - - - 3,1047 -5,072 |- -9,11 - - -
2,92 3,2042 -4,972 -3,22 - - - - - -
2,94 - . - - 3,0865 - -3,07 -5,21 3,0681 | -4,92765 -6,11

2,96 3,1861 -4,9703 1,88 - - - - o -

2,98 - - - 3,0681 -3,0686 -2,02 - - -
3,00 3,1677 -49687 5,22 - - - 3,0402 | -4,92504 -1,39
3,02 - - - 3,0495 |. -5,0672 -0,20 - Co- -

3,04 | 3,149 | -4,9674 7,88 - - - - . .
3,06 - - - 3,0305 | -5,0662 0,8 3,0117 | -4,92274 1,23
3,08 | 3,1301 | -4,9664 10,5 - - - - S .

3,1 . - - 30115 | -5,0657 1,26 - - -

312 | 3,111 | -49657 | 821 . - - Y29833 | 492105 | 2,26
3,14 ) ] - 29923 | -5,0662 | 1,05 - . ;

3,16 3,0917 -4,9661 6,11 - - - - -

3,18 - - - - - - 2,9554 | -4,2016 2,13
324 . . - . - - 2,9277 | -4,9201 1,23
3,30 - - - - - - 2,9004 | -4,92077 | -0,8

74



Tablo 21. Alagimin DO; Yapisi Igin Modifive Morse’dan Hesaplanan B;;,
Kive K, Sonuglan, B;; x105 (erg/cm?), K;x104 (erg/cm?)

ve K,x1010 (erg/cm?) birimindedir.

4
m=1,5 B By, By, By K, Ky
2,80 4,612 2,89 1,486 2,394 2,05 16,72
2,82 4,198 2,313 1,535 2,244 0,7 14,14
2,84 3812 2,444 1,586 2,102 3,42 12,31
2,86 3,453 2,58 1,638 1,97 6,11 10,31
2,88 3,118 2,723 1,694 1,843 8,79 8,52
2,90 2,806 2,872 1,75 1,725 11,47 6,81
2,9 2,516 3,029 1,81 1,614 14,15 5,13
2,94 2,216 3,193 1,872 1,51 16,84 3,6
2,96 1,995 3,365 1,936 1,41 19,55 2,02
2,98 1,762 3,545 2,003 1,316 2228 | 0,54
3,00 1,545 3,734 2,074 1,229 25,05 -0,9
= .
2,80 2,83 1,31 0,99 1,65 -3,37 6,38
2,82 2,57 1,39 1,03 1,54 -1,52 5,40
2,84 1233 1,47 1,07 1,44 0,32 4,50
2,86 2,10 1,56 1,11 1,35 2,13 3,67
2,88 1,89 1,65 1,15 1,25 3,94 2,88
2,90 1,7 1,74 1,18 1,17 | 5,74 2,14
2,9 1,52 1,84 1,23 1,08 7,52 1,42
2,94 1,35 1,94 1,27 1,02 932 .| 0,73
2,96 1,18 2,05 1,2 0,94. 11,1 0063
2,98 1,04 2,16 1,37 0,87 12,90 -0,59
3,00 0,90 2,28 1,42 0,81 14,80 -1,25
m=25
2,80 2,73 1,22 0,96 1,63 -4.13. 5,92
2,82 2,47 1,29 0,99 1,52 2,25 4,97
2,84 2,23 1,37 1,04 1,42 - 0,39 4,10
2,86 2,01 1,46 1,07 1,32 1,41 3,27
2,88 1,80 1,55 1,11 1,22 3,26 2,52
2,90 1,60 1,65 1,16 1,14 5,07 1,79,
2,9 1,42 1,74 1,20 1,06 6,87 1,10
2,94 1,25 1,85 1,25 0,98 8,68 0,43
2,96 1,10 1,95 1,29 0,91 10,4 0,22
2,98 0,95 206 | 1,34 0,84 12,3 -0,86
3,00 0,81 2,18 1,39 0,77 14,1 -1,5
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Tablo 22. Alagimn DO, Yapist [¢in Hesaplanan Cy,/C,, Sonuglan

m=15 m=2.0 m=2,5
;A% C1/Cyy Cu/Cir Cy/Cyy
2,80 1,346 1,35 1,366
2,82 1,309 1,314 1,33
2,84 1,271 1,275 1,292
2,86 1,231 1,236 1,253
2,88 1,19 1,194 1,212
2,90 1,147 1,151 1,269
2,92 1,101 1,106 ° 1,125
2,94 1,054 1,05 1,078
2,96 1,004 1,008 1,028
2,98 0,951 0,956 0,976
3,00 . 0,896 0,900 0,921

Ay i ®
ﬁ e —} %

1 . . - — 4 10
| Kararlilik Bdlgest P St

|
49850 | oy

1',
g | W
' © 49681 | ‘NE
:&‘ ‘ R
oy >
9 l %\
< |a4g708 } | ali o
= l =
| &~ ‘ "
o ' L) S

40731 |

4,675 '
272 28 288 2906 304 312
31 Orgii ParametresifA°)
(a)

- Sekil. 21. Modi ’ =
S fiye Morset dan m=1.5 da Alagimn DO; Yapis1 I¢in
! Hesaplanan Egriler, a) Enerji ve Zor Grafikleri .
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Sekil 21. (devam) b) Kive K, Kararlilik siirlart ¢) By; Egrileri.
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a1 Orgi PaEa;netresi;@ﬁ
a .
$ekil 22. Modifiye Morse’dan m=2.0 da Alagimin DO, Yapist Igin

Hesaplanan Egriler.: a) Enerji, Zor Egrileri
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Sekil 23.Modifiye Morse’dan m=2.5 da Alagimin DO Yapis: Igin. .
Hesaplanan Egriler. a) Enerji ve Zor Egrileri. b) K, ve K, Kararhlik Egriler: .
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Sekil 23. (devam)c) By; Egrileri. d) C,,/C,, Kararliltk Simrlar.

DO; yapinin sonuglarina baktigimizda Sekil (18-20)'den sade Sekil
(19)un kararliik sinirlarim iyi tanimladigy gorilir. Bu yapr icin de
genellegirilmis Morse potansiyel fonksiyonundan hesaplanan  m=2 &zel
formu beklendigi gibi kararlilik sartlarim agiklamaktadir. Buna gore m=2
formu genellegtirilmis Morse 'ta kararlihik bolgesini en iyi gekilde
tanimlamaktadir. Bu yapi igin de C,/Cy5, m=2.0 6zel formunda Morse

potansiyeli sonucunda uygun oldugu goriildi.
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BOLUM 4

SONUC VE TARTISMA

Bu galismada, Fe(, ,-Al, sistemlerinin x=0; 0,25 ve 0,30degerleri
i¢in ayri ayrt mekaniksel kararlihg incelendi. Yani x = 0 igin bee yapidaki;
I'e'in, x = 0,25 i¢in disorder yapidaki Fe-Al'un ve x= 0,30 igin DO; yapinin
kristal yapr kararliliklart Born [I~14] kriterlerine ve Milstein [2-4]
tamimlarina gore incelendi. Boliim 111 de agiklanan matematiksel hesaplama
metodlar1 hem genellestirilmis Morse [13] hem de modifiye Morse [12]
potansiyel enerji fonksiyonlarina ayrt ayri uygulandi. Bu iki cisim merkezi
etkilesme potansiyelleri her ii¢ kristal orgii (Fe, disorder ve DO;) igin ayr
ayri parametrize edildi. Bu kristal orgiileri en iyi tanimlayan potansiyel
parametrelerini bulabilmek igin Girifalco ve Weizer [13] metoduna goére

Akgiin [23] modeli uygulandt.

Kristal 6rgiilere genellestirilmis Morse potansiyelih  m=1,5, 2.0 ve

2.5 degerleri igin uygulayarak:
a) bee yapidaki Feigin bulunan enerji ve zor edrileri Sekil 7 ve Sekil 8'de
B;; enerji yogunluklan da Sekil 7c ve Sekil 8c'de C,;/C,, elastik sabit

oranlart da Sekil 8d' de verildi.

b) Disorder yapiigin hesaplanan enerji ve zor efirileri Sekil 12a, 13a, 14a'da,

Bi_i ve C,/C,, egrileride sekil 12c, 13c, 14c, 14d'de verildi.

¢) DO, vapidaki enerji zor egrileri Sekil 18a, 19a, 20a da B;; ve C,,/C,;
cgrileride Sekil 18c, 19c, 20c ve 20 d'de verildi.
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Modifiye Morse potansiyel enerji fonksiyonu yine m=1.5, 2.0, 2.5

degerleri igin uygulanarak :

a) bee Fe igin bulunan egriler Sekil (7,8,10,11)'de

b) Disorder yapt igin bulunan egrileri Sekil (15,16,17)'de

¢) DO; yapr igin bulunan egrilerde Sekil (21, 22, 23)'de verildi.

Bu sekiller Born kriterlerine gore yorumlanarak iki-cisim merkezi
etkilegmeli potansiyellerin, Fe ve Fe-bazli alagimlarda mekaniksel kararliligs

incelemekte basarth olup olmadiklart sonucu goriilebilir.

Girig boliimiinde, baz1 fcc ve bee metallerin mekaniksel kararliliginin
incelendigini fakat alasimlarda hi¢ ¢alisiimadig belirtilmistir. bee Fe igin
Milstein |2] tarafindan Bornkriterlerini klasik Morse potansiyel enerji
fonksiyonu kullanilarak hesaplandi ve sonugda bu potansiyelin basarih

oldugu not edildi.

Bu galigmanin, Fe(, -Al, sistemi iizerindeki ¢aliymalarimiza 191k
tutacagina inanarak buldugumuz degerler tizerindeki degerlendirmemizi
Milstein [4] tarafindan yapilan ¢aligmalara gére; fcc Orgiilerde C;,/C;,
orant 1.4 ile 2.00 arasinda olusurken, bee orgiiler i¢in bu oran maksimum
1,36 olabilmektedir. Born [14] kriterlerine gore ise r=r, denge durumunda
kristal orgiiniin enerjisi minimum ve uygulanan zor da sifir olmalidir.
Kristale diganidan [100} dogrultusunda uygulanan kuvvet nedeni ile 6rgi
parametresinin de@istigi ve buna bagh olarak da enerji ve zorun arttif

poriilmektedir.
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Kararl: bolgenin iist smirinda C;,=C,, olurken enerji ve zor
egrilerinde ikinci bir doniim noktast gozlenmektedir. Yine denge durumunda
B,,>B,; iken a, 6rgii parametresindeki artisa karsilik By, deki azalma daha

hizlr oldugundan belirli bir yerde B,,>B;, olmak tadir.

bec  Fe igin genellestirilmis Morse potansiyelini  kullanarak
buldugumuz sonuglar Sekil £6} ile aymdir. Yine bee Fe igin modifiye Morse
potansiyeli kullamilarak m =1.5, 2.0, 2.5 degerleri igin bulunan Sekil
(9,10,11) daki sonuglar ise iyi degildir. Fe(,_x)—Al(x) sisteminin Disorder ve
DO, yapilan igin ayrt ayrt bulunan Sekil (12, 13, 14, 18, 19 ve 20)'deki
sonuglardan yalniz genellestirilmis Morse potansiyelinin m=2 degerine gore
bulunan sonuglar1 daha iyidir. Yine Disorder ve DO_; yapilari igin Modifiye
Morse potansiyeline goére bulunan sonuglar ise oldukg¢a kotiidiir.
Genellestirilmis Morse potansiyel parametrelerinin m=2 degeri igin
hesaplanan degerleri kullanilarak Fe-Al alagtmimin Disorder ve DO,
yapilarina ait elde edilen enerji ve zor egrilerinin Fe igin bulunmus olan
egrilere benzedigi goriildii. Bu benzerlik, Fe iizerindeki Milstein'in
caligmasint baz olarak Fe(,_,-Al, alagimi iizerinde mekaniksel kararlihgin
incelenebilece§i baslangig diisiincemizi dogrulamaktadir. Yine disorder,
DO; ve Fe i¢in Morse potansiyelinde hesaplanan m =2.0 6zel formunda
C,,/C,, kararlihk sinirlarinin, aym potansiyeldeki §zeiform da elde edilen

K, kararlihk simirlariyla yaklagik olarak uyum igindedir.

Najafabadi ve Kalonji [5] Iennard-Jones, Johnson I Klasik Morse
potansiyel enerji  fonksiyonlarin1  kullanarak Fe, Cu, Ni ve Ag
clementlerinin mekaniksel kararhihigint incelediler.Sonug¢ da: Lennard-Jones
potansiyelinin fcc orgiiler igin kararh yapilari, Johnson ve Klasik Morse
potansiyellerinin ise bec kristaller igin kararlh yapilan daha iyi

tantmlayabilecegi belirtildi. Ayrica bu aragtirmacilar her merkezi-
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etkilesmeli  potansiyellerin  materyallerin  mekaniksel  kararlihigina
uygulanmast gerektigini onemle vurguladilar. Bu nedenle bu g¢aligmanin
amact ise, son zamanlarda tamimlanan ;/e hi¢ uygulanmayan modifiye
Morse potansiyeli [12] ile gergeklestirilmis, Morse potansiyelinin m
parametresine bagh (m=1.25; 1.5; 2.0; 2.5;3.0 ve 3.5) alt1 de@isik halinin
bee metal ve alagimlara uygulanmasidir. m= 1.25; 3.0 ve 3.5 degerleri igin
bulunan sonuglar diger degerlerine gore ¢ok iyi olmadigindan ve asin
tekrardan kagmmak igin tez icerisinde verilmesi Sekil (13a, 19a)'dan
goriilldiigii gibi, bu galisma Morse potansiyel enerji fonksiyonunun bee Fe'de
oldugu gibi  Fe(_(-Al, alasgim sisteminin disorder ve DO; yapilarinin
kararhiligini  agiklamada  basarthh  odugunu fakat modifiye Morse
potansiyelinin bee Fe ve Fe-bazi alagimlarinin mekaniksel “kararliligin

aciklamada basarisiz oldugunu agikca gostermektedir.
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EKLER



1 GENEL MORSE POTANSIYELINEGRE G-W MET. PARAMETRIZE
10 R=-1.77E-12

20 INPUT "A=";A

21 Yy=2

25 L=2.145€E-08

28 V=(L)"~3/2

30 FOR T=1 TO S000

40 A=A+.0001

41 X=0;Y=0;W=0;Z=0;E=0;P=0

SO FOR Mi=1 TO 11

60 FOR M2=1 TO 11

70 FOR M3=1 TO 11

BO N1=M1-6

90 N2=M2-6

100 N3=M3-6

110 IF N1/2=INT(N1/2) AND N2/2=INT(N2/2) AND N3/2=INT(N3/2) OR N1/2<>
ND N2/2<>INT(N2/2) AND N3/2<>INT(N3/2) THEN GOTO 130 ELSE GOTO
130 NNN=SER (N1~2+N2°~2+N3~2)

140 IF NNN<>O AND NNN~2<27 THEN GOTO 150 ELSE GOTO 310
150 J=YY*((1/NNN)+A)I*EXP (—NNN*YY*A)

160 X=X+J

170 G=C((1/NNN)+YY*A)*EXP (—YY*NNN*A)

180 Y=Y+G

190 B=(X/Y)"~(1/(YY~1))

200 S=(BAYY*EXP (~YY*NNN*A))/ (NNN*(L/2))

205 F=(YY*B*EXP (—NNN*A) )/ (NNN* (L /2))

210 W=W+S

215 P=P+F

216 U=(W-P)

220 D=(2%Q*(YY=1))/U

230 H1=(QR/(18%(L/2>"3))

231 H2=(D/(72%(YY-1)%(L/2)"4))

235 H=H1+H?2

240 T=B YY* (2%AXYY+YY 2%A2%NNN) *EXP (—~NNN*YY*A)
242 I1=1+T

246 C=(2%YY*A+YY*A2%NNN) *B*EXP (—NNN%*A)

247 E=E+C

248 RRT=(Z-E)

250 K=RRT*H

310 NEXT M3

320 NEXT M2

330 NEXT M1

331 O=K*1E-12

332 FARK=0-6.800001E-02

334 PRINT "FARK=";FARK

335 PRINT "a=";3A

336 IF FARK>=—-.0001 AND FARK<=.0001 THEN GOTO 350 ELSE GOTD 340
340 NEXT T

350 PRINT "A=":A

352 PRINT "B=";B

354 PRINT "D=";D

356 PRINT "K=";K

360 END



S INPUT "METAL ADI=", METALS

10 R=-1.777E-12

12 IF Q>0 THEN 13 ELSE 15

13 PRINT "baglanma enerjisinin (-) isaretini unuttunuz"
14 GOTD 10

15 M=2

20 0=2.145E-08

25 INPUT "AlfaxOrgi sabitinin Yarisint ilk degerini Giriniz=",A
30 BULK=6.8E+10

35 CLS

40 FOR T=1 TO 3000

S50 X=0:Y=0:7Z=0:W=0:P=0:R=0:J=0:U=0

60 A=A+,00000t

70 FOR M1=1 TO 11

80 FOR M2=1 TO 11

90 FOR M3=1 TO 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 0OR N1/2<>N1\2 AND N2/2<>N
/2<>N3\2 THEN 160 ELSE 320

160 MJI=SQR (N1"24N272+N3~2)

170 IF MJ72<=27 AND MJ<>0 THEN 180 ELSE 320

180 HI=EXP(-A*MJI)* ((MJ)I)~(—-1)+A)

190 X=X+H1*M

200 HZ2=EXP (—M*A¥MID)* ((MJ"(-1)+M*A))

202 Y=Y+H2

205 G= X/Y

210 REM Beta Parametresinin Hesaplanmasi..ooee e cveecrnoreennsns c e e mnas
220 B=(G)X™(1/(M~-1))

230 H3=EXP(-M*MJ*A)* (MI*0)"(~1)

240 W=W+H3

250 HA=EXP (—MJ*Q)* (MI*0)"~(-1)

260 R=R+H4

270 L=(B"M*W-B*M*R)

280 V=2#(M-1)*0Q

282 REM "D" Parametresinin Hesaplanmasi...... f e e e s e s earsaaa e -
285 D= v/L

290 SD=EXP (-M*AXMI ) * (2¥M*QA+M"2¥A"2%MT)

300 P=P+SD

310 MC=EXP(—MJI*Q)* (2#M*QA+M*QA"2%MT )

312 U=U+MC

314 RT=D*(72%* (M-1)%0"4)~(-1)

316 K=%(18%D"3>7(-1)+ (B "M*P-B*U)*RT

317 LOCATE 4,20 :PRINT "HESAPLAMA ISLEMI DEVAM EDIYOR........"
318 LOCATE 10,20:PRINT "BULK=";K

319 LDCATE 18,22:PRINT "a=":A

320 NEXT M3

330 NEXT M2 -

340 NEXT Mi

350 FARK=(K#1E-10)-BULK*1E-10

355 PRINT "FARK="3;FARK

360 IF FARK>=-.0001 AND FARK<=_.0001 THEN 375 ELSE 370
370 NEXT T

375 PRINT "METAL=",METALS$

380 PRINT "A=";A

385 PRINT "A=":A

390 PRINT "B=";B

395 PRINT "B="3;B

397 C=L0OG(B)

400 REM Alfa Parametresinin Hesabi......... e reases
402 ALFA=A/0

404 PRINT "alfa=";ALFA;"(cm)™~(-1)"

405 REM Denge Mesafesinin Hesaplanmas:............ “.s



407
410
430
440
444
446
448
450
460
470
500
570
580
590
600
610
620

RO=C/ALFA

PRINT "RO=";RO;"cm"

PRINT "D=";D;"erg/cm"

GOSUB 500

LOCATE 8,20:PRINT "Metalin Adi1=",METALS$

LOCATE 10,20:PRINT "Alfa =",ALFA

LOCATE 12,20:PRINT "Ro=" ,RO;"cm"

LOCATE 14,20:PRINT "D=";D;"erg/cm"

LOCATE 16,20:PRINT "Beta=";B

END

CLS

LOCATE 5,10:PRINT CHR%(201);STRING%(59,205);CHR$(187)
FOR I=6 TO 19

LOCATE 1,10:PRINT CHR%(186): LUOCATE 1,70:PRINT CHR%(186)
NEXT I

LOCATE 20,10:PRINT CHR$(200);S5STRING%(59,203);CHR%(188)
RETURN



ITERASYON YONTEMI ILE KOK BULMA
Modifiye Morse Potansiyeli

REAL R,NI,N,ALPHA,LC
REAL L ,NN,N1,N2,N3,C
open(l,file='yas.dat’)

print*,’al degerini girniz’
read(*,%) al

Metal icin giris parametreleri

alfa=1.29498e8
ro=2.976e-8
d=1.2706e-20
sm=1.3
sabit=d/(sm-1)

PRINT*,’taranacak bolgenin altini?

READ(* ,*)cc

PRINT #,'ust sinirini giriniz’

READ(» ,#*)CC1

print#*,’tahmini a2 artis miktarini giriniz?’

read(*, *)CC2

DO 100 AJ=CC,CC1,CC2

SUM=0,

A2=AJ

DO 2 I1=1,21

N1=I1-11

DO 3 12=1,21

N2=12-11

-DO 4 13=1,21

N3=13-11
ifinl/2.eq.int(nt/2).and.n2/2.eq.int(n2/72).and.n3/2.eq.int(n3/
*GOTO B
ifinl/2.ne.int(nl/2).and.n2/2.ne.int(n2/72).and.n3/2.ne.int(n3/
*goto B

goto 4

R=0.5# (SORT (a1l #*¥2#n1 ##2+a2%#2% (N2#%2+N3%%#2)))
IF(R.EQ.0.0R.R.GE.34.) GOTO 4
Boyutan gelen carpanlar

X=1€-8
Y=1E+OQ

hm=exp(-sm*al fa*(r¥x—vro))
hn=exp(-alfa*(r*x~-ro))
hni=hn*{(sm/r)+sm*al fa)
hmi=tbim%((1/r)+sm*al fa)
hk=(hnl-hm1)*(1/r**2)
h=Hk*n2%%?2

SUM=-SUM+H

CONT IMUE
CONTINUE
CONT IWIE
WRITE § % ,%)A2,SUM

NWa

fif@?bm.ge.O) goto 101

100  CONTINUE



101 write (%,%)7a2=?' ,a2,’sigma=",sum
suml=0,
sum2=0.
sum3=0,
do 5 jl=1,21
nl=j1-11
do 6 j2=1,21
n2=j2-11
do 7 j3=1,21
n3=;3-11
ifinl/2.eq.int(ni/2).and.n2/2.eq.int(n2/2).and.n3/2.eq.int(n3s2)
*goto 9
ifinl/2.ne.int(nl/2).and.n2/2.ne.intin2/2).and.n3/2.eq.int(n3/2)
*goto 9
goto 7
9 r=.5%(sqrt(al**2¥n]1*¥x2+32%%2% (N2%%*2+n3%%2)))

if(r.eq.0) goto 7
ha=exp(—sm*al fa*(r¥*x~ro))
hb=exp(—al fa*(r*x~ro))
hi=C(ha-sm*hb)/r

suml=sumil+hl

hmb=(1/r*%#3)* (sm*hb~-ha)
hnb=(sm*al fa/r*%x2)*(hb-ha)
hkl=Chmb+hnb)

h2=C(hk1*n]**2)

sum2Z2= sumZ2+h2

h3=(n2%%x2%xhk1)

sum3=sum3+h3

continue

continue

continue

e=sabit*suml /x

write(*,%)’al=’ al,’Enerji=’,e
write(l,®)al,e
sl=sabit#*al*¥y*sum22/ (a2%%2%x¥%3)
sZ2=sabit*y*sum3/al*x#*%x3

u o~

write(*, *®) Tai='",.1,’gl=',51
write(l,%) al,sl
write(*,%) Tal=’,al,’s2=’,s52

write(l,%*)al,s?2
end



n OO0

N W R

100
101

a2 ¢2=0 icin iterasyon yontemiyle bulunmustur
elastik modullerden C11/C12 kararlilik orani
DOUBLE PRECISIONCA-H,D-Z)

REAL R,NI,N,ALPHA,LC

REAL L ,NN,N1,N2,N3,C

open(l,file='yas.dat’)

print*,'al degerini girniz’

read(*,*) al

Metal icin girvis parametreleri
m=2

alfa=1.3885e+8

ro=2.845e-8

d=6.678Be-13

sabit=d/(m-1)

PRINT*,’taranacak bolgenin altini?’
READ(* ,*)cc
PRINT %*,'ust sinirini giriniz’
READ (%, #)CC1
print*,’tahmini a2 artis miktarini giriniz’
read(*,*)CC2
al=al+0.00
DO 100 AJ=CC,CC1,CC2
SUM=0.
A2=AJ
DO 2 I1=1,11
N1=I1~-6
DO 3 12=1,11
N2=12-6
DO 4 13=1,11
N3=13~-6
IF(NT1/2.EQ.INT(N1/72) .AND.N2/2.EQ.INT(N2/2).AND.N3/2.EQ. INT(N3/2)
*G0OTO 8
IF(N1/2.NE.INT(N1/2) . AND.N2/2 . NE.INT(N2/2) . AND.N3/2.NE.INT(N3/2)
*G0OT0 8B
GOTO 4
R=0.5*%(SORT (a1l *#*¥2*Nn1*#2+32%*#2% (N2*#*2+N3**2)))
IF(R.ER.0.DR.R.GE.34.,) GDTO 4

Boyutan gelen carpanlar

X=1&E-8
Y=1E+8

h=Y*((exp(-al fa®x(r¥X-ro))-exp(-mxalfa®x(rxX—rol)))/R)I¥N2%¥x2

SUM=SUM+H

CONTINUE

CONT INUE

CONT INUE
WRITE(*,*)al,A2,SUM
if(sum.qge.0) goto 101

CONT INUE

write (#,#)'a2=7?' a2,'sigma="',sum
suml=0,

sum2=0.

sum3=0,

sumd4=0.

do S j;i=1,11

nl=;i—-6



o

do 6 j2=1,11

n2=j2—-6

do 7 j3=1,11

n3=3;3-6
IF(N1/2.EQ.INT(N1/2).AND.N2/2.EQ.INT(N2/2).AND.N3/2.EQ. INT(N3/2) .
*GOTO 9
IF(N1/72.NE.INT(N1/2).AND.N2/2.NE.INT(N2/2).AND.N3/2.NE.INT(N3/2) .
*GOTO 9

goto 7

r=.5%(sqrt(al**2#n1*¥k2+a2%%2% (N2¥X2+N3%%2)))
if(r.eq.0) goto 7

cc=—C(alfa*{r¥x~ro))

hl=exp(cc)
h2=Calfa+y/(2%r))xhlxxm—(alfa/2+y/ (2%r))%hl
h3=(al fa*y*%x2/r*¥%2)xh?2

hd=n1%*%4%h3

suml=suml+hg

hS=n1%##2%¥N2*%2%h3

sum2=sum2+h3S

he=n2**4%xh3

sum3=sum3+h6

R7=N2%%2%¥N3%*%*2+*h3

sumd4=sumd+h7

continue

continue

continue

ao=2.87E-08

cli=ao/2%suml *sabit

cl2Z2=ao/2¥sum2Z2%*¥sabit

cZ22=ao/2%sum3*sabit

c23=ao/2*sumd*sabit

ca=cll/ci2

cb=c22+c23-2%(cl2*%2)/cll
write(x,%)’c11=?,cll ,’ca=',ca,’cl2=',c12 ,'cb=’,cb
end



nOaa

A NN

NWA

100
101

az ¢2Z2=0 1c1n 1terasyon yontemiyle bulunmustur
enerji ydunluklarindan kararliligin bulunmasi

DOUBLE PRECISION(A-H,0-7)
REAL R,NI,N,ALPHA,LC

REAL L ,NN,Ni,N2,N3,C
open(l,file=’'yas.dat’)
print*,’at degerini givrniz’
read(*,%*) al

metal icin giris parametreleri
yy=2

alfa=1,3885e+8

ro=2.8450e—-8

d=6.683e-13
sabit=(d/(yy-1))*le-16

PRINT*,’taranacak bolgenin altini?’
READ (%, *)cc
PRINT *,'ust sinirini giriniz’

READ (% , ®)CC1
print*,’tahmini a2 artis miktarini
read(*,%*)CC2
al=al+0.00

DO 100 AJ=CC,CCt,CC2

SUM=0.

A2=AJ

DO 2 I1=1,11

N1=I1-6

DO 3 12=1,11

N2=12-6

DO 4 I3=1,11

N3=13-6

giriniz’

IF(N1/2.EQ.INT(N1/2).AND.N2/2.EQ.INT(N2/2) .AND.N3/2.EQ. INT(N3/2)

*307T0 8

IFC(N1/2.NE.INT(N1/2).AND.N2/2.NE.INT(N2/2) .AND.N3/2.NE.INT(N3/2)

*GOTO B
GOTO 4

R=0.5* (SART (a1l *¥*¥ 2% N1 *#¥2+32%*#2% (N2**2+N3*%2)))

IF(R.EQR.0.OR.R.GE.34.) GOTO 4
Boyutan gelen carpanlar

X=1€-8
Y=1E+8

h=Y#*((exp(—alfa*(r¥X—-ro))-exp(-yy*al fa*(r*¥X—-ro)))/R)I*N2x%2

SUM=SUM+H

CONT INUE

CONT INUE

CONTINUE
WRITE(*,%*)al,A2,5UM
if(sum.ge.0) goto 101

CONTINUE -
write (*,%)'a2=?',a2,'sigma="',sum
suml=0,
sum2=0.
sum3=0,
sum4=0,
sum5=0.
sum6=0,



g, N

do 5 jl=1,11

nl=j1-6

do 6 j2=1,11

n2=j2-6

do 7 j3=1,11

n3=j3-6

IF(N1/2.ER.INT(N1/2).AND.N2/2.ER.INT(N2/2).AND.N3/2.EQ.INTI(N3/2))
*GOTO 9

IF(NTI/2.NE, INT(N1/2).AND.N2/2.NE.INT(N2/2) .AND.N3/2.NE.INT(N3/21)
*#GOTOQ 3

goto 7

r=.9%(sqrt (al*¥*#2¥n]1*%k2+a2%%2% (N2XX24+N3XR2) D)

if(r.eq.0) goto 7

cc=—(Calfa*(r¥x—ro))
hi=exp(cc)

h2=(yy*al fa/(x*r))*hl*xyy—(alfa+l/(x*r))*xhi
h3=(yy*al fary**2/r¥*%2)%h?2
hd=nl#*%x4%h3

suml=suml+hdg
hS=n1%%2#N2%*2%h3
sum2=sumzZ+h3

he=n1%**%x4%h3

sum3=sum3+hbt
M7=N2%*2%*N3*%2%h3
sumd=sumd4d+h7
T=(Y*yy#*alfa/r)*(hl-hl#**yy
tl=t*nlxx2 a
t2=tw¥n2%xx%2

sumS=sum3+t1

sumb=sumb+t2

continue

continue

continue

ao=2.87E~-08
bl1=(.25*%suml *al **2+ S*¥sumS) *sabit
bl2=.25#%sum2*al*a2*sabit
b22=(.25*sum3*aZ2**2+ ,S*sumb ) *sabit
b23=.25%sumd*a2#%2%¥sabit
k1=b22-b23
k2=bl1%#(b22+b23)-2%¥(b12%%2)
write(*,%¥)'bll="' ,bll ,’bi2=',b12,'b22="?,b22 ,'b23=7,b23
write(* »)'kl="' ki1 ,'k2="',k2

end



