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Ozet: Gomiilmiis Atom Metodu (Embedded Atom Method - EAM), atomlar arasindaki fiziksel etkilesmeleri modellemek
i¢in yaygm olarak kullanilan bir metottur. EAM yaklasimmn, itici ve ¢ekici etkilesme fonksiyonlarma gore farkli
uygulamalar mevcuttur. Bu ¢aliymada, nikel metali i¢in Sutton-Chen EAM fonksiyonlarinin parametreleri; metalin deneysel
orgii sabiti, kohesif enerjisi, hacim modiilii ve elastik sabitleri kullamlarak belirlenmistir. Fonksiyon parametrelerinin
gecerliligi, Parrinello-Rahman molekiiler dinamik benzetimi yardimiyla incelenmistir. Benzetim caligmalari sonunda, erime
sicakligl, 300K de radyal dagiim fonksiyonu ve bazi termodinamik 6zellikleri hesaplanmistir. Elde edilen sonuglar,
deneysel veriler ile karsilastinimistir.

Anahtar Kelimeler: Nikel, EAM, Molekiiler dinamik

Molecular Dynamics Simulation of Nickel Using Embedded Atom Po@éntial

Abstract: Embedded atom method (EAM) is an approximation for modelling of the physical interactions among atoms.
There are some different applications of EAM with respect to the functions representing attractive and repulsive interactions
among atoms. In this study, the parameters of the Sutton-Chen functions are determined for nickel by using experimental
lattice constant, cohesive energy, bulk modulus, and elastic constants of the metal. Validity of the obtained parameters has
been examined by means of the molecular dynamics simulations proposed by Parrinello-Rahman. At the end of these
simulations, some useful properties of the metal, such as melting temperature, radial distribution function at 300K and a few
other thermodynamic parameters, are obtained. The obtained results have been compared with the experimental data.
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Giris ;
modellenmesinde oldukc¢a basartli-sonuglar kaydetmis
ve giiniimiize kadar farkli bakis agilanyla
gelistirilmigtir [5-7]. Bu metodun, ge¢is metalleri
disindaki elementler igin uygulamalar ise oldukga
sinirlidir. Yakin zamanlarda, Cakmak ve arkadaslari
[8,9] tarafindan alkali metal Li i¢in SC-EAM
parametrelerinin tayini ve martensitik donisiimin
atomik etkilesme mesafesine baglihgini inceleyen MD
benzetimi  tzerine ¢alisma  yapilmstir.  NtH
toplulugunu esas alan Karimi ve arkadaslari [10], 256
atomlu Ni sisteminin EAM yaklagimi ile 1sisal
dzellikler tizerine yaptiklari ¢alismada 1sisal genlesme
katsayisint, deneysel 1sisal genlesme katsayisindan
yaklasik %38 hatali hesaplamiglardir.

Bilgisayar benzetim yontemleri, maddelerin fiziksel
ozelliklerinin ~ atomik  olcekte  teorik olarak
calisiimasinda yaygin olarak kullanilir. Bu yéntemler
icerisinde yer alan Molekiiler Dinamik (MD) y6ntemi,
sistemdeki pargaciklarin zamana bagli davranslarinin
incelenmesine izin vermesi nedeniyle onemli bir
ayricaliga sahipti. MD hesaplamalarindan dogru
sonuglarin elde edilmesi ise atomlar arasindaki fiziksel
etkilesmelerin gergege uygun olarak modellenmesine
baglidir [1,2]. Atomik etkilesmelerin
modellenmesinde c¢esitli matematik fonksiyonlardan
yararlanihr.  Genel olarak  Potansiyel  Enerji
Fonksiyonu (PEF) adi verilen bu fonksiyonlar ve
fonksiyon parametreleri, deneysel, yari-deneysel ve
teorik olarak belirlenmekte olup, modellenecek  Nikel metali; hem bilimsel agidan hem de teknolojik
sistemnin ozelliklerine gore gesitlilik gdstermektedir  uygulamalar agisindan incelemeye deger bir gegis
[3]. Bununla birlikte, metalik  sistemlerin metaldir. Bu caligmada, nikel metali igin EAM
modellenmesi amaciyla kurulan ve' ¢ok cisim fonksiyon parametrelerinin belirlenmesi ve 1372
etkilesmelerini iceren birkag PEF bulunmaktadir. ik  atomlu bir nikel model sisteminin termodinamik ve
defa 1984 yilinda Daw ve Baskes [4] tarafindan ortaya  yapisal ozelliklerinin, sekil ve hacimce degisebilen bir
atilan Gomillmiis Atom Metodu (Embedded Atom  hiicreyi destekleyen MD yontemiyle incelenmesi
Method - EAM), ozellikle gegis metallerinin  amaglanmistir. Bu amagla, Sutton ve Chen (SC) [7]

28






tarafindan diizenlenen EAM semasi kullanilarak,
nikele ait PEF parametreleri belirlenmistir. Daha
sonra, MD hesaplamalari yardimiyla sistemin erime
sicakhigt (Tw), 300K sicakhktaki kati fazin yapisini
incelemek icin radyal dagilim fonksiyonu (RDF)
egrileri  ve lineer termal genlesme katsayisi
belirlenmistir.

Gomiilmiis Atom Metodu - EAM

EAM yaklasiminda kristal igindeki bir atomun
enerjisi, elektrostatik itici (merkezi etkilegmeler)
enerjilerin toplamt  ile  atomun  bulundugu
koordinattaki  elektronik  yik  yogunlugundan
kaynaklanan gémme enerjisi terimlerinin  toplami
olarak tammlanir. Buna gére. N atomlu bir kristalin
toplam potansiyel enerjisi,

NI 1N
Ey =35 200 +Gi(p) | ()
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seklinde verilir [4]. Burada, (/)(I;-j) ikili etkilegme

fonksiyonu, G{p;) ise bir i atomunu p; elektronik yiik
yogunlugunun  bulundugu  bir  Orgi  noktasina
yerlestirmek igin gereken ve gdmme enerjisi olarak
bilinen bir fonksiyonu temsil eder. p; ifadesi, i
atomunu cevreleyen komsu atomlarm atomik yiik
yogunluklarinin toplami seklinde hesaplanir:

N
p; =2 p"(r) )
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Boylece. EAM yaklagiunda: ikili PEF ¢(r,). atomik
viik yogunluk fonksivonu p“(ry) ve gémme cnerji
fonksiyonu Gi(p;) olmak tizere niikleer koordinatlara
bagh ti¢ fonksiyon bulunur. Bu fonksiyonlar. Sutton
ve Chen tarafindan sirasiyla.
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seklinde tanimlanir {7]. Burada: € enerji boyutunda bir
parametre, @ kristalin orgii sabiti, ¢ boyutsuz bir sayt.
n ve m degerleri ise tamsayilardir. Bu dort potansiyel
parametresi. maddenin  deneysel  drgit sabiti (aq).
kohesil enerjisi (£, hacim modili (B,). alomik
hacmi (FCC birim hiicre icin Q:uo}/él) ve Pe=C))-Cly
seklinde  tamimlanan  Cauchy  basing  degerleri
kulfanilarak belirlenmektedir. Bu ¢alismada, n, m ve ¢
parametre degerleri.

n=3 (@B, /E @B, /E)+1] (©6)
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kristal 6rgii noktalar: (r;) tizerinden alinan bir toplamla
belirlenir[11]. Parametrelerin belirlenmesinde
kullanilan madde ozellikleri Tablo 1 de ve hesaplanan
EAM fonksiyon parametreleri Tablo 2 de verilmistir.

Tablo 1. FCC birim hiicreli nikelin bazi madde
ozellikleri. Elastik sabitleri ve hacim modiilti degerleri
GPa biriminde verilmistir.

o 5 QA ~

(Al (A) V) (K Cn Co | Cu | B

220 | 3.52 | 1090 | 445 | 1728 | 257 | 165 | 93 | 188

150 ik} 02 13 1) 1y [t {4l

Tablo 2. Nikel icin belirlenen SC-EAM fonksiyon
parametreleri.

£(ecV) a(A) ¢ n m

1.5707x107 3.52 39.432 9 6

Molekiiler Dinamik Yo6ntemi

MD yontemi, aralarindaki fiziksel etkilesmelerin
potansivel enerji fonksiyonlariyla tanimlandigi ve
Newton hareket denklemlerinin belirlendigi istatistik
mekaniksel bir parcaciklar toplulugu igin, hareket
denklemlerinin sayisal ¢oziimleriyle elde edilen bir faz
uzayinda minimum enerjili  bir nokianimn elde
edilmesini amaglar. Minimum enerjili noktanin elde
edilmesinden sonra sistem gozlenebilirleri zaman
ortalamast olarak hesaplanir [1].

Bu calismada, 1980 yilinda Parrinello ve Rahman
(PR) [15] tarafindan ileri strtilen ve MD hiicresinin
sekil ve hacimce degisimine izin veren bir MD
yontemi kullanilmistir. Sistemin hareket denklemleri
Verlet algoritmasinin hiz formu [16] kullanilarak
¢oziilmistir. Model nikel sistemi, 1372 atomun ideal
fcc 6reii noktalarni yerlestirildigi ve f¢ temel
dogrultuda periyodik s sartlarinin uygulandigi
kiibik bir MD hiicresinden olusturulmustur. PEF
nispeten  kisa  mesafeli  disintlmis  ve re=2.0xa
degerinde  kesilmigtir.  Verlet  algoritmasinda
integrasyon adinu (IA) biytklugh Ar=3,3106fs olarak
secilmigtir. PR MD yonteminde bulunan keyfi kiitle
sabiti  W=10  degerinde  ahnmustir. ~ Sicakitk
kontroliinde. es bolisiim teorisine goére hizlarin
ayarlanmast (ad hoc scaling) yontemi [2] uygulanmis,
ve buna gore hizlar, her bes integrasyon adiminda bir
uygun degerler ile carptlmsgtir.
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MD hesaplamalarinda; potansiyel ve kinetik enerjiler,
hacim, basing ve entalpi gibi termodinamik nicelikler
dogrudan hesaplanabilmektedir. Yapisal 6zelliklerin
ve atomik hareketliliklerin incelenmesinde ise g(r)
radyal dagilim egrileri ve kare ortalama yerdegistirme
(mean square displacement - MSD) degerleri tercih
edilen analiz yontemleri arasindadir,

Kristal yaptlt bir katinin herhangi bir atomu radyal
dogrultularda  periyodik mesafelerde  komsulara
sahiptir. Referans olarak secilen bir atomdan r kadar
uzakta ve Ar kalinliginda kiiresel bir hacim elemant
icindeki parcacik sayisi n(r) (koordinasyon sayisi) ile
gosterilmek tizere, g(r) radyal dagilim fonksiyonu,

V20

g(r) =
N? 47 r’Ar

®

seklinde hesaplanur [1].

Ozellikle sistemin dinamik yapisi hakkinda
bilgi veren msd ifadesi,

_ 14X 2

(R?) = v 2 5@ -50)] 10
seklinde hesaplanir {16]. Burada r(0), / atomunun
sistem dengeye yerlestikten sonraki konum vektorii ve

ri{f) ayn1 atomun zamana bagli konum vektoriidiir.

1372 atomlu model nikel sisteminin, termodinamik
ozelliklerini incelemek iizere, ilk olarak 300K
sicakliginda  minimum  enerjili faz  uzayinda
dengelenmesi saglanmistir. Daha sonra sistem, 100K
artiglarla 2600K sicakligina kadar isitilmigtir. Her
sicaklik degerinde, sistemin minimum enerjili faz
uzayr koordinatlarinda dengelenmesi icin 2000 IA
siireyle beklenmis ve bunu takip eden 18000 IA siiresi
icinde niceliklerin zaman ortalamalari  alinarak
hesaplamalar yapilmistir. Ayni zamanda, her sicaklik
degeri i¢in g(r) radyal dagilim egrileri ve MSD
degerleri hesaplanmistir.

Bulgular ve Tartisma

Model nikel sisteminin her sicaklik degeri igin
hesaplanan termodinamik niceliklerinin sicaklikla
degisimi Sekil 1 de verilmigtir. Sekil la da, atom
basina potansiyel enetji egrisi, yaklasik 1300K-1400K
sicaklik araliginda stireksizlik gostermektedir.

Kati fazin V(T) egrisinin egiminden gériilecegi tizere,
kati=>sivi faz gegisi esnasinda atomik hareketlilikte
cok oOnemli bir degisim gerceklesmistir. Erime
oncesinde ~1300K civarinda beklenmedik bir artis
meydana gelmistir. Sivi faza gecis oncesinde MSD
egrisinde de gorillen bu tiir degisim ©n erime
(premelting)  olarak isimlendirilir. Elde edilen
hesaplama sonuglarina gére 7, 6n erime sicakhif

yaklastk 1300K dir. On erimenin basladigr 1300K
sicaklik  degerinden

yitksek  (<1400K) - sicaklik
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degerleri erime sicakligina karsihk getirilebilir. Buna
ragmen, deneysel erime sicakhigi degerindeki yaklagik
hata %33 diir. Bu hata, PEF erisim uzakliginin kismen
kiigiik alinmasindan kaynaklanabilir.

Metal sistemin yapisal ozelliklerinin incelenmesi i¢in
cesitli sicakliklarda elde edilen g(r) egrileri Sekil 2 de
goriilmektedir. Ideal FCC birim hiicreli kristal icin
g(r) radyal dagilim egrisi,. ro en yakin komsu
uzakliginin lﬁ,ﬁﬁ katlarindaki uzakliklarda
keskin piklere sahiptir. Atomik titresim genliklerinin
artmas1 halinde piklerin keskinligi kaybolur. Bu
yaklagimla Sekil 2 deki egrilerin incelenmesi halinde,
300K-1300K sicaklik araliginda yapinin FCC uzay
orgiisiine sahip bir kat1 yapi oldugu, ancak 1400K ve
daha yiiksek sicakliklarda kati fazin siviya doniistiigii
goritlmektedir. Sekil 2a daki ilk pik konumunun
~2,49A civarinda oldugu belirlenmistir. FCC &rgii

sabiti a, =2 i, seklinde hesaplanabilir. Buna gére,

300K sicakliginda hesaplanan FCC yapih nikelin 6rgii
sabiti 3,52 A degerindedir.

Sekil 2a daki FCC orgii g(r) radyal dagihim egrisindeki
ikinci pik konumunu tanmimlayan bu deger, Tablo 1 de
verilen 3,52 A deneysel degerinden %0,06 hatalidir.
g(r) radyal dagilim fonksiyonunun farkhi sicakliklar
i¢in elde edilen sonuglari, disiik sicaklik fazinin
~1350+50K  sicakhginda sivi faza  donistigi
goriilmektedir.

Sekil 2 den gortldiigli gibi, P=0 GPa sabit basingta
100-1300 K sicaklik araliginda nikelin sicakhiga bagh
hacimsel degisimi dogrusaldir. Dogrusal denkleme fit
etme yontem1 kullanilarak, 1sisal genlesme katsayisi
2,08:10” K olarak hesaplanmustir. Deneysel olarak,
100K-500K stcaklik araliginda 0,8:10° K" ile 1,5:10°
K arasi belirlenen deneysel 1sisal genlesme katsayist
[10] ile hesaplanan 2,08:10° K' degeri arasinda
yaklasik %40 civarinda hatanin oldugu goriilmektedir.

Sonug olarak, gecis metali nikelin, nispeten uzun
mesafeli etkilesmelere sahip olan SC-EAM potansiyel
yaklasimt ile modellenmesinden elde edilen sonuglar,
ozellikle, elastik ozelliklere ait elde edilen degerlerle
literatiirdeki ~ deneysel ~ degerler  arasi  uyum
goriilmektedir. Ancak, benzer bir uyumun 1sisal
ozellikler icin soylemek giictiir. Bununla birlikte, bu
caligmada, bilgisayar ¢alisma zamanini kisaltmak
amagli secilen PEF erisim uzakliginin gegis metali
nikel icin ne derece yeterli olacag: tartisilabilir. Bu
yiizden, PEF erisim uzaklik degisiminin termodinamik
ve yapisal ozellikler Uzerine etkisini incelemek
gereklidir.
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Sekil 1. Nikel icin PR MD vontemiyle elde edilen termodinamik niceliklerin sicaklikla degisimi. a) Potansiyel
enerji. b) atomik hacim. ¢) entalpi ve d) kare ortalama yerdegistirme.

e 1500K

400K ©
o 7 1300K '&
e i
- /™ 1200K
2 / o
; -
; AR UL S
i o
K v 1000k
"E R
£
ﬁ A o0k
]

rady

L '3 300K
400 s00 00 700

Sekil 2. Model nikel sisteminin gesitli sicakliklarda elde edilen RDF egrileri.
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