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Ozet

Oda sicakiginda Fe ve Fe-% 25 Al (BA&l) kristalleri bcc yapida olup, deneysel 6rgu peetreleri (@)
2.87 A ve 2,8964 A dufg etkilgme enerjileri birbirlerine cok yakin olan Fe ve A kristallerinin, fiziksel
Ozellikleri birgok yonden incelenmektedir. TemelikBel parametreler (hkl) kristal dizlemlerinderkia
blyukliklere sahiptir. Bu calnada, elastik parametrelerden, maksimum stresdig),( hem Fe hem de
FesAl kristalleri icin (hkl) dizlemlerinde incelenddunun igin, dncelikle Wien2k ydntemi kullanilar&loci
derece elastik sabitler (G C;» ve Gg4) kibik simetri icin hesaplandi. Kristallerin drgiarametreleri ve
saglima agcilari (2) pik genjliklerini (fn) bulmak icin kullanildi. Dizlemlere gére hesaplanzazi elastik
parametreler, farkli denklemlerden hesaplanan stame; karsilastinildi. Kristal boyutlarina (Qy) baglh
olan dislokasyon ygunlugunluklari @) da (hkl) duzlemlerinde incelendi. Elde edilen t&amuglar, (hkl)
dizlemleri ve bazi [hkl] dgultularina gére yorumlanarak, yakin catna sonugclari ile kanlastinidi. Bu
tarz analitik incelemelerin (222) dizlemine kadangletiimesinin yeterli olabilegg sonucuna ulaldi.

Anahtar kelimeler: Fe ve Fe - % 25 Al, maksimum stres, young sabiki, geniligi, kristal boyutu,
dislokasyon ygunlugu.

Theoretical calculation of maximum stresses (hkdphps for Fe and Fe - 25%
Al

Abstract

At room temperature, Fe and Fe-25% Al {&B crystals are in bcc structure and the experitakfattice
parameters (g are 2.87 A and 2.8964 A. The physical properieEe and FgAl crystals, whose internal
interaction energies are very close to each otteg investigated from many perspectives. The basic
physical parameters have different sizes in thé @rigstal planes. In this study, the maximum stess(F)
were investigated from the elastic parameters i (thkl) planes for both Fe and 2d crystals. For this,
second order elastic constants;{CC;, and G,) were calculated first for cubic symmetry by usthg
Wien2k method. The lattice parameters of the clystad scattering angles g2 were used to find the peak
widths ). Some elastic parameters calculated with respethe planes were compared with the results
calculated from different equations. The dislocatiensitiesdhkl) related to crystal dimensions () were
also studied in planes (hkl). All the obtained teswere interpreted according to (hkl) planes asaime
[hKI] directions and compared with the results tfier close studies. It has been reached that suefytcal
investigations could be extended to the (222) plane
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1. Giris Fe ve FeAl kristallerinin mekanik 6zellikleri birgok
yonden cakilmasina rgmen, bu oOzellikleri (hkl)
Fe esasli akamlar sanayinin temel dizlemlerine gore inceleyen detayll bir galaya

hammaddelerinden biri olup, bu gilmlar Gzerinde rastlanmanstir. Sadece [hkl] dgrultulari Uzerine
teorik ve deneysel camalar devam etmektedir [1- yapilan sinirli cagmalar mevcuttur [27-29]. Bazi
3]. Yapilan cakmalarin ¢gu Fe oraninin yiksek mekanik parametrelerin (hkl) dizlemlerine gore
oldugu algimlarin mekanik ve manyetik 6zellikleri incelemesi, bu ¢aimanin amacini okturmaktadir.
Uzerinedir [4-6]. Bu anlamda, malzemelerin mekanilBu maksatla, Wien2k programi kullanilarak
Ozellikleri icin M. Born tarafindan ikinci derece hesaplanan ikinci derece elastik sabitler, Born ve
elastik sabitlere ( bagli olarak tanimlanagartlar ~ Cauchysartlarina gore test edilerek kristallerin bazi
dikkate alinir [7-10]. Al'un ygunluk¢a hafif ve siri elastik sabitleri (R, The), (hkl) duzlemlerine gore
paslanmaz 0Ozefli, Fe-Al algim sistemi icinde belirlendi. Hesaplanan bu sonuglari gtkastirmak
kaynak yapilabilir olmasi bu alanlarin endustride icin; elastik parametre denklemlerinin yalin haller
daha §levsel hale gelmesi icin yeterli nedenlerdendibazi elastik parametreler icin yeniden kullaniidi.
[11-13]. Saf Fe bcc yapida ve saf Al'’ da fcc yapid&¥oung sabitinin - (hkl) duzlemindeki ile [hkl]
olup, Fe - %25AI (FgAl) alasiminin bcc yapida dogrultusundaki  buaydkltkleri  karlastirildi.  Son
kristallestigi faz diyagramlarindan ve xsinlari olarak da dislokasyon yonluklari 8y, kristal
kirmimi (XRD) analiz sonuglarindan bilinmektedir.boyutlarindan ([, elde edilerek, dizlemlere gore
Ayrica Al oranina ve sicalda bali olarak kristal yorumlandi.
yapida meydana gelen diizenli ve dizensizlikler de
faz diyagramlarindan bilinmektedir [14,15].

2. Teorik calismalar
Malzemelerin bircok 6zel, teorik olarak, iki atom
arasindaki  atomik  etkifgnelerden tiretilen Bu calsmada oncelikle kibik simetri icin elastik
potansiyel fonksiyonlar yardimiyla sabitler Wien2k programinda FLAPW ve GGA
incelenebilmektedir [16,17]. Bu tir potansiyelyaklasimlari kullanilarak hesaplandi [3, 19, 21, 30].
fonksiyonlarin kullaniimasiyla ortaya c¢ikan bazBu hesaplamanin temel parametreleri materyallerin
sorunlar daha kapsamli etlgieeleri tanimlayan kristal yapilari ve uzay gruplaridir. Fe ve s Ae
yogunluk  fonksiyonel  teoremlerinin  (DFT) kristalleri kiibik simetrinin bcc yapisinda olup,ayz
gelistiriimesiyle giderilmitir. DFT, materyallerin guruplar 225 serisinde Bm dir [31]. Deneysel
ozelliklerini incelemek icin kullanilan en populee  6rgii parametreleri: Fe icinga 2,87 A ve FgAl
basarill kuantum mekanik yakjamlardan biri olup, kristali icin ise @ = 2,8964 A dur. Alamin 6rgi
karmglk ve c¢ok ylzeyli elektron dalga parametresi ke, - Al sisteminin @ XRD
fonksiyonlari  yerine  elektron  yanlugunu analizinden daha oOnce elde editini Kibik
kullanarak  elektronik  yapi  hesaplamalarinsimetriye sahip olan Fe ve A kristal yapilari,
gerceklgtirmektir [18-20]. Kohn-Sham birim hiicresinde 16 atom bulunan siiper 6rgi olarak
denklemlerine dayanan gercek hesaplamalar igitasarlandi §ekil 1). Bu tasarimda; Fe icin butin Fe
degis-tokus fonksiyonunun yakkamlari olan lokal atomlari koyu mavi renkteki kirelereklinde
yogunluk (LDA), genellgtiriimis gradient (GGA), dusuntldi. FeAl kristalinin birim hicresi de iki
tam Muffin-Tin orbitalleri (EMTO), tam ylkleme esdezer olmayan Fe alt tabaka Gzerindeititan Fe
yogunlugu (FCD), koherent potansiyel (CPA) veatomlari seklinde belirtildi. Yani, F& durumlari
tam potansiyel lineer artirilgn diizlem dalga kiciik skl mavi kiireler ve Fedurumlari da koyu
(FLAPW) kullanilir [20-22]. Algimlar s6z konusu mavi kiireler olarak ve dort Al atomu ise daha buytik
oldugunda, yapisal ve manyetik bozukluk sorunlarikirmizi kirelerseklinde tanimlandi.
EMTO metodu ile kolayca ¢6zuimlenebilir [10, 23].
Bu yontemler kullanilarak RAl alagiminin bircok
fiziksel Ozellikleri calgiimigtir  [24-26]. Bu
yontemlerle, kristallerin hacim sabiti (B), ikinci
derece elastik sabitler {Lve Zener kayma sabiti
(Co) ile denge durumu enerjisi ve drgu parametresi
enerji-hacim  dgisimlerinden  hesaplanir. Bu
parametrenin deneysel verilerle grtiesi kullanilan
yontem veya ydntemlerin hassasiyetiylegdman
ilgilidir.

Sekil 1: FeAl Alasiminin siper 6rgusu
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Enerji degisim hesaplamalar igin; duzlem dalgar =1F B Coto (4)
sayllar R Kmax = 10, cekirdgin kor ve valans (kD g FD B(rkD (kD)

le;rl?nmsL;mzy%m? mﬁ;?”'.s'.n d;zrié' e_r?er'R);ea'hgg'L Burada ), dizlemlerdeki Young sabitleri olup,
! uru | 16In ay I SEVIVES] | istalin ikinci derece elastik sabitlerinegbaolarak

(Fermi yuzey integrasyonu) 0.0001 Ry, Brillouin_ . o
bolge dgrultu kiimesi 14x14x14 segilip, Brillouin 2ag|da tanimlanan [37] denklemden elde edildi.

bdlgesinin indirgenemez parcasi icin de 50 k noktal 1

bir takim kiimesi olgturuldu. Enerji-hacim  Ecuny = S11—2[(S11-512)- 2% |1 ®)
desisimleri, elastik sabitleri elde etmek icin *

Murnaghan durum denklemine [23,30] fit edildi. Bug, denklemde, S, S, ve S, ikinci derece elastik
enerji dgisimini bulmak icinsabit hacimde kristale ¢4pitierden hesaplananirken, H ise (hkl) Miller
uygulanan deformasyon basinglari,=P[I+5(9)IP, jngislerine bali boyutsuz bir carpandir.

denklemiyle tanimlanir. Bu basinglar, kristal yapid p; _ (R2k? + K212 + IPh?) ) (h? + K2 + 12)?  (6)
eksen kaymalarina neden olur. Burada stres

ten_st')rleri qup,. i ve  alt indisleri 1’Qen 6’y_adkar ve FeAl kristallerinin  deneysel 6rgu
degisen esneklik yon.parametrelerldlr.: Sab't. entr_Opbarametreleri kullanilarak her bir (hkl) dizleminin
altinda yapilan teorik siemler ve kibik simetri sacllma acilari ve dizlem uzakliklarn (7-8)
geregince elastik sabitlerin sayisi t¢ qur_:lp: C%Z esitliklerinden hesaplandi. Burada =1.542 A,

= Caa, Cro= Cra = Gpa Ve Gy = Gss = Gog Ve izOOpiK 4 1an x ginlari kayn@inin dalga boyudur.
kristallerde G= (012 + 2Q14) =3C,Vve G, = Cytur

[7,8]. Eksenler ve duzlemler tzerindeki zorlama . 2

tensorleris (5 = +1 aralginda) ise hacimsel kesir 90wy = 5. Vh* + k% + 12 @)
i a
oranlarini tanimlayan matris elamanlandlr.d(hkl) = = ®)

Kristallere, kristalin yapisini géstirmemeksartiyla

hidrostatik basing, Uc-eksen kaymasi (triklinik),
tetragonal, monoklinik ve ortorombik
deformasyonlardan biri veya birkac¢i uygulanabilir
Bu calsmada ise, hidrostatik basingtan hacim sabi
(B), ortorombik deformasyondan Zener elastik
sabiti [G = (C1-C»)/2] ve monoklinik

Kristal dizlemleri Uzerinde go6zlemlenen XRD
iklerinin genglikleri (B), (hkl) dizlemlerine goére
agidaki denklemden hesaplandi [34].

deformasyondan ise ylzey burulma sabitizs C By = dnkl) Cos0 iy ©)
dinamik matrisler yardimiylasagidaki denklemlerin
ortak ¢oziimiinden elde edildi. [32-36]. Duzlemler (zerinde meydana gelen vyapisal
bozukluklari (dislokasyon younlugu,  6ny)
2 = 2ps2 2 = 60,62 ve L = 2,62 (1) yorumlayabilmek icin Scherrer yonteminden elde
Yoo 2 oo & L edilen kristal boyutlari (D) kullanildi [34-37].
Cs=5(C1=B)=S(C1—Cp)veB =S (Cy +
2C12) (2) _ 0,91
Dy = BraCosOp (10)
Uygulanan deformasyonlarin zor tensorleri siraylag, = = ——(x=1) (11)
1= (5, 8,8), &2= (5, 8, [1/(1+8)]) ve g5 = (1, 1, Dhi

[1/(1-8%) dir. Her bir deformasyon icid’nin farkli
deserleri alinarak, minimum enerji daimleri elde  Yukarida (5) nolu denklemden hesaplanan Young

edildi. Yukandaki, (1 ve 2) sliklerinden Sabitlerini kagilastirmak ve buna bgh olarak
hesaplanan elastik sabitler Caucfayrtlan [ G, = hesaplanan bazi elastik parametrelerden de keistall
(2C11-C12)/3, C12= Casy Ci1= 3Ci, CJCas = 1 ve R hakkinda yorum vyapilabilmesi igin sagidaki

= (Ci, - Cu)/2 =  geresince kristallerin kiiresel denklemlerden faydalanildi. Bu de_n!demlerlt_a,
simetriden sapmasi icin oncelikle test edi[8i. mekanlksel__olarak kararh ma_lt_eryaller icin elastik
Simetrik olmayan durumlar igin P Cauchy kayma_ sab|t|_(G), Young _sabm (B), _E0|sson orani
basincinin cok kiigiik olmasi, sistemin denge diize{}): @nizotropi parametresi (f.) ve yonlere bali
icin oldukca 6nemlidir. Bwartlar altinda kiibik bir Y0ung sabitleri kg blytiklukleri hesaplandi [7].
kristalin mekaniksel karalgi Born sartlarina gore

. . . . . _ (€11—C12+3C44) _ 5C44(C11—C12) _ (Gy+GRr)
ikinci derece elastik sabitlere gaolarak gagidaki Gv = s Gr = o ve 6= =5 (12)
denklem yardimiyla belirlendi [7]: E= 280 = 3BE e,y = VCR (13)
3B+G 6B Gy+GRr
(€C11+2€12)(C11—C12)
Cll > 0, C44 > 0, C11 > CIZ ve (Cll + 2(:12) >0 (3) E[lOO] = = 12 e (14)

(C11+C12)
) _ _ 4C44(C1142C12)(C11~C12) (15)
Bu calgmanin ana konusu olan maksimum stre£[11°] 2C11C44+(C11+2C12)(C11—C12)

(hkl) duzlemleri icin sagidaki sekliyle kullanildi g = 3Ca(Cut2Ciy)
[37]. (1101 ™ ¢4+ (Crr+2612)

(16)
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3. Sonuclar ve tartsma

Bu calsmada ilk olarak,Sekil 1'deki Fe ve FgAl
kristal yapilarinin enerji-hacim gsimleri secilen
deformasyonlara I3 olarak denge noktasi

OCAK H.Y., CETIN A., SARIOGLU G.

Deformasyonlar uygulangh dogrultuda kristal
yaplyl deistirmeden, bazi 6rgiu vektorlerini
degistirerek birim hacimde enerji ggimine neden
olurlar. Birim hacimde meydana gelen ener;ji
degisimleri ve buna bgh olarak elde edilen elastik

yakinlarinda Wien2k program yardimiyla ayri ayrsabitler her bir deformasyon iciginin (g = 0.03,

hesaplandi. Enerji dgimlerine, Fe ve Al
atomlarinin ayni ve farkl tir atomik etkjlaeleri
deformasyaonlara Bh olarak katki verirler.

8cs = 0.04 ve 6cqg = 0.02) farkli deerlerinde
hesaplanarak sonuclar Tablo 1'de verildi.

Tablo 1. Kristallerin Wien2k programi ile hesaplareastik sabitleri

Kristal a(A) E C11(GPa) Gz Cus B Cs P.
(eV/at) (GPa) (GPa) (GPa) (GPa) (GPa)
Fe 2.8645 -4.2152 187.81 163.21 139.57 172.9p 14.61 11.84
FeAl 2.9468 -4.1975 178.65 152.36 125.4 161.12 13.15 13.44
Fe [19,47,137] 2.8647 -4.8700 239.27 151.87 121.90 181.00 43.70 14.98
FesAl[19,47,137] | 2.9918 -4.4000 177.73 139.13 13440 166.60 19.3 19.3
Tablo 2. Fe ve FAl yapilarina ait bazi elastik parametreler
Kristal E- (GPa) \Y G (GPa) ArH B/G Biog (GPa) Fi10 GPa) 11 GPa)
Fe 156.4 0.3483 57.89 0.5315  2.9616 35.98 108.4 3829
FeAl 146.03 0.3488 54.14 0.4857  2.9738 37.53 109.05 98.78

Tablo 1'e gore her iki kristal yapi Born kararhlik[110] dcgrultularinda ise bu oranlar daha kiguk

sartlarini sglamakta ve (@/C;p) <1.4 oldgundan
bcc yapinin  korundtu gorulmektedir. Cauchy
sartlarina gore kristal yapilarin izotropik olmadcail
Ciu1 # 3Cy,, Cp # C44 ve R# 0 sitsizliklerinden
anlglimaktadir.
yapida meydana getigdi kayma sabitlerinde cok
buyuk farkin olmadii, Fe'in hacim sabitinin
FeAl'in hacim sabitinden buyuk olgu ve Al
oranindan dolayi mukavemetin azgldi
anlasilmaktadir. Fe ve RAl kristallerin minimum
enerji duzylerinden Fe’in daha kararl yapida @ldu

olup, Biog < Ep1g) < Epuigg oldugu goérilmektedir.
Poisson oranlarindan her iki kristalin metalikgha
sahip oldgunu anlariz. Cunki > 0.25 tir. Pugh
kriteri olan B/G, kristallerin kirilgan veya sunekl

Secilen deformasyonlarin kristalicin bir dlctidir. Buna gore B/G > 1.75 ise malzeme

stinek, B/G < 1.75 ise kirilgandir. Tablo 2'ye gore,
(G/B) > 1.75 oldgu icin kristallerimizin her ikisi de
stinektir.  Materyallerin izotropik d&lctsi icin
tanimlanan anizotropi parametresisA = 0 ise o
malzeme izotropik, dry # O ise anizotropiktir.
Tablo 2'den her iki kristalin anizotropik 6zellikte

gorulmektedir. Ayrica minimum enerji duzeylerioldugu anlgilmakta olup, ayrica ¢y, G ve v
arasindaki farkin cok kicuk (0.0177eV) olmasiparametrelerinin Al oranina pla olarak deistigi de

FeAl kristalinin kararliik bakimindan Fe'e yakin
oldugu anlamindadir. Enerjinin minimumdan gégti
denge noktasindaki sapmalar (VIV o)

esitliginden sirasiyla 0.998A ve 1.017A olarak,Dizlemlere

hacimsel kesir orani da = (AV/Vy) ssitli ginden

H. Zhang ve arkad#ari tarafindan aciklanmtir
[38].

gore maksimum stressleri
hesaplayabilmek icin &nce Young sabitlerini (5 pi

0.006 ve 0.05 olarak hesaplandi. Tablo 1'de verilegensliklerini de (9) nolu denklemlerden hesapladik.

referans sonuclari
ettigimiz sonuglarin uyumlu oldiu goéraldd. Bu
sonuglardan  faydalanarak  metod

ile Wien2k metoduyla elddder iki hesaplamalarin (hkl) duzlemlerine gére

sonuglariSekil 2-3' de verildi.

kisminda

tanimlanan (12-16) nolu denklemler yardimiylayoung sabiti, (x,y,z)}# O sartlarinda tanimli oldgu
hesaplanan elastik parametreler de Tablo 2'degin (h00), (OkO) ve (00l) duzlemlerindg,kg = O dir.

verildi.

Bundan dolay! (200) ve (400) dizlemlerinde sifir,
diger diuzlemlerde ise B 0 olarak hesaplangtir.

Cok kristal sistemleri icin hesaplanan Young veBu durum yukarida (6) denkleminde tanimlanan H

kayma sabitlerine gore B kristali Al atomlarinin

parametresinin de bir sonucudur. Her bir (hkl)

etkisinden dolayr mukavemet ve sertlik olarak dahdizlemi icin E. > Egeza Oldugundan Fe'in FgAl'ye

zayiftir. Dgrultular Gzerindeki Young sabitlerinden
[111] dgrultusunda belirgin bir farkin oftugu

gorulmektedir.
dogrultu Gzerindeki ygunlugu olabilir. [100] ve

26

gore daha dayanikh olgu anlgilir. Yuzeyler
arasindaki AE, farklar (110), (211), (220) ve

Bunun nedeni Al atomlarinin 0(321) icin 21.96 GPa, (310) icin 7.9 GPa ve (222)

dizleminde ise 29.28 GPa olarak hesaplanmi
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(222) yuzeyinde Young sabitinin biyldk olmasinirkristallerin mekaniksel kararliliklarina énemli bir
nedeni bu yiizeyin (111) yuzeyine paralel ve (22Ratki sundgu sdylenebilir. Hesaplagimiz bu
yuzeyinin hacimsel doluluk orani bakimindan dahaonuglarin, farkh fiziksel etkilerle ol¢ilen veya
yogun olmasindan kaynaklanabilir. Ayrica bufarkli metotlarla hesaplanan sonuclarla uyumlu
dizlemde etkilgen atom sayisinin gér dizlemlerde oldugunu gordik [24, 25, 32, 39, 40].

etkilesen atom sayilarindan az olmasi bu etkiyi
artiran nedenlerdendir. Zira Young sabiti birim 4,

— T
(310} -a

yuzeydeki zorun bir etkisi olarak atomlar arasind .1 [ = G @53 e o]
etkilesimlerden bgimsiz dgildir. Young sabitinin 1 e ]
en kuglk dgerinin hesaplandi (310) duzleminin 1 omy
geometrisine bakilginda koordinatlarinin (1/3,1,0) 5 _ 1 Fizo0)

& 0,90 |

oldusu gorulur. Bu dizlemde etkjen atom g
sayisinin 48 olmasi yiizeysel atomik gyalugu 2
artacgindan; dger duzlemlere gore daha kiguk bir
Young sabiti buyuklgi meydana gelrgiolabilir. Bu

[

[}

=]
T
1

0,70 K110y -

etkilerin,  duzlemlerdeki atom  yonluguna
(diizlemdeki atom sayisi/diizlem alani) vesrsal S 2 3 a ® 7 8
atom ygunluguna (atom sayisi/birim uzunluk) ga

olarak dgistigini soyleyebiliriz. Sekil 3: Fe ve FAl kristallerinin pik genglikleri

Kristallerin XRD analizleri sonucunda duzlemleri

200 — iy, 1 tanimlayan pikler, o diizlemlerdgddetleri ve pik
180 | - FeAl ] genilikleri bakimindan incelenir. Malzemelerin
160 | / 1 tlrtne gore farklilik olsa da genel olargikldetin
a0 k1o o 2z} ' ey yuksek oldgu durumlarda piklerin geglikleri daha

kiicuk, geng piklerin siddetleri de kismen kiguktr.
Sekil 3'de duzlemlere gbére bu gém
gorulmektedir. Bu sonuclar, hesap edilirken her

120 | . ! .

100 i &

®r N/ 1 dizlemin 6rgl parametresi yerine kristalin birim
&0 v 1 hacminin 6rgu parametresi kullanildi. Bundan dolayi
a0 ——it — 4 w—ri . sonuclarimizda kismi sapmalar olacakfiekil 3'e

gore, Fe'in pik geniikleri (310) duzlemine kadar
FeAl alasiminin pik gengliklerinden buyik ve
Sekil 2: Fe ve F@Al kristallerinin Young sabitleri  artarak devam etti, (310) diizleminden sonrada da
kiicik ve azalarak kugulgu, (310) duzleminde ise
Tablo 2'deki sonuglardan [hkl] deultularinda her iki pik gengli ginin en bilyiik dgerde sit oldugu
hesaplanan (g ortalamlarinin Fe icin 157.91 GPa,gérilmistir. Ortalama pik gesiikleri Fe igin
FeAl icin de 148.45 GPa olgw ve bu 09883 Rad ve RAl icin 0.9887 Rad olup,
biyukliiklerin her iki kristalin k degerleriyle ¢ok aralarindaki fark 0.000425 Rad dir. Bu sonugtan
yakin oldgu gorulmektedir. Bog < Eaio) < E117 %25 Al oraninin pik gesiiklerinde énemli bir fark
sirali sonuglari da literaturlerle uyumludur [2Fe  meydana getirmegi seklinde anlalabilir. (220) ve
ve FeAl kristallerinin (110), (211), (220) ve (321) (222) diizlemlerindeki pik  geglikleri ise
duzlemleri icin hesaplanan g sonuglar sirayla antisimetrik olarak birbirlerine s& olup, sonraki
152.62 GPa ve 130.66 GPa olup, bu sonuglarduizlemlerde pik geslik farki artarak devam
Tablo 2'deki & degerleriyle ve ortalama gerler ile  etmektedir. Ortalamanin altindaki pik ggiklerine

daha yakin oldgu anlgiimaktadir. Ancak (222) sahip (110) ve (200) diizlemlerinde ¢lin daha
dlzlemindeki buyukltkler &g ortalamalarindan ve siddetli oldusunu sdyleyebiliriz.

Er degerlerinden oldukga farkhdir. g, sonuglarinin

diizlem ortamlarindan Fe igin 145.2 GPasM&fein  (hkl) dizlemlere gore (4) nolu denklem yardimiyla
de 124.27 GPa olarak hesaplandp {Eg) farklari  hesaplanan maksimum streslerin  sonuclgekil
(110), (211), (220) ve (321) duzlemlerinde siraylai'de verildi.

3.78 GPa ve 15.37 GPa ortalama farklari ise 11.2

GPa ve 21.73 GPa olarak bulundus # Ena Kristal dizlemlerinde maksimum stresler, Young
arsindaki bu kiglk farkin hesaplamalara dah#abitlerine, pik gesiiklerine ve Bragg agisina pa
edilmeyen dier duzlemlerin katkilari olabilege olarak hesaplandSekil 4’'ten gorildigi gibi Tee >
disuntimektedir. Kristallerin ilk G¢ duzlemlerinde T, olup, sistematik bir dgsim yoktur. Ortalama
hesaplanan Young sabiti buyuklikleri ile p E degerler Fe icin 24.42 GPa, #d icin 21.06 GPa
buyuklukleri ait kabul edilebilir. Bu sonuclara olarak hesaplandi. Yine en biyik gde (222)
bakarak, en yakin kogaluk etkilesimleri gibi, ilk  duzleminde; sirayla 31.70 GPa ve 27.56 GPa en
dlzlemlerdeki temel parametre buyukltklerinin deiiciik degerler de (310) diizleminde; 9.69 GPa ve

(hil) diziemien
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8.37 GPa olarak bulundilk ti¢c dizlem ortalamalari Dislokasyon ygunluklar Sekil 5'e gore ilk Ug
ise sirayla 28.28 GPa ve 24.21 GPa olarattizlemde artmakta ve sonraki dizlemlerde ise
hesaplanirken, dizlemler arasindaki en kicuk fadkzalmaktadir. Fe ve B kristallerinin dislokasyon
(310) duzleminde 4.385 GPa olarak elde edildi.)(hklyogunluklari  (211) dizleminde s&, sonraki
dizlemlerinden gelen toplam katkilar ise Fe icirdizlemlerde Fe kristalindeki yapisal bozukluklar
146.55 GPa, FRAl icin 126.34 GPa olarak daha azdir. Bu ilk G¢ diizlemde maksimum streslerin
hesaplandi. Fe lzerine F.Milstein tarafindan yapilebliylk olmasinin da dolayli etkisi gorilmektedir. Al
teorik bir calsmada stress 170 GPa olarakskzebir orani ylzeyde kicik de olsa yapisal farkhliklar
calsmada ise %26 Al icin 190 GPa olarakolusturmus ve daha alt dizlemlerde bu etki son
hesaplanmtir [44,113]. (G/Tw), her bir (hkl) derece azalngtir. Ortalama dislokasyon ganlugu
duizlemleri igin oransal bir gerin en kiiciiii olarak ise Fe igin 0.2350 (&) FeAl icin de 0.2386 (A3
Ty = (G/20) olarak hesaplangnolup [40], bizim olup, iki kristal yapi arasindaki gok kigik farkin
calsmamizda bu sayisal oran 5.97 ve 6.47 olargl.0036 (Af) Al oranindan kaynaklangh ve cok
bulundu. biyuk bir yapisal bozukfiun olsmadgl sonucuna
ulasiimistir.

35 . . . .
—re : Bu calsmada, Wien2k programi yardimiyla elde
R = e e 1 edilen ikinci derece elastik sabitler bazi elastik
' R ; parametrelerin belirlenmesi icin kullanildi. Elde
e edilen bu sonuglar, (hkl) dizlemleri icin analitik
ool \ sz olarak  hesaplanan ayni  elastik parametre
R / sonuclariyla kamlastirildi ve sonuclarin  uyumliu
_ ; oldugu goruldd. (hkl) dizlemlerinde yapilan analitik
- inceleme sonucunda  temel parametrelerin
@0) dizlemlere gore nasil getikleri gorildi. Al
5 - L 7 L s katkisinin (hkl) duzlemlerinde her bir parametere

— icin etkileri belirlendi. Ozellikle maksimum stresi
Al oranina bgl olarak azaldyi ve Al oraninin
kristal yaply! anizotropiden uzaktardigi sonucuna
ulasildi.  Bu calgmada elastik parametre
hesaplarinda goézlenen kiguk farklarin; dizlemlerin

Kristallerdeki enerji dgisimleri yuzeylerde i¢ . " )
deformasyonlara Ig olarak yapisal bozukluklar tamaminin dikkate alinmagindan ve her diizlemin

meydana gelmesine yol acar. Her bir diizlemdekra parametresi yerine kristal yapinin ortalama

; - g tresinin  kullanilgn  olmasindan
Farklh atomik etkilemler farkli yggunlukta yapisal rgu - parametresinin
bozukluklari ortaya cikarirSekil 5, bu yapisal kaynakl_andgl .dugunuldu. Buna rgulen, deneysel
bozukluklarin yiizeylerdeki gaimini XRD piklerinin ortalama 4-6 dizlem arginda

5t ktedir. g6zlemlenmesinden dolayr analitik gahalarin
gostermextedir (222) diuzleminde sonlandirilmasinin  baydk bir
hesap hatasina yol ac¢maygicave bu analitik

Sekil 4: Fe ve FgAl kristallerinin maksimum
stresleri

om| | T~ "~ 7 ] yobntemin benzer ¢amalara uygulanmasinin faydals
- = 1 olabilecei sonucuna ukaldi.
0,28 |- -
‘(-:- mi210)
024 | 4
ff 0,20 | 12 .
é 0,16 |- - 4
0,12 -
_I |-IO|:J‘
1 2 B n 5 s 7 5

(ki) diiziemiern

Sekil 5: Fe ve FAl kristallerinin dislokasyon
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