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Ozet: Bu calismada, invar Fe64Ni36 alasiminda sicakliga baglh martensitik faz doniisiimleri
Molekiiler Dinamik Simulasyon (MDS) yontemiyle arastirilmistir. Atomlararas: etkilesimler
GOmiilmiis atom yonteminin Sutton- Chen versiyonu kullanilarak modellenmistir. Martensitik
faz dontisiimlerini belirlemek icin, model sistemin sicakliga bagl enerji ve hacim degisimi
incelenmistir. Yapisal karakterizasyon radyal dagilim fonksiyonu (RDF) ve yer degistirmenin
kare ortalamasi (MSD) kullanilarak yapilmistir. Elde edilen termodinamik ve yapisal veriler
degerlendirilerek, invar Fe64Ni36 ikili alagim sisteminin martensitik faz donilisiimi
sergiledigi gozlenmistir.

Anahtar Kelimeler

Anahtar Kelimeler: Martensitik faz doniistimleri, Molekiiler dinamik simiilasyon,
FegsNisze alagimi.

The Investigation of Invar FeNi Alloy by Using Molecular Dynamics Simulation

Abstract: In this paper martensitic phase transformation has been investigated according to
temperature on the Invar Fe64Ni36 alloy system by using the molecular dynamics simulation
(MDS)method. The physical interactions between the atoms in the model alloy was modeled
using the Sutton-Chen version of the embedded atom method. The model alloy has been
carried out energy and volume changing according to temperatures to define martensitic phase
transformations. Structural characterization has been performed by using Radial distribution
function and the mean square displacement. Evaluating the results of thermodynamic and
structural data, invar Fe64Ni36 binary alloy system shows martensite phase transformation .

Keywords :Martensitic phase transformations, Molecular Dynamics Simulation, FegsNisg
alloy.

1. Giris

Martensitik faz dontisimleri kati-kat1 olarak

gerceklesen birinci dereceden faz
doniisiimleridir. Malzemelerin fiziksel
Ozelliklerinin  daha 1iyi anlagilabilmesi

amaciyla cok sayida deneysel ve teorik
caligmalarin konusu olmustur. Martensitik
faz doniistimleri genis bir sicaklik ya da
basing araliginda olusabilmektedir.
Martensitik faz doniigtimlerinin atomistik

boyutta anlasilabilmesi, hem uygulama hem
de temel kavramlarin agiklanmasinda onemli
bir ¢alisma konusudur (Guo vd., 2007; Engin
ve Urbassek, 2008).

Fe-Ni  alasimlarinda  goriilen  yapisal
doniisimler deneysel ve teorik olarak
arastirllmistir (Engin ve Urbassek, 2008;
Acet vd., 1995; Danil’chenko vd., 2010;
Meng vd., 2010; Howald, 2002; Meyer ve
Entel, 1998; Gorriaa vd., 2010; Grujicic ve
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Dang, 1995). Yiiksek sicaklikta austenit (fcc-
v) fazinda bulunan FeNi alagimi, sogutma 1s1l
islemiyle martensit (bce-bet; a- o) faza
gecer. Ana faz fcc (L12) siiper Orgiiye
sahiptir. Martensit faz (a fazi) ise alagimin
kompozisyonuna bagli olarak B2 (CsCl
yap1), bct ve Llg sliper orgii yapilarinda
bulunabilir (Howald, 2002). Demir orani
yiiksek Fe-Ni alasimlar1 anormal termal
genlesme katsayilar1 ile olduk¢a dikkat
cekmektedir. At. %35 civarinda Nikel i¢eren
Fe-Ni  alagimlarinda  termal  genlesme
katsayilar1 ¢ok diisiiktiir. Bu sebeple Invar
alasim olarak adlandirilmaktadirlar
(Abrikosov vd., 2007; Danil’chenko vd.,
2011).

Fe-Ni alasiminda martensitik faz
doniisiimlerinin deneysel olarak arastirilmast
konusunda tek kristal tiretme zorlugu, MDS
yontemi kullanilarak asilabilir (Meyer ve
Entel, 1998; Grujicic ve Dang, 1995).

Teknolojik gelismelerin bilgisayar yazilim ve
donanimlarin1 daha giicli hale getirmesi,
simiilasyon caligsmalarini, malzeme
karakterizasyonu konusunda daha
uygulanabilir ve detayli bilgi saglayabilir
forma  ulastirmustir.  Martensitik  faz
doniistimlerinin  arastirilmasinda atomlarin
izini siirebilmeyi miimkiin kildig1 i¢in (MDS)
yontemi kullanilmigtir  (Meyer ve Entel,
1998; Kazanc vd., 2003). Ornegin, NiAl ve
FeNi gibi alagim sistemleri ¢esitli Potansiyel
Enerji Fonksiyonlar1 (PEF) ile arastirilmistir
(Engin ve Urbassek, 2008; Grujicic ve Dang,
1995).

Bu ¢alismada, FegsNise alagiminin sicakliga
bagli martensitik faz  doniisiimlerinin,
termodinamik ve yapisal 6zellikleri, Sutton-
Chen PEF igeren gdomiilmiis atom yontemi
kullanilarak incelenmistir. Model sistem
olarak, fcc yapiya sahip MD hiicresinde,
8x8x8 seklinde olusturulan, toplam 2048
atomdan olugsan NPH (izobarik-izoentalpik)
istatistik toplulugu secilmistir.

2. Materyal ve Metot

Simiilasyon ¢alismalarinda potansiyel enerji
fonksiyonlart  olduk¢a  Onemlidir.  Bir
kristalde ~ atomlar  aras1  etkilesmeyi
tanimlayan toplam orgii enerjisi ve atomlar
arasindaki etkilesmeler matematiksel
modeller yardimiyla hesaplanabilir. Sistemin
dogru degerlendirilmesi i¢in uygun PEF
secimi oldukca onemlidir.

GOmiilmiis Atom metodu ( Embedded Atom
Method-EAM) c¢ok cisim etkilesmelerini
temsil eden ve metaller icin oldukga 1iyi
sonuglar tireten bir yontemdir. Daw ve
Baskes tarafindan gelistirilen bu yontem
sayesinde, hem elementel metaller hem de
metalik alasim sistemlerinde kiriklar1i ve
safsizliklar1 hesaba katmak, bdylece daha
gercekci  modelleme yapmak miimkiin
olmustur (Daw ve Baskes, 1983; Daw ve
Baskes, 1984; Daw vd., 1993). EAM
atomlararas1 etkilesimleri hesaplara dahil
ettigi icin, malzemeleri pek c¢ok acidan
atomistik diizeyde arastirma imkani saglar.
Boylece, martensitik faz doniisiimlerinin
cesitli yonleri EAM kullanilarak
arastirtlmistir  (Engin ve Urbassek, 2008;
Meyer ve Entel, 1998; Grujicic ve Dang,
1995; Kazang ve Ozgen, 2004; Meyer ve
Entel, 1995; Kadau vd., 2002; Tatar ve
Kazang, 2012; Kazang ve Ozgen, 2008; Bony
vd., 2008).

Bu calismada kullanilan Sutton-Chen ¢ok
cisim potansiyeli, matematiksel olarak sade

bir yapiya sahiptir ve uzun mesafeli
etkilesimleri inceler. Simiilasyon
caligmalarinda yaygin olarak  kullanilir

(Kazang ve Ozgen, 2004; Meyer ve Entel,
1995; Kadau vd., 2002; Tatar ve Kazang,
2012). Sutton- Chen potansiyel enerji
fonksiyonunda itici ve g¢ekici kuvvetler
tanimlanmistir. Buna gore N tane atom igeren
bir kristaldeki toplam enerji asagidaki gibidir
(Tatar ve Kazang, 2012).

Er = Z E; = Z %Z & (1) — Cigii\/FTi] 1)
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Burada ryj, i ve j atomlar1 arasindaki mesafe,
¢ pozitif boyutsuz bir parametre ve & enerji
boyutunda bir parametredir. ¢(r;;) asagida
tanimlandig1 gibi ikili itici potansiyeldir.

o(r;) = <ﬁ)” )

rij

p; ise sistemdeki atomlarin atomik elektron
yogunluklarinin toplam ifadesidir. Asagidaki
gibi ifade edilir,

=)= (%)

J#I J#L

Burada A uzunluk boyutunda bir parametre,
m ve n pozitif tamsayilardir.
Potansiyel parametreleri, farkli atomlar

arasindaki etkilesmeler i¢in asagidaki sekilde
ifade edilir.

()

Aj+A ni+n
A=A — =n; = —2,
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Programin Fe-Ni alagimlarina
uygulanmasinda ve parametrelerin
saglanmasinda, literatiirde daha  once

calisilmis deneysel ve teorik caligsmalar
kullanilmistir (Bony vd., 2008;0wen vd.,
1937).

Sekil ve boyut olarak degisebilen model
sistem, zamanin fonksiyonu olan a(t), b(t) ve
c(t) vektorlerinin olusturdugu bir MD
hiicredir ve h=(a, b, c¢) matrisi ile
tanimlanmaistir. Kullanilan ~ simiilasyon
yontemi ve uygulamalariyla ilgili daha
ayrintili  bilgi literatiirde  bulunmaktadir
(Kazang vd., 2003).

Simiilasyon ¢alismalarinda {i¢ boyutta 8x8x8
seklinde siralanmis 2048 atomdan olusan,
baslangi¢ faz1 fcc oOrgli olan bir model

secilmistir. Model sistemde ii¢ boyutta
periyodik sinir sartlart uygulanmastir.

Yapisal karakterizasyon calismalar1 radyal
dagilim fonksiyonu (RDF), g(r), kullanilarak
gerceklestirilmistir.  RDF, kristal yapilar,
amorf yapilar ve gazlar i¢in yapisal analiz
saglayan bir metottur. Sistemin i¢ yapisiyla
ilgili analizler yapabilmek ic¢in kullanilir
[Engin ve Urbassek; 2008; Meyer ve Entel,
1995; Rahman, 1964; Liv vd., 2001).
Deneysel olarak kristali analiz eden X- 1sin1
kirmmimi  tekniginin, bilgisayar ortaminda
programlanmis olan karsiligidir. RDF iki
fazin bulundugu sistemlerde, denge siirecinin

izlenmesinde 6nemli bir parametredir
(Rahman, 1964; Leach, 2001). RDF
asagidaki gibi yazilir;

) = (V) n(r)

I =\N) anrzar (6)

Burada, n(r), r ve r + Ar arasinda bulunan
parcacik sayisidir.

Karakterizasyon icin kullanilan bagka bir
teknik  ise  yer  degistirmenin  kare
ortalamasidir (the mean- square
displacement- MSD). MSD kullanilarak bir
yapida meydana gelebilecek bir¢ok faz
dontigiimiinii  incelemek mimkiindiir (Liv
vd.,, 2001; Leach, 2001). Bu parametre
simiilasyon boyunca sistemin denge durumu
ile 1ilgili bilgi saglar. Diflizyonsuz faz
doniigiimlerinde kristal yapimin degismesi,
atomlarn kisa mesafeli yer degistirmelerini
gerektirir. N pargacigin bulundugu sistem
icin MSD agagidaki gibi tanimlanabilir,

1 n
R == @O -ROF ()

i=1

Burada r;(t) i atomunun doniisiim
sonrasinda, 71;(0) donilisim Oncesindeki
konum vektorleridir.

3. Bulgular
Simiilasyon calismalarinin sonucunda
termodinamik  ve yapisal analizler

Teknik Bilimler Dergisi 2018 8 (1) 7-13

Journal of Technical Sciences 2018 8 (1) 8-13




Invar FeNi Alasiminda Martensitik Faz Déniisiimlerinin Molekiiler Dinamik Simiilasyon Yéntemi ile Arastiriimasi, E. AKPINAR, S. CAKMAK

yapilmigtir. Sekil 1 de model sisteme ait
entalpi (H), basing (P) ve sicaklik (T)
degisim egrileri verilmistir. Sogutma islemi
650 K’ den 50 K’e ve 1sitma islemi 50 K’den
650 K’e 25 K’lik azaltma ve artirma ile
gerceklestirilmistir.
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Sekil 1. FegyNizg alasiminin MD adima bagli (a)
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degisimi
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Sekil 2. FegsNizg model alasim sisteminin
termodinamik ézellikleri. MD adima bagl (a)
potansiyel enerji degisimi (b) hiicre hacmi degisimi.

FesaNizs alasimina E, potansiyel enerji ve V
hacim i¢cin MD adima bagl degisim egrileri
Sekil 2” de goriilmektedir. Her iki parametre
de birinci dereceden bir faz gegisinin
oldugunu  gostermektedir. Faz  gecisi,
sogutma 1s1l islemi siiresince 225 K civarinda
gozlenmistir. Faz gecisinde E, (MD adim)
egrisindeki ani degisim ile alasim sistemi
daha kararli bir yoringe izlemektedir.
Simiilasyonun baglangi¢ sicakliginda -4.12
eV olan potansiyel enerji 225 K civarinda
yaklasik -4.19 eV degerine ulasir. Sogutma
1s1l iglem siireci i¢cin 225 K civar1 ayni
zamanda daha kararl: bir durumu temsil eden
-4.21 eV’luk degere sahiptir.

FeesNizs alasimmin  sogutma 1s1l  iglem
strecinde  hacimsal  degisim  egrisinde
gozlenen birinci derece faz gegisi 225 K
civarinda gerceklesmistir. Sicaklik diisiisii ile
650 K’den 225 K’e sogutma 1s1l isleminde
hacimsal olarak kiiciilme 11.12 A®den 10.72
A3 ve yaklasik 0.40 A® diir. Hacimdaki
sicakliga bagli bu ani degisim Dbirinci
dereceden faz gecisinin  gerceklestigini
gostermektedir. 225 K civarindaki faz gegisi
sonrasinda 50 K’e kadar siiren sogutma 1s1l
isleminde V hacim degeri 11.00 A® olarak
Olclilmiistiir.

Isitma 1s1l isleminde 50 K’den 650 K’ye
kadar olan 1s1l ¢aligsma araliginda kati-kati faz
gecisi gozlenmemistir.

Sekil 3’de FegsNizs model alasim sisteminin

farkli  sicakliklar  i¢cin  RDF  egrileri
gosterilmistir. Yiiksek sicaklik fazinin fec ve
digtik  sicaklik  fazmin  bet  oldugu
goriilmektedir.

650 K de FegsNiszg alasiminin RDF egrisinden
belirlenen ikinci pik konumu 3.55 A
bulunmustur. fee yapidaki FegaNisg
alasiminin  Orgli  parametresinin  deneysel

0 03 b Adum (110 =0 * §leiim degeri 3.59 A diir [8]. 225 K ve 225 K
den daha diisik sicakliklarda  Orgii
parametresinin degeri 2.91 A e diiser.
FessNizs  alasimmin  deneysel olarak
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belirlenen, martensit faz o6rgii parametresi
2.86A diir (Gorriaa vd., 2010).

Isitma 1s1l  isleminde, faz  gegisine
rastlanmamuistir. Bu  sonug, FegaNisg
alasiminda martensitik faz  gecislerinin

tersinir olmadiginin bir gostergesidir. FeNi
ve bir dizi Fe bazli ¢eliklerde martensitik faz
gegislerinin tersinir olmadigi bilinmektedir
(Bhattacharya vd., 2004).

FessNizs alasiminin sogutma ve 1sitma 1sil
islem siirecinde kat1 fazda bulundugu Sekil
4’de goriilmektedir. 225 K’e karsilik gelen
MD adimin da goriilen keskin pik faz gecis
sicakligini gostermektedir. Deneysel olarak
elde edilen ¢alismalarda farkli parametreler
kullanilarak faz gecis sicakligi 200 K-560 K
araliginda Ol¢lilmiistir [(Meyer ve Entel,
1998; Gorriaa vd., 2010; Martienssen ve
Warlimont, 2005).
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Sekil 3. FegsNisg model alasim sisteminin
farkly sicakliklarda RDF egrileri

Isitma 1s1l isleminde, 500 K’den yiiksek
sicakliklarda gozlenen MSD degerlerindeki
artis tetragonal sistemdeki yeni bir tetragonal
orgiliniin dogdugunu gostermektedir.

Sicaklhigin distiigi siireci temsil eden MSD
degerindeki azalma beklenen bir durumdur.
225 K civarinda gozlenen MSD keskin
pikinin daha once de ele alman E, ve V
fiziksel blytkliiklerinin  sicakliga bagh
degisim gbzlemlerini destekledigi
goriilmektedir.
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Sekil 4. FegyNizg model alasim sisteminin MSD egrisi

Alasimin MSD egrileri ile diflizyonsuz faz
gecisi belirlenmistir. Bu piklerin maksimum
genliginin, 0.2 A®den daha kiiciik olmasi,
faz gecisinin difiizyonsuz kati-kat1 faz gecisi,
yani, martensitik faz gecisi oldugunu
gosterir.

4. Tartisma ve Sonug¢

Baslangic sartlar1 fec yiiksek sicaklik fazi
olarak  belirlenen  FegNizg  alasiminin
sogutma 1sil isleminde, 225 K de diisiik
sicaklik fazi olan bct yapiya gecis yaptigi
gozlenmistir.

Deneysel olarak yapilan caligmalarda elde

edilen faz gecis sicakligi  ve Orgi
parametreleri arasinda olusan farkliligin
sebebinin, deneysel calismalarda eser

miktarda da olsa yabanci element atomlarinin
bulunmasindan ve tamamiyla tek fazda
kristal iretilememesinden kaynaklandigi
diisiiniilmektedir. Bunun yani sira kullanilan
simiilasyon yontemi ve segilen PEF da bu
farkliliklara sebep olabilir. Deneysel ve
simiilasyon caligsmalar1 arasinda olusabilecek
bu farklilik beklenilen bir sonugtur. Isitma
isleminde 1ise herhangi bir faz gecisi
gozlenmemistir. Bu baglamda, FegsNiszg
alasimina ait martensitik faz donilislimiiniin
tersinmez oldugu belirlenmistir.
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