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Bu calismada 4000 Cu atomu basit kiibik, cisim merkezli kiibik, ylizey merkezli kiibik ve elmas yapinin
orgii noktalarina yerlestirilerek Sutton-Chen potansiyel fonksiyonunun bu atomik sistem icin tirettigi
kararh 6rgii yapisi belirlendi. Kullanilan potansiyel fonksiyonu ifadesinde gomme enerjisinin ve yiik
yogunlugunun hacimle, ikili etkilesme teriminin atomlararasi mesafe ve gdmme enerjisinin yiik
yogunlugu ile degisimi hesaplandi. Ayrica model sisteme Bain zorlanmasi ve kesme zoru uygulanarak
kohesif enerjideki degisimler belirlendi. Gomiilmiis atom metodunun Sutton-Chen tiirii potansiyel
fonksiyonunun bu atomik sistemin yapisal dzelliklerinin belirlenmesi icin uygun degerler tiretebildigi
gorildi.

Anahtar Kelimeler: Sutton-Chen potansiyel fonksiyonu , kati-kati faz déniisiimleri, Bain zorlanmasi, kesme zoru

Abstract

In this work, 4000 Cu atoms were placed in the lattice points of simple cubic, body-centered, cubic,
surface-centered cubic and diamond structures and the stable lattice structure of the Sutton-Chen
potential function for this atomic system was determined. In the used potential function expression,
the variation of the embedding energy and charge density with the volume, the variation with the
interatomic distance of the binary interaction term and the charge density of the embedding energy
were calculated. In addition, with applying bain and shear stress on the model system were
determined changes in cohesive energy. It is seen that the Sutton-Chen type potential of embedded
atom method can produce suitable values to determine the structural properties of this atomic
system.
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1. Giris

Kati fazda bir kristal yapidan daha diisiik enerjili
bagka bir kristal yapiya gecis kati-kat1 faz
dontisiimleri olarak  bilinmektedir. Bu
dontisiimler esnasinda malzemenin mikro
yapisindaki degisiklikler makro yapida da
onemli etkilerin ortaya ¢ikmasina neden
oldugundan bu doniistimlerin hangi sartlar
altinda ve hangi mekanizmalarla meydana
geldiginin bilinmesi son derece 6nemlidir [1, 2]
Malzemelerin makro seviyede gosterdikleri
davranislar onlarin atomik seviyedeki yapilarina
son derece baghdir. Doniistimlerin hangi sartlara
baglh oldugunun belirlenmesi, bu malzemelerin
sanayi ve teknolojide etkili bir sekilde
kullanilmasi agisindan olduk¢a 6nemlidir.

Kati-kat1 faz gecisleriyle ilgili deneysel olarak
yapilan bir¢ok c¢alisma olmasina Kkarsilik
bilgisayar teknolojisi ve hizinin gelismesi bu
gecislerin teorik olarak calisilmasina imkan
saglamaktadir.  Ozelliklere faz  déniisiim
mekanizmalar1 ve bu doniisimlere etki eden
faktorlerin anlasilmasi lizerine teorik
calisilmaklar yapilmaktadir [3-6]. Element veya
alasim sistemlerinin modellenmesinde en
o6nemli faktor atomlar arasindaki etkilesmelerin
belirlenmesinde kullanilan potansiyel enerji

fonksiyonudur  (PEF). Farkli  sistemlerin
modellenmesi icin ¢ok sayida potansiyel
fonksiyonu tiiretilmistir [7, 8]. Incelenecek

sistemin termodinamik ve fiziksel 6zelliklerini
dinamik olarak hesaplamadan 6nce kullanilan
potansiyel fonksiyonunun gecerliligi
belirlenmelidir. Bunun i¢in sistemin kararh 6rgii
yapisinin, uygulanan bain ve kesme zorlari
altinda farkli bir kristal yapiya dontisme
egilimine sahip olup olmadiginin tespit edilmesi
gerekmektedir. Incelenen sistemin hangi 6rgii
yapisinda kararll duruma sahip oldugunu
belirlemek icin o sistemin hacim degisimine
kars1 kohesif enerjisi belirlenir. Minimum enerji
degeri lreten yapi, sistem icin ideal yapiya
karsilik gelmektedir. Ayrica kullanilan PEF in bir
faz doniisiimini gergeklestirmesi icin farkl
yaplya sahip yar1 kararli bir enerji degeri
tretmesi gerekmektedir. Bu yar1 kararli enerji
seviyesi  sistemin sadece hacme gore
degisiminden degil farkli yonlerde uygulanan
zorlarla tespit edilmektedir. Bain ve kesme
zorlart bu yar1 kararlh o6rgli yapisinin
belirlenmesi icin kullanilir [9-10].

Anharmonik etkilerin baskin oldugu kati-kati faz
doniisiimlerinin modellenebilmesi icin
kullanilan potansiyel enerji fonksiyonlarindan
biri ¢ok cisim etkilesmelerini iceren Gomiilmiis

Atom Metodudur [11]. Voter-Chen [12], Finnis-
Sinclair [13], siki-bag metodu [14] ve Sutton-
Chen [15] gomiilmiis atom metodunun farkl
tiirdeki potansiyel enerji fonksiyonlaridir. Bu
fonksiyonlarin farkli olmasi ikili etkilesme
enerji, yik yogunluklari ve gdémme enerjisi
terimlerinin farkll arastirmacilar tarafindan
farkl sekilde ifade edilmesinden
kaynaklanmaktadir. Sutton-Chen potansiyel
fonksiyonu, matematiksel olarak sade bir yapiya
sahip olmasi ve metalik sistemleri basariyla
modelleyebilmesi nedeniyle olduk¢a yaygin
olarak kullanilmaktadir [16-18].

Bain distorsiyonu veya saf 6rgii deformasyonu
ilk defa Bain tarafindan ortaya atilan iki fcc
yapidan bir bcc yapinin elde edildigi orgi
kurgusudur. Bu kurgu fcc orgiistiniin [001]
ekseni boyunca ~%20 kisalmayi, [110] ve [110]
eksenleri boyunca ~%12 genislemeyi 6ngoriir
[19-20].

Bu calismada Cu elementi i¢in Sutton-Chen
potansiyel fonksiyonundaki gomme enerjisinin
ve ylk yogunlugunun hacimle, ikili etkilesme
enerjisinin atomlar arasi uzaklikla ve gdmme
enerjisinin yiik yogunlugu ile degisimi belirlendi.
4000 atomdan meydana gelen Cu model
sisteminin kararli 6rgii yapisini belirlemek icin
Cu atomlar1 basit kiibik (sc), cisim merkezli
kiibik (bcc), ylizey merkezli kiibik (fcc) ve elmas
yapinin 6rgii noktalarina yerlestirildi. Model
sistemin hacim degisimine karsi birim atom
basina baglanma enerjisi (kohesif enerji)
belirlendi. Ayrica Bain zorlanmasi ve kesme zoru
uygulanarak orgliniin kararhh ve yar1 kararl
yapilari tespit edilmeye ¢alisildi.

2. Materyal ve Metot

2.1 Gémiilmiis atom metodu

Denklem (1), Gomiilmis Atom Metodunda N
atomdan meydana gelen bir sistemin toplam
enerjisini vermektedir.

1
Erop = XY Fi(p) + S 2izj (1)

Bu ifade de F;(p;), p; yuk yogunluguna sahip bir

noktaya i atomunu gémmek icin gerekli olan

enerjiyi, ®(r;;) iki atom arasindaki ikili

etkilesme enerjisine karsiik gelmektedir.

Herhangi bir noktada diger atomlarin

olusturdugu yiik yogunlugu;
pi = Xj=t p]['l(rij)

Jj#i

(1)

(2)

fonksiyonu ile verilmektedir.
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SC potansiyel fonksiyonunda ikili etkilesme
enerjisi, ylik yogunlugu ve gdmme enerjisi
sirasiyla;

a n
D(ry;)=|— 3
(r]) <Ti1) )
Pi(Tij) = Z?’::i (%) )
Fi(p) = —cer (5)

ifadeleriyle belirlenmektedir [15, 21]. Calismada
kullanilan orgii statik durumda oldugundan
ortam sicaklig1 O K ve basing O GPa degeri olarak
kabul edilir. Hesaplamanin baslangi¢inda
atomlar orgii noktalarinda hareketsizdirler ve
tlim hesaplama boyunca herhangi bir hiza sahip
degillerdir. Cu elementi i¢in ¢alismada kullanilan
SC potansiyel parametreleri £=1,2382x 102 €V,
¢=39,432, a=3,61 &, n=9 ve m=6 degerindedir
[22].

2.2 Bain zorlanmasi ve kesme zoru

Bain zorlanmasi olarak adlandirilan ve iki bitisik
fcc 6rgiiden bir bee 6rgii olusturma kurgusu Sekil
1 de gosterilmistir. Bitisik iki fcc 6rgiiniin yiizey
merkezlerinden bir bct 6rgii tanimlanmaktadir.
Bu kurgu fcc érgiiniin z’ ekseninde %20 lik bir
kisalma ve x’ ve y’ eksenleri boyunca %12 lik bir
genislemeyi 6ngoriir. a=b=c ise bcc ve a=b ve
c=Vv2 ise fcc hiicreler tanimlanir. Buna gore
c/a=1 ise yap1 bcc ve c/a=1,414 ise yap1 fcc
olarak kabul edilir. Déniisim mekanizmasiyla
ilgili detayh bilgi literatiirden bulunabilir [19,
20].

~%12 uzama
(a)

Sekil 1. Bain zorlanmasi. (a) bitisik iki fcc birim
hiicresi ve sadece koordinat secimiyle gosterilen
bct hiicre (kalin ¢izgi), (b) bcc birim hiicresi. ao,
fcc 6rgiiniin 6rgii parametresi [19].

X
~%12 uzama

(b)

Kesme zoru Sekil 2 de goriildiigii gibi ytlizeye
paralel uygulanan bir S kesme vektorii atomik
diizlemlerin birbiri lizerinde kaymalarina sebep

olmaktadir. Sistemin hacmi sabit tutularak
enerjide meydana gelen degisim Onlenmeye
calismis ve doniisiim enerjisinin sadece kristal
geometrisine bagli kalmasi saglanmistir. Yapilan
calismada hesaplama hiicresinin hacmi sabit
tutularak S kesme vektoriine bagl olarak
sistemin enerjisi degisimi hesaplanmistir.

Shear Planes/
Kesme Diizlemi

Z—

Sekil 2. Kesme zoru

3. Bulgular

Cu elementinin kararl 6rgii yapisini tespit etmek
icin Cu atomlar: basit kiibik (sc) (4096 atom),
hacim merkezli kiibik (bcc) (4394 atom), yiizey
merkezli kiibik (fcc) (4000 atom) ve elmas (4096
atom) yapinin 6rgli noktalarina yerlestirildi ve
her bir yap1 icin kohesif enerjinin atomik hacimle
degisimi belirlendi. Sekil 3 te bu dort farkl yapi
icin E-V grafigi verilmistir. Termodinamik agidan
minimum enerjili durum o sistemin kararl
yapisina karsilik gelmektedir.

-2.0

-2.5

elmas

E (eV)

-3.0

-3.5

15 20 25

v (&)
Sekil 3. Cu elementinin 4 farkll yapisi i¢in
kohesif enerjinin atomik hacminle degisimi.

Sekil 3 ten gorildagi gibi 4 farkl yapi icin
potansiyel enerji fonksiyonu en diisiik enerjili
durumu Cu atomlarinin fcc 6rgii noktalar:
yerlestirilmesi sonucu, en yiiksek enerjili
durumu ise atomlarin elmas 6rgii noktalarina
yerlestirilmesi sonucu liretmistir. Cu
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elementinin birim hiicre yapisi literatiirde fcc
olarak verilmektedir [22].

SC potansiyel fonksiyonunun kararh fcc yapisi
icin irettigi kohesif enerji, kuvvet degerleri ve
kiibik kristaller icin genellestirilmis durum
denklemi olarak bilinen ve kristal o6rgi
parametresine bagh kristal enerjisini veren Rose
enerjisinin [23] hacme bagh degisimleri Sekil 4
te verilmistir.

-1.5 -
\ ‘ 1)
| \
! 0
20 | ® SC-EAM
' M Rose q9-2
: A Kuvvet .
= ‘ 44 <
E 25 F ! ) ;3
| 5
|
3.0 ! 18
1 L10
|
35+ : ‘ —+12
0.5 1.0 1.5

Sekil 4. Sutton-Chen, Rose enerjisi ve kuvvetin
hacme bagh degisimi.

SC potansiyel enerjisinin minimum degeri -3,48
eV, Rose enerjisinin minimum enerji degeri -3,49
eV olarak belirlenmistir. Elde edilen bu degerler
literatiirde Cu elementi i¢cin deneysel kohesif
enerji degeri olan -3,49 eV ile uyum i¢indedir
[24]. Ayrica sekilden enerjinin minimum
noktasinda atomlar iizerine etki eden net kuvvet
degerinin sifirdan gectigi de goériilmektedir.

Sekil 5 te SC potansiyel fonksiyonunu olusturan
gomme enerjisi, ikili etkileme enerjisi, yiik
yogunlugu bilesenlerinin hacim, atomlar arasi

uzakllk ve yik yogunlugu degerleriyle
degisimleri goriilmektedir.
0 1.5
5 2 1.0
a —~
= -g- 0.5
-10 |- =
¥
() ®)
_15 I I L 00, I L
0.5 1.0 1.5 2.0 3.0 3.5 4.0 4.5
V/Vy (&)
200 0
150 F 2
- N 2
S 100 F M
0 T
50 - () @
‘ ‘ Sl
1.0 1.5 2.0 0 40 80 120 160 200
VIV, p(r)

Sekil 5. SC potansiyel fonksiyonu bilesenlerinden
(a) gdbmme enerjisinin hacimle (b) ikili etkilesme
enerjisinin atomlar arasi1 uzaklikla, (c) yik
yogunlugunun hacim ile, (d) gdmme enerjisinin
yiik yogunlugu ile degisimi. ¥ isareti sistemin
denge noktasini gostermektedir.

Sekil 5(a-b) SC potansiyel fonksiyonunun itici ve
cekici etkilesme bilesenlerini gostermektedir.
Sekil 5c¢ de yiik yogunlugunun hacim ile degisimi
gorilmektedir. Hacmin artisi bir atomun
bulundugu bolgede diger atomlardan
kaynaklanan yiik yogunlugunun azaldigini
gostermektedir. Sekil 5d de ise yik
yogunlugundaki artisin gomme enerjisinde de
bir artis meydana getirdigi goriilmektedir.
Baska bir ifadeyle yiik yogunlugunun artmasi bir
atomu o noktaya gdmmek icin daha ¢ok enerjiye
ihtiyac oldugunu sdéylemektedir.

Sekil 6 da model Cu sistemine uygulanan Bain
zorlanmasina karst kohesif enerji degisimi
verilmistir. Egrinin €=0 da ve €=0,148 degerinde
iki minimuma sahip oldugu gorilmektedir. £=0
degerinde sistem kararli fcc yapisina sahiptir. Bu
noktada sistemin sahip oldugu enerji degeri Ef =
-3,489 eV tur. ikinci minimum sistemin yari
kararli durumuna karsiik gelmektedir ve
burada sistem Eb =-3,463 eV enerji degeriyle bcc
yapiya sahiptir. Iki érgii yapisi arasindaki enerji
farki 0,026 eV degerindedir. Bu enerji engelinin
asilmasi durumunda fcc yapida kararli olan 6rgii
bcc yapiya gecis yapabilecektir. bcc yapi igin

zorlanmanin ideal degeri €=0,1225 tir.
Hesaplamalardan elde edilen 0,148 degeri ideal
durumdan kiigik bir sapma oldugunu

gostermektedir. Bu durum Cu model sisteminin
bcc birim hiicreli yapidan ziyade bct birim
hiicreli yapiya dogru kayma egiliminde oldugunu
ifade etmektedir.

336
340 |-
S
2
344l |
| I gb
I
348 - 'Ef :
I
4 i
T S T Y S [ T NN U N S S S B
.10 -005 000 005 0.0 015 020 025

€

Sekil 6. Bain zorlanmasma Kkarsi kohesif

enerjideki degisim.
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Sekil 7 de Cu atomlarinin kiip seklindeki
hesaplama hiicresi icine yerlestirildigi model
sistemin [010] dogrultusu boyunca uygulanan
kesme zoruna Kkarsi enerjideki degisimi
gorilmektedir. Uygulanan kesme zoruna karsi
ikinci bir yar1 kararli enerji noktas: elde
edilmemigtir. Sistemin hacmi sabit tutulmus
sadece atomik diizlemlerin birbiri {izerinde
kaymasina izin verilmistir.

-3.40

-3.42

-3.44

E (eV)

-3.46

-3.48

-0.1 0.2

Sekil 7.
degisim.

Kesme zoru ile kohesif enerjideki

Sekil 8 de model Cu sistemine S=0 degerinden
baslayarak 1,54x10-2 araliklarla $=0,17 degerine
kadar 11 farklh kesme zoru altinda Bain
zorlanmas1 uygulanmasi sonucu elde edilen
enerji degisimi goriilmektedir. e=0 degerinde
biitlin zorlanma degerlerinde Cu elementinin fcc
yapida oldugu goriilmektedir. Bununla birlikte
kesme zorunun artmasiyla fcc yapinin ¢ok az bir
degerde de olsa sifirdan  uzaklastifl
gorilmektedir. Ayrica Cu elementine uygulanan
kesme zorunun artmasiyla bcc yapinin ideal
degeri olan €=0,1225 den uzaklasildig1 ve
€=0,202 degerinde bct birim hiicreli bir yapiya
dogru doniisiim gosterebilecegi goriilmektedir.
Bununla birlikte, Sekil 8 den kesme zorunun
artmasiyla fcc ve bcce yapilar arasindaki enerji
farkinin da arttig1 goriilmektedir. Bu fark enerji
miktarinin artmasi, yiiksek kesme degerlerinde
sistemin bct birim hiicreli yapida kararli olma
istegi icinde bulundugunu ve ters doniigimiin
meydana gelebilmesi i¢in daha yiiksek enerjiye
ihtiya¢ duyuldugunu ifade etmektedir.

-3.30
-3.35
2
~  -3.40
m
-3.45
-3.50
Il Il Il Il Il Il Il Il
-0.10 -0.05 0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 025 0.30

€

Sekil 8. Farkli kesme zoru siddetlerine gore 6rgii
enerjisinin Bain zorlanmasi ile degisimi.

4. Tartisma ve Sonug¢

Sonug olarak bu ¢alismada kullanilan ¢ok cisim
etkilesme terimlerini iceren GOmiilmiis Atom
Metodunun Sutton-Chen yapisinin kati-kat1 faz
donilisiimlerinin temel teorilerinden olan Bain
zorlanmasini  gergeklestirdigi goriilmektedir.
Model sisteme uygulanan kesme zorunun
sistemin enerjisinde bir degisim meydana
getirmedigi ancak bain zorlanmasi altinda
uygulanan kesme zorunun model sistemi kararl
bir bct yapiya dogru siiriikledigi belirlenmistir.
Ayrica Sutton-Chen potansiyel fonksiyonunun,
anharmonik etkilesmelerin baskin oldugu faz
donilisiimlerinin molekiiler dinamik benzetim
metoduyla incelenmesinde giivenle
kullanilabilecegi de sdylenebilir.
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