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OZET
Feq. y — Aly) alasim sisteminin (x = 0.25 ve x = 0.30) ikinci dereceden elastik sabitleri Genellestirilmis Morse
Potansiyel Fonksiyonu (G.M.F), potansiyel parametresi (m) ve kristal Orgli sabitine (a;) bagli olarak ayri ayr
hesaplandi. Kristalin kararlilik sinirinda (ap = a;) elastik sabitlerin deneysel degerlere, m = 2 de, ¢ok yakin oldugu
gOriildii. Kullanilan potansiyel fonksiyonun bec yapidaki alasim kristaller i¢in de uygulanabilirligi basariyla test edildi.

Anahtar Kelimeler: Fe .., — Aly, Alasimla, Genellestirilmis Morse Potansiyel Fonksiyonu, Kararlihk, Elastik
sabitler

SECOND ORDER ELASTIC CONSTANTS OF Fe(1x) — Al ALLOY CALCULATED
WITH GENERALISED MORSE POTENTIiAL FUNCTION

ABSTRACT
Second order elastic constants of Fe(j.-Aly, alloy (x=0.25 and x=0.30) have been separately calculated using the
Generalised Morse Potential Function (G.M.F) depending on the potential parameter (m) and lattice parameter (a,).
Elastic constants were very close to experimental values at the limit of stability (ap=a;) for m=2. It has been succesfully
tested that the potential function used is suitable for the bce alloy crystals.

Key Words: Fe,_,)— Aly) Alloys, Generalised Morse Potential Function, Stability, Elastic Constants
1.GIRiS
Genellestirilmis Morse potansiyel fonksiyonu (G.M.F) asagidaki sekilde tanimlidir [1].

D [ema(r/ro) _ mefa(rjfro) )

Burada D, atomlar arasindaki baglanma enerjisi m, potansiyel sabiti a, sertlik sabiti 7, denge durumunda atomlar
aras1 uzakhktir. 7; kristalin dis kuvvet etkisinde denge durumundan uzaklagsmas: durumunda atomlar arasmdaki
uzaklik olup,

1<, .
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seklinde tanimlidir [2]. Esitlikteki li . Miller indisleri @; de, kristal 6rgii sabitidir. Bu ¢alismada bu potansiyel

fonksiyonun tercih edilmesinin nedeni metalik elementlerin i¢ etkilesimlerini basariyla agiklamig olmasidir [3].
Bundan dolay1 bee ve fec kristaller igin basarili sonuglar veren bu potansiyel fonksiyonun alagimlar i¢in nasil bir
sonug¢ verecegini calisma konusu edinilmistir. Bu potansiyelin diginda da birgok potansiyel fonksiyonu metalik
kristallerin yapisini agiklamak i¢in basarryla kullanilmis [4] olsa da, bec kristalleri agiklamada yetersiz olduklari
bilinmektedir.

Saf demir (Fe) bcc, saf aliiminyum (Al) fce olup, Fe( ) - Al sisteminin x = 0.25 ve x = 0.30 i¢in bce yapida
kristallestigi faz diyagramlar1 sonucunda bilinmektedir [5]. Bilindigi gibi metalik alagimlar sanayinin 6nemli
ham maddeleri olup, Fe-bazli alagimlarda bu anlamda 6nemli bir yere sahiptirler. Maddelerin mekaniksel
ozelliklerinden olan hacim sabiti, ikinci derece elastik sabitlere (Cj)bagli olarak da hesaplanabildiklerinden;
ikinci derece elastik sabitler bu anlamda da 6nemli bir mekaniksel 6zellik parametreleridir.

Inceledigimiz alasim sisteminin bu faz yapilar1 arastirmacilar icin hala 6nemli bir ¢alisma sahasi olmaya devam
etmektedir [5]. Bu ¢alismalarin bir sonucu da; x = 0,1875 — 0.25 i¢in bee disorder, x = 0.25 — 0.34 i¢in bee DO;3
ve X = 0.34 — 0.50 i¢in bec B2 seklinde tanimlanmistir[6]. Ayrica oda sicakliginda x = 0.25 de DO; — B2
doniistimii gergeklestigi de bilinmektedir [7].

Kiibik bir kristal, denge sartlarinda esit 6rgii sabitlerine sahiptir. Ancak dis bir kuvvetin kristalde bir dogrultuda
meydana getirecegi etkiye gore bct — bee — bet doniisiimii miimkiin olmaktadir. bet bir kristalde bir boyutta
genlesme ve biiziisme olurken bee kristale gore toplam hacimde bir degisme olmamaktadir. Bir bet kristalin
geometrik sekli Sekil 1’ de goriilmektedir. Bu sekilde a, a, ve a; orgii 6teleme vektorleri olup, a, as ve ag da bu
orgii 6teleme vektorleri arasinda bir birine dik olan agilardir [8].

Sekil 1: Bir dis kuvvet altindaki bir birim hiicre (bct kristal yap1)

Fe(x - Aly) sistemi diisiik x degerlerinde diizensiz bir yap1 sergilemektedir. Ancak x = 0,1875 den itibaren
sistemli bir geometrik diizene ulastiklari, x = 0,34 de kadar merkezde bir Fe atomu ve onun komsuluklarinda ise
Al atomlar yer alarak siralandiklarini A.Taylor ve R.M. Jones’in ¢aligmalarindan grenmekteyiz [9]. Atomlarin
kendi aralarinda etkilesmeleri; Fe — Fe, Al — Al ve Fe — Al seklinde ayri ayn giftler halindedir. Burada farkli
atomlarin katkilar1 ayni tiir atomlarin katkilariin yaris1 kadardir. S6z konusu katkilar, ayrica hesaplanip ilgili
hesaplamalarda kullanildi [5].

Kiibik bir kristalin dis kuvvetler altinda kismen de olsa degistigi bilinmektedir. Kristale uygulanan bir
dogrultudaki bir kuvvet, kristalin fiziksel sabitlerini degistirir. Ancak kristal belli sartlar altinda kararliligini
muhafaza edebilir. Bu sartlara Born kararlilik ilkeleri denilir. Bu ¢aligmada genellestirilmis Morse potansiyel
fonksiyonu, potansiyel sabiti (m) ve 6rgii sabiti a;’e gore test edilerek ikinci derece elastik sabitler hesaplandi.
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2. iIKiNCi DERECE ELASTIK SABITLER

Born — Huang [10] kararlilik kriterleri kristal yapilarin mekaniksel 6zellikleri i¢in olduk¢a 6nemlidir. Bir kristal
bir dis kuvvetin etkisi altinda ikinci derece elastik sabitlere bagli olarak,

i,j

seklinde tanimlanan bir enerjiye sahiptir [8]. Burada N, alasim katkisi, S; ve S; de 0rgii parametrelerinin artmasi
ve azalmasi ile olusan kiigiik gerilmelerdir.

Bir kiibik kristalde ti¢ bagimsiz ikinci derece elastik sabit vardir. Bunlar: Cy;, Ci, ve Cyy diir. Ayrica merkezi
etkilesmeler i¢in de Cauchy sart1 geregi C;; = Cyy diir. Born kararlilik ilkeleri ikinci derece elastik sabitler igin;
Ci1>0,(Ci/Cp>1),( C112 - C122 ) ve (Cq; +2Cy,) > 0 dir [10]. F. Milstein’in kiibik kristaller {izerine yaptigi
calismalarinda bcc kristaller igin ikinci derece elastik sabitlerin oraninin 1 — 1.36 araliginda oldugu belirtilmistir

[11].

Ikinci derece elastik sabitler potansiyel fonksiyonuna bagl olarak asagidaki sekilde tanimlanir[11].

1 .
C = i > NL{®(}) )
Ll.2.3
1 .
Cp, = S ZNL%L%@(r}) (5)
Ll.2.3

Burada, L 3, Miller indisleri (bcc kristaller i¢in toplamlari ya tek ya da ¢ifttir) n, birim hiicredeki atom sayisidir
( bee kristal igin 2 ).

Merkezi etkilegsmeler i¢in atomlar arasindaki uzaklik asagidaki gibi tanimlanir[2]
1 200 2.0 2012
r 25(41 Ly + a5 (L3 + 13)) (6)

Alasima ait deneysel veriler kullanilarak Girifalco — Weizer [12] ve Akgiin [13] metodlar1 yardimiyla potansiyel
sabitleri de ayrica hesaplandi. Bundan sonra ise kuvvetin bir eksen dogrultusunda uygulandigi var sayilarak,
kristalin homojen olarak deforme edilmesi durumlarina karsilik ikinci derece elastik sabitler 6rgii sabitine bagh
olarak hesaplandi. Kristalin hacim sabiti (Bulk Modiilii) de;

1

ifadesine gore bulundu [14]. Hesaplamalar i¢in, kristali en yakin 10. komsuluguna kadar genisletilecek sekilde
6zel olarak yazilan Fortran dilinde bir program kullanildu.

3. SONUC VE TARTISMA
Fe(1. x) — Al sisteminin x = 0.25 ve x = 0.30 degerleri i¢in ayr1 ayr1 ikinci dereceden elastik sabitler ve hacim

sabiti genellestirilmis Morse potansiyel fonksiyonu kullanilarak Born [10] kriterlerine ve Milstein [1,8]
tanimlamalarina gore incelendi. Kristal orgiilere genellestirilmis Morse potansiyeli m = 1.25, 1.5, 2.0, 2.5, 3.0
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degerleri uygulanarak, a’ya gére Cj;/C], oranlar ayri ayri hesaplandi. Elde edilen sonuglar Sekil 2 ve 3°de,
denge sartindaki ikinci derece elastik sabit oranlari ise ¢izelge 1’ de hacim modiilleri ile beraber verildi.
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Sekil 2: Fe - %25A1 alagimi igin C,; / Cy, oraninin 6rgii sabitine gore degisimi.
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Sekil 3: Fe - %30Al alasimi igin Cy; / Cy, oraninin 6rgii sabitine gore degisimi.

argu parametresi a, (Al
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Cizelge 1: Fe(;_ ) — Al sistemine ait denge sartinda elde edilen sabitler. (Bx10"dyn/cm’ ve a, (A))

Sistem a C\/Cypy B m=1.25 m=1.5 m=2.0 m=2.5 m=3.0

(deney) | (deney) | (deney) "¢, /C, | B | Ci/Cn B Cu/Ch, B Cu/Ch, B Cn/ B
(6] | [16] [16] Cp

1.5552
Fe-%25A1 | 2.8964 | 13106 | 1.4417 | 14480 | 1.62 | 1.1688 | 1.656 1.309 1.4425 127 1.4976 | 1.3967

Fe-%30Al | 2.8971 1.3580 | 13726 | 1.3787 | 139 | 1.1247 | 14796 | 13545 | 1.3724 | 1.1356 | 1.6577 | 12499 | 1.781

Sekil 2, 3 ve cizelge | de; hesaplamalarda kullanilan genellestirilmis Morse potansiyel fonksiyonun biitiin m
degerleri igin elde edilen sonuglar ve deneysel parametreler goriilmektedir. m = 2°deki sonuglarin Fe. x) — Al
alasim sistemini (x = 0.25 ve x = 0.30) basariyla tanimladig1 goriildii. Deneysel sonuglarin karalilik diizeyinde
hesaplanan sabitlerin m = 2’deki sonuglar ile ¢ok yakin olmasi, genellestirilmis Morse potansiyelinin bu degerde
klasik Mors potansiyeli olarak, bce Fe(y. x) — Alx) alagim kristal yapisini basariyla agikladigi goriilmiistiir. Ayrica
m’in artan degerlerine karsilik, C;; / Cj, oraninin artiginda standart bir oran bulunamamistir. 1nceledigimiz
gerilmis (disorder) ve DO; bec kristal yapilart m = 2°de ki oranlarmin kararlilik [11] limitlerinde oldugu; bu
yapilara ait kararlik ¢alismalarindan goriildii. Goriilen baska bir sonug ise; Cj sabitlerinin hepsinin pozitif
degerde olmasiydi ki, bu kararliligin baska bir sart1 olarak bilinmektedir [10]. (Cy; / C5 ) > 1 sturmin {ist kismi
kristalin kararli oldugu bolge olarak tanimlanir [3]. Ayni alasim sistemi i¢in bu potansiyelin modifiye edilmis
sekliyle benzer bir calismamiz devam etmektedir.
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