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Ozet

Sekil hafizali alagimlarin nano-elektronik sistemlerde (NEMS) kullanilabilmesi i¢in numune boyutunun faz
doniistimii karakteristigi lizerine etkisinin belirlenmesi 6nemlidir. Bu g¢alismada Ni-at.%25Al sekil hafizali
alagiminin 5.76 nm den 20.1 nm ye kadar 6 farkli boyutta modellenmistir. Sogutma ve 1sitma iglemleri sonucunda
meydana gelen mastensit ve austenit faz doniisiimleri molekiiler dinamik simiilasyonlart ile incelenmistir.
Atomlararasi fiziksel etkilegsmelerin gomiilii atom metodu (EAM) ile temsil edildigi simiilasyon caligmalari
LAMMPS yazilimi ile gerceklestirilmigtir. Model sistemlerde ortaya cikan faz doniisiim sicakliklari termal
analizler ile bulunmustur. Model sistemlerin yapisal analizleri igin polihedral sablon eslestirme (PTM) analizi
kullanilmustir. Faz doniisiimii neticesinde ortaya ¢ikan martensit plakalarin yonelimleri ve atomik dénmeler
rodrigues vektorleri ile elde edilmistir. Sonug olarak model boyutunun artmasi ile martensit faz gecis sicakliginin
tissel olarak azaldigi, austenit fazin baglangi¢ degeri ve martensit plakalarin yonelimlerinin boyuttan etkilendigi
gozlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Ni-Al Sekil Hatirlamali Alasimi, Boyut Etkisi, Martensit Faz Morfolojisi.

INVESTIGATION OF THE SIZE EFFECT WITH THE MOLECULAR DYNAMIC
SIMULATION METHOD IN THE MARTENSITE PHASE TRANSFORMATION

Abstract

In order for shape memory alloys to be used in nano-electronic systems (NEMS), it is important to determine the
effect of the sample size on the phase transformation characterization. In this study, Ni-at. 25% Al shape memory
alloy was modeled in 6 different sizes from 5.76 nm to 20.1 nm. Mastensite and austenite phase transformations,
which are the result of cooling and heating processes, have been investigated by molecular dynamics simulations.
Simulation studies in which the atomic physical interactions are represented by the embedded atom method (EAM)
were performed via LAMMPS software. Phase transformation temperatures in model systems have beem found
by thermal analysis. Polyhedral template matching (PTM) analysis has been used for structural analysis of model
systems. The orientations of the martensite plaques appearing at the end of the phase transformation and the atomic
rotations have been obtained with rodrigues vectors. As a result, it has been observed that the martensite phase
transition temperature decreased exponentially with the increase of the model size, the austenite phase start
temperature and the orientations of the martensite plates have been affected by the size.

Keywords: Ni-Al Shape Memory Alloy, Size Effect, Martensitic Phase Morphology.

1.Giris zorlanma arasinda dogrusal bir iligki oldugunu
ortaya koyar. Boyut degisiminden kaynakli bu
fenomen, sekil hafizali alasimlarda (SHA) termal

Diftizyonsuz kati-kat faz doniisiimi olarak tetikleme ile meydana gelen termoelastik

bilinen martensitik faz doniistimiiniin temeli
kristal i¢i kesme zorlarmma dayandigi igin
malzemenin mekanik 6zelliklerine duyarlidir [1].
Numune boyutu nano Olgekte kiiciildiikce
mekanik 6zellikler de Hall-Petch etkisi ile uyumlu
olarak degisir [2]. Hall-Petch etkisi boyut ile

doniigiimler tizerinde onemli bir rol oynar [3].
Boyut etkisinin martensit faz morfolojisi ve faz
doniisiim sicakliklarindaki rollinin daha iyi
anlasilabilmesi 6zellikle MEMS ve NEMS’lerde
daha etkili bir bigimde kullanilabilmesine
yardimci olacaktir [4].
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Boyut etkisinin martensit faz doniisiimii
iizerindeki etkisine 151k tutan ¢alismalardan birisi
Waitz  ve  arkadaslan  [5]  tarafindan
gerceklestirilmistir. Bu ¢aligmada, nanokristal
NiTi SHA’da 50 nm kritik boyutun asagisinda faz
doniigiimiiniin gerceklesmedigi ancak Yyaklasik
100 nm boyutunun altinda faz doniisiim sicakligi
ve donlisiin hacim oranin boyutun diigmesi ile
azaldig1 goriiliir. Ayrica, Omori ve arkadaslari [6]
yapmis oldugu calismada goreceli boyutu (tane
boyutu / numune kalinlig1) ile martensit faz
doniisim sicakligi arasinda bir korelasyon
oldugunu  ve malzemenin stiperelastik
davraniginin goreceli boyuttan etkilendigini rapor
etmislerdir. Bu deneysel c¢aligmalara ek olarak,
boyutun martensit faz doniisimiinii ve faz
morfolojisi  {lizerindeki  etkilerinin  atomik
seviyede incelenmesine olanak taniyan atomik
simiilasyon c¢alismalart da gerceklestirilmistir.
Ornegin Morison ve arkadaslart [7,8] yapmis
olduklar1 ¢alismalarda faz doniisiim sicakliklari
ve siiperelastik 6zelligin boyuttan ve mekanik
kisitlamalardan dramatik sekilde etkilendigini
gostermiglerdir. Son zamanlarda boyut etkisi
hakkinda yapilan simiilasyon ¢aligmalarindan
birisinde ise daha 6nceki ¢alismalarda oldugu gibi
numune boyutunun azalmasi ile faz doniisiim
sicakliginin diistiigii ve buna ek olarak martensit
faz igerinde olusan ikizlenmelerin sayisinda bir
degisim oldugu goriilmistiir [9].

Martensit faz doniisiimiinden kaynakli
yapisal degisiklerin yeni siiper-orgii diizenleri
dolusturdugu  bilinmektedir. Fakat boyutun
martensit faz morfolojisini nasil etkiledigi hala
net bir bigimde anlasilamamistir. Bu c¢alismada,
EAM potansiyel yaklasimi {izerine kurulu tek
kristal NiszAl alasim modelindeki martensitik faz
doniigiimlerinin model boyutuna bagli olarak faz
dontisiim sicakliklarinin, yapisal degisimlerin ve
martensit fazin morfolojisinin tizerindeki etkileri
molekiiler dinamik simiilasyon yontemi ile
incelenmistir.

2. Method

Boyut etkisinin martensit faz doniistimi
tizerindeki etkisini incelemek i¢in 6 farkli hiicre
boyutuna sahip model hiicreler kurulmustur.
Kurulan biitin modeller [001] yonelimli tek
kristal yapiya sahiptir ve NiAl alasimin yiiksek
sicaklik faz1 olan B2 siiper-orgiisiine sahiptir.
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Atomlar-aras1  fiziksel etkilesmeler EAM
potansiyel yaklagiminin [10] Ni-Al alagimi i¢in
gelistirilen  Pun-Mishin  [11] versiyonu ile
saglanmistir. Bu versiyon Ni-Al alasimlarinin
mekanik  Ozelliklerini  iyi  bir  bigimde
tanimlamasina ragmen yiiksek atom sayilarinda,
deneysel olarak tespit edilmis Ni-Al alagiminin

martensit  faz  donlisim  gerceklestirdigi
kompozisyon araligi [12] i¢in bir miktar kayma
sergilerr Bu  kaymadan dolayr  dogru

kompozisyonu elde edebilmek icin simiilasyon
calismalarina baslanmadan once bir dizi 6n
calisma yapilmistir ve sonu¢ olarak bu calisma
icin  at%75Ni  kompozisyonu belirlenmistir.
Kurulan modellere ait bilgiler Tablo 1 de
verilmistir.

Tablol. Model bilgileri.

Model Olgiiler (nm) Toplam Atom
XxYxZ Sayisi
S1.75 5.76 x 5.76 x 5.76 16000
S2.75 8.64 x 8.64 x 8.64 54000
S3.75 11.52 x 11.52 x 11.52 128000
S4.75 144x144%x 144 250000
S5.75 17.3x17.3x17.3 432000
S6.75 20.1x20.1x20.1 686000
LAMMPS [13] vyazilim araciligr ile

gerceklestirilen biitiin simiilasyon c¢aligmalarinda
periyodik simir  sartlart  kullanilarak yiizey
etkilesmelerinin 6niine gecilmistir. Kurulan biitiin
model  sistemlerde = minimizasyon islemi
gergeklestirildikten sonra simiilasyon
caligsmalarina baslanmustir. Nosé-Hoover
termostat1 [14,15] ve Parrinello-Rahman[16]
barostati sicaklik ve basinci kontrol etmek igin
kullanilmigtir.  Sistem sicakligt 800 K den
baslatilarak 125 K/ns sogutma hizi ile 5 K e kadar
disiiriilmistiir. Sogutma islemenin kabinde
gergeklestirilen 1sitma iglemi ise 125 K/ns 1sitma
hizi ile 1100 K e kadar gerceklestirilmistir.
Kurulan modellere ait faz doniisiim
sicakliklar1 termodinamik analizler kullanilarak
tespit edilmistir. Martensit faz doniisiimii sonucu
ortaya ¢ikan yapisal degisimler OVITO [17]
yazilimin sundugu Polyhedral template matching
(PTM) [18] analiz metodu ile incelenmistir.
Rodrigues vektorleri kullanilarak ortaya cikan
martensit plakalarim  yonelimler ve atomik
donmeler RGB renk haritasinda tasvir edilmistir.
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3. Sonug ve Tartisma

Genel olarak, kati-kat1 faz doniisiimlerinde
kohesif enerji ve atomik hacmin faz doniigiimii
esnasinda keskin bir bigimde degistigi goriiliir
[19]. Martensit faz doniisiimii esnasinda her bir
modele ait kohesif enerjinin sicaklik azalirken
dramatik bir bi¢imde azaldigi Sekil la
goriilmektedir. Kohesif enerjide ki benzer bir
degisim austenit faz donilisiimii esnasinda da
goriilmektedir. Bu keskin degisimlerin yagandigi
sicaklik degeri martensit fazin baglangic (Ms)
sicakligina karsilik gelir. Sekil 1b incelendiginde,
kohesif enerjideki ani sigramalarin gergeklestigi
sicaklik degerlerinde model sistemler yar1 karali
martensit fazi terk ederek daha sistem i¢in daha
kararli bir faz olan austenit faza gecerler. Bu
sicaklik degeri ise austenit fazin baslangic
sicakligia (As) karsilik gelmektedir. Bu sicaklik
degerinde model sistemin yapisal degisimler
gerceklestirerek disiik sicaklik i¢in daha kararl
faz olan kati1 faza doniisiir.
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Sekil 1. Kohesif enerjinin sicaklik ile degisimi.
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Martensit faz doniisiimii esnasinda Sekil 2a
goriildigi gibi, atomik hacmi sicakligin azalmasi
ani bir bigimde artarak model yogunluklari
azalmigtir. Atomik hacim degisimindeki bu
artislarin gézlendigi sicaklik degerleri modellerin
Ms sicaklik degerlerinde ortaya ¢ikmustir.
Bununla birlikte 1sitma siirecinde (Sekil 2b)
modellerin atomik hacimlerinde austenit faz
doniisiimii esnasinda ani diismeler ortaya ¢ikarak
model yogunluklarinda artis gézlenmistir.
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Sekil 2. Atomik hacmin sicaklik ile degisimi.

Kohesif enerji ve atomik hacmin sicaklik ile
degisim grafiklerine dayanarak elde edilen
modellere ait Ms ve As sicaklik degerinin model
boyutlarina bagli olarak degisimi Sekil 3 deki
gibidir. Ms sicaklik degerinin boyutun artmasi ile
egrisel olarak azaldig1 goriiliir. Bunun yaninda As
sicaklik degerinin de boyut degisiminden
etkilenmistir ancak Ms sicakligindaki gibi degisim
As sicakliginda ortaya ¢ikmamistir. Benzer



Boyut Etkisinin Martensit Faz Déniigiimiindeki Roliiniin Molekiiler Dinamik Simiilasyon Yontemi le incelenmesi

sonuglar Morris ve arkadaslar1 tarafinda yapilan

calismada da rapor edilmistir [7].  Ancak
polikristal ~ yapilarda  boyutun  doniisiim
sicakliklar1 {izerindeki yapilan c¢alismalarda,

boyut artiginin faz doniistim sicakliklarmi pozitif
yonde etkileyerek arttirdigi gézlenmistir [8,9].
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Sekil 3.

NiAl alasiminda austenit ana fazi temsil eden
BCC yapilarinin sicaklik ile degisimi Sekil 4 deki
gibidir. Sogutma durumunda (Sekil 4a) kurulan
model sistemlerin martensit faz doniisiimiinden
once BCC yap1 oranlarmda herhangi bir degisim
s6z konusu olmazken, faz doniisiimii esnada,
BCC yap1 oraninda ani bir azalma meydana
gelmistir. Sogutma islemine devam edildiginde
BCC yapilarin giderek azaldigi ve 5 K
sicakliginda neredeyse sifir oldugu gorilmistiir.
Bu degisim martensit faz doniistimiiniin atermal
faz dontisii seklinde gerceklestigini gosterir [20].
Model sistemler 1sitma iglemine tabi tutuldugunda
(Sekil 4b) BCC yap1 oranlarin martensit bolgede
sicaklik artigm takip ederek yiikseldigi ve
austenit faza gecerken ani bir yiikselis ile
neredeyse baslangic durumundaki oranlarina
ulagsmistir. Sekil 4 incelendiginde martensit faz
bolgesinde BCC yapi1 oranindaki degisim hizinin
1sitma durumunda sogutma durumundakinden
daha fazla oldugu goriiliir.
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Sekil 4. BCC yap1 oranin (austenit faz) sicaklik ile
degisimi.

NiAl alagimlarmin martensit fazlart FCC
yapt tabanli siliper-Orgiilerden olusan yapilar
goriilebilmektedir [21]. Bu sebepten dolay1 Sekil
5 de verilen FCC yapilarin sicaklik ile degisim
grafigine bagvurulmustur. BCC yapilarda sicaklik
degisimi ile gbzlenen davranigsa zit yonlii olarak
hareket eden bir degisim FCC yapilarda ortaya
cikmustir. Sekil 5 dikkate alindiginda 5 K sicaklik
degerinde modellerin sahip oldugu FCC yapi
oranlarinin boyut degisiminden etkilenmistir.
Ancak boyut ile FCC yap1 oranlari arasinda
dogrudan bir korelasyon saptanmamustir.
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degisimi.

Sekil 6 da HCP yapilarin sicaklik ile
degisimi verilmistir. HCP yapilar martensit faz
donisiimiinde orataya c¢ikan ikizlenmeleri
ve/veya yigilim kusurlarin  temsil etmede
kullanilabilir [22]. Sekil 5a daki sogutma durumu
incelendiginde HCP yap1 oranlarmin siireg
ilerledikce arttigi goriilmiistiir. 20.1 ve 17.3 nm
boyutuna sahip modellerde, martensit faz
doniisiimii esnasinda HCP oranlarina ¢ok keskin
bir yiikselis ortaya ¢cikmis. Her iki model sistemde
gbzlenen bu anomalinin sebebi tam olarak
bulunamamugtir. Bu anomalinin  1sitma
durumunda (Sekil 5b) ortaya ¢ikmamasi dikkat
cekicidir.
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ekil 6. HCP yap1 oranin (ikizlenmeler ve/veya
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yigilim kusuru) sicaklik ile degisimi.

PTM analiz metodu tarafindan tanimlamayan
ve kusur olarak ele alina bilen yapilarin 1s1l iglem
stirecindeki degisimi Sekil 7 verilmistir. Sogutma
isleminde (Sekil 7a) dikkate deger bir
tanimlamayan yap1 orani gézlenmemistir. Bunun
sebebi, model sistem ilk kuruldugunda tane sinir
gibi kusur kaynagi olan [23] bir yapinin sistemde
bulunmayisidir. Ancak Sekil 7b deki 1sitma siireci
gdz Oniline alindiginda tanimlamayan yapilarda
dikkate deger degisimler mevcuttur. Martensit faz
bolgesinde yaklasik 500 K sicakligindan itibaren
tanimlanamayan yap1 oraninda bir artis meydana
gelmistir.



Diger Yapi Orani (%)

Diger Yapi Orani (%)

(5]

ro

Boyut Etkisinin Martensit Faz Déniigiimiindeki Roliiniin Molekiiler Dinamik Simiilasyon Yontemi le incelenmesi

| Martensit Faz

Modeller {(Sogutma)

20.1 nm— 11.52 nm

17.3 0m— 8.64 nm
144 0m— 5.76 nm,

Austenit Faz

100 200 300 400 500 o600 700 800

Sicaklik (K)
(a)

Modeller (Isitma)
20.1 nm— 11.52 nm

17.3 nm—  8.64 nm
144 nm— 576 nm —

Austenit Faz

Martensit Faz
| I ] ' | s |
200 400 600 800 1000 1200
Sicaklik (K)
(b)
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sicaklik ile degisimi.
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5 K sicakliginda, martensit faz doniisiimil
sonucunda ortaya ¢ikan yapisal degisimlerinin
(Sekil 8a), martensit plakalar ile bu plakalarin
siirlarimin (Sekil 8b)  ve atomik donmelerin
(Sekil 8c) ekran goriintiileri Sekil 8 deki gibidir.
Sekil 8a dikkate alindiginda HCP yapilar, farkli
yonelime sahip martensit plakalarin (Sekil 8b)
kesistigi sinir bolgelerinde bulunmaktadir Bu
bolgeler Sekil 8b de beyaz oklar ile gosterilmistir.
Ayrica bu yapilarda Sekil 8c dikkate alinda
herhangi bir donme s6z konusu olmamistir. 8.64,
11.52 ve 17.3 nm boyutunda ortaya c¢ikan
martensit plakalarin yonelimleri aynmidir. Ek
olarak 5.76 ile 20.1 nm boyutuna sahip
modellerde aynmi1 yonelime sahip martensit
plakalar icermektedir. Ancak 14.4 nm boyutlu
modeldeki martensit plakalarin yonelimleri diger
modellerden farklidir. Ayrica 17.3 nm boyutuna
kadar martensit plakalarin igerisinde bozulmalar
meydana gelmezken 17.3 ve 20.1 nm boyutunda
Sekil 8b de sar1 oklar ile gosterilen bdlgelerde
bozulmalar  goriilmiistir. Bu  bozulmalarin
goriildiigli bolgelerde Sekil 8c dikkate alindiginda
atomik donmelerinde goreceli olarak oldukca
yiiksek oldugu (yaklasik 10 derece) saptanmustir.
Chakravorty ve arkadaslar1 tarafindan yapilan
calismada, bu simiilasyon ¢alismasinda gézlenen
A ve B seklinde martensit plakalarin olustugu
rapor edilmistir [24]. Bu verilere dayanarak
boyutun martensit plakalarin  yonelimlerini
etkiledigi sdylenebilir.
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Sekil 8. Modellerde 5 K sicakliginda ortaya ¢ikan yapisal degisimler(a), martensit plakalar(b), atomik dénmeler(c) ekran goriintiileri.
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