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OZET

Bu ¢alismada kiibik yapili1 3C-SiC, TiC, ZrC karbiir bilesiklerin mekanik, termodinamik ve
notronik oOzellikleri incelendi. Karbiir bilesiklerin mekanik ve termodinamik o6zellikleri
Genellestirilmis Gradient Yaklasimi (GGA) ve norm-korunumlu pseudopotansiyel
kullanarak yogunluk fonksiyoneli teorisine (DFT) dayanan ab-initio metoduyla hesaplandi.
Diger taraftan, karbilir bilesiklerin nétronik Ozellikleri farkli kosullar ve yiiksek
sicakliklarda nétron transport teorisine dayanan metot ile hesaplandi. Ozellikle, incelenen
karbiir bilesiklerin bag yapilari, 6rgli parametreleri, elastik sabitler, elastik modiiller (Bulk,
Young, Shear), Poisson orani, sertlik, Debye sicakligi ve sicaklik dagilimi, 1s1 kapasitesi,
entropi, entalpi, serbest enerji dagilimlari, nétron yakalama tesir kesiti, ndtron akisi, yanma
analizi, notron ¢ogaltma faktorii gibi temel fiziksel parametreler hesaplanip sonuglar
tartisildi. Ayrica fonon durum yogunluklart hesaplandi. Elde edilen sonuglar teorik ve
deneysel sonuglar ile karsilastirildi. Hesaplamalarda kullanilan yontemlerin bilesiklerin
fiziksel 6zelliklerini belirlemede dogru sonuglar verdigi goriildii.
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ABSTRACT

In this study, mechanical, thermodynamic and neutronic properties of cubic 3C-SiC, TiC,
ZrC carbide compounds were investigated. The mechanical and thermodynamic properties
of carbide compounds were calculated using Generalized Gradient Approach (GGA) and
nor-conserving pseudopotential via density functional theory (DFT) based on ab-initio
method. On the other hand, the neutronic properties of carbid compounds were calculated
with the method based on neutron transport theory at different conditions and high
temperatures. Particularly, the fundamental physical properties of the investigated carbid
compounds such as, bonding structures, lattice parameters, elastic constants, elastic
modules (Bulk, Young, Shear), Poisson ratio, hardness, Debye temperature and
temperature distribution, heat capacity, entropy, enthalpy, free energy distributions,
neutron capture cross-section, neutron flux, neutron effective multiplication factor and
burnup were calculated and the results were discussed. Phonon state densities were also
calculated. The results were compared with the theoretical and experimental results. It was
seen that the methods used in the calculations gave accurate results in determining the
physical properties of the compounds.
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Bu calismada kullanilmis bazi simgeler ve kisaltmalar, agiklamalar ile birlikte asagida

sunulmustur.
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1. GIRIS

Yeni nesil teknolojik sistemlerin tasariminda ve uygulamalarinda kullanilan yiiksek
sicakliga dayanikli malzemelerin gelistirilmesi ile bu malzemelere olan ilgi artmaktadir.
Onemli fiziksel ve kimyasal oOzelliklerinin bilinmesi, bu malzemelerin mekanik,
termodinamik, elektrik, elektronik, yariiletken, optik, niikleer gibi birgok alanda
kullanilmasina imkan saglamaktadir. Yiiksek sicakliklara (>1000C) dayanikli seramik
yapili karbiir malzemeler, sahip olduklar1 yiiksek sertlik, yiiksek elastik modiil, diisiik
strtiinme, yiiksek erime sicakligi, yiiksek termal ve elektrik iletkenligi, diisiik notron
sogurma orani, yiiksek korozyon direnci ve aginma gibi bir¢ok fiziksel ve kimyasal
ozelliklerden dolay1 teknolojik bir¢ok alanda kullanilmaktadir [1-8]. Bu 6zelliklere sahip
karbiir bilesikler arastirma ve gelistirme konusunda ilgi ¢ekmektedir. Titanyum karbiir
(TiC), zirkonyum karbiir (ZrC), silisyum karbiir (SiC) gibi bazi karbiir bilesiklerin

gelistirilmesi igin son yillarda 6nemli ¢aligsmalar yapilmaktadir [9-14].

TiC, ZrC ve SiC karbiir malzemelerin baz1 6zelliklerinin arastiritlmasi kapsaminda yapilan
caligmalar: elastik olmayan notron sagilma ol¢iimleri yapilarak TiC ve ZrC malzemelerin
fonon dagilimlari [15]; TiC ve ZrC malzemelerin termal genlesme hesaplamalari [16]; tek
eksenli deformasyon ve cubuk genisletme yaklasimlar1 kullanilarak SiC malzemesinin
yapisal, titresim, direng, dayaniklilik hesaplamalari [17]; nokta kusurlarin etkisnde p-SiC
bilesiginin termal iletkenlik hesaplamalari [18]; TiC bilesiginde genlesme-stres iligkisi ve
mikro-sertlik hesaplamari [19]; diisiik sicakliklarda TiC ve ZrC malzemelerin elastik
hesaplamalari1 [20] farkli yaklagimlar kullanilarak yapilmistir. Malzemelerin mekanik ve
termodinamik Ozelliklerini deneysel sonuglar ile uyumlu hesaplamalar Yogunluk
Fonksiyoneli Teorisi (DFT)’deki ab-initio (ilk-prensip) yaklasimi giiclii ve siirekli

giincellenen bir hesaplama teknigidir.

Ik olarak Thomas [21] ve Fermi [22] tarafindan tanimlanan ve daha sonra Hohenberg-
Kohn [23] ve Kohn-Sham [24] tarafindan gelistirilen yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT)
kuantum mekaniksel hesaplamalarin temelini olusturmaktadir. DFT yaklasiminda, ¢ok
cisim dalga fonksiyonu yerine tek cisim dalga fonksiyonu kullanilarak hesaplamalar
yapilmaktadir. Kuantum mekaniksel hesaplamalara dayanan bu yaklasimlar ab-initio (ilk-
prensip) yontemler olarak tanimlanir. Bu yaklasima dayanan CASTEP, VASP, ABINIT,



SIESTA bilgisayar programlar kristal yapilarin geometrik optimizasyonu, yapisal mekanik
ozellikler, termodinamik 6zellikler, manyetik moment, fonon dagilimlar, yiikk yogunlugu,
durum yogunlugu gibi 6zelliklerin belirlenmesinde aktif olarak kullanilmaktadir. Incelenen
karbiir malzemelerin mekanik 0&zellikleri ve yiiksek sicakliklardaki termodinamik
Ozelliklerinin hesaplanmasinda CASTEP (Cambridge Sequential Total Energy Package)
[25] paket programi kullanildi. Karbiir malzemelerin nétronik  6zelliklerinin
incelenmesinde ise ndtron transport teorisine dayanan nétron diflizyon yaklasimi

kullanildi.

Niikleer fisyon reaktorler, atom ¢ekirdeginin bir nétron ile etkilesime gecip daha hafif
cekirdeklere boliinmesi sonucu olusan enerjinin yer aldigi kontrollii niikleer reaksiyonlar
(>*U ve 2®Py) temeline dayanir. Bu reaksiyonlardaki fisyon atomlari, a ve P parcaciklari
ile nétronlarin yanisira y 1silarini yayan radyoaktif materyaller de (*1°Ag, *Cs, 'Cs,
05y, 197pa, gibi) iiretirler [26]. Bu parcaciklar insanlar i¢in Sldiiriicii etkiler olusturabilir.
Bundan dolay1 niikleer yakit zarfi (kaplama) olarak kullanilan malzemeler, bu radyoaktif
malzemelerin yakit ¢cevresindeki sogutma ve kontrol amagli kullanilan sogutucu/moderator
ile etkilesmesini izole eder. Niikleer reaktorlerde, yakit ve zarf malzemelerin nétronik
analizleri i¢in gerekli olan nétron tesir kesiti, difiizyon katsayisi, sagilma matrisleri, yanma
analizleri gibi hesaplamalar MCNP, SERPENT, KENO, DRAGON, HELIOS, CASMO,
NEWT ve MPACT bilgisayar simiilasyonlar1 ile yapilmaktadir. Incelenen karbiir
malzemeler ve diger yakit zarf malzemelerin notronik davranisit DRAGON programi ile
elde edildi.

Hafif sulu reaktorlerin ¢ogunda yakit zarf malzemesi olarak zirkonyum katkili (%98-99)
alagimlar son 50-60 yildir yaygin olarak kullanilmaktadir. Zirkonyum katkili alagimlarin en
onemli dezavantajlarindan biri yiiksek sicakliklarda (>1200C) su ile reaksiyonunda hizli
bir sekilde oksitlenmesidir [27]. Artan oksitlenme oran1 sonucunda, Japonya’daki
Fukushima Daiichi gibi siddetli niikleer kazalara neden olabilen hidrojen tretimi ve
patlamalar meydana gelebilir. Fukushima Daiichi siddetli niikleer santral kazasinda
Zr-temelli alagimlarin yiiksek sicaklikta oksitlenmenin artmasi ile hidrojen iretimi ve
patlamalar meydana gelmistir [28]. Fukushima Daiichi kazasindan sonra niikleer reaktor
teknolojisindeki yapisal materyal ve yakit-zarf sistemleri gibi uygulamalarda kullanilan
alternatif yakit zarf malzemelerin gelistirilmesi énemli bir ¢alisma alanini olusturmustur.

Siddetli kazalar agir kosullar igerdiginden, yakit-zarf sistemleri ig¢in birgok Kkriter



tanimlanmaktadir. Yiiksek erime noktasi, yiiksek kirilma dayanikliligi, cogaltma faktorii,
tesir kesitleri (disiik yakalama-sogurma), yiiksek iletkenlik ve kararlilik gibi nétronik,
mekanik ve termodinamik o&zellikler bu kriterlerden bazilarini olusturmaktadir. Yeni
alternatif yakit-zarf sistemleri, yiiksek sicakliklarda iyi bir yapisal biitiinliik sergilerler.
Zirkonyum-11 disinda paslanmaz geliklerin (310SS ve 304SS), ferritik alasimlarin (FeCrAl
ve APMT™), karbiir yapilarin (TiC, ZrC ve SiC), niikleer yakit zarf malzemesi olarak

kullanilmasi igin gelistirilmesine ihtiya¢ vardir [29-31].

TiC, ZrC ve SiC karbiir yapili bilesikler, yakit zarf malzemesi olarak gelistirilme
asamasindadir. Bu bilesikler, reaktdor ve enerji sistemlerinde yapisal malzeme olarak
uygulanmaktadir. Son yillarda bu malzemelerin birer yakit zarf malzemesi olarak
kullanilmasi i¢in g¢alisma ve testler yapilmaktadir [26, 32, 33]. Karbiir malzemelerin,
yiiksek sicakliktaki reaktor yakitlar igin yakit zarf malzemesi [4, 34], fiisyon reaktorlerin
yapisal bilesenlerinde, yliksek sicakliktaki gaz sogutmali reaktorlerde radyasyona dayanikl
yapisal malzeme [35] olarak kullanilmasi amaglanmaktadir. Ozellikle teorik olarak
gelistirme asamasinda olan yeni nesil reaktor tiirlerinde yakit zarfi ve reaktor kor bileseni

olarak uygulanmasi diisiiniilmektedir [26, 35].

Yiiksek sicakliklara dayanikli karbiir malzemeler, yeni gelistirilen ve zirkonyum katkili
zarf malzemelerin yerine kullanilabilecek 6nemli birer alternatif yakit zarf malzemeleridir.
Her ne kadar farkli reaktor tiiri i¢in SiC komposit seklinde yakit zarf malzemesinin
notronik davranigini inceleyen birka¢ c¢alisma [30, 31] olsa da alternatif yakit zarf
malzemesi olarak TiC ve ZrC karbiir malzemelerin nétronik davranisi ile ilgili mevcut ¢ok
fazla veri olmayip bu ¢alismada elde edilen sonuglar referans niteligindedir. Son yillarda
gelistirilen TiC, ZrC ve SiC karbiir malzemelerin, sahip olduklart énemli 6zelliklerden
dolay1r mevcut ve gelistirilmekte olan yeni nesil niikleer reaktor teknolojisinde alternatif

yakit zarf malzemesi olarak kullanilmasi amaglanmaktadir.

Bu c¢alismanin amaci, kiibik yapili TiC, ZrC ve SiC karbiir bilesiklerin mekanik,
termodinamik ve notronik 6zelliklerini incelemektir. CASTEP programi kullanilarak kiibik
yapili TiC, ZrC ve SiC bilesikler elde edilerek mekanik ve termodinamik 6zellikleri teorik
olarak incelendi. Bu bilesiklerin mekanik o6zellikleri; 6rgii parametreleri, elastik sabitleri,
elastik modiilleri (Bulk modiilii, Young modiilii, Shear modiilii), sertlik ve poisson orani

hesaplandi. Kiibik yapili karbiir bilesiklerin termodinamik 6zellikleri sabit basing ve sabit



hacimde 0-2500 K araliginda incelendi. Bu kapsamda, Debye sicakligi ve dagilimi, 1s1
kapasitesi, entalpi, entropi ve serbest enerji dagilimlar1 elde edildi. Alternatif yakit zarf
malzemesi olarak kullanilmasi amacglanan TiC, ZrC ve SiC malzemelerin nétronik
davranigini incelemek icin bir PWR tipi 17x17 yakit demeti modellemesi yapildi. Yakit
demetinin modellenmesi igin DRAGON noétronik programi kullanildi. Noétron etkin
cogaltma faktorii, nétron yakalama tesir kesitleri, ntron akisi, yanma analizlerinin zaman
ve enerjiye baglh degisimleri elde edildi. TiC, ZrC ve SiC karbiir malzemeler i¢in elde
edilen mekanik, termodinamik ve notronik sonuglar mevcut teorik ve deneysel sonuglar ile

karsilastirildi.

Bu tez ¢alismasinin 2. Boliimiinde Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi ve dayandigi temel
yaklasimlar ile CASTEP programi hakkinda bilgi verildi. 3. Bolimiinde Notron Transport
Teorisi ile Notron Difiisyon Teorisi ve hesaplamalarda kullanilan DRAGON programi
aciklandi. 4. Bolimiinde temel mekanik, termodinamik ve nétronik ozellikler ile
hesaplama hakkinda detayli bilgi verildi. 5. Bolimde kullanilan malzeme ve metotlar

tartisildi. 6. Boliimde ise elde edilen sonuglar ve oneriler verildi.



2. YOGUNLUK FONKSIYONELI TEORISI

Giliniimiizde atom, molekiil ve kat1 yapilarin taban durumunu belirlemek i¢in kullanilan en
yaygin yaklagim Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT)’dir. Bu yaklasimda, ¢oklu elektron
etkilesim sistemini tanimlamak i¢in ¢ok-elektronlu dalga fonksiyonu yerine tek-elektron
yogunlugu p(r) tanimlanmistir. Coklu elektron etkilesim sisteminde, elektron yiik
yogunlugu p(r) taban durum o6zelliklerini belirlemek i¢in tek degisken olarak kabul
edilmektedir. Bu yaklasim ilk olarak Thomas [21] ve Fermi [22] tarafindan tanimlanmistir.
Daha sonra gelistirilen Hohenberg-Kohn [23] ve Kohn-Sham [24] teoremleri yogunluk

fonksiyoneli teorisi (DFT)’nin temellerini olusturmustur.

2.1. Cok Cisim Problemi

Bir atom veya molekiil elektronlar ve g¢ekirdeklerden olusmaktadir. Bu elektron ve
cekirdekler aralarinda veya birbirleriyle etkilesimli ¢oklu bir sistem olustururlar. Bu
sistemin toplam enerjisini hesaplamak i¢in Schrédinger denklemi kullanilir. Bir sistemi

tanimlamak i¢in Schrédinger denklemi,

HY = E¥Y (2.1)

esitligi ile ifade edilir. ¥ Dalga fonksiyonu, E sistemin toplam enerjisi, H ise Hamiltonyen

islemcisidir. Ne tane elektron ve N; tane ¢ekirdegin olusturdugu sistemin H iglemcisi;

N, N; . N N, N, N, N,
e Y S e Y Ay @

I= | i=1 I=

seklinde verilir. Burada M; kiitle, Z; ¢ekirdeklerin atom numarasi ri ve R sirasiyla elektron
ve ¢ekirdegin konum koordinatlaridir. Birinci ile ikinci terimler sirasiyla elektronun ve
cekirdegin kinetik enerjisidir. Ugiincii terim; cekirdek ve elektronlar arasindaki Coulomb
¢ekim alani, dordiincii terim elektronlar arasindaki Coulomb itme etkilesimi, besinci terim
¢ekirdekler arasinda meydana gelen Coulomb itme etkilesimidir. Ne tane elektron ve N;
tane ¢ekirdegin olusturdugu bir sistemin Schrédinger denkleminin ¢6ziimii taban durum

Ozelliklerini belirler.



R (i) {R}) =¥ (i) {R})

(2.3)

Burada ‘P({ﬁ}:{ﬁl}), ok cisimli sistemin dalga fonksiyonu, E ise sistemin enerjisidir.

Es. 2.2 ile verilen denklemin ¢0zliimiinii kolaylastirmak icin farkli yaklagimlar
gelistirilmistir. En ¢ok kullanilan yaklagimlardan biri de Born-Oppenheimer yaklasimidir.

Bu yaklasimda, elektron ve ¢ekirdeklerin hareketi ayr1 ayri incelenir.
2.2. Born-Oppenheimer Yaklasim

Birden fazla elektron ve cekirdegin olusturdugu cok parcacikli sistemin Schrodinger
denklemini ¢6zmek i¢in gelistirilen yaklagimlardan biri de Born-Oppenheimer yaklasimidir
[36]. Bu yaklasima gore, elektron kiitlesi ¢ekirdek kiitlesinden g¢ok kiigiik oldugundan
¢ekirdegin hareketi ihmal edilebilecek kadar yavas oldugu kabul edilir. Cekirdegin sabit ve
hareketsiz oldugu sistemde elektronlar hareket halindedir. Bu yaklasimda c¢ekirdek
hareketsiz olarak kabul edildiginden, Es. 2.2’de ¢ekirdegin kinetik enerjisini ifade eden
ikinci terim ithmal edilebilir. Ayrica, ¢ekirdekler arasindaki Coulomb itme etkilesmesi sabit

diistintilebilir. Bu durumda Es. 2.2,

(2.4)

—

r— r

Ne q , N, N, Z| N, N;
Ho=-25Vi-22.5 R+;Zl

i= i-L 1= [ — R

ifadesine indirgenir. Burada Hamilton denklemi, Ne tane elektronun N tane ¢ekirdegin

alaninda hareketini tanimlar. Sistemdeki elektronlarin hareket ve enerjisi sirasiyla;

¥, =¥,.(rR) (2.5)

& =¢,(R) (2.6)

esitlikleri ile ifade edilir. Cekirdeklerin itme ve toplam enerji ise



L 2,2,

gtop(R):ge(R)jLiNZ R —Rﬁ|

a=l p>a

(2.7)

denklemi ile verilir. Bu ifade potansiyel enerji ylizeyini olusturur. Bu yaklasim her zaman
gecerli olmayilp sistemi olusturan elektron ve c¢ekirdegin hareketinin ayr1 ayri
diistiniilmedigi durumda gegersizdir. Yani bu yaklasimda elektron ve g¢ekirdegin hareketi

ayr1 ayri diisiiniilmelidir.
2.3. Hartree Yaklasim

Bir katiy1 olusturan sistemdeki elektronlarin kuantum mekaniksel davranigini tanimlamak
icin ¢ok-elektronlu dalga fonksiyonunu hesaplamak gerekir. Coziim zamandan bagimsiz
Schrodinger denkleminden elde edilir. Sistem potansiyeli elektron davranisiyla belirlenir.
Sistemdeki yakin elektronlar uzak olan elektronlara gére daha giiglii etkilesim igindedir.
Bu durumda sistemdeki tiim elektronlarin etkisi oldugu Schrodinger denklemini ¢6zmek
icin ¢ok sayida diferansiyel denklem ¢ozmek gerekir. Coziim icin ilk adim Hartee
tarafindan atilmistir. Sistemde N tane elektron varsa N tane de denklem vardir. Toplam
elektron dalga fonksiyonu tek-elektron dalga fonksiyonlarinin ¢arpimi seklinde yazilir. Bu

durumda dalga fonksiyonu;

)=I1 (2.8)

N

Y6, ) =TT¥ (%) 2.9)
i=1

ile verilir. Burada i. elektrona etki eden potansiyel

Vi (F) =Viyon (1) + Vi, (F) (2.10)

ile ifade edilir. Bu denklemde V

iyon

() iyon potansiyeli, V,, (F) ise Hartree potansiyelidir. Es.

2.8’1 kullanarak Viyon Ve Vn potansiyelleri,



(F Lo (F
Viyon ( Z (M) = —Idr A( 9), (2.11)
- | 7-7|
seklinde elde edilir. i. elektrona etkiyen Hartree potansiyelindeki yogunluk terimi
— 2
p(F)=2|¥@) (2.12)
[E]
ile verilir.
~ N 1 2 —
_ _szi +V, (F) (2.13)
i-1

seklinde ifade edilen Hamiltonyen’in Es. 2.9 ile alinan beklenen degerini minimum yapan

tek-elektron dalga fonksiyonlarin Hartree denklemi,

H .yon(r)}meJdr (?)|‘P(r> 5 ¥, (F) (2.14)

j#i

ile verilir. Hartree denklemi ile Es. 2.9 birlikte orbitaller i¢in 6z uyumlu ¢ozildiigiinde
sistemin dalga fonksiyonu elde edilmis olacaktir. Hartree yaklasgiminda degis-tokus

korelasyon etkileri hesaba katilmadigi i¢in pek tercih edilmemektedir.
2.4. Hartree-Fock Yaklagimi

Hartre-Fock yaklasimi [37], birbirleriyle ve ¢ekirdekler ile etkilesmeyen -elektron
orbitallerine karsilik gelen dalga fonksiyonlarim1 tanimlamak i¢in kullamilan bir
yaklagimdir. Sistemi tanimlamak i¢in kullanilacak dalga fonksiyonu asimetrik olacak
sekilde segilir. Sistemin dalga fonksiyonu Pauli disarlama ilkesine gore ve iki elektronun

yer degistirmesi diisiiniilerek,

(00 O A EE T T (2.15)



asimetrik olmalidir. Slater determinanti kullanilarak dalga fonksiyonu daha basit bir
sekilde ifade edilebilir.

\Pl(ﬁ.) lPl(Fz) lPl(FN)
D(f’i,f;,...rN): \Pz:(ri) \Pzz(ré) \PZ:(FN) (2.16)
\PN (fi) \PN (Fz) \PN(FN)

Hartree denklemine benzer olarak tek elektron dalga fonksiyonu igin enerji beklenen

degerini minimum yapan Hartree-Fock denklemi

[_lvuviym(r)}pi(r)m_ iy
2 i R F-F (2.17)
~25,,,;]dF j(|rz .i(r)‘I’;(f)”i‘P.(f)

]

ile verilir. Burada son terim degis-tokus terimidir ve oi Ve oj spinleri ayni oldugunda

sifirdan farklidir.

Bu yaklasimda, tek elektron dalga fonksiyonunu igeren Slater determinantinin
kullanilmasi, toplam enerjiyi minimize eden bir deneme dalga fonksiyonu kullanilmasi
acisindan avantajlidir. Fakat Hartree-Fock yaklasimi, elektronlar arasindaki iliski dikkate
alinmadigindan, kullanilan denklemin karmasik ve ¢oziimii ¢ok zor olmasi nedeniyle

toplam enerji hesaplamalarinda yetersiz kalur.

2.5. Yogunluk Fonksiyoneli Yaklasimi

Bir malzemeyi olusturan electron-gekirdek sisteminin kuantum mekaniksel davranisi,
sistemin ¢oklu-cekirdek, ¢oklu-elektron dalga fonksiyonunu hesaplanmasini gerektirir.
Schrodinger denklemini yaklasik olarak ¢6zmek i¢in Born-Oppenheimer, Hartree, Hartree-
Fock gibi yaklagimlar gelistirilmistir. Bu yaklagimlar genel olarak cok-cisimli dalga
fonksiyonuna dayanmaktadir. Eger dalga fonksiyonu bilinirse sistemin enerjisi ve sistem

ile ilgili diger 6zellikler belirlenebilir. Fakat dalga fonksiyonu 3N uzaysal degiskenlere ve
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spin degiskenlerine bagl karmasik bir yapiya sahiptir. Burada N sistemdeki elektronlarin
sayisidir. Bundan dolayi, dalga fonksiyonuna bagli ¢oziimlerde sistem boyutlarini
smirlandirir. Ornegin, yiizlerce atom ve molekiil veya biiyiikk veri setlerinde dalga

fonksiyonuna dayanan metotlarin uygulanmasi ile ¢oziime erisilemez [38].

p(r) elektron yogunlugunu kullanan yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT), dalga
fonksiyonuna dayanan metotlardan farklidir. Yogunluk fonksiyoneli teorisinde temel
degisken c¢ok-cisimli dalga fonksiyonu yerine elektron yogunlugudur. Elektron
yogunlugunu kullanmanin avantaji, N elektronlu sistem {izerinden N tane tek elektronlu
sisteme indirgenmis boyutlaridir. Sistemde kag¢ tane elektron olduguna bakilmaksizin,
electron yogunlugu her zaman tli¢ boyutludur. Bundan dolay1 DFT, yiizlerce hatta binlerce
atom igeren sistemlere uygulanabilir. Bu yaklagim ilk kez Thomas-Fermi [21, 22]
tarafindan tanimlanmistir. Bu tamimdaki elektron yogunlugu yaklagimini baz alarak
Hohenberg-Kohn [23] ve daha sonra da Kohn-Sham [24] tarafindan yogunluk fonksiyoneli

teorisinin temelleri olugturulmustur.
2.5.1. Thomas-Fermi teorisi
Yogunluk fonksiyoneli teorisi ile ilgili ilk ¢alismalar Thomas-Fermi teorisine

dayanmaktadir [21, 22]. Bir sistemi olusturan ¢oklu elektron sistemini tanimlamak ic¢in

elektron yogunlugu temel degisken olarak onerilmektedir. Elektron yogunlugu [38],

PO =N [0 X ) O XXy (2.18)

ile verilir. Burada p(r), r hacmi igerisindeki her bir elektronun bulunma olasiligin1 belirler.

Ug boyutlu (x, y, z) toplam elektron sayis,
f p(r)dr=N (2.19)

seklindedir. Thomas-Fermi teorisinde sistemdeki elektronlarin kinetik enerjisi, elektron-
gaz modeline dayanan kuantum istatiksel teoriden iiretilir. Bu modelde elektronlarin

kinetik enerjisi,
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3
Tlol=ce [P ()dr, cp = @) =28m (2.20)

seklinde tanimlanir. Esitliklerde goriildiigii gibi kinetik enerji sadece elektron yogunluguna
baghdir. Elektron-cekirdek ve elektron-elektron etkilesmeleri ilave edildiginde elektron

yogunlugu cinsinden toplam enerji

Elp]=cp IpS’S(r)dr —Zj@dr +%N”%ng

(2.21)
ile verilir. Burada, ikinci ve lgilincii terimler sirasiyla elektron-gekirdek ve elektron-

elektron etkilesimleridir.

Yogunluk fonksiyoneli teorisinin en temeli olan Thomas-Fermi teorisinde, elektronlarin
temel durum ve enerjilerinden ziyade, sistemin enerjisi elektron yogunlugu kullanilarak
elde edilebilir. Thomas-Fermi teorisi, degis-tokus korelasyon enerji etkilerini dikkate

almaz. Bu teori, atom ve molekiillerin bir¢ok temel 6zelligini agiklamada yetersiz kalir.
2.5.2. Hohenberg-Kohn teoremleri

Hohenberg-Kohn, Thomas-Fermi teorisindeki elektron yogunlugu yaklasimindan yola
cikarak 1964’de bir dis potansiyel V(r) igeresindeki elektronlarin bulundugu pargacik
sistemi ile ilgili yayinladiklari ¢alismada yogunluk fonksiyoneli teorisinin temellerini

atmiglardir [23]. Hohenberg-Kohn yaptiklari ¢alismada iki tane teorem gelistirmisler.

Birinci teoreme gore; Schrédinger denkleminin temel durum enerjisi, elektron
yogunlugunun bir fonksiyonelidir [23, 39]. Bu teorem, temel durum dalga fonksiyonu ile
temel durum elektron yogunlugu arasinda bire bir eslesmenin bulundugunu belirtir. Bir
sistemde etkilesen pargaciklarin bulundugu V(r) dis potansiyelde, V(r) dis potansiyel temel
durumdaki elektron yogunlugunu tanimlar. Baska bir deyisle, V(r) dis potansiyel, temel
durumdaki elektron yogunlugu tarafindan belirlenir. Temel durumdaki elektron yogunlugu

ile V(r) dis potansiyel arasindaki iliski [40],
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E, =Egx[p(D]=E[p[v(N]] (2.22)

seklinde verilir. Bu teoremi ispatlamak i¢in, sistemin elektron yogunlugu biliniyorsa V(r)
dis potansiyel belirlenir. Pargacik sisteminde temel durum i¢in ayni elektron yogunluguna
sahip farkli bir V(r)" dis potansiyel var oldugu diisiiniiliirse iki farkli dalga fonksiyonu
tanmimlanir (¥ ve ¥ ). Boylelikle temel durum elektron yogunlugu ayni olan iki tane farkli

Hamiltonyen’e (H ve H") sahip olunur.

Ey < (W[H[¥) = (¥ [H|%)+(¥|H-H|¥)

=E, + j pN[V(r)-V(r) jdr (2.23)

Burada, Eo ve E'o, swrasiyla A ve H' Hamiltonyen’e karsihk gelen temel durum

enerjileridir. Benzer sekilde;

Ey < (W[H|W)=(W[H|¥)+(W[H - H|¥)
=E,— [ p(n[V(r) -V (r) Jdr (2.24)

elde edilir. Bu iki esitlikten,
Eo + Eo < Eo + Eo (2.25)

oldugu goriilmektedir. Bu durum acgik¢a bir celiskidir. Bundan dolayr ayni elektron
yogunlugunu verebilen iki farkli dig potansiyel yoktur. Boylece, p(r) temel durum elektron
yogunlugu, N elektron sayisi, T/p(r)] ve V(r) dis potansiyel ile beraber sistemin diger
ozelliklerini belirlenebilir. Buna gore p(r) temel durum elektron yogunluguna bagl

sistemin enerjisi, Es. 2.20 ile verilen Thomas-Fermi teorisi enerji fonksiyoneli yerine

ELp(N]=T[p(N]+V [p(n]+V (1]
= j (N (Ndr + F,, [o()] (2.26)
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ifadesi yazilabilir. Burada,

Fok Lo ] =T o]+ Eg o] (2.27)

sadece p(r) temel durum elektron yogunluguna bagli olup herhangi bir dis potansiyele bagl
degildir. Burada Fuk [p(r)], temel durum elektron yogunlugunun bir fonksiyonelidir.

Etkilesen elektronlarin kinetik enerjisi ve elektron-elektron etkilesimlerinin enerjisi

seklinde ifade edilebilir.

Hohenberg ve Kohn’un ikinci teoremi, enerji varyasyon ilkesine dayanir. Bir V(r) dis
potansiyel icerisinde p(r) temel durum elektron yogunluguna bagh, E/p(r)] enerjisi
evrensel bir fonksiyonele gore tanimlanmaktadir. Bu teoreme gore, tiim fonksiyonelin
enerjisini minimize eden elektron yogunlugu, Schodinger denkleminin tam ¢dzlimiine

karsilik gelen gergek elektron yogunlugudur.

Ey[ o] <E, [p(n] (2.28)

Denklemdeki Ev /p(r)], Es. 2.25’teki toplam enerji fonksiyonelidir. Burada, p(r) temel
durum elektron yogunlugu V(r) dis potansiyeli tanimlamistir. Eger keyfi olarak baska bir

dalga fonksiyonu varsa ve bunun elektron yogunlugu p ‘() ise;

(F[H[¥)=[ p'(V(r)dr + Fu [o)]=E[o()] 2E[p(r)] (2.29)

ifadesi elde edilebilir. Elektron yogunlugu, temel durum elektron yogunlugu oldugunda

enerji minimum olacaktir.
2.5.3. Kohn-Sham esitlikleri
Cok-elektronlu bir sistemin Hohenberg-Kohn enerji fonksiyonelini minimize etmek ve

temel durum elektron yogunlugunu ile enerjiyi elde etmek i¢in Kohn ve Sham pratik bir

¢Oziim Onermistir [24]. Kohn-Sham, Es. 2.25°teki enerji ifadesinin ¢6ziimii i¢in bir referans
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sisteminde etkilesmeyen elektronlarin kinetik enerjilerini tanimlamislardir. Tek-elektronlu

Schrodinger denklemine benzer olarak Kohn-Sham denklemi;

1.2 pr) ..
——V=+V, ——d Y. =gV.
2 TVdis +/ |I’—I"| M +Vye (1) | | (2.30)

seklinde verilir. Bu ifadede, sirasiyla etkilesmeyen referans sistemin kinetik enerjisi, dis
potansiyel, Hartree potansiyeli, degis-tokus korelasyon potansiyelidir. Burada ¢, Kohn-

Sham yoriinge enerjisidir. p(r) elektron yogunlugu ise,

N 2
p(n) =2 | 2.31)
ile ifade edilir. Degis-tokus korelasyon potansiyeli,

O, [p(n]

Vie(r) = 5p(1) (2.32)

ile verilir. Burada, Exc /[p(r)] degis-tokus korelasyon fonksiyonelidir. Etkin potansiyel,

Vo () =V (1) + A1) 4rvv_ ()

Es. 2.30 tekrar yazilirsa,
(—1v2 ny (r)j‘{’ — ¥
g Ve i T (2.34)

elde edilir. Bu tek parcacikli Hartree-Fock denklemidir. Elektron yogunlugunun ¢o6ziilmesi

ile toplam enerji,
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TZ j j‘ (‘ )drdr+EXC[p(r]j V,.(Np(r)dr 2.3

seklinde bulunur. Es. 2.31, Es. 2.32 ve Es. 2.34 Kahn-Sham denklemleri olarak bilinir.
Eger Kahn-Sham enerji fonksiyonelindeki tiim terimler bilinirse Es. 2.35’ten gercek temel
durum yogunlugu ve toplam enerji elde edilebilir. Exc/p(r)] degis-tokus ve korelasyon
enerjisi kinetik enerji ifadesinden;

E,.[o() =T ]-T,[p(0)]+E [p(N]-E, [o(n)] (2.36)

elde edilebilir. Exc/p(r)] enerjisi, kuantum mekanik ¢ok pargacikli etkilesimleri igeren
degis-tokus korelasyon enerjisini ifade eder. Burada ilk iki terim, etkilesen ve etkilesmeyen
elektronlarin kinetik enerjisi arasindaki fark, ti¢iinci ve dordiincii terimler de electron-
elektron etkilesim ve Hartree enerjileridir. Exc /p(r)] degis-tokus korelasyon enerjisi, Kohn-
Sham denklemlerinin ¢6ziimiinde dnemlidir. Sistemin taban durumu, durum yogunlugunun
fonksiyoneli olarak ifade edilmesine ragmen Exc/p(r)] degis-tokus korelasyon enerjisi tam
olarak bilinmemektedir. Exc/p(r)] degis-tokus korelasyon enerjisinin ifade etmek igin iki
tane basit yaklasim kullanilmaktadir: Yerel Yogunluk Yaklasimi (LDA) veya
Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGA) [41, 42].

2.5.4. Yerel yogunluk yaklasim (LDA)

Bir 6nceki kisimda tanimlanan Kohn-Sham denkleminin ¢oziimii, Exc/p(r)] degis-tokus
korelasyon enerjisinin bilinmesi ile elde edilir. Bu Exc/p(r)] degis-tokus korelasyon enerjisi
DFT’nin en Onemli parametrelerden biridir. Exc/p(r)] tanimlamak i¢in kullanilan

yaklagimlardan biri de yerel yogunluk yaklasimi (LDA)’dir [24, 47].

Malzemelerin taban durum yogunlugu ve toplam enerji durumlarin1 tanimlamak ig¢in
Exc/p(r)] belirlemede en basit ve kullanigh yaklasim ‘yerel yogunluk yaklagimi (LDA) dir.
LDA yaklasimi, Kohn ve Sham [24] tarafindan tanimlanmistir. LDA yaklagimina gore

uzaysal dagilimin herhangi bir noktasinda sistemin degis-tokus korelasyon enerjisi o
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noktadaki elektron yogunluguna baghdir. Bu yaklasimda Exc/p(r)] degis-tokus korelasyon

enerjisi elde edilirken sistem i¢in homojen elektron gazi bagntilar: kullanilir.
Ex*[p]=] p(r)e. (p(r))dr (2.37)

Burada é&xc, p(r) yogunluktaki homojen bir elektron gaz sisteminde elektron basina diisen
degis-tokus enerjisidir. Homojen elektron gaz sisteminde elektron gazinin degis-tokus

enerjisi [43, 44],

13
3(3 13
hom
g =——|— r 2.38
§ 4(%) p( ) (2.38)
olarak bilinir. Etkilesen homojen bir elektron gaz sisteminin korelasyon enerjisini
belirlemek biraz daha karmasiktir. Ex/p(r)]’yi elde etmek icin degis-tokus korelasyon
enerjisinin ikinci kismi Monte Carlo hesaplamalarina dayanan Ceberley-Alder [44]

yaklagimlart kullanilir.

LDA yaklasim son yillarda ozellikle homojen sistemlerde iyi sonuglar vermektedir.
Malzemelerin toplam enerji ve bant yapisi hesaplamalarinda kullanilir. Exc/p(r)] degis-
tokus korelasyon enerjisini elde etmek icin kullanilan LDA yaklagimi bazi durumlarda
yetersiz kalmaktadir. Her bir gercek elektron sistemi genel olarak homojen degildir ve
elektron yogunlugu hizl bir sekilde degismektedir. LDA yaklasimi, elektron sistemindeki
hizli elektron yogunlugunu tamimlamakta yetersiz kalmaktadir. Ozellikle elektron
yogunlugu, homojen olmayan sistemlerin yerel enerji ifadesine bagl olarak degismektedir.

Bu durumlar i¢in ‘genellestirilmis gradyent yaklasimlar:® (GGA) yaklasimi gelistirilmistir.
2.5.5. Genellestirilmis gradyent yaklasimi (GGA)

Elektron sistemindeki hizli elektron yogunluk degisimini ve homojen olmayan
sistemlerdeki tiim elektronlarin Exc/p(7)] degis-tokus korelasyon enerjisine etkisini dikkate
alan “genellestirilmis gradyent yaklagimi” (GGA) gelistirilmistir [45]. GGA yaklagiminin
sistemin elektron yogunlugundaki degis-tokus korelasyon enerjisinin yerel elektron

yogunlugu ve gradyent ( Vo ) bagli olarak ifadesi,
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Es (o] =] 2(r) & (p(r), Vo(r))dr (2.39)

ile verilir. GGA yaklasimi, uygulamalarda LDA yaklasimina gore daha iyi performans
gosterebilir. Homojen olmayan sistemlerin enerji hesaplamalarida dogru sonuglar iiretir.
Biiyiik orgii sabiti ve diisiik baglanma enerjisine sahip sistemlerde LDA’ya gore daha
dogru sonuglar verir. Atomizasyon ve yiizey enerjilerinin gelistirir. Elektron yogunlugunun
varyasyon hizina bagimlilig1 i¢in p(r) ‘nin gradientini kullanir. Yogunluk gradyenti farkli

durumlarda bu yaklagima avantaj saglar.
2.5.6. Pseudopotansiyel metot

Bir katinin ¢ogu fiziksel Ozellikleri, ¢ekirdege yakin kor elektronlarindan ziyade en dig
enerji seviyesinde yer alan valans (degerlik) elektronlar: tarafindan belirlenir. Kor
elektronlar ¢ekirdek etrafinda toplanmistir ve ¢ekirdege siki bir sekilde baglidir. Diizlem-
dalga denklem setlerinde, kor elektronlarini tanimlamak icin bir¢ok temel fonksiyonlari
iceren tanimlamalara ihtiya¢ duyulur. Bu tanimlamalar ¢ok biiylik zaman ve hesaplamalar
gerekmektedir. Bundan dolay1 katilarin kimyasal baglanma ve diger fiziksel 6zelliklerini
belirlerken bu kor elektronlarin etkisi ihmal edilebilir. DFT hesaplamalarinda, kor
elektronlar1 hareketsiz (frozen) oldugu kabul edilir. Bu sdzde-potansiyel yaklasimi olarak
bilinir. Bu yaklasim, kor elektronlarmma bagli hesaplama yiikiinii azaltmada 6nemli rol

oynar.

Genel olarak sozde-potansiyel (pseudopotansiyel) yaklagimi iki temel amaci vardir. 1)
bir¢ok diizlem-dalga temel fonksiyonun tanimlanmasi gerekli olan kor elektronlar1 yerine
daha zayif bir pseudopotansiyel kullanmak, i1) kor bolgesindeki degerlik elektron dalga
fonksiyonunun hizli salinimlarin1 ortadan kaldirmak [38]. Bu yaklasima gore, cekirdege
yakin kor elektronlarinin olusturdugu gercek ve giiclii Coulomb potansiyeli yerine daha

zay1f ve daha diizlestirici olan valans elektronlarini etkiyen bir potansiyel kullanilir.
2.6. CASTEP Programm

CASTEP (Cambridge Sequential Total Energy Package) programi, elektronlarin ve

cekirdeklerin ilk-prensip (first-principles) kuantum mekaniksel tanimina dayanan malzeme
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modelleme programidir [25]. Kuantum mekanik hesaplamalar, elektron ve atom
cekirdeginin herhangi bir durumda davramisini belirlemede ©Onemli bir yaklagimdir.
Elektron davranisi, malzemelerin bir¢ok 6zelligini belirler. Kuantum mekanik yaklagimda
kimyasal baglarin davranigi tanimlandigindan malzemedeki atom ve atom dizilimindeki
elektron davranisi 6nemlidir. Bundan dolay1 temel fizik kanunlarina dayanan ilk-prensip

yaklasimindan her bir malzemenin 6zellikleri hakkinda bilgi elde edilebilir.

Kuantum mekanik yogunluk fonksiyonel teorisindeki ab-initio metoduna dayanan
CASTEP programi, deneysel veriler ile kristal yapisi modellenen yapinin; geometrik
optimizasyonunu, toplam enerji, orgli parametreleri, elastik sabitleri ve elastik modiilleri,
fonon dagilim egrileri, manyetik moment, elektronik bant yapisi, atomik kuvvetler, durum
yogunlugu, yik yogunlugu, mekanik, termodinamik ve optik gibi o&zelliklerin
hesaplamalarin1 basariyla yapabilen bir hesaplama programidir. Hesaplamalar reel ve ters

uzayda yapilabilir.

CASTEP programi hesaplamalarinda, siiper hiicre yaklasimi kullanilarak sinir sartlari
belirlenir. Bu program, diizlem-dalga setini tanimlar ve Hamiltonyen terimi i¢in hizli
Fourier doniisiimleri kullanir. Ayrica bu program, elektron-¢ekirdek etkilesimini sozde-
potansiyeli tanimlar. Bu programda, 6z uyumlu elektronik minimizasyon igin iteratif bir
yaklagim vardir. Degis-tokus potansiyelleri belirlenirken DFT  yaklagimlarinin

uygulamalari esas alinir.

CASTEP programi kuantum mekaniksel hesaplamalarda degis-tokus korelasyon etkisi i¢in
LDA ve GGA yaklasimlarini kullanir. LDA yaklagimlarinda Ceperley-Alder (CA) [44]
kullanilirken GGA yaklasimlar1 da ise PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof) [45] ve PW91
(Perdew-Wang) [46] kullanilir. Hesaplamalarda sozde-potansiyel (pseudopotansiyel)
kullanirken degerlik elektronlar1 ve cekirdek arasindaki etkilesmeler i¢in ¢ok yumusak
(ultrasoft) ve norm-korunumlu potansiyelleri uygulanabilir [47-49]. Kristal yapilarin birim
hiicre ve geometrik optimizasyonu i¢in BFGS (Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanon) [25,
47, 51] metodu kullanilabilir. CASTEP tiim bu yaklagimlar1 kullanirken istege bagli olarak

kristal yapilarin simetrik 6zelliklerini tanir ve uygular.
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Bu tez c¢alismasinda kiibik yapili karbiir bilesiklerin mekanik ve termodinamik

hesaplamalar1 CASTEP 6.0 programu ile yapildi.
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3. NOTRON TRANSPORT TEORISi

Noétronik (noétron kinetik), bir niikleer reaktérde notronlarin yakit materyalindeki niikleer
cekirdekler arasindaki etkilesmelerle ilgilenir. Reaktor kordaki nodtron dagilimi, gegis
hesaplamalari, yakit materyaller ve yakit zarf malzemeleri ile fisyon sonucu olusan
notronlarin  ¢evresiyle yaptigr etkilesimler tanimlanmalidir. Kor igerisindeki ndétronik
davranisin tanimlanmasi, niikleer reaktorlerin tasarlanmasi, calistirilmas1 ve giivenlik
analizleri i¢in ¢ok Onemlidir. Reaktor kor icerisinde notronlar, niikleer c¢ekirdek ve
ortamdaki diger notronlar ile farkli carpigmalar yaparlar. Carpigmalar sonucunda nétronlar
farkli dogrultular ile bir noktadan digerine gecerler. Notronlarin, kor igerisindeki hareketi
ve ortamda bulunan yakit ve diger materyaller ile yapilan etkilesimleri karakterize eden
noétron transport denklemi (Boltzmann transport denklemi) mevcuttur. Bu denklem, farkli
dogrultu, zaman, ag1 ve enerji degiskenlerine bagh oldugundan analitik olarak ¢oziilmesi
zordur. Farkli ¢6ziim yaklasimlari kullanilarak bu denklemi daha basit hale indirgeyerek

¢ozmek i¢in son yillarda farkli metotlar gelistirilmektedir [51-54].

Notron transport denklemini ¢ozerek reaktor korunda nétronlarin iletimini ve etkilesmesini
modelleyen yaklasimlar genel olarak Deterministik (belirleyici) ve Stokastik (Monte Carlo)
olmak tizere iki gruba ayrilir. Determenistik yaklagimda, nétron transport denklemi nétron
difizyon denklemine indirgeyip nétronlarin kor igerisindeki davranisi niimerik olarak
¢oziiliir. Bu yaklagimda, nétron difiizyon denklemini ¢ozmek igin ii¢ boyutlu ¢ok-gruplu
notron bilgileri, tesir kesitleri ve basit geometriler kullanilir. Monte Carlo yaklasiminda ise
notron transport denklemini her bir serbest ndtronun hareketi modellenerek istatistiksel
olarak ortalama nétron davranisi belirlenir. Monte Carlo yaklasiminda, kor igerisindeki
nétronik hesaplamalart i¢in ¢ok fazla hesaplama ve zaman gerektiginden deterministik
yaklagima gore daha az tercih edilmektedir. Ozellikle nétron davramisinin karisik oldugu

bir sistemde hizli ve etkili ¢6ziim tiretmek i¢in deterministik kodlar tercih edilmektedir.
3.1. Notron Transport Denklemi
Reaktordeki notron etkilesimleri ve serbest hareketini tanimlamak i¢in nétronlarin nasil bir

dagilim gosterecegini bilmek gerekmektedir. Bundan dolay1 serbest notronlarin; konum,

zaman, enerji ve hareket dogrultusuna gore dagilimini bilmek Snemlidir. Etkilesimler
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sonucunda noétronlar sagilir ve bundan dolayr enerji kazanabilir veya kaybedebilirler.
Sogurulan noétronlar fisyon reaksiyonlarina neden olur veya ortamdaki materyallerin
Ozelliklerini degistirebilirler. Bazi notronlar ise sagilma reaksiyonlari sonucu reaktor disina
kacabilir. Notronun bulundugu ortam ve sicakligi ile enerjisine bagl olarak serbest hareket
mesafesi, dogrultusu, gibi parametreler degisebilir. Matematiksel olarak nétronlarin farkl
degiskenlere gore dagilimi, nétron transport denklemi olarak bilinen nétron denge
denklemine dayanir. Bu denklem kinetik gaz teorisinden bilinen Boltzman denkleminin
dogrusallagmis formudur. Noétronlarin zaman, konum, enerji ve hareket dogrultularimi

tanimlamak i¢in kullanilan nétron transport denklemi [52],

10 ,. = L= =~ L= i S o=

—a¢(r,§2, E,t)=S(F,QE,t)-QVe¢(r,Q,E t) -2 (F,E, t)g(r, Q, E, 1) 3.1)
L .

ile verilir. Burada S nétron kaynagini, 2t toplam makroskobik tesir kesitini ve ¢ agisal
notron akisini ifade eder. Bu denklem birim hacimdeki kayip ve elde edilen notronlar
arasindaki dengeyi ifade eder. Burada nétronlarin, belli bir Kinetik enerji E (v hizi) ve belli
bir Q dogrultusunda, t aninda ve r durumunda hareket ettigi varsayilmistir. Denklemin sol
tarafindaki terim hedef ndtronlarin zamana gore degisimini, sag tarafindaki ilk terim S
notron kaynagindan elde edilen nétronlari, ikinci terim ndtron hareketindeki net notron

kayibin1 ve iiglincii terim de niikleer ¢carpismalardan kaynaklanan nétron kayiplaridir.

S hedef ndtronlari, sagilma, fizyon ve dis noétron kaynaklarindan elde edilir. S ndtron

kaynaklari,

S(F,Q,E, 1) :jdE'L > (F,Q > QO E' - E,t)g(F, 00, E' t)dQ
0

+ 28 [dE[ 2(ENz, (F.E\4(T, Y, E H)dQ
4z Az

+S, 8(F,Q,E,t) (32)

seklinde ifade edilir. Xs sacilma ve X fizyon makroskobik tesir kesitleri, y(E) fisyon

spektrumu, v fizyon basina salinan ortalama nd&tronlarin sayisidir. Denklemin sag
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tarafindaki ilk terim sacilma kaynagi, ikinci terim fisyon kanagi ve iiglincii terim de dis
notron kaynagidir. Cok gruplu, ii¢ boyutlu geometri ve zamana bagli nétron transport
denklemi ¢ok fazla terim ve degiskene bagli oldugundan ¢oziilmesi zaman alir ve zordur.
Bundan dolayr gazlarin diflizyon denkleminden esinlenerek notron diflizyon denklemi

gelistirilmistir.

3.2. Notron Difiizyon Denklemi

Noétron transport denklemi ¢ok fazla degiskene bagli oldugundan ve ¢ok fazla matematiksel
hesaplamalar gerektirdiginden bu denklemin yerine nétron difiizyon denklemi yaygin
olarak kullanilmaktadir. Reaktor kor igerisinde nétronlar, gaz pargaciklarinin hareketine
benzer bir davranig sergiler. Notron difiizyon yaklasiminda, sanki bir gazin bir digerinin
icinde difiizyonunda oldugu gibi nétronlarin bu carpismalarin toplam etkisi ile reaktor
icerisinde bir tiir difiizyona ugradigindan bahsedilebilir [53]. Noétronlarin bir ortamda
serbest gaz molekiillerine benzer hareket ettikleri varsayimindan yola ¢ikarak ndtron
difiizyon teorisi gelistirilmistir. Notron difiizyon denklemi, transport denkleminin bir
formudur. Bu teoride, nétron davranisini tanimlamak i¢n notron diflizyon denklemi

kullanilmaktadir.

V hacmi igerisinde yer alan ndtronlari goz oniline alalim. Bu V hacim disina veya icine
dogru net bir ndtron akis1 varsa, nétronlarin bir boliimii V i¢inde sogrulursa veya V i¢inde
ndtron yayan kaynak varsa, notronlarin sayist zamanla degisebilir [53]. V hacmi
icerisindeki ndtron degisimlerini matematiksel olarak ifade edilmesi siireklilik esitligini

verir [53]:

V "deki notron V 'deki notronlarin | | V'deki notronlarin
Layzsmzn degisim hlzJ - Liretim hizt } - Log“urulma hizi }
{ndtronlarm V'den} (3.3)
kaces hizi

V hacmi igerisindeki herhangi bir nokta ve zamandaki ndtron yogunlugu n ise hacim

igerisindeki toplam ndétron sayist,



24

J, ndv (3.4)

ile verilir. Notronlarin toplam sayisindaki degisim hizi ise,

d

prl ML (3.5)
on

.[v Edv (3.6)

V hacmi icerisindeki notronlarin cm® bagmna iiretim hizini s ile ifade edersek, nétronlarin V

hacmindeki tiretim hizi,

J, sav (3.7)

seklinde ifade edilir. 2a sogurma makroskopik tesir kesiti ve ¢ notron akisi olup nétronlarin
sogurma yoluyla cm®.sn basina yok olma hiz1 Xa ¢’dir. V hacminde saniye basi yok olma

hizi,

J, Zagav (38)

ile verilir. V hacminden igeri ve disar1 ndtron akisini ele alalim. J, V hacminin yiizeyindeki
ndtron akim yogunlugu vektdri, n yilizeyden disart dogru yonelmis birim normal vektor ise

yiizeyden cm?.sn’de 1 yoniinde gegen nétronlarin net sayist,

JA (3.9)

ve nétronlarin hacmin A ylizeyiinden toplam sizma hizi (negatif veya pozitif),

jv JAdA= jvdivj dv (3.10)
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ile verilir. Elde ettigimiz esitlikleri ile siireklilik denklemi,

on L=
jvadv = [ sdv —| %, gdv - [ dividv (3.11)
seklinde yazilabilir. Elde edilen denklemde integral ayni1 hacim iizerinden alindigindan,

an .
E:S—Zaqﬁ—dlv\] (3.12)

seklinde siireklilik denklemi elde edilir. Siireklilik denklemi, nétron yogunlugu ve nétron
akim yogunlugu vektorleri seklinde iki bilinmeyeni vardir. Aki ve akim arasindaki baglanti

Fick Kanunu ile kurulur. Bu baglanti;
J=-Dgrad¢=-DV¢ (3.13)
seklinde ifade edilir. Bu esitligi kullanarak nétronlarin difiizyonu,

on
E:DV2¢_Za¢+S (3.14)

seklinde yazilir. Burada D’nin konumun fonksiyonu olmadigi kabul edilir. v nétron hizi,

ndtron akist ¢ = nv olmak iizere notron difiizyon denklemi elde edilir.

— = =DV%-2. p+s (3.15)

Ug boyutlu, ¢ok-gruplu zamana bagli nétron difiizyon denklemi ve fisyon reaksiyonlart

sonucu olusan iirlin ¢ekirdek (precursor) denklemleri [54],
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10 &
U_a¢g (r’t) = V2D9¢g (r!t) _ng ¢g(r!t) +Z Z:rg'—>g¢g'(r1t)
g . S (3.6)
+ Xog (1_ﬁ)z Vg Zfg' ¢g’(r!t)+ngz A,Cy(r,1)
g'=1 d=1

g,:1,2, ........ Gyd:1,2, ........ D,g=1,2, ........ G

6 G

acd(r’t)=ﬁd2 Ve Ligfy (1) =Cy (1) (3.17)
g=

Uy = g enerji-grubunun ndtron hiz
¢g (r,t) = g ener; i-gruplu noétronlarin zaman ve konuma bagl ntron akisi
Dg = g enerji-gruplu nétronlarin difiizyon katsayisi
ng = g enerji-grubunun ¢ikarma (removal) tesir kesiti
ng, g = & grubundan g grubuna nétron sagilma olasilig
X pg = & grubuna giren ani (prompt) fisyon ndtronlarin kesri
Xdg = & grubuna giren gecikmis (delayed) fisyon nétronlarin kesri
Vy = bir fisyonda g” grubunda tiretilen ortalama nétron sayisi
ng, = g’ grubunun fisyon tesir kesiti
Cd (r,t) = d ndtron iiriin ¢ekirdegin zaman ve konuma bagli konsantrasyonu

;= d grubu nétron 6nciilerini iireten fisyon olaylarmimn kesri

IB:Zﬂd

ﬂ«d = d grubu notron liriin ¢ekirdek i¢in bozunma sabiti

Bu denklemlerin pratik ve dogru bir sekilde c¢oziilmesi i¢in farkli yaklasimlar
kullanilmaktadir. Fisyon sonucu agiga ¢ikan notronlar siirekli bir enerji araligina sahiptir.
Grup-diflizyon yaklasimi, notron difiizyon denkleminin ¢éziimiinde kullanilan en etkin
yaklagimlardan biridir. Cok-gruplu yaklasiminda [55] siirekli enerji bolgesi, 6zel enerji

gruplarma (QG) ayrilir.
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Ec = EminEc1 Eq Eg1 E; E> Emak

g enerji grubu

Sekil 3.1. Notron difiizyon hesaplamalari i¢in enerji gruplari

Her bir enerji grubu igin ¢ok-gruplu agisal notron akisi, fisyon spektrumu, kaynak terimi ve
makroskobik tesir kesiti [52],

¢,(F,Q) = Ej ¢, (7., E)dE -
Ey1
7,(1)= | 2T E)E 19
Ega
QM= [ Q(r.E)dE .20
gfzg (F.E)g, (F,)dE
() =——
(3.21)

[ 4,(7.Q)dE

seklinde tanimlanir. Uzaysal ayriklagtirma, tiim reaktdr kor hacmini yakit elemanlarinin
bulundugu sonlu Vi birim hiicrelere ayirir. Yukarida ifade edilen enerji gruplarina benzer

olarak i yakit elemanlarinin Vi hacmi tizerinden notron akist ve ndtron tesir kesiti,

(3.22)
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[=i(P)¢(7)dE
Z == 4 (3.23)

seklinde ifade edilir. Sekil 3.2°de goriildiigii gibi reaktor kor farkli yakit demetleri ve yakit
hiicrelerinden olusmaktadir. Kor icerisindeki yakit ve yakit zarf malzemelerinin &zellikleri,
notron difiizyon yaklasimiyla notronik davranis ile belirlenebilir. Bu yontem ile yakit

hiicresi, yakit demetleri ve tiim reaktor korun nétronik hesaplamalar1 yapilabilir.

Kor Yakit demeti

Yakit hiicresi

Sekil 3. 2. Yakat hiicresi, yakit demeti ve tam kor modellemesi
3.3. DRAGON Program

DRAGON deterministik program, nétron transport denklemini niikleer reaktorlerin farkli
yakit geometrilerinin ¢6ziimii igin Montreal Politeknik Okulu (Ecole Polytechnique de
Montréal) tarafindan gelistirilmektedir. Bu kod, niikleer reaktordeki yakitin birim hiicresi
veya yakit demetinin notronik davranisint modellemek i¢in kullanilan modiiller setinden
olusmaktadir [56]. DRAGON programi, basit geometrileri kullanarak makroskobik ve
mikroskobik tesir kesitlerini, ¢ok gruplu ve boyutlu nétron akisi, izotopik tiiketim, yakit
yanma oranlari, vb. hesaplamalarini degisen geometri, yakit yogunlugu, yakit tiird, yakit
zarf malzemesi, yakit sicakligi, moderator (sogutucu/yavaslatici) yogunlugu ve sicakligi
gibi degiskenlere bagli olarak yapmamiza olanak saglar [57]. Istenen parametreleri hizli ve

dogru bir sekilde hesaplar.
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Reaktor kordaki noétron dagilimi ile ilgili hesaplamalar1 yapabilmek i¢in birkag-gruplu
notron difiizyon denkleminin ¢6ziilmesi gerekmektedir. Bundan dolayr kor’un her bir
bolgesindeki hesaplamalar igin birkag-gruplu nétronun tesir kesitleri ve diflizyon

katsayilarina ihtiyag duyulur [58].

DRAGON programinda, Carpisma Olasiigi Metodu ve Karakteristikler Metodu
kullanilarak her bir hiicre hacmindeki sogurma ve sagilma tesir kesitlerini, fisyon trtinleri,
fisyon spektrumu, nétron akisini elde etmek igin ndtron transport denklemi niimerik olarak
¢oziliir [59]. Notronik hesaplamalar i¢in DRAGLIB, MATXS (TRANSX-CTR),
WIMSD4, and WIMS-AECL formatlardaki standart mikroskopik tesir kesiti
kiitiiphanelerini kullanilmaktadir. DRAGON programi ile iiretilen tesir kesitleri, veri girisi

izerinden ndtronik hesaplamalarinda kullanilir.

Nétron transport denkleminin Integral-diferansiyel seklindeki ifadesi [60],

[0.9+25() (.9 = 4iQ9 () (320
T

ile verilir. Burada Q kaynak terimi bir Q, sagilma terimi igerisinde ayrilabilir.

Q¥(r)= Zh:Z'ng (F¢"(F) (3.25)

Burada fisyon terimi,

Qf(r) = f—szﬁ (F)¢"(r) (3.26)

eff h

ile verilir. Kefr etkin gogaltma faktoriidiir. Notron akist,

# (M) =[d’ Qs (F.0Q) (3.27)
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ile ifade edilir. Bu denklem [61],

- ’ = 1 F e
I, Q) =7 B, Q) +— e QI (F)dR’
#°(r, Q) #° (%, Q) 47[! QY (F) (3.28)

integral denklemi forma doniistiiriilebilir.

R
g _ 9(v _D'O '
T _lz (f —R'Q)dR (329

Burada rs, s ylizey sinirindaki bir noktay1 gosterir.

Carpisma Olasiligi Metodu (CPM):_Carpisma olasiligit metodu, nétron akist i¢in ndtron

transport denklemini numerik olarak ¢6zen genel bir yontemdir. Bu yaklagima gbre ndtron

akisi:
e e
#(F)=]. = (Q.N_)g (F,Q)d ”LWQ (r)d°r (3.30)

ile verilir. Bu denklem, Es. 3.28’in tiim agisal yonelimler iizerinden integral alinmasi ile

elde edilir. ¢(F.Q) s ylizeyinden gelen agisal akidir. Burada tesir Kesitlerinin ve

kaynagin yerel olarak sabit oldugu ¢6zlim alanin Vi hacmini Ny bolgesine ayirirsak,

(M=, reVv.

I ]

Q(r)=Q;, TeV, (3.31)

seklinde ifade edilebilir. Daha sonra her bir Vi hacmi iizerinden Es. 3.30 integral alinabilir.

-7(R)

Ny e .
Vig :;D‘vi .[vj A7 R? d°r d3r:|Qi (3.32)
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Her bir bolge igerisindeki ¢ ortalama aki,

1 13
¢ :\Tijvi p(r)d’r (3.33)

ve basitlik olarak S yiizeyinde ¢ (I7) agisal aki kaybolur. Bu durumda carpisma olasiligi,

-7(R)

1 e 3143
By _\Zjvi ‘[VJ' AR? drdr (3.34)

seklinde tanimlanir. Transport denklemi,

%= pQ (3.35)

ile ifade edilebilir. U¢ boyutlu (3D) problemlerde basitlik olarak Es. 3.34,

P Gy SO PR D [t 1 g

seklinde verilir.

h-1
Den = Z Zy L (3.37)

I=k+1
Burada Lk, bir nétronun p noktasinda iiretildigi ve Q agis1 yoniinde hareket ettigi mesafedir.

Karekteristikler Metodu (MOC): Karekteristikler metodu, genel olarak her bir kismi
differansiyel denklemi siradan bir denkleme indirgeyen ii¢ boyutlu uzaydaki yoriingeleri
bularak ¢6zmeyi amaclamaktadir. Bolge igerisindeki kaynak terim ve bolgeye giren acisal

ndtron aki, bolge basina ve enerji grubu bagina ndtron akisini olusturur.
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Bir notron yoriingesi boyunca temel transport islemcisi (Es. 3.24) toplam diferansiyel

islemciye dontistir.

d R o
C(s) =E+2(p+sﬂ) (3.38)

Burada C(s), karakteristik transport operatoriidiir. S, ayirt edici Ozellik ¢izgisi boyunca
degiskeni ifade eder. Yerel karakteristikler denklemi,

C(s)¢(P+5Q,0) =Q(P+5Q) (3.39)

Burada k bolimii, j bolgesinden geger. Daha sonra giren ve ¢ikan agisal ndtron akisi

arasindaki iliski,

4. (k) = "¢, (k) + {% - "¢, (k)} EEL)

J (3.40)

ile verilir. E (x)= 1-e™. j bolgesindeki toplam ndtron akisi tiim yonler {izerinden integre

edilmesi ile hesaplanir.

¢j=

Q; 1 2 2
—+ dQf d o. . Ak
zj 47721'\/] .[(4;;) .[;;Q pzk: 3Ny (3.41)

k boliimiindeki agisal n6tron akisi farki ise,

Ak = "¢, (k) — "¢, (k) (3.42)

ile verilir.
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DRAGON programu ile niikleer yakit demetini modellemek igin kartezyen, silindirik ve
hekzagon geometrik yapilar kullanilabilir. Bu geometrik yapilar modellenirken yakit

demetinin 6zelligine ve geometrik yapisina gore simetrik 6zellikler kullanilir.

DRAGON programi ile 1/8 simetrik geometrisi kullanilarak kartezyen geometrisine sahip
PWR tipi 17x17’lik yakit demetinin farkli yakit zarf malzemelerine bagli nétronik

ozellikleri hesaplandi.
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4. TEMEL OZELLIiKLER

Tez caligmasmin bu bdliimiinde, incelenen malzemelerin temel yapisal mekanik,
termodinamik ve notronik Ozellikleri tanimlandi. Daha sonra temel ozellikleri ve

hesaplama yontemleri hakkinda detayli bilgi verildi.

4.1. Mekanik Ozellikler

Elastik sabitleri, elastik modiilleri (Bulk modiil, Shear modiil, Young modiil), poisson orani

ve sertlik, malzemelerin 6nemli baz1 mekanik 6zelliklerini olusturur.

4.1.1. Elastik sabitler

Elastik sabitler (Cj), katt malzemelerin kristal yapisinin 6zelliklerinin anlasilmasi igin
onemli parametrelerdir. Bu sabitler, malzemelerin kristal yapisinin dis kuvvetlere karsi
mekanik 6zelliklerini belirlemede 6nemli rol oynamaktadir. Elastik sabitleri malzemelerin

kararliligi ve sertligi ile ilgili 6nemli bilgi verir [62].

Kristallerin elastik sabitleri, kristal yilizeye uygulanan zor (stress) ile kristalin verdigi
tepkinin zorlanma (strain) bir 6l¢iisiidiir. Yani, kristalin elastik sabiti zor ile zorlanmanin
orani seklinde ifade edilir. Zor-zorlanma iliskisinden esnekligin dogrusal oldugu kabul

edilirse, kristalin elastik sabiti, oij zor tensorti ile &jj zorlanma tensorii olmak iizere,

o =C.&. (4.2)

seklinde ifade edilir. Bu ifadede zor tensoriindeki oij kuvvet yoniinii ve j indisi uygulandigi
ylizeyi gosterir. Elastik sabitler, zor ve zorlanmada {i¢ gerilme ve ii¢ kayma toplam alt1

bilesene sahiptir.

Kristalde tersinir bir deformasyon meydana geldiginde, enerji korunumlu oldugundan,
uygulanan bir zorun yaptigr is, kristalin i¢ enerji artigina esit olmalidir. Bu durum

Einestein’in “toplam kurali* ilkesine dayanarak,
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dW = o, de, =dU = 2 de, (42)
oe,,

esitligi ile ifade edilir. Bu esitlikte,

oy = STUU (4.3

oldugu goriilir. Zorun biiyiikliigli uygulanan kuvvetin ylizey alanma oranidir. Zor
tensoriiniin diagonal elemanlart kristali germe ya da sikigtirma egilimindedir. Bu diagonal
elemanlar germe egiliminde ise pozitif, sikistirma egiliminde ise negatif olur. Negatif bir
diagonal eleman basinct temsil eder. Katidaki deformasyonlar zorlanma matrisi ile
tanimlanir. Numuneye zor uygulandiginda kristal 7'=7+z kadar yer degistirir. Bir
zorlanmis katinin farkli kisimlari farkli miktarda yer degistirir. Bundan dolayr u yer
degistirmesi kristalin orijinal konumunun fonksiyonudur. Es. 4.2°yi gki’ye gore tiirev alip,

Es. 4.3’de elde edilen oij yerine konulursa,

o°U

Ciw =———— 4.4
I 0&y 88“- (4.4)

esitligi elde edilir. Burda c esneklik tensorii olup 81 elemanlidir. Zor ve zorlanma tensorleri
simetrik oldugundan indisler birbirlerinin yerini alip Ciju = Cjin = Cijik seklinde ifade
edilebilir. Bu durumda c’nin bagimsiz bilesen sayist 36’ya diiser. Buna ilaveten, elastik
deformasyon sirasinda yapilan is, yalnizca zorlanmanin fonksiyonu olup alinan mesafeden

bagimsiz oldugundan,

o’'u U
og; 0gy 08 Oy

(4.5)

seklinde kismi tiirevli olarak ifade edilebilir. Es. 4.4 ve Es. 4.5 birlikte diisiintildiiglinde
Cijkl = Ckiij olacag1 goriiliir. Buradan da C’nin bagimsiz bilesen sayis1 21°e diigser. Kristal

yapinin simetrisinden dolayr bagimsiz bilesen sayisi azalir. Genel olarak bu bilesenler
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kisaca 6x6’lik C,s matrisi seklinde gosterilir. Cqp - Cijw matrisleri arasindaki iliski Cizelge

4.1°de verilmistir.

Cizelge 4.1. cop - cijkl tensorlerinin indisleri arasindaki Voigt bagintilari

Tensor notasyon (ij veya kl) | 11 | 22 | 33 | 23veya 32 | 13veya3l | 12 veya 21

Matris notasyon (o veya [3) 1 2 3 4 5 6

Yukaridaki gizelgeye bakildiginda, 6rnegin C1122 yerine Ci2 alinabilir. Matrisler arasindaki
iligkilerden Es. 4.1,

6
Cu=D Capty (4.6)
-1

seklinde yazilabilir. Burada

o, = O 4.7)

_ { a0 Befl23) @)

Ep =
2¢4, P <{45,6}.

bagintilar1 gecerlidir. Esitliklerde goriildiigii gibi sistemin kristal yapisinin simetrik
durumundan dolay1 Cos’nin bagimsiz bilesen sayist azalir. Ornegin kiibik kristaller igin ii¢
tane; Ci1 = C22 = C33; C12 = C13 = C23; Ca4 = Cs5 = Cep ; digerleri i¢in Cap = 0, elastik sabiti
olabilir [63]. Bundan dolay1 kiibik kristallerin yapisal 6zelliklerini belirlemek igin {i¢ tane

bagimsiz elastik sabiti (C11, C12, C44) Yeterlidir.

Bagimsiz elastik sabitler pozitif olup mekaniksel olarak kararli yapilar i¢in kararlilik
sartlarin1 saglamalidir. Born kararlilik kriterleri olarak bilinen kiibik yapilarin mekanik

kararlilik sartlar asagida verilmistir [64-66].

C11>0, C12>0, C4s>0, C12>Cus, C11+2C12>0, C11-C12>0
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4.1.2. Elastik modiiller

Elastik sabiti tek kristal yapilari, elastik modiiller ise c¢oklu kristal yapilarin
tanimlanmasinda 6nemli parametrelerdir. Bulk modiil (B), shear modiil (G) ve Young
modiil (E) elastik modiilleri olarak bilinir. Bulk modiilii, uygulanan basing ile hacimdeki
degisime kars1 tepkinin bir 6l¢ilistidiir. Yani uygulanan basing ile malzemenin sikistirilma
ozelligini belirten bir niceliktir. Shear modiilii, shear (kayma) zorlanmasi iizerine tersinir
deformasyonlara karsi tepkinin bir Olglisiidiir. Bir bakima shear zorlamasi altindaki
kristalin gosterdigi tepkidir. Young modiilii ise, malzemeye uygulanan gerilme kuvvetine
kars1 olusan tepkinin bir dlgiidiir. Young modiilii, malzeme iizerinde olusan zor/zorlanma

orani olarak da tanimlanabilir.

Bagimsiz elastik sabitleri kullanilarak Voight-Ruess-Hill (VRH) yaklagimi ile Bulk modiil,
Shear modiil ve Young modiil asagidaki denklemlerden [67],

1 1

B=JB +58B (4.9)
1 1
C=3G +3Gx (4.10)
_ 9BG
3B+G (4.12)

elde edilir. Burada V ve R, Voight ve Reuss yaklasimlarini ifade eder.
4.1.3. Poisson orani
Bir kristalin, yanal deformasyonunun eksensel deformasyonuna orani, Poisson orani (V)

olarak bilinir [68]. Poisson orani, bilesiklerin baglanma dereceleri ve karekteri hakkinda

bilgi verir. Bulk ve shear modiilleri kullanarak Poisson orani (V),
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,_.38-2G

esitliginden hesaplanabilir. v degeri 0.1’e yakin ise giiclii kovalent, 0.25 degerine yakin
oldugunda ise iyonik bilesikler oldugu soylenebilir [69]. Hesaplanan bu degerlerden
bilesiklerin kovalent veya iyonik baglanma karekteri gosterdigi sOylenebilir. Ayrica,
bilesiklerin Shear ve Bulk modiillerinin orant (G/B) 1.1 civarinda ise kovalent, 0.8

civarinda ise iyonik karekterin baskin oldugu sdylenebilir.
4.1.4. Sertlik

Sertlik, kati malzemelerin kalici veya plastik deformasyona karsi direncini ifade eden
karakteristik bir ozelligidir. Sertlik malzemelerin bulk ve shear modiilleri ile

iligkilendirilebilir. VRH yaklagimindan,
H, =0.92G*"*(G/B)** (4.13)

ifadesi elde edilir. Burada, G shear modiilii ve B bulk modiliidiir.

Pugh modiilii (B/G) [68] ve Cauchy basinci (C.P.=C12-Cas) [70] malzemelerin kirtlganlik
ve siinek 6zelligi hakkinda bilgi verir. Kirilgan ve siinek malzemelerin B/G oraninin kritik
degeri 1.75°dir. B/G oran1 1.75ten kiigiik ise kirillgan, 1.75’ten biiyiik oldugunda ise siinek

ozellik gosterdigi sdylenebilir.

Benzer sekilde Cauchy basing (C.P.) degeri negatif ise kirilgan, positif oldugu durumda ise

bilesiklerin siinek 6zelligini gosterdigi sdylenebilir.

4.1.5. Mekanik ozelliklerin hasaplanmasi

SiC, TiC ve ZrC kiibik yapilarin elastik sabitleri ve modiilleri belirlendikten sonra VRH

metodu kullanarak poisson orani ve sertlik (Hv) degerleri hesaplanda.
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Bu galismada, clastik sabitler, elastik modiiller, poisson orani ve sertlik gibi malzemelerin
mekaniksel 6zellikleri ab initio metodu kullanilarak kristalin birim hiicresinin hacmini
koruyacak sekilde kii¢lik bir deformasyon uygulanip enerjideki degisimden yararlanarak

hesapland:.
4.2. Termodinamik Ozellikler

Debye sicaklig1 (6p) ve sicaklikliga bagli dagilimi, 1s1 kapasitesi (Cv), entalpi (H), entropi
(S) ve serbest enerji (F) dagilimlar1 kiibik yapili bilesiklerin termal davraniglarini

belirleyen temel termodinamik 6zellikleri hesaplandi.
4.2.1. Debye sicakhig1

Debye sicakligi; kristalin en yiiksek titresim modunun sicakligidir ve 6p ile gosterilir.
Elastik sabitler ve erime sicakligi ile ilgili dnemli bir temel fiziksel 6zelliktir. Katilari
yiiksek ve diisiik sicaklik bolgelerine gore siniflandirmada kullanilir. Katinin sicakligi T ve
Debye sicakligi p olmak tizere, T > Op iken biitiin modlarin kzT enerjisine sahip oldugunu,
fonon titresimlerinin dalga boylarim kiigiik oldugunu, T < fp iken dalga boylarmin biiyiik
oldugu soylenir. Akustik titresimlerden dolay1 diisiik sicakliklarda titresimsel uyarilma olur
ve bu sayede diisiik sicakliklarda Debye sicakligi elastik sabitlerden elde edilebilir. Yani
diigiik sicaklilarda fonon egrisinde akustik titresimlerin egimi dalga hizini verir buradan da

elastik sabitler elde edilerek Debye sicakligi hesaplanir.

Debye sicakligi, 1s1 kapasitesi, elastik sabit ve modiiller, termal genlesme, bag kuvveti ve
erime sicakliklari ile iligkili temel fiziksel parametrelerden biridir [71-74]. Debye sicakligi
[71],

1/3
h|3n(N,p
0. =—| | A~ 4.14
P [4E[M ﬂ Y (4.14)

denklemi ile hesaplanir. Burada kg Boltzman sabiti, h Planck sabiti, Na Avogadro sayisi, M
molekdl agirlik, n molekiildeki atom sayisi, p yogunluk ve vm malzemedeki ortalama dalga

hizidir. Ortalama dalga hizi,



a1

12 1)]7"
vo=|Z L2 4.15
" [3(143 v H (4.15)

esitliginden hesaplanabilir. Asagidaki esitliklerde vi ve vs sirasiyla boyuna ve enine dalga

hizlaridir.
oo ﬂ(38+4/36)
| —p (4.16)
e
. - (4.17)
G :l (Cll_C12)+C44 n 5C44 (Cll_CIZ) (418)
2 5 4C44+3(C11_C12)

Burada, G ise shear modiilii, C11, C12 ve Cas elastik sabitleridir. Shear(kayma) modiili,

elastik sabitleri cinsinden ifade edilmistir.

4.2.2. Is1kapasitesi, entropi, entalpi, serbest enerji

Malzemelerin diger 6nemli bir termodinamik parametresi 1s1 kapasitedir. Is1 kapasitesi (C),
malzemedeki kristallerin olusturdugu sistemin sicakligini 1 derece arttirmak igin gerekli
olan 1s1 miktar1 olarak tanimlanabilir. Sabit basing altindaki 1s1 kapasitesi Cp ve sabit hacim

altindaki 1s1 kapasitesi Cy seklinde ifade edilir.

Is1 kapasitesi, 1s1 iletim siireci, titresim hakkinda temel bilgiler saglar ve sistemin dogasini
yansitir [75]. Fonon durum yogunluk spektrumundan quasi-harmonik Debye model
yaklagimini1 kullanarak bir kristalin 1s1 kapasitesi, entalpi, serbest enerji ve entropi gibi

termodinamik parametreler incelenebilir [76]. Debye modele gore 1s1 kapasitesi,
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T,% x'e
CVCF)=9NkB(%) l(ex_l)z dx (4.19)

seklinde ifade edilir [77]. Burada N hiicre basina diisen atom sayisi, Kz Boltzman sabiti,
x=holksT and Op Debye sicakligidir.

Is1 kapasitesi, fonon durum yogunlugunu kullanarak bir quasi-harmonik yaklasimi

yardimiyla
ho'\ ho
kr) Pl
C, =k| JF (w)dw
{ [ha)j } (4.20)
exp| — |-1
KT

ifadesi ile de elde edilebilir.

Termodinamik yasalarina gore bir termodinamik sistemin enerjisinin 6l¢iisii olan entalpi
(H), entropi (S) ve serbest enerji (F) bir quasi-harmonik yaklasimi ve fonon durum

yogunlugunu kullanilarak hesaplanabilir.

4.2.3. Termodinamik ozelliklerinin hesaplanmasi

Bir kristalin sicakliga bagl enerji (E), entalpi (H), entropi (S), serbest enerji (F) ve 1s1
kapasitesi gibi termodinamik Ozellikleri kristalin frekansin bir fonksiyonu olarak fonon
durum yogunlugundan hesaplanabilir [76]. Termodinamik 6zellikleri belirlerken bir quasi-
harmonik yaklagimi uygulandi. Bu hesaplamalarda, dengede olmayan (non-equilibrium)
Gibbs fonksiyonu (G*);

G*(\/; P,T) = E(\/) + PV + I:fonon(X;—r) (421)

denklemi ile verilir. Burada E(V) birim hiicrenin toplam enerjisi, P hidrostatik basing

sabiti, Fronon titresimsel Helmholtz serbest enerjisidir.Sicakliga bagli enerji,
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W Ew)dw

oo ™) 1 422
kﬁT

E(T)=Ey+E,+]

ifadesinden elde edilir. Burada, E;p sifir noktasindaki titresim enerjisi, kg Boltzman sabiti, 7

Planck sabiti, F(w) fonon durum yogunlugudur. Sifir noktasindaki titresim enerjisi (Ezp);

1
E, = > J' F (w)Aawdw (4.23)

esitligi ile elde edilir. Titresim etkileri dikkate alinarak serbest enerji (F), entropi (S),
entalpi (H) ve 1s1 kapasitesi (Cy),

Aw
F(T)=Eq +E, +kﬂTJ.F(W)In{1—exp[k’7ﬂdw (4.24)
W
S(T) =k jkﬂ—TF(w)dw—jF(w)ln 1—exp(h—wj dw
/ [hw] k,T (4.25)
exp| — |-1
k,T
H(T) = By~ By + [— o F(w)dw
exp[hW] (@.26)
kﬂT

i
p

esitlikleri kullanilarak elde edilir. Karbiir bilesiklerin, Debye sicakligi ve sicaklik dagilima,
181 kapasitesi, entropi, entalpi ve serbest enerji dagilimlari sabit basingta ve hacimde

0-2500 K sicaklik araliginda hesaplandi.
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4.3. Notronik Ozellikler

Niikleer fisyon reaksiyonlarinda, nétronlarla beraber radyoaktif y, a ve B parcaciklar1 da
yayinlanir. Bu parcaciklar insan ve diger canlilar lizerinde oldiiriicii etkiler olusturabilir.
Bundan dolay: niikleer reaktorlerde kullanilan yakitlarin en dis katmaninda bulunan zarf
malzemeleri, fisyon reaksiyonlar1 sonucu olusan radyoaktif materyal ve parcaciklari izole
eder ve dig etkenlerle temas etmesine engel olur. Yakit zarfi olarak kullanilacak
malzemelerin etkisinde notron sogurma-yakalama tesir kesitleri, notron akisi, ndtron
cogaltma faktorii, yakit yanma (burnup) gibi notronik 6zellikler fisyon reaksiyonlari i¢in

son derece Onemlidir.

4.3.1. Notron tesir kesiti

Notronlarin yakit materyaldeki cekirdekler ile etkilesme olasiligini ifade etmek i¢in tesir
kesiti kavrami kullanilmaktadir. Bagka bir deyisle, tesir kesiti, bir niikleer reaksiyonun
gerceklesme olasiligmin  bir Olglisiidiir. Reaktor igerisinde gergeklesen niikleer
reaksiyonlardaki notron tesir kesiti hesaplamalar olduk¢a oOnemlidir. Tesir Kesiti
hesaplamalarinda reaktor kor icerisinde farkli dogrultulardaki ndtron demetlerinin etkisi
dikkate alinir. Notron tesir kesiti, notronun enerjisine ve hedef cekirdegin o6zelligine
baghidir. Notron-gekirdek reaksiyon tesir kesiti, niikleer yakit materyalin se¢imi-testleri,
reaktor tasarimi ve analizleri agisindan Onemli bir yer tutar. Notron tesir Kesiti,

mikroskobik ve makroskobik tesir kesiti seklinde ikiye ayrilir.

Mikroskobik tesir kesiti; belirli bir enerjiye sahip nétronun bir ¢ekirdek ile etkilesmesidir.
Mikroskobik tesir kesiti ¢ ile gosterilir. Birimi barn (1024 cm?) ya da cm?’dir. Birim
zamanda gelen parcaciklarin akimi la, birim alandaki hedef cekirdek sayist N, ¢ikan

pargaciklarin sayisi Ry ise reaksiyon tesir kesiti [78],

| N (4.28)

seklinde tanimlanir. Notron-gekirdek etkilesme reaksiyonlariin her biri karakteristik bir
tesir kesiti ile ifade edilir. Tesir kesiti hesaplamalarinda [53]: esnek sagilma

reaksiyonlarinda, esnek sagilma tesir Kesiti, ce; esnek olmayan sagilma reaksiyonlarinda,
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esnek olmayan sagilma tesir Kesiti, ci; (n,y) tepkimesinde, 1siniml1 yakalama tesir kesiti, oy;
fisyon reaksiyonlarinda, fisyon tesir Kesiti of, vb. seklinde gosterilebilir. Olas1 tiim niikleer
reaksiyon toplam tesir kesitlerinin toplami ise toplam tesir Kesiti seklinde ifade edilir.

Toplam mikroskopik tesir kesiti;
GT = o-a + Gs (429)
oy =0, +0,+0, +0; +... (4.30)

seklinde gosterilebilir. Burada o, reaksiyondaki tiim sogurma tesir kesitlerinin toplam1 yani
sogurma tesir kesitini gosterirken, reaksiyondaki sagilma tesir kesitlerinin toplami ise os
sagilma tesir kesiti seklinde ifade edilir. Toplam (n,p), (n,a), yakalama, fisyon vb. tesir
kesitlerini igeren toplam sogurma tesir kesiti ile esnek ve esnek olmayan mikroskobik tesir

kesitlerini igeren toplam sag¢ilma tesir kesitleri;

0,=0,+0¢ +0,+0, +.. (4.31)

O-s = O-i + O-e (432)

seklinde tanimlanabilir. Kimyasal bir elementin bir izotopunun n6tron sogurma tesir kesiti,
notron yakalama olasiliginin bir Olgiisiidiir. Reaktoér kor hesaplamalarinda en 6nemli
parametrelerden olan bu karakteristik tesir kesitlerin farkli metot ve yaklagimlar ile
hesaplanabilir. Hesaplanan tesir kesitleri, sagilma matrisleri, diflizyon katsayilari gibi
parametreler nétronik denklemlerinin ¢éziimiinde kullanilir. Cizelge 4.2°de reaktorlerde

gerceklesen 6nemli niikleer reaksiyonlar ve tesir kesitleri gosterilmistir.

Cizelge 4.2. Niikleer reaktorlerdeki 6nemli niikleer reaksiyonlarin siniflandirilmasi [53]

Niikleer reaksiyon  gdsterim  Tesir kesiti sembol  Ornek reaksiyon

i 1
Sacilma (o) _elast|I_< (n, n) Ge H (n, n)
inelastik (n, n') Gin 238U (n, n')
Isimal1 yakalama (n, y) oy 28U (n, y)
fisyon (n, f) of 235U (n, f)
Sogurma Yiiklii-parcactk (n, p) Gp N (n, p)
(0a) yayinlama (n @) - 1B (1, a)

Notron yayinlama (n, 2n)2 O(n, 2n) °Be (n, 2n)
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Cizelge 4.2’de gosterilen reaksiyonlardan reaktor kor hesaplamalari ig¢in en Onemlileri
fisyon reaksiyonlar1 ve bu reaksiyonlarin tesir kesitleridir. Reaktor kor igerisinde
gerceklesen notron-gekirdek etkilesmelerinden fisil materyallerin ¢ekirdeklerine ait fisyon
tesir kesitleri Sekil 4.1°de gosterilmistir. Tesir kesitleri, fisyon iiriin ¢ekirdek verimi ve
toplam noétron tretimi verileri JANIS (Java-based Nuclear Data Information Software)
kullanarak ENDF/B-V.8 kiitiiphanesinden elde edilmistir.

Tesir kesiti hesaplamalarinda, ozellikle birden fazla niikleer yakit izotop ¢ekirdegin
bulundugu reaktor kor igerisinde sadece bir ndétronun belli bir ¢ekirdekle etkilesmesi degil

belli hacim igerisindeki tiim ¢ekirdeklerle olan etkilesmeler dikkate alinmalidir.

108
233
105 A U
235U
239
104 Pu
241Pu
@ 101 k! |'
= N . ' |
) N |
o 102 A “| “ IY '»“
% |
L 10t \J
I ‘ \\
———F
100 H
lo»l -
102 T T T T T T T T T T T

10 104 10°® 102 10! 10° 10* 102 10® 10 10° 106 107

Notron eneriisi (eV)

Sekil 4.1. Fisil ¢ekirdeklerin mikroskobik tesir kesitlerinin degisim

Makroskobik tesir kesiti; makroskobik tesir kesiti ise notronlarin etkilesebilecegi materyal
hacmi i¢indeki tiim cekirdeklerin etkin alanimi temsil eder. X ile gosterilir ve birimi cm’
Ldir. Bir r konumundaki bir i cekirdeginin mikroskobik tesir Kesiti (¢'x ) ve N' atom

yogunlugu olmak tizere X reaksiyonun makroskobik tesir kesiti,

> (F,E,1) :ZNi(F,t) oy (E) (4.33)
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ve N' atom yougunlugu;

i /7=
i o P (01)
N'(r. 1) = M N, (4.34)
seklinde ifade edilir [52]. Burada, M' atom kiitlesi, p' madde igerisindeki i yogunlugu ve

Na Avagandro sayisidir. Toplam Makroskopik tesir kesiti ise sagilma ve sofurma tesir

kesitlerinin toplamina esittir.
Zt(f, E,t)=zs(r, E,t)+2a(|_;, E,t) (435)

Notron transport denklemi ve difiisyon denkleminin ¢oziimlerinde genel olarak

makroskopik tesir kesitleri kullanilir.
4.3.2. Notron ¢ogaltma faktorii

Reaktor sonsuz biiyiikliikte bir ortam olarak degerlendirildiginde nétron ¢ogaltma faktori
olarak k. tanimlanir (burada yiizey boyunca notron kagagi kaybi ihmal edilir). Reaktor kor
icerisinde sogurulan ve kor disina kagan ndtronlarin sayisi ile yeni iiretilen nétronlar
arasindaki oran etkin ¢ogaltma faktorii olarak ifade edilebilir. Kisaca ks, ortalama olarak
bir fisyondan digerine iiretilen nétron sayidir. Sonlu biiyiikliikteki bir ortam i¢in etkin
notron ¢ogaltma faktorii (kefr) ifadesi kullanilir. Cogaltma faktorii, niikleer reaktor tasarim
ve hesaplamalari i¢in en temel parametrelerden biridir. Etkin ¢ogaltma faktorii, reaktdriin

kritikligini belirlemek i¢in 6nemli bir parametredir [52, 53].

Reaktdr kor igerisinde fizyon zincir reaksiyonlarinin devam edebilmesinde notronlar
onemli rol oynar. Zincir reaksiyonlarinin devami igin keff >1 olmalidir. Fisyon veya dis
kaynak tarafindan {iretilen nétronlarin bir kismi fisil olmayan maddeler tarafindan
sogurulur ve bir kismi da reaktdr kor igerisinden disari sizar. Fisyon reaksiyonlari
sonucunda {iretilen ndtronlarin hepsi yeni bir fisyon reaksiyonunu gerceklestirme firsati
olmayabilir. Uretilen nétranlarin, sogurulan ve sizan ndtronlarin sayisal oranindan etkin

cogaltma faktorii yazilabilir [53].
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_ Fisyondan Uretilen notronlar:n
Sogrulan nétronlar + reaktor disina sizan notronlar

eff

(4.36)

Kett=1 durumu; iiretilen nétron sayisi ile sogurulan ve sizan notron sayisi esit oldugundan
zincir reaksiyonu zamana bagh degildir. Bu durumda, fisyon zincir reaksiyonlari
kendiliginden siirdiiriilebilir. ket =1 durumu Kritik durum olarak bilinir ve reaktorde enerji
cikisini kararli tutmak igin istenen bir durumdur.

Keft <1 durumu; tretilen nétron sayisi, sogurulan ve sizan nétronlarin sayisindan daha
diisiiktiir. Bu durumda, zincir reaksiyonlart kendiliginden stirdiirilemez ve belli bir
zamandan sonra reaksiyonlar biter. keft <1 durumu, kritik altt durum olarak bilinir.

Keft >1 durumu; {iretilen ndtron sayisi, sogurulan ve sizan notronlarin sayisindan fazladir.
Notron akist artar ve zincir reaksiyonlarinda artis olur. ket >1 durumu, siiperkritik (Kritik
iistii) durum olarak bilinir.

4.3.3. Notron akisi

I siddetindeki nétron demeti hedefe carptiginda, cm®/sn basina garpisma sayisi

F=%1 (4.37)

ile verilir. Burada Xt toplam makroskobik tesir kesitidir. Notron demetinin siddetleri farkli
olsa da, tim nétron demetlerinin ayni enerjide oldugu varsayilir [53]. Notronlarin ¢ekirdek

ile etkilesimi gelis yoniinden (agidan) bagimsizdir. Toplam etkilesim orant;
F==2(,,+1g+1.+..) (4.38)
Notronlarin ayni enerjiye sahip olduklar1 varsayildigindan toplam nétron etkilesim orani,

F:Zt(nA+nB+nC+...)v (4.39)
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seklinde de ifade edilir. Burada, na, ng, Nc c¢esitli nétron demetlerindeki ndéronlarin

yogunlugu ve v nétron hizidir. Hedefe ¢arpan nétronlarin yogunlugu n,

nN=n,+Ng+N. +... (4.40)
ile ifade edildiginden Es. 4.39,

F=3%nv (4.41)
ile gosterilebilir. Bu ifadede nv, nétron akis1 olarak tanimlanir ve ndtron akist,

$=nv (4.42)

ile ifade edilebilir [53]. Nétron akisinin birimi nétron/cm?.sn’dir. Bu ifade, bir enerji
dagilimina sahip ndtronlar igin genisletilebilir. Birim enerji basina ndtron yogunlugu
(n(E)) ve enerjileri E ile E+dE araliginda nétronlarin cm® basima sayis1 (n(E)dE) olmak

iizere tek enerjili notronlarin etkilesme hizi,
dF :Zt(E)xn(E)dE XV(E) (4.43)

ile gosterilir. Integral {izerinden toplam etkilesme hiz1 ifade edilirse, bu etkilesme hiz1

F :IZt(E)n(E)v(E)dE =IZt(E)¢(E)dE (4.44)

seklini alir [53]. Burada integral tiim nétron enerji gruplari iizerinden alinmaktadir. Farkli
reaksiyonlar igin benzer tepkime hizlar1 elde edilebilir. Sirasiyla cm®.s basima sagilma ve

sogurma carpigsmalarinin sayist,

F, = f £, (E)(E) dE @.5)
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F, = j 2, (E)(E)dE (4.46)

olacaktir. Reaktor gii¢ (P), verilen bir V hacminde, nétron akisi, makroskopik fisyon tesir

kesiti ve fisyon basina salinan enerji tizeriden

seklinde ifade edilir [53]. Burada reaktor gii¢ ndtron akist ve nétron yogunluguyla dogru
orantilidir. Reaktor kontrol i¢in bu parametreler nétron akisinin seviyesinin durumuna

gore kontrol edilir.
4.3.4. Fisyon

Niikleer fisyon reaksiyonlarinda, bir nétronun 2%°U ve 2%Puy gibi agir ¢ekirdekler tarafindan
sogurulmasi sonucu meydana gelen birlesik ¢ekirdegin iki ya da daha fazla pargaya
boliinmesidir [52, 53]. Fisyon reaksiyonlar1 sonucu meydana gelen iiriin ¢ekirdekler belli
bir olasilhik dagilimina gére meydana gelirler. Fisyonun firiin ¢ekirdeklerinin olasilik
dagilim, kiitle dagilim egrisi seklinde verilmistir (Sekil 4.2). Fisyon reaksiyonu sonucunda

bir ya da birden fazla iirlin ¢ekirdek, niikkleer pargacik ve bir miktar enerji meydana gelir:
1., 2 236 1* 140 93 1
n+2U - 22U > *Cs+ ®Rb+3,n+Q (4.48)

Burada Q, reaksiyonda agiga ¢ikan enerjiyi gostermektedir. Bu enerji, reaksiyona giren
cekirdeklerle reaksiyon sonucu olusan ¢ekirdeklerin kiitle farkidir. Bu reaksiyonlarda gelen
notron, hedef gekirdek ile garpisip bilesik ¢ekirdek formuna geger. Bu durumda fisyon
olugsmasi i¢in bilesik ¢ekirdegin baglanma enerji ile kinetik enerjisinin toplami (uyarilma
enerjisi) kritik enerjiden biiylik olmalidir. Kritik enerji (Ek), fisyonun ger¢eklesmesi i¢in
gerekli olan minimum uyarilma enerjisidir. Bilesik c¢ekirdegin baglanma enerjisi, fisyon
icin gerekli Ex enerjiden biiyiikse, hi¢ kinetik enerjisi olmayan sahip notronlarla da fisyonu
gerceklestirebilir [53]. Cizelge 4.3’de bazi radyoaktif hedef ¢ekirdeklerin Ex ve son

ndtronun baglanma enerjileri gosterilmistir.



Cizelge 4.3. Son noétronun kritik enerjisinin ve baglanma enejisi [53]

Hgdef Kritik enerji ~ Son nt')tro_r}u-n baglanma Een - Ei
cekirdek (Ex) enerjisi (Egn)

232Th 7,5 MeV 5,4 MeV -2,1 MeV

238y 7,0 MeV 5,5 MeV -1,5 MeV

2%y 6,5 MeV 6,8 MeV 0,3 MeV

23y 6,0 MeV 7,0 MeV 1,0 MeV

2%9py 5,0 MeV 6,6 MeV 1,6 MeV
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235U igin tipik notron-cekirdek fisyon reksiyonu Es. 4.48’de verilmistir. Diger fisil yakit

cekirdeklerin fisyon reaksiyonlari da benzer ozellikler gosterir. Fisil yakit ¢ekirdeklerin

fisyon reaksiyonundaki fisyon tiriinleri arasinda Sekil 4.2°deki gibi bir dagilim vardir.

102

101 .

100 .

10-1 .

fisyon GrUnlerinin kitle dagilimi (%)

102

Sekil 4.2. 28U, 25U, 2%9pu ve 24Py cekirdeklerin fisyonundaki iiriinlerin kiitle dagilimi

Kitle numarasi

233U
A 235
WA AN v
239Pu
241Pu
T T T \ I\
100 120 140 160 180

Sekil 4.2 fisil ¢ekirdeklerin fisyon reaksiyonu sonucu fisyon iirlinlerinin olasiligini verir.

Fisyon reaksiyonu sonucunda olasilik agisindan olusan énemli fisyon iirlinleri; Brom (Br),

Rubidyum (RD), Iyot (I), Sezyum (Cs), Kripton (Kr) ve Ksenon (Xe) gibi ¢ekirdeklerdir.

Olusan bu niikleer cekirdekler fisyon reaksiyonundan belli bir siire sonra meydana gelen

gecikmis ndtronlarin kaynagini olusturur.
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6
233
235
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241Pu

fisyon basina toplam nétron sayisi
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Enerji (eV)

Sekil 4.3. Bazi fisil ¢ekirdeklerin fisyon basina yayimlanan ortalama notron sayist

Fisyon ve diger tiir niikleer reaksiyonlar ile ¢esitli nétron kaynaklarindan nétronlar elde
edilebilir. Notronlar, yiikli pargaciklar gibi hizlandirilamaz, fakat yiiksek enerjili enerjili
nétronlar farkli garpigmalar yaparak yavaslatilabilir [52, 53, 78]. Elde edilen nétron

demetleri sahip olduklari enerjiye gore siniflandirilabilir:

Termal notronlar: E ~ 0,025 eV
Epitermal nétronlar: E ~ 1 eV
Hizli Notronlar: E = 100 keV-10 MeV

Fisyon reaksiyonu sonucunda yiiksek enerjili ndtronlar meydana gelir. Bu nétronlar daha
sonra yakit, sogutucu ve reactor kor igerisindeki diger maddeler ile etkileserek enerjisini
kaybedip yavaslama (slowing down) davranist gosterir. Yavaslama siiresince notronlar ya

sogurulur ya da reaktor kor yapisina gore termal denge durumuna ulasir.
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4.3.5. Notronik ozelliklerin hasaplanmasi

Notronik hesaplamalar1 yapabilmek i¢in referans olarak Westinghouse tiirii bir 17x17 PWR
yakit demeti modellemesi DRAGON (3.06) programi [79] ile yapildi. Dogru sonuglar elde
etmek ve iyl bir modelleme icin yakit demetinin: yakit sicakligi, moderator/sogutucu
sicakligl, 2%U zenginlestirme orani, bor konsantrasyonu, moderator/sogutucu yogunlugu
gibi referans degerler kullanildi. Tipik PWR reaktoriiniin referans degerleri Tablo 4.3’de

verilmistir.

Cizelge 4.4. PWR yakit demeti degerleri [80]

Parametre Deger
Yakit sicakligl, K 900
Yakit yogunlugu, g/cm® 10,0701
Yakat hiicreler arasi, cm 1,265
Yakit birim hiicre yarigapi, cm 0,4025
Yakit zarfi dig yarigapi, cm 0,475
Moderator yogunlugu, g/cm?® 0,72
Moderator sicakligi, K 600
Yakat zarf malzemesi TiC, ZrC, SiC, Zr-11, 304SS, 310SS, FeCrAl,

APMT™
Zarf malzemesinin sicakligi, K 600

Control ¢ubuk pozisyonu i¢ yarigapt, cm 0,573
Control ¢ubuk pozisyonu dis yarigapt, cm 0,613

Ortalama boron konsantrasyonu, ppm 630

Yakit demetinin 1/8 simetrik geometrisini kullanarak PWR yakit demeti modellendi (Sekil
4.4). Yakit demetinin bilesenleri UO2, zarf malzemesi ve moderator/sogutucu karisim

seklinde tanimlandi.
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Sekil 4.4. Yakit demeti 1/8 simetrik geometrisi

Notronik hesaplamar i¢in SiC, TiC ve ZrC karbiir malzemeler ile birlikte Zr-11, 6ztenitik
tiir 310 (310SS), paslanmaz ¢elik tiir 304 (304SS), FeCrAl alasimi, APMT™ alagimu zarf
malzemelerin modellemesi yapildi. Karbiir malzemelerin kesr, yakalama tesir kesitleri ve

ndtron aki degerleri farkli enerji gruplarina bagl olarak hesaplandi.
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5. BULGULAR VE TARTISMA

Bu tez calismasinda, kiibik yapili SiC, TiC ve ZrC karbiir bilesiklerin mekanik ve
termodinamik 6zellikleri yogunluk fonksiyonel teorisindeki (DFT) ab initio metodu ile
incelendi. incelenen kiibik yapili karbiir bilesiklerin 6rgii parametreleri, elastik sabitleri,
elastik modiilleri, poisson orani, sertlik, Cauchy basing (C.P.), B/G, G/B oranlar1 ve kiibik
yapilarin sikistirilabilirligi hesaplandi. Kiibik yapilarin enine, boyuna ve ortalama dalga
hizlar1 hesaplandi ve elde edilen degerler kullanilarak Debye sicakligi hesaplandi. Daha
sonra fonon durum yogunlugu ve quasi-harmonik Debye yaklasimi kullanilarak sicakliga
bagli Debye sicaklik dagilimi, 1s1 kapasitesi, entalpi, serbest enerji ve entropi sicaklik
dagilimlar1 elde edildi. Bu hesaplamalarda elektronlar ile ¢ekirdek iyonlari arasindaki
etkilesim norm-korunumlu ve ultrasoft pseudo potansiyelleri kullanildi. Degis-tokus
korelasyon etkileri i¢in GGA yaklasiminin Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) fonksiyonelini
dikkate alindi. Atomik sozde-potansiyeller, Ti: 3d!° 4s?, Zr: 4d'°5s2, Si:3s? 3pb, ve C:2s?
2p° atomlarin elektron dagilimlari ile iiretildi. Minimum enerji kullanarak kararli yapilar:
elde etmek igin Broyden-Flecher-Goldfarb-Shanno (BFGS) geometrik optimizasyon
metodu uygulandi. Diizlem dalgalarin geometrik optimizasyonu i¢in 500 ile 600 eV cut-

off degerleri ile 6x6x6 k-point degerleri kullanildi.

Niikleer reaktorlerde yakit zarfinda alternatif malzeme olarak kullanilan karbiir
malzemelerin nétronik 6zellikleri DRAGON program ile hesaplandi. 1/8 simetri geometrisi
kullanilarak bir 17x17 PWR reaktoriin yakit demeti modellendi. Yakit demeti
modellenirken kartezyen geometrisi kullanildi. UO2 yakit yogunlugu 10.07, yakit sicakligi
900 K, yakit zarf malzemesi ve sogutucu/moderator sicakligr da 600 K olarak uygulandi.
UO, vyakiti, uranyumun 28U, 2®U, 24U izotoplarmn farkli konsantrasyonundan
olusmaktadir. Yakittaki 2°U izotopunun agirlikca farkli oranlar1 kullanilarak sirasiyla %
3.00 (referans durum), % 4.00 ve % 4.90 yakit zenginlestirme oranlar1 uygulandi (Cizelge
5.6). SiC, TiC ve TiC karbiir malzemeler ile Zirkonyum-II alasimi (Zr-I1), paslanmaz
celikler (310SS ve 304SS), ferritik alasimlar (FeCrAl ve APMT™) ayni analiz kosullar
uygulandi. Notron difiizyon metodu kullanilarak karbiir malzemelerin nétron yakalama
(capture) tesir kesiti, yakit yanma analizi (burnup), ndtron aki spektrumu, nétron ¢ogaltma
faktorii (keff), farkli zenginlestirme oranina ve enerjiye bagli olarak hesaplandi. Karbiir

malzemeler ile diger bes farkli yakit zarf malzeme icin ndtronik parametreler hesaplandi.
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Karbiir malzemeler i¢in elde edilen degerler birbirleriyle ve diger malzemeler ile

karsilastirildi.

5.1. Kiibik Yapih Karbiir Bilesiklerin Mekanik Ozellikleri

Kiibik yapili TiC, ZrC ve SiC bilesiklerin denge durumundaki en kararli yapi igin
geometrik optimizasyon yapildi. Yiizey merkezli kiibik yapili (F-43M) SiC bilesiginin
birim hiicresinde 8 tane (4 tane Si 4 tane C) atom vardir. Yiizey merkezli + cisim merkezli
kiibik yapili (FM-3M) TiC ve ZrC bilesiklerin yapisinda ise 8 tane (4 Ti 4 C ve 4 Zr 4 C)
atom vardir. SiC, TiC ve ZrC bilesiklerinin elde edilen kristal yapilari, bag uzunluklart ve

hacimleri Sekil 5.1 ve Cizelge 5.1°de verildi.

Sekil 5.1. DFT ile elde edilen kiibik TiC, ZrC ve SiC bilesiklerinin kristal yapilari
ve bag uzunluklari
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Cizelge 5.1. Karbiir bilesiklerin DFT ile elde edilen kristal yap1, bag uzunluklar

ve hacimleri
Bilesik Yap1 Uzay grubu Bag yapi- uzunlugu Hacim V(A)?
(A)
SiC Cubic F-43M -216 Si-C ; 1,8822 82,19
TiC Cubic FM-3M -225 Ti-C; 2,1635 81,01
ZrC Cubic FM-3M -225 Zr-C; 2,3475 103,49

Cizelge 5.1 incelendiginde benzer kiibik yapidaki karbiir bilesiklerin bag uzunluklart hacim
biiyiikliigiine bagl olarak ZrC > TiC > SiC seklinde elde edildi.

Kristal yapilar1 Sekil 5.1°de verilen kiibik SiC, TiC ve ZrC yapilarin hesaplanan orgii
sabiti, elastik sabitleri ve C.P. degerleri ile diger teorik ve deneysel sonuglar Cizelge 5.2°de
verildi. TiC, ZrC ve SiC bilesiklerin érgii parametreleri (ao) sirasiyla 4,38 A, 4,33 A ve 4,7
A olarak bulundu. Hesaplanan a, degerleri teorik ve deneysel sonuglar ile uyumlu oldugu
goriilmektedir. Elastik sabitler sifir sicaklik ve sifir basing altinda Born mekanik kararlilik
sartlarin1 sagladig1 goriildii. Elde edilen elastik sabitleri diger teorik ve deneysel degerler
ile karsilastirildi. Hesaplanan Orgii sabiti ve elastik sabitlerinin diger teorik ve deneysel

sonuglar ile karsilagtirildiginda elde edilen sonuglarin uyumlu oldugu goriilmektedir.

Kiibik yapilarin Cauchy basinci (C.P.) degerlerine bakilarak yumusaklik 6zellikleri
belirlenebilir. C.P. degeri pozitif ise malzeme yumusak, eger negatif ise kirilgan 6zelligi
gosterir [70]. Cizelge 5.2.’de TiC, ZrC ve SiC bilesikler i¢in hesaplanan C.P. degerleri
negatiftir. Hesaplanan C.P. degerler negatif oldugundan TiC, ZrC ve SiC bilesikler kirilgan
ozellikte oldugunu gosterir. Elde edilen sonuglar diger deneysel ve teorik sonuglar ile

karsilastirildiginda uyumlu oldugu goriildii.

Sekil 5.2 karbiir malzemeleri erime sicakligr ile elastik sabiti (Ci1) arasindaki iliskiyi
gostermektedir. Karbiir malzemelerin erime sicakliginin hesaplanan elastik sabitine bagl
olarak arttig1 gériilmektedir. Erime sicakligi ZrC > TiC> SiC ve Ci1 sabiti de benzer olarak
ZrC > TiC> SiC olarak siralandi.
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Cizelge 5.2. Orgii sabiti (a), elastik sabitler (Cij), Cauchy basinc1 (C.P.)

ao(A) Cu(GPa) | Ci2(GPa) | Cu(GPa) C.P.
SiC
Ref. [62] 4,34 383,3 125,2 239,6 -114,4
Hesaplanan 4,38 395,24 141,73 251,76 -110,03
Deney 8182 4,36 390 125 256 -131
TiC
Ref. [67] 4,29 4975 143,7 143,9 -0,2
Hesaplanan 4,33 451,37 120,89 147,2 -26,31
Deney (8384 4,32 500 113 175 -62,00
ZrC
Ref, [62 4,64 460,2 118,1 138,9 -28,00
Hesaplanan 4,7 464,229 113,376 146,1 -32,72
Deney 8481 4,68 470 100 160 -60,00
3600
® Hesaplanan cey 4C
O Ref. [62]
3400 - v Deneysel [84, 85]
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Sekil 5.2. Karbiir malzemelerin erime sicaklig ile elastik sabiti arasindaki iliski

Voigt-Reuss-Hill (VRH) yaklasim1 kullanilarak her bir karbiir yapinin elastik modiillerinin
(Shear, Young ve Bulk modiilleri) degerleri hesaplandi ve Cizelge 5.3.’de verildi. Kiibik
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yapili SiC i¢in; G= 201,7 GPa, B= 226,2 GPa, E=320 GPa, TiC i¢in; G= 154,4 GPa,
B= 231,1 GPa, E= 400 GPa, ve ZrC i¢in; G= 157,8 GPa, B= 230,3 GPa, E=320 GPa
degerleri elde edildi. Elde ettigimiz degerler diger teorik ve deneysel sonuglar ile uyumlu

oldugu goriilmektedir.

Hesaplanan elastik modiil degerleri incelendiginde karbiir bilesiklerden TiC ve ZrC
bilesiklerin, SiC bilesigine gore daha yiiksek Bulk modiilii degerine ve daha diisiik shear
modiilii degerlerine sahiptir. TiC, ZrC ve SiC bilesikler i¢in Bulk modiilii 100 GPa’dan
daha biiyiik degerlere sahip sert malzemeler olup diisiik sikistirilabirlilige sahiptir. TiC,
ZrC ve SiC Karbiir bilesiklerin sikistirilabilirligi sirasiyla 0,00432, 0,00434 ve 0,0044
olarak hesaplandi. Karbiir bilesikler i¢in elde edilen sonuglardan, bilesiklerin
sikigtirilabirligi SiC > ZrC > TiC seklinde siralanir. Burada incelenen bilesikler igerisinde
SiC en diisik Bulk modiiliine sahip oldugundan, en yiiksek sikistirilabilirlik 6zelligi
gosterir. Atomlar arasi ortalama bag siddetinin bir 6l¢iisii olarak da kullanilan Bulk modiilii

sonuglarindan, SiC bilesigin bag siddetinin daha zayif oldugu sdylenebilir [87].

Young modiilii (E) ise, malzemeye uygulanan gerilme kuvvetine karsi olusan tepkinin bir
olgiidiir. Malzeme sert oldugundan Young modiilii degerleri yiiksektir. Cizelge 5.3

incelendiginde tiim karbiir malzemelerin Young modiilii degerleri yiiksektir.

B/G orani malzemelerin kirilganlik 6zelligi ile ilgili 6nemli bir kriterdir [68]. Malzemeler
icin bu oran 1.75’ten kii¢ilik olursa kirilgan, biiyiik olursa da siinek oldugunu gdosterir. SiC,
TiC ve ZrC malzemeler ig¢in B/G orani sirasiyla 1,12, 1,49 ve 1,16 olarak hesaplandi.
Incelenen tiim karbiir bilesiklerin B/G degerleri 1.75’ten kiiciik oldugundan bu bilesikler
kirilgan bir yapida oldugu sdylenebilir.
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Cizelge 5.3. Shear modiilii (G), Bulk modiilii (B) ve Young modiilii (E), G/B oran,

Pugh modiilii (B/G)
G (GPa) |B(GPa) |E(GPa) | B/G |G/B Silagtlabilirik

(1/GPa)

SiC

Ref. (2] 186,9 211,3 432,9 1,13 | 0,88

Hesaplanan 201,7 226,2 320 1,12 | 0,89 | 0,0044

Deney 882 192 225 448 1,17 | 0,85

TiC

Ref. 67 156,3 261,6 |391 1,67 [ 0,59

Hesaplanan 154,4 231,1 | 400 1,49 [ 0,66 |0,00432

Deney 384 182 242 437 1,32 | 0,75

ZrC

Ref. [62] 150,9 232,02 (3723 1,54 | 0,65

Hesaplanan 157,8 230,3 419,7 1,46 | 0,68 | 0,00434

Deney [84¢°] 162 208 386 1,28 | 0,77

Karbiir bilesikler i¢in hesaplanan G/B oranlar1 Cizelge 5.3’de verildi. Hesaplanan G/B
orani ve poisson orani bilesiklerin bag yapilar1 hakkida fikir verir. Bilesiklerin G/B =~ 0,6
ise iyonik, G/B =1,1 kovalent karekterin baskin oldugunu gosterir. SiC, TiC ve ZrC i¢in bu
oran sirastyla 0,89, 0,66 ve 0,68 olarak hesaplandi. Burada, TiC ve ZrC bilesiklerin iyonik,

SiC ise kovalent karakterinin baskin oldugu sdylenebilir.

Poisson orani (v), bilesiklerin baglanma yapis1 ve kuvvetleri hakkinda bilgi verir. v orani
kovalent ve iyonik malzemeler i¢in sirasiyla 0,1 ve 0,25°dir. Cizelge 5.4’de verildigi gibi
SiC i¢in poisson orant (V) 0,16, TiC ig¢in 0,23 ve ZrC igin 0,22 olarak hesaplandi. Elde
edilen degerler diger teorik ve deneysel sonuglar ile karsilastirildi. SiC i¢in hesaplanan v
orani, TiC ve ZrC degerlerinden daha kiigiiktiir. Elde edilen v degerlerinden, SiC igin S-C
bag yapisinin kovalent, TiC ve ZrC i¢in Ti-C ve Zr-C bag yapilarinin ise iyonik yapida
oldugu soylenebilir. Erime noktas: ile malzemelerin sertligi ile sicakliga kars1 gosterdigi
diren¢ arasinda bir iligki gosterilebilir. Genel olarak, yiiksek erime sicakligina sahip
malzemeler yiiksek sertlige sahiptir. Incelenen karbiir bilesikler T>2700 °C erime

sicakligmma sahip oldugundan ¢ok sert malzemeler olduklari sodylenebilir. Es. 4.13
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kullanarak Hy hesaplamalarinda elde edilen degerler de karbiir bilesiklerin sert malzemeler
oldugunu gostermektedir. Karbiir bilesikler i¢in hesaplanan sertlik (Hy) degerleri ile teorik
ve deneysel degerler Cizelge 5.5.°de listelendi. Incelenen kiibik karbiir yapilar igin

hesaplanan Hy degerleri diger sonuglar ile uyumlu oldugu goriildi.

Cizelge 5.4. Karbiir bilesiklerin poisson orani ve sertlik degerleri

Bilesik Poisson orani (V) Sertlik (GPa)
Hesaplanan Ref. [29] Hesaplanan Ref. [88.89]
SiC 0,16 0,14 33,65 31,0
TiC 0,23 0,19 20,61 18,8
ZrC 0,22 0,19 21,54 22,19

5.2. Kiibik Yapih Karbiir Bilesiklerin Termodinamik Ozellikleri

SiC, TiC ve ZrC karbiir bilesiklerin termodinamik 6zellikleri (Debye sicakligi, Debye
sicaklik dagilimi, 1s1 kapasitesi, entalpi, entropi ve serbest enerji) sabit basing ve 0-2500 K
sicaklik araliginda Bolim 4.2°de verilen quasi-harmonik yaklagimi ve esitlikler

kullanilarak hesaplandi. Elde edilen sonuglar Sekil 5.3-5.12’de verildi.

Es. 4.15-4.19 kullanilarak kiibik yapili SiC, TiC ve ZrC karbiir bilesiklerin enine dalga
hiz1 (vs), boyuna dalga hizi (vi) ve ortalama dalga hizi (vm) hesaplandi. Elde edilen hiz
degerleri kullanarak Debye sicakligi (6p) hesaplandi. Elde edilen sonuglar Cizelge 5.5°de
listelendi. Cizelge 5.5’de goriildiigii gibi elde edilen Debye sicaklik degerleri teorik ve

deneysel sonuglar ile uyumludur.

Cizelge 5.5. Karbiir bilesiklerin enine, boyuna, ortalama dalga hizlar1 ve Debye sicakligi

Bilesik Yogunluk Vs Vi Vm 6 Referans

; p (g/cm?®) (m/s) (m/s) (m/s) (K) b, (K)
SiC 3.21 7926,84 |12419,62 |8711,73 |1190,6 |1126; 11236991
TiC 4.889 5619,7 | 9453,96 |6222,34 |854,05 |919,2;946,3 1%
ZrC 6.556 4906,07 | 8198,83 |5428,72 |686,25 |669,6;699 92 %I
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Cizelge 5.5’te goriildiigii gibi SiC en yiiksek ve ZrC en diisiik Debye sicaklik degerine
sahiptir. Diisiik Debye sicakligina sahip malzemeler, daha zayif kimyasal baglanma ve
daha yiiksek termal genlesme katsayisisina sahiptir [62]. Elde edilen sonuglardan kimyasal
baglanma; SiC > TiC > ZrC ve termal genlesme katsayist ise ZrC > TiC > SiC seklinde

siralanir,

Kristallerin en yiiksek titresim modu olan Debye sicaklik dagilimi, sicakligin bir
fonksiyonu olarak beklenen davranisi gostermektedir. Baslangi¢c T=0 sicakligindan itibaren
hizli bir sekilde artmakta ve belli bir doyum sicaklik degerinden sonra azalip belli bir
sicaklik degerinden sonra sicakliga bagl sabit kalmaktadir. SiC, TiC ve ZrC bilesiklerin
sicakliga bagli elde edilen Debye sicaklik dagilimi Sekil 5.3’de gosterildi. Grafikte
gosterildigi gibi sadece SiC bilesiginin Debye sicaklik dagilimi degerleri literatiirde
sonuclar ile karsilastirildi. TiC ve ZrC icin elde edilen degerleri karsilastirabilecek
deneysel veya teorik sonuclar bulunamadiginda bu sonuglar gelecek arastirma caligsmalari

icin referans niteligindedir.

Sekil 5.3’de gosterilen Debye sicaklik dagilimlart incelendiginde SiC i¢in elde edilen
sonuglar literatiirdeki sonuglar ile uyumlu oldugu gériilmektedir. TiC ve ZrC bilesiklerinin
hesaplanan degerleri, SiC bilesiginin Debye sicaklik dagilimina goére benzer bir davranis

gostermesine ragmen elde edilen sonuclar SiC bilesigine gore oldukga kiigiiktiir.

Karbiir bilesiklerin 1s1 kapasitesi (Cy), entalpi (H), entropi (S) ve serbest enerji (F)
termodinamik parametreler, fononlarin durum yogunluklari yardimiyla yari-harmonik
(quasi-harmonic) yaklagimi kullanarak hesaplanabilir. Kiibik karbiir bilesiklerin fonun
durum yogunluklarinin frekansa bagli degisim egrileri Bolim 4.2°de verilen esitlikler
kullanilarak elde dildi. SiC, TiC ve ZrC bilesikler i¢in elde edilen egriler Sekil 5.4-5.6’da

gosterildi.
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En 6nemli termodinamik 6zelliklerden biri olan 1s1 kapasitesi (Cy, sabit hacim) SiC, TiC ve
ZrC kiibik yapili bilesikler i¢in hesaplandi. Elde edilen sonuglar Sekil 5.6, Sekil 5.7 ve
Sekil 5.8’de gosterildi. Grafiklerde kiibik yapili karbiir bilesikler icin gosterilen Cy,
baslangigtan (T=0 K) T<500 K degerlerinde keskin bir artis gdstermekte iken, T>500 K
degerlerinde yavasca artmaktadir. T=1000 K sicakligindan sonra Cy degeri karbiir
bilesikler i¢in neredeyse sabit kalmaktadir. Yiiksek sicakliklarda Cy Dulong-Petit limiti
olarak bilinen sabite yaklasma egilimindedir. Karbiir bilesiklerin Cy degerleri, yiiksek
sicakliklarda (T>1000 K) benzer davramis gosterirken diislik sicakliklarda (T<1000 K)

farkl1 artig oranlar1 oldugu goriilmektedir.

TiC ve ZrC bilesikler i¢in hesaplanan 1s1 kapasitesi degerlerinin diger ¢alismalar [19, 95,
96] ile karsilastirilmasi Sekil 5.7 ve Sekil 5.8’de gosterildi. Grafikler incelendiginde elde
edilen sonuglarin diger sonuglar ile uyumlu oldugu goriilmektedir. SiC, TiC ve ZrC igin
elde edilen Cy degerleri Sekil 5.8’de karsilastirildi. Incelenen bilesiklerin Cy degerlerinin
sicakliga bagli benzer bir davranig gostermektedir. Sicaklik artisi ile baslangicta ani artis
gosterip yliksek sicakliklarda Dulong-Petit limitine yaklasan karbiir bilesiklerin Cy
degerlerinin artis orani, ZrC > TiC > SiC seklinde oldugu goriildii.
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Bilesiklerin enerji dagilimlar olarak tanimlanan entropi ve serbest enerji, sicakliga baglh
beklenen egilimleri gostermektedir. 0-2500 K sicaklik araliginda entropi ve serbest enerji
degisim egrileri Sekil 5.10 ve Sekil 5.11°de verildi. Artan sicakliga bagli olarak karbiir
bilesiklerin serbest enerjisi azalirken entropi degerleri artmaktadir. Artan sicakliga bagli bu
durum, entropi ve i¢ enerjinin artmasindan kaynaklanmaktadir. Serbest enerjideki bu

davranis, belirtilen sicaklik araliginda termodinamik olarak kararliligin1 géstermektedir.

Yaklasik 300 K sicaklik degerine kadar serbest enerji sicakliga kars1 degisim gostermeyip
sabit kalmaktadir. 300 K sicaklik degerinden sonra serbest enerji yavas yavas azalma
egiliminde olup 500 K degerinden sonra hizlica azalmaktadir. Diger taraftan sicaklik ile
carpilan karbiir bilesiklerin entropi degerleri, sicakliga bagli 500 K iizerinde hizli bir artig
gostermektedir. Bu sicaklik artisiyla entalpi degeri de Sekil 5.12°de goriildigi gibi 300 K
iizerinde lineer olarak artmaktadir. 0-2500 K araliginda sicaklik artis1 ile serbest enerji,
entropi ve entapi degerlerinin degisim orani, ZrC > TiC > SiC seklinde oldugu

goriilmektedir.
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Sekil 5.10. SiC, TiC ve ZrC bilesiklerin sicakliga bagli serbest enerji degisim egrileri
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Sekil 5.11. SiC, TiC ve ZrC bilesiklerin sicakliga bagli entropi degisim egrileri
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Sekil 5.12. SiC, TiC ve ZrC bilesiklerin sicakliga bagli entalpi degisim egrileri
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5.3. Karbiir Yakit Zarf Malzemelerin Notronik Ozellikleri

Yiiksek erime sicakligi, diisiik nétron yakalama tesir kesitine sahip SiC, TiC ve ZrC yakit
zarf malzemelerin nétron Gzellikleri incelendi. Yakit demetinin modellemesi yapilirken
Cizelge 5.6’de bilesenleri ve yogunluklar1 verilen karbiir malzemeler [29-31] kullanild:.
Cizelge 4.4’de verilen degerleri kullanilarak 900 K yakit sicakligi, 600 K yakit zarf
malzemelerin sicaklig1 ve moderator/sogutucu sicakligr 600 K olacak sekilde bir PWR tipi
17x17 yakit demeti modelendi (Sekil 5.13). DRAGON nétronik program, yakit demetinin
notronik hesaplamalarinda 1/8 simetrik geometrisi kullanildi. Yakit zenginlestirme orani
farkli olan {i¢c durum icin hesaplamalar yapild1 (Cizelge 5.9). Karbiir malzemelerin elde
edilen sonuglarini karsilastirmak igin yakit zarf malzemesi olarak aktif olarak Zr-11, 304SS,
310SS, FeCrAl, APMT™ malzemelerin modellemesi ve nétronik 6zellikler hesaplandi.
Alternatif yakit zarf malzemesi olarak kullanilmasi amaglanan SiC, TiC ve ZrC karbiir
malzemeler, o6zellikler Zr-1I ve diger zarf malzemeleri ile karsilastirildi. Elde edilen
sonuclar Sekil 5.13-Sekil 5.20 verildi.
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Sekil 5.13. PWR tipi 17x17 yakit demeti
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Cizelge 5.6. Yakit zarf malzemelerinin bilesenlerinin yogunluk degerleri [29-31]

Bilesen | Zr-1l | 304SS | 310SS | FeCrAl | APMTMT | TiC ZrC SiC
*Fe 0,16 71,35 | 52,55 | 75,00 69,79 0,014 0,01 0,65
S2Cr 0,11 18,9 25,22 | 20,00 21,60 - - -
natg 0.00031 - - - - - - -
1zr 99,71 - - - 0,1 0,027 84,8 0,005
N - - - 5,00 4,9 0,009 0.01 1,44
N 0,06 8,35 19,51 - - - - -
*Mn - 0,7 1,9 - - - - -
%Mo - 0,27 0,122 - 2,8 - - -
12¢ - - - - - 19,40 | 12,979 | 29,6
283 - 0,42 0,7 - 0,53 0,005 | 0,001 | 67,08
179 ¢ - - 0,16 - 0,16 0,014 1,91 0,005
89y - - . - 0,12 - - -
477Tj . - - - - 79,2 0,19 0,025
183/ . - - - - 0,029 0,1 0,05
14N ; - - - - 0,057 - 0,35
150 i i i i : 0051 | - 0,58
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Cizelge 5.7. Yakit zarf malzemelerin fiziksel 6zellikleri

Noétron sogurma Termal Erime Termal
Malzeme p(g/cm?) Tesir kesiti iletkenlik | sicaklig genlesme
(barn) (W mK? ©) katsayis1 (K1)
Zr-11 7] 6,44 0,20 13,8 1830
304SS 7,90 2,86 16,3 1450
310Ssk 8,03 3,21 14,2 1450
FeCrAlIl] 7,10 2,43 11,54 1500
APMT™ [ | 730 2,47 11,54 1500
TiC [100.201] 4,91 21,0;21,00 | 3140 7,4x10°
ZrC 1100, 101] 6,55 21,0; 20,5 3530 6,7x10®
SiC [102,103] 321 0,086 51,9 2730 4,8x108

TiC, ZrC ve SiC malzemeler 6nemli fiziksel 6zelliklere sahiptir. Cizelge 5.7°de karbiir
malzemelerin ve diger yakit zarf malzemelerin sahip oldugu nétron sogurma tesir Kesiti,
termal iletkenlik, erime sicakligi ve termal genlesme katsayisi gibi Onemli fiziksel
ozellikler listelenmistir [99, 105]. Cizelge 5.8’de ise yakit zarf malzemelerini olusturan

elementlerin sogurma tesir kesiti degerleri verildi.

Normal kosullarda, fisyon sonucu olusan nétronlar sogutucu ve moderator etkisiyle
yavaglar ve ortamdaki diger yakit atomlar ile etkilesir. Bu nétronlar, bir sonraki fisyon
reaksiyonunu baglatabilmesi i¢in sogutucu/moderator ve zarf malzemesinin etkisini gecip
yakit atomlarina ulagsmasi gerekmektedir. Bundan dolay1 nétron yakalama tesir kesiti yakit
demeti igerisindeki ndtron dengesi i¢in onemli bir parametredir. UO2 yakit bolgesinde,
yakit zarf malzemesi tarafindan daha fazla nétronun yakalanmasi, toplam nétron sayisi
iizerinde Onemli bir etkisi vardir. Notron ekonomisin c¢ok ©nemli oldugu niikleer
reaktorlerde, diigiik yakalama tesir kesitlerine sahip malzemeler biiylik avantaj

saglamaktadir.
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Cizelge 5.8. Bazi1 yakit zarf malzemeleri olusturan elementlerin ndtron sogurma
tesir kesitleri [26]

Element Notron sogurma tesir kesiti (1/cm)
Zr 0,185
Si 0,160
C 0,004
Ti 5,60
Fe 2,550
Cr 3,050
Ni 4,430
Al 0,231
Mo 2,48
\% 5,04
Sn 0,063
Nb 1,15

Cizelge 5.9. Yakit demetlerini olusturan yakit hiicrelerinin konfigiirasyonu

Durum  Yakat birim hiicre Yakait zarfi dis Agirlikca  Zenginlestirme
yarigap1 [cm] yarigapi [cm] 235U [%] orani [%]
C1 0,4025 0,475 2,6444 3,0
C2 0,4025 0,475 3,5255304 4,0
C3 0,4025 0,475 4,318775 4,9

Sekil 5.14’de karbiir malzemeler ve diger yakit zarf malzemeleri i¢in elde edilen nétron
yakalama tesir kesiti (X¢) degerleri karsilagtirilmistir. Sekilde goriildiigii gibi termal enerji
bolgesinde (E<0,25 eV), incelenen yakit zarf malzemelerinin nétron enerjine bagl
davranis1 gostermektedir. TiC, 304SS, 310SS, FeCrAl ve APMT™ icin elde edilen
yakalama tesir kesiti sonuglar1 SiC, ZrC ve Zr-II degerlerinden daha yiiksektir. Cizelge
5.8’de verildigi gibi yiiksek sogurma tesir kesitine sahip Ti, Fe, Cr ve Ni atomlarini igeren
yakit zarf TiC (%79,2 Ti), 304SS (%71,35 Fe; %18,9 Cr; %8,35 Ni), 310SS (%52,55 Fe;
% 25,22 Cr; %19,51 Ni), FeCrAl (%75,00 Fe; %20,00 Cr) ve APMT™ (%69,79 Fe;

%21,6 Cr) malzemelerin yakalama tesir kesitleri de yliksek oldugu goriildii.
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Goriildiugi gibi SiC, ZrC ve Zr-1l ¢ok diisiik ndtron yakalama tesir Kesiti degerine sahiptir.
Bu iic malzeme de ndtron enerjisi degisimine karsi termal enerji bolgesinde benzer bir

davranis gostermektedir.

| | | | | | | | | |
0.30 - -
1 —0— 304SS r
— 1 —e— 310SS i
R —e— APMT r
g 1 —&— FeCrAl C
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W ] —o—TiC C
2 0.20 4 ! r
= ] —®— Zircaloy -
8 —o— ZrC
_\IC i L
‘% 0.15 -
2 4 L
(1]
= ]
& 0.10 -
] ]
X
©
> ]
0.05 r
S . e
0.00 L e e e L) B e s e ) e ) e e ) e L
10°* 10% 10* 10° 10* 10® 10° 10* 10° 10° 10’

Enerji (eV)

Sekil 5.14. SiC, TiC ve ZrC ile diger yakit zarf malzemelerinin varliginda yakalama
tesir kesitinin ndtron enerjisine gore degisimi

Notron tesir kesitleri; yakit, yakit zarf, sogutucu/moderatér iizerinden her bir yanma orani
basamaginda homojen olarak kabul edildi. 172 enerji grup i¢in fisyon basina ndtron akisi
hesaplandi. Baglangi¢ durumunda (t=0) zarf malzemelerin nétron aki spektrumu farkli zarf
malzemeleri i¢in elde edildi. Elde edilen nétron aki spektrum egriler termal, epitermal ve
hizli nétron bolgesinde Sekil 5.15°de gosterildi. Yiiksek notron yakalama tesir Kesitine
sahip zarf malzemeleri, daha diisiik sayida nétron niikleer yakit ile temasa gegip fisyon
reaksiyonlarin1 gerceklestirebilir. Sekilde goriildiigli gibi termal bdlgesinde TiC, 304SS,
310SS, FeCrAl ve APMT™ zarf malzemelerinin pik degerleri SiC, ZrC ve Zr-ll
malzemelerine gore daha disiiktiir. Hizli nétron bolgesinde de benzer bir durum olmakla
beraber bu bolgede notronlarin katkisi siliperpozisyonu (iist liste binme) goriilmektedir.
Hizli nétron kesrinin oldugu bolgede, ndtron aki spektrumu arasinda daha da etkisini

gostermektedir.
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Sekil 5.15. Baslangi¢ durumunda ¢arpisma basina nétron aki spektrumu (t=0)

Sekil 5.16’da 17x17 PWR geometrisinde ve farkli zarf malzemelerinin yakit demetindeki
yakit cubuklarinin etkin ¢ogaltma faktorii (keff) egrileri yakit Omriiniin (EFPDs) bir
fonksiyonu olarak gosterildi. Tiim zarf malzemeler i¢in kullanilan modellemelerde yakitin
tiikketilmesi 1500 giin (EFPDs) olarak smirlandirildi. Incelenen SiC, TiC ve ZrC karbiir
malzemeler ile beraber diger bes zarf malzemesinin etkisinde keft degerleri referans duruma

(c1) gore hesaplandi ve Sekil 5.16°da karsilastirild.

Incelenen malzemelerin varliginda Kefr ¢ogaltma faktorlerin yakit dmriine gore degisimi
ndtron yakalama tesir kesitinin degisimine benzer iki tiir davranis gozlendi. SiC, ZrC ve
Zr-11 birinci grup, TiC, 304SS, 310SS, FeCrAl ve APMT™ ise ikinci grup davranis
gostermektedir. Baglangicta to=0 durumunda, yakit demetleri sadece yanmamis yeni yakit
icermektedir. Yakitin yanmaya baslamasi (t>to) ile zarf malzemelerin ndtron yakalama
tesir kesitine bagli olarak yakitin yapisinda farkli degisimler olusur. Ilk olarak tim zarf
malzemelerin etksinde kefr degerlerinde ani keskin bir diigiis goriilmektedir. Daha sonra ket

degerlerin yakit dmriine bagl olarak azalma hiz1 diismektedir.
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to=0 baslangi¢ durumunda ve yakit dmriine bagh ilk 100 giin (EFPDs), birinci grup yakit
zarf malzemelerinin Kefr degerleri kritikistii (k=1,05, k>1) davranig gosterirken ikinci grup
zarf malzemeleri ise kritikalt1 (k=0,95, k<1) davranis1 gostermektedir. kefr degisimlerine
bakildiginda incelenen karbiir malzemelerden SiC ve ZrC malzemeler referans olarak
gosterilen Zr-1I alagim degerleri ile hemen hemen ayn1 sonuglar verirken TiC igin ise daha
diistik degerler elde edildi. Yakit 6mriine baglh tiim zarf malzemelerin Kess degerleri Sekil
5.16°da gosterildi.

Yakit 0mrii ile yanma (burnup) arasinda lineer olarak bir iliski vardir. Sekil 5.17°de yakit

omrii ile yanma (burnup) orani arasindaki iliski gosterildi.

105 1§ —a—304sS| |
R ——310SS| |

100 —m— APMT 3
T —I—FeCrAll

E —e— SiC F

0.95 3 —»—TiC 3

3 —&— Zr-1l E

0.90 -

5 0.85 -
=~ E E
0.80 -
0.75 3 -
0.70 3 -
0.65 3 -
0.60 F———— IR IR T T L B AL T -

T
0 200 400 600 800 1000 1200 1400
Yakit 6mri (gin) (EFPDs)

Sekil 5.16. Referans durumunda kef—yakit 6mrii degerlerinin degisim egrileri
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Sekil 5.17. Yakit yanma (burnup)’in yakit dmriine gore degisimi
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Sekil 5.18. Referans durumunda yakit zarf malzemelerin ket degisim egrileri
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Yanma oraninin yakit omriine gore degisimleri elde edildikten sonra referans durumunda
incelenen yakit zarf malzemelerinin ket degerleri yakit yanma (burnup)’a gore degisimleri

Sekil 5.18, Sekil 5.19 ve Sekil 5.20°de gosterildi.

C2 ve C3 durumlarinda ayni yakit birim hiicre yarigap ve farkli agirhikga 23°U ile
zenginlestirme (%) kullanilarak karbiir malzemeler ile referans Zr-II alasiminin Kefr

degerlerinin yakit yanma (burnup)’a gore degisimleri incelendi.

c2 durumunda U izotopunun agirlikca konsantrasyonu artikga baslangicta (to=0) Ket
degerlerinin de referans duruma gore arttig1 Sekil 5.19°de goriilmektedir. incelenen karbiir
malzemelerden SiC ve ZrC yakit yanma (burnup)’a gore referans alinan Zr-1I alasimiyla
hemen hemen aymi keft degerlerine sahip olup yaklasik 1x10* MW*D/ton yanma degerine
kadar kritikiistii (ker=1,13, k>1) durumundadir. Diger taraftan TiC karblir malzeme
incelendiginde diger karbiir malzemeler ve Zr-II alasimina gore ayni siirelerde daha diisiik
kefr degerine sahip olup kritikalt1 (kes~0,99, k<1) durumundadir. Yakit yanmasi artik¢a zarf

malzemelerinin Kefr degerlerinin azaldigi goriillmektedir.

1.15 . | TR | IR | IR | IR | AT | IR | P
] U0, [3,5255304%]-SiC
—e— U0, [3,5255304%]-TiC
—A— U0, [3,5255304%]-Zr-II
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Sekil 5.19. ¢ durumunda SiC, TiC, ZrC ve Zr-1l malzemelerin Kefr degisim egrileri
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Sekil 5.20. ¢z durumunda SiC, TiC, ZrC ve Zr-11 malzemelerin kes degisim egrileri

c3 durumunda yakit zarf malzemesi olarak kullanilan SiC, TiC ve ZrC karbiir ile Zr-1l
alasiminin baglangigta keff >1 olup kritikiistii (k>1) durumundadir. Yakitin etkin ¢ogaltma
faktorii ke, yanma (burnup) 2x10% oldugunda TiC karbiir malzeme icin kes = 0.99 olup
kritikalt1 (k<1)’dir. SiC, ZrC ve Zr-II malzemeler icin ise yakitin kefr degeri, yakit yanma
2x10* degerinde sonra kefr=~ 0.98 olup kritikalt1 duruma gegmektedir.

C1, C2 ve C3 durumlar incelendiginde incelenen zarf malzemelerinin kullaniminda ke
degerinin yakit zenginlestirme oraninin artis1 ile artti@i gorildi. Yine yakit zarf
malzemelerinin varliginda nétron etkin ¢ogaltma faktoriinlin yakit yanma oranina bagh
olarak azaldig: goriildii. Baslangic durumunda bu azalma ani bir diisiis gosterirken belli bir

yanma degerinden sonra ¢ogaltma faktoriiniin diisme hiz1 azalmakatadir.
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SONUCLAR VE ONERILER

Bu tez calismasinda yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT)’deki ab-initio metotlari

kullanilarak kiibik yapidaki SiC, TiC ve ZrC bilesiklerin yapisal mekanik ve yiiksek

sicakliklarda termodinamik ozellikleri ile notron difiizyon yaklagimi kullanilarak karbiir

malzemelerin nétronik 6zellikleri hesaplandi. Karbiir yapilar i¢in elde edilen sonuglar

kendi igerisinde ve literatiirdeki teorik ve deneysel sonuglar ile karsilagtirarak sonuglar

ayrintili olarak tartisildi. Sonuglar asagida 6zetlendi.

>

Kiibik yapili SiC, TiC ve ZrC igin elde edilen 6rgii parametresi diger teorik ve deneysel
sonugclar ile uyumlu oldugu goriildii.

Benzer kristal yapidaki kiibik yapili karbiir bilesikler farkli bag uzunluklarina sahip
olduklarindan radyasyon altinda farkli mekanik etki gdsterebilirler.

Elde edilen sonuglarda, bilesikleri olusturan baglarin davranisina gore karbiir
bilesiklerin kovalent ve iyonik baglarin kombinasyonu oldugunu gosterir. SiC bilesigin
giiclii kovalent, ge¢is metalleri olan TiC ve ZrC bilesiklerin ise iyonik bag yapisinda
oldugu goriildii.

Kiibik yapili TiC, ZrC ve SiC karbiir bilesiklerin i¢in hesaplanan elastik sabitlerin born
mekanik kararlilik kosullarini sagladig gortildii.

TiC, ZrC ve SiC bilesikler i¢in hesaplanan poison orant ve G/B degerlerinden SiC
bilesigindeki Si-C bant yapisinin kovalent, TiC ve ZrC bilesiklerindeki Ti-C ve Zr-C
bantlarinda ise iyonik karakterin baskin oldugu goriildii.

B/G (<1.75) oran1 ve Hy (>20 GPa) degerleri hesaplanan karbiir bilesiklerin kirilgan ve
sert malzemeler olduklar1 goriildii. Elde edilen sonuclardan karbiir malzemelerin sert
oldugu ve sertlik degerleri; SiC > ZrC > TiC seklinde siralandi.

Kiibik yapili TiC, ZrC ve SiC karbiir bilesiklerin mekanik 6zellikleri; elastik sabitleri,
elastik modiilleri (Bulk modiil, Shear modiil ve Young modiil), C.P., B/G orani, G/B
orani, sikistirilabilirlik, poisson oran1 ve sertlik degerleri deneysel ve teorik sonuglar ile
uyumlu oldugu goriildi.

Karbiir bilesiklerin enine dalga hizi (vs), boyuna dalga hiz1 (vi), ortalama dalga hizi
(Vm) ve bunlara bagli Debye sicakligi hesaplandi. Elde edilen sonuglardan Debye
sicakligt; SiC > TiC > ZrC oldugu goriildii.

Yiiksek sicakliklarda, 1s1 kapasitesi, entropi, entalpi ve serbest enerji termodinamik

ozellikleri fonon durum yogunlugu kullanilarak hesaplanip yorumlanda.
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Kiibik yapili karbiir bilesiklerin artan sicakliga bagli 1s1 kapasitesi, entropi, serbest
enerji ve entalpi degisim oranlar1 ZrC > TiC > SiC iken Debye sicaklik dagilimin
sicaklik karsisinda degisim orani1 SiC > TiC > ZrC oldugu goriildii.

TiC ve ZrC bilesikleri, SiC ile karsilastirildiginda Bulk modiil, 1s1 kapasitesi, entropi,
entalpi gibi daha i1yi mekanik ve termodinamik 6zelliklere sahiptir. Buna ragmen ZrC
ve TiC bilesikler daha diisiik Debye sicakligina sahip oldugu goriildii.

ZrC ve TiC daha diisiik Debye sicakligina sahip oldugundan, bu bilesikler daha zayif
kimyasal baglanma ve daha yiiksek termal genlesme katsayisina sahiptir. Kimyasal
baglanma ZrC < TiC < SiC ve termal genlesme katsayis1 ZrC > TiC > SiC seklinde
siralandigr gorildii.

Bir 17 x 17 PWR yakit demeti igin yiliksek sicakliga dayanikli (>1000°C) SiC, TiC ve
ZrC karbiir yakit zarf malzemelerin bazi nétronik davranigi diger yakit zarf malzemesi
olan zirkonyum-temelli alasim (Zr-11), paslanmaz celik alasimlar1 (310SS ve 304SS),
ferritik alasimlar (FeCrAl ve APMT™) ile karsilastirildi ve elde edilen sonuglarin
uyumlu oldugu goriildii.

SiC ve ZrC karbiir yakit malzemelerin nétron enerjisine bagli ndtron yakalama tesir
kesiti (Xc) degerleri daha diisiikk ve Zr-II alasimina benzer bir davranig gosterdigi
goriildii. TiC malzemenin ise ndtron yakalma tesir kesiti degeri daha yiiksek ve nétron
enerjisine bagl 310SS, 304SS, FeCrAl ve APMT™ alagimlarina benzer bir davranis
gosterdi.

Notron yakalama tesir Kesiti, ntron akisi iizerine direk olarak etki ettiginden X¢ degeri
yiiksek olan malzemelerin n6tron akis1 diisiik iken, X degeri diisiik olan malzemelerin
nétron akist da daha yiiksek oldugu goriildii. Incelenen karbiir malzemelerin nétron
akis1 degerleri; SIiC > ZrC > TiC seklinde oldugu goriildii.

Alternatif yakit zarf malzemesi olarak incelenen karbiir bilesiklerin yakit omri ve
yanma orani artigina bagli olarak to ve t > to durumlarinda nétron etkin ¢ogaltma
faktorii (kefr); S1C > ZrC > TiC seklinde siralandigi goriildii.

Yeni yakitin kullanildigi yakit demetinde baslangi¢ (to=0) durumunda yakit zarf
malzemesi olarak SiC ve ZrC karbiir malzemeler kullanildiginda reaktor kritikiistii
(Kefe>1)  iken, TiC kullanilmasi durumunda ise reaktoriin kritikaltt (Kefr<1) oldugu
gortldii.

Niikleer yakit zenginlestirme orani arttik¢a yakit zarf malzemelerin etkisinde etkin

notron ¢ogaltma faktorii (kefr) de arttigr goriildii.
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> Incelenen karbiir malzemeleri ve diger alasimlarin varliginda yakit demeti igin yakit
zenginlestirme orani arttikca notron etkin cogaltma faktorii (kerr) degerleri de
artmaktadir. Ayni kosullarda farkli yakit zenginlestirme oranmnin uygulanmasi
durumunda incelenen karbiir malzemelerinin  varlifinda ket  degerlerinin
SiC > Zr > TiC seklinde oldugu goriildii.

» Alternatif yakit zarf malzemesi olarak noétronik Ozellikleri incelenen Karbiir
malzemelerin diger referans yakit zarf malzemeler ile karsilastirildiginda uyumlu
olduklar1 goriildii. Ozellikle SiC ve ZrC malzemelerin varliginda yakit demeti daha
iistiin notronik davranig sergilemektedir. TiC malzemesi ise Zr-II alagimi disindaki

diger malzemeler ile benzer nétronik 6zelliklere sahip oldugu goriildii.

Sonug olarak tez galismasinda, kiibik yapili TiC, ZrC ve SiC bilesiklerin mekanik, yiiksek
sicakliklarda termodinamik ve ndtronik 6zellikleri ayrintili bir sekilde incelendi. Dayanikli
ve yliksek mekanik Ozellikleri ile yiliksek sicakliklardaki termodinamik ve ndotronik
davranist karbiir bilesiklerin alternatif yakit zarfi olarak kullanilmasinda avantaj
saglamaktadir. SiC, TiC ve ZrC karbiir bilesiklerin elde edilen mekanik, termodinamik ve
notronik 6zellikleri referans niteliginde olup hesaplanan parametreler bu tez ¢alismasinda
rapor edildi. Elde edilen sonuglarin, tam reaktér kor modellenmesinde kullanilmasi gelecek

caligmalarimizin temelini olusturmaktadir.
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