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ÖZET 

Bu çalışmada kübik yapılı 3C-SiC, TiC, ZrC karbür bileşiklerin mekanik, termodinamik ve 

nötronik özellikleri incelendi. Karbür bileşiklerin mekanik ve termodinamik özellikleri 

Genelleştirilmiş Gradient Yaklaşımı (GGA) ve norm-korunumlu pseudopotansiyel 

kullanarak yoğunluk fonksiyoneli teorisine (DFT) dayanan ab-initio metoduyla hesaplandı. 

Diğer taraftan, karbür bileşiklerin nötronik özellikleri farklı koşullar ve yüksek 

sıcaklıklarda nötron transport teorisine dayanan metot ile hesaplandı. Özellikle, incelenen 

karbür bileşiklerin bağ yapıları, örgü parametreleri, elastik sabitler, elastik modüller (Bulk, 

Young, Shear), Poisson oranı, sertlik, Debye sıcaklığı ve sıcaklık dağılımı, ısı kapasitesi, 

entropi, entalpi, serbest enerji dağılımları, nötron yakalama tesir kesiti, nötron akısı, yanma 

analizi, nötron çoğaltma faktörü gibi temel fiziksel parametreler hesaplanıp sonuçlar 

tartışıldı. Ayrıca fonon durum yoğunlukları hesaplandı. Elde edilen sonuçlar teorik ve 

deneysel sonuçlar ile karşılaştırıldı. Hesaplamalarda kullanılan yöntemlerin bileşiklerin 

fiziksel özelliklerini belirlemede doğru sonuçlar verdiği görüldü. 
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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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1. GİRİŞ 

 

Yeni nesil teknolojik sistemlerin tasarımında ve uygulamalarında kullanılan yüksek 

sıcaklığa dayanıklı malzemelerin geliştirilmesi ile bu malzemelere olan ilgi artmaktadır. 

Önemli fiziksel ve kimyasal özelliklerinin bilinmesi, bu malzemelerin mekanik, 

termodinamik, elektrik, elektronik, yarıiletken, optik, nükleer gibi birçok alanda 

kullanılmasına imkan sağlamaktadır. Yüksek sıcaklıklara (>1000 ̊C) dayanıklı seramik 

yapılı karbür malzemeler, sahip oldukları yüksek sertlik, yüksek elastik modül, düşük 

sürtünme, yüksek erime sıcaklığı, yüksek termal ve elektrik iletkenliği, düşük nötron 

soğurma oranı, yüksek korozyon direnci ve aşınma gibi birçok fiziksel ve kimyasal 

özelliklerden dolayı teknolojik birçok alanda kullanılmaktadır [1-8]. Bu özelliklere sahip 

karbür bileşikler araştırma ve geliştirme konusunda ilgi çekmektedir. Titanyum karbür 

(TiC), zirkonyum karbür (ZrC), silisyum karbür (SiC) gibi bazı karbür bileşiklerin 

geliştirilmesi için son yıllarda önemli çalışmalar yapılmaktadır [9-14].  

 

TiC, ZrC ve SiC karbür malzemelerin bazı özelliklerinin araştırılması kapsamında yapılan 

çalışmalar: elastik olmayan nötron saçılma ölçümleri yapılarak TiC ve ZrC malzemelerin 

fonon dağılımları [15]; TiC ve ZrC malzemelerin termal genleşme hesaplamaları [16]; tek 

eksenli deformasyon ve çubuk genişletme yaklaşımları kullanılarak SiC malzemesinin 

yapısal, titreşim, direnç, dayanıklılık hesaplamaları [17]; nokta kusurların etkisnde β-SiC 

bileşiğinin termal iletkenlik hesaplamaları [18]; TiC bileşiğinde genleşme-stres ilişkisi ve 

mikro-sertlik hesaplamarı [19]; düşük sıcaklıklarda TiC ve ZrC malzemelerin elastik 

hesaplamaları [20] farklı yaklaşımlar kullanılarak yapılmıştır. Malzemelerin mekanik ve 

termodinamik özelliklerini deneysel sonuçlar ile uyumlu hesaplamalar Yoğunluk 

Fonksiyoneli Teorisi (DFT)’deki ab-initio (ilk-prensip) yaklaşımı güçlü ve sürekli 

güncellenen bir hesaplama tekniğidir. 

 

İlk olarak Thomas [21] ve Fermi [22] tarafından tanımlanan ve daha sonra Hohenberg-

Kohn [23] ve Kohn-Sham [24] tarafından geliştirilen yoğunluk fonksiyoneli teorisi (DFT) 

kuantum mekaniksel hesaplamaların temelini oluşturmaktadır. DFT yaklaşımında, çok 

cisim dalga fonksiyonu yerine tek cisim dalga fonksiyonu kullanılarak hesaplamalar 

yapılmaktadır. Kuantum mekaniksel hesaplamalara dayanan bu yaklaşımlar ab-initio (ilk-

prensip) yöntemler olarak tanımlanır. Bu yaklaşıma dayanan CASTEP, VASP, ABINIT, 
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SIESTA bilgisayar programları kristal yapıların geometrik optimizasyonu, yapısal mekanik 

özellikler, termodinamik özellikler, manyetik moment, fonon dağılımları, yük yoğunluğu, 

durum yoğunluğu gibi özelliklerin belirlenmesinde aktif olarak kullanılmaktadır. İncelenen 

karbür malzemelerin mekanik özellikleri ve yüksek sıcaklıklardaki termodinamik 

özelliklerinin hesaplanmasında CASTEP (Cambridge Sequential Total Energy Package) 

[25] paket programı kullanıldı. Karbür malzemelerin nötronik özelliklerinin 

incelenmesinde ise nötron transport teorisine dayanan nötron difüzyon yaklaşımı 

kullanıldı. 

 

Nükleer fisyon reaktörler, atom çekirdeğinin bir nötron ile etkileşime geçip daha hafif 

çekirdeklere bölünmesi sonucu oluşan enerjinin yer aldığı kontrollü nükleer reaksiyonlar 

(235U ve 239Pu) temeline dayanır. Bu reaksiyonlardaki fisyon atomları, α ve β parçacıkları 

ile nötronların yanısıra γ ışınlarını yayan radyoaktif materyaller de (110Ag, 134Cs, 137Cs, 

90Sr, 107Pa, gibi) üretirler [26]. Bu parçacıklar insanlar için öldürücü etkiler oluşturabilir. 

Bundan dolayı nükleer yakıt zarfı (kaplama) olarak kullanılan malzemeler, bu radyoaktif 

malzemelerin yakıt çevresindeki soğutma ve kontrol amaçlı kullanılan soğutucu/moderatör 

ile etkileşmesini izole eder. Nükleer reaktörlerde, yakıt ve zarf malzemelerin nötronik 

analizleri için gerekli olan nötron tesir kesiti, difüzyon katsayısı, saçılma matrisleri, yanma 

analizleri gibi hesaplamalar MCNP, SERPENT, KENO, DRAGON, HELIOS, CASMO, 

NEWT ve MPACT bilgisayar simülasyonları ile yapılmaktadır. İncelenen karbür 

malzemeler ve diğer yakıt zarf malzemelerin nötronik davranışı DRAGON programı ile 

elde edildi. 

 

Hafif sulu reaktörlerin çoğunda yakıt zarf malzemesi olarak zirkonyum katkılı (%98-99) 

alaşımlar son 50-60 yıldır yaygın olarak kullanılmaktadır. Zirkonyum katkılı alaşımların en 

önemli dezavantajlarından biri yüksek sıcaklıklarda (>1200C) su ile reaksiyonunda hızlı 

bir şekilde oksitlenmesidir [27]. Artan oksitlenme oranı sonucunda, Japonya’daki 

Fukushima Daiichi gibi şiddetli nükleer kazalara neden olabilen hidrojen üretimi ve 

patlamalar meydana gelebilir. Fukushima Daiichi şiddetli nükleer santral kazasında         

Zr-temelli alaşımların yüksek sıcaklıkta oksitlenmenin artması ile hidrojen üretimi ve 

patlamalar meydana gelmiştir [28]. Fukushima Daiichi kazasından sonra nükleer reaktör 

teknolojisindeki yapısal materyal ve yakıt-zarf sistemleri gibi uygulamalarda kullanılan 

alternatif yakıt zarf malzemelerin geliştirilmesi önemli bir çalışma alanını oluşturmuştur. 

Şiddetli kazalar ağır koşullar içerdiğinden, yakıt-zarf sistemleri için birçok kriter 
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tanımlanmaktadır. Yüksek erime noktası, yüksek kırılma dayanıklılığı, çoğaltma faktörü, 

tesir kesitleri (düşük yakalama-soğurma), yüksek iletkenlik ve kararlılık gibi nötronik, 

mekanik ve termodinamik özellikler bu kriterlerden bazılarını oluşturmaktadır. Yeni 

alternatif yakıt-zarf sistemleri, yüksek sıcaklıklarda iyi bir yapısal bütünlük sergilerler.  

Zirkonyum-II dışında paslanmaz çeliklerin (310SS ve 304SS), ferritik alaşımların (FeCrAl 

ve APMTTM), karbür yapıların (TiC, ZrC ve SiC), nükleer yakıt zarf malzemesi olarak 

kullanılması için geliştirilmesine ihtiyaç vardır [29-31]. 

 

TiC, ZrC ve SiC karbür yapılı bileşikler, yakıt zarf malzemesi olarak geliştirilme 

aşamasındadır. Bu bileşikler, reaktör ve enerji sistemlerinde yapısal malzeme olarak 

uygulanmaktadır. Son yıllarda bu malzemelerin birer yakıt zarf malzemesi olarak 

kullanılması için çalışma ve testler yapılmaktadır [26, 32, 33]. Karbür malzemelerin, 

yüksek sıcaklıktaki reaktör yakıtlar için yakıt zarf malzemesi [4, 34], füsyon reaktörlerin 

yapısal bileşenlerinde, yüksek sıcaklıktaki gaz soğutmalı reaktörlerde radyasyona dayanıklı 

yapısal malzeme [35] olarak kullanılması amaçlanmaktadır. Özellikle teorik olarak 

geliştirme aşamasında olan yeni nesil reaktör türlerinde yakıt zarfı ve reaktör kor bileşeni 

olarak uygulanması düşünülmektedir [26, 35]. 

 

Yüksek sıcaklıklara dayanıklı karbür malzemeler, yeni geliştirilen ve zirkonyum katkılı 

zarf malzemelerin yerine kullanılabilecek önemli birer alternatif yakıt zarf malzemeleridir. 

Her ne kadar farklı reaktör türü için SiC komposit şeklinde yakıt zarf malzemesinin 

nötronik davranışını inceleyen birkaç çalışma [30, 31] olsa da alternatif yakıt zarf 

malzemesi olarak TiC ve ZrC karbür malzemelerin nötronik davranışı ile ilgili mevcut çok 

fazla veri olmayıp bu çalışmada elde edilen sonuçlar referans niteliğindedir. Son yıllarda 

geliştirilen TiC, ZrC ve SiC karbür malzemelerin, sahip oldukları önemli özelliklerden 

dolayı mevcut ve geliştirilmekte olan yeni nesil nükleer reaktör teknolojisinde alternatif 

yakıt zarf malzemesi olarak kullanılması amaçlanmaktadır.  

 

Bu çalışmanın amacı, kübik yapılı TiC, ZrC ve SiC karbür bileşiklerin mekanik, 

termodinamik ve nötronik özelliklerini incelemektir. CASTEP programı kullanılarak kübik 

yapılı TiC, ZrC ve SiC bileşikler elde edilerek mekanik ve termodinamik özellikleri teorik 

olarak incelendi. Bu bileşiklerin mekanik özellikleri; örgü parametreleri, elastik sabitleri, 

elastik modülleri (Bulk modülü, Young modülü, Shear modülü), sertlik ve poisson oranı 

hesaplandı. Kübik yapılı karbür bileşiklerin termodinamik özellikleri sabit basınç ve sabit 
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hacimde 0-2500 K aralığında incelendi. Bu kapsamda, Debye sıcaklığı ve dağılımı, ısı 

kapasitesi, entalpi, entropi ve serbest enerji dağılımları elde edildi. Alternatif yakıt zarf 

malzemesi olarak kullanılması amaçlanan TiC, ZrC ve SiC malzemelerin nötronik 

davranışını incelemek için bir PWR tipi 17x17 yakıt demeti modellemesi yapıldı. Yakıt 

demetinin modellenmesi için DRAGON nötronik programı kullanıldı. Nötron etkin 

çoğaltma faktörü, nötron yakalama tesir kesitleri, nötron akısı, yanma analizlerinin zaman 

ve enerjiye bağlı değişimleri elde edildi. TiC, ZrC ve SiC karbür malzemeler için elde 

edilen mekanik, termodinamik ve nötronik sonuçlar mevcut teorik ve deneysel sonuçlar ile 

karşılaştırıldı. 

 

Bu tez çalışmasının 2. Bölümünde Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi ve dayandığı temel 

yaklaşımlar ile CASTEP programı hakkında bilgi verildi. 3. Bölümünde Nötron Transport 

Teorisi ile Nötron Difüsyon Teorisi ve hesaplamalarda kullanılan DRAGON programı 

açıklandı. 4. Bölümünde temel mekanik, termodinamik ve nötronik özellikler ile 

hesaplama hakkında detaylı bilgi verildi. 5. Bölümde kullanılan malzeme ve metotlar 

tartışıldı. 6. Bölümde ise elde edilen sonuçlar ve öneriler verildi.  
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2. YOĞUNLUK FONKSİYONELİ TEORİSİ 

 

Günümüzde atom, molekül ve katı yapıların taban durumunu belirlemek için kullanılan en 

yaygın yaklaşım Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT)’dir. Bu yaklaşımda, çoklu elektron 

etkileşim sistemini tanımlamak için çok-elektronlu dalga fonksiyonu yerine tek-elektron 

yoğunluğu ρ(r) tanımlanmıştır. Çoklu elektron etkileşim sisteminde, elektron yük 

yoğunluğu ρ(r) taban durum özelliklerini belirlemek için tek değişken olarak kabul 

edilmektedir. Bu yaklaşım ilk olarak Thomas [21] ve Fermi [22] tarafından tanımlanmıştır. 

Daha sonra geliştirilen Hohenberg-Kohn [23] ve Kohn-Sham [24] teoremleri yoğunluk 

fonksiyoneli teorisi (DFT)’nin temellerini oluşturmuştur.  

 

2.1. Çok Cisim Problemi 

 

Bir atom veya molekül elektronlar ve çekirdeklerden oluşmaktadır. Bu elektron ve 

çekirdekler aralarında veya birbirleriyle etkileşimli çoklu bir sistem oluştururlar. Bu 

sistemin toplam enerjisini hesaplamak için Schrödinger denklemi kullanılır. Bir sistemi 

tanımlamak için Schrödinger denklemi, 

 

 ĤΨ = EΨ              (2.1) 

 

eşitliği ile ifade edilir. Ψ Dalga fonksiyonu, E sistemin toplam enerjisi, H ise Hamiltonyen 

işlemcisidir. Ne tane elektron ve Ni tane çekirdeğin oluşturduğu sistemin H işlemcisi; 

 

 
2 2

1 1 1 1 1 1

1 1 1

2 2

e i e i e i e iN N N N N N N N

I JI
i I

i I i I i j i I j II i ji I I J

Z ZZ
H

M r rr R R R       

       
 

    ˆ
  (2.2) 

 

şeklinde verilir. Burada MI kütle, ZI çekirdeklerin atom numarası ri ve RI sırasıyla elektron 

ve çekirdeğin konum koordinatlarıdır. Birinci ile ikinci terimler sırasıyla elektronun ve 

çekirdeğin kinetik enerjisidir. Üçüncü terim; çekirdek ve elektronlar arasındaki Coulomb 

çekim alanı, dördüncü terim elektronlar arasındaki Coulomb itme etkileşimi, beşinci terim 

çekirdekler arasında meydana gelen Coulomb itme etkileşimidir. Ne tane elektron ve Ni 

tane çekirdeğin oluşturduğu bir sistemin Schrödinger denkleminin çözümü taban durum 

özelliklerini belirler. 
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         , ,i I i IH r R E r R  
         (2.3) 

 

Burada     ,i Ir R , çok cisimli sistemin dalga fonksiyonu, E ise sistemin enerjisidir.    

Eş. 2.2 ile verilen denklemin çözümünü kolaylaştırmak için farklı yaklaşımlar 

geliştirilmiştir. En çok kullanılan yaklaşımlardan biri de Born-Oppenheimer yaklaşımıdır. 

Bu yaklaşımda, elektron ve çekirdeklerin hareketi ayrı ayrı incelenir. 

 

2.2. Born-Oppenheimer Yaklaşımı 

 

Birden fazla elektron ve çekirdeğin oluşturduğu çok parçacıklı sistemin Schrödinger 

denklemini çözmek için geliştirilen yaklaşımlardan biri de Born-Oppenheimer yaklaşımıdır 

[36]. Bu yaklaşıma göre, elektron kütlesi çekirdek kütlesinden çok küçük olduğundan 

çekirdeğin hareketi ihmal edilebilecek kadar yavaş olduğu kabul edilir. Çekirdeğin sabit ve 

hareketsiz olduğu sistemde elektronlar hareket halindedir. Bu yaklaşımda çekirdek 

hareketsiz olarak kabul edildiğinden, Eş. 2.2’de çekirdeğin kinetik enerjisini ifade eden 

ikinci terim ihmal edilebilir. Ayrıca, çekirdekler arasındaki Coulomb itme etkileşmesi sabit 

düşünülebilir. Bu durumda Eş. 2.2, 

 

2

1 1 1 1 1

1 1

2

e e i e iN N N N N

I
e i

i i I i j i ji I

Z
H

r rr R    

    


          (2.4) 

 

ifadesine indirgenir. Burada Hamilton denklemi, Ne tane elektronun Ni tane çekirdeğin 

alanında hareketini tanımlar. Sistemdeki elektronların hareket ve enerjisi sırasıyla; 

 

 ,e e r R                (2.5) 

 

  e e R                (2.6) 

 

eşitlikleri ile ifade edilir. Çekirdeklerin itme ve toplam enerji ise 
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top e
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 

    

 
 

 


          (2.7) 

 

denklemi ile verilir. Bu ifade potansiyel enerji yüzeyini oluşturur. Bu yaklaşım her zaman 

geçerli olmayıp sistemi oluşturan elektron ve çekirdeğin hareketinin ayrı ayrı 

düşünülmediği durumda geçersizdir. Yani bu yaklaşımda elektron ve çekirdeğin hareketi 

ayrı ayrı düşünülmelidir. 

 

2.3. Hartree Yaklaşımı 

 

Bir katıyı oluşturan sistemdeki elektronların kuantum mekaniksel davranışını tanımlamak 

için çok-elektronlu dalga fonksiyonunu hesaplamak gerekir. Çözüm zamandan bağımsız 

Schrödinger denkleminden elde edilir. Sistem potansiyeli elektron davranışıyla belirlenir. 

Sistemdeki yakın elektronlar uzak olan elektronlara göre daha güçlü etkileşim içindedir. 

Bu durumda sistemdeki tüm elektronların etkisi olduğu Schrödinger denklemini çözmek 

için çok sayıda diferansiyel denklem çözmek gerekir. Çözüm için ilk adım Hartee 

tarafından atılmıştır. Sistemde N tane elektron varsa N tane de denklem vardır. Toplam 

elektron dalga fonksiyonu tek-elektron dalga fonksiyonlarının çarpımı şeklinde yazılır. Bu 

durumda dalga fonksiyonu; 

 

1 2( , ,..., )Nr r r               (2.8) 

 

 1 2
1

( , ,..., )
N

N i i
i

r r r r


             (2.9) 

 

ile verilir. Burada i. elektrona etki eden potansiyel 

 

( ) ( ) ( )i iyon HV r V r V r              (2.10) 

 

ile ifade edilir. Bu denklemde ( )iyonV r  iyon potansiyeli, ( )HV r ise Hartree potansiyelidir. Eş. 

2.8’i kullanarak Viyon ve VH potansiyelleri, 
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( ) ,iyon

Z
V r

r r



 

 



'

'

'

( )
( ) -

-
H

r r
V r dr

r r
         (2.11) 

 

şeklinde elde edilir. i. elektrona etkiyen Hartree potansiyelindeki yoğunluk terimi, 

 

 
2

' ( ')j

i j

r r


              (2.12) 

ile verilir. 

 

2

1

1ˆ ( )
2

N

i i

i

H V r


                (2.13) 

 

şeklinde ifade edilen Hamiltonyen’in Eş. 2.9 ile alınan beklenen değerini minimum yapan 

tek-elektron dalga fonksiyonların Hartree denklemi, 

 

 
 

2

21
( ) ( ) ( )

2

j

iyon i i i i

j i

r
V r r dr r r

r r




 
          

      (2.14) 

 

ile verilir. Hartree denklemi ile Eş. 2.9 birlikte orbitaller için öz uyumlu çözüldüğünde 

sistemin dalga fonksiyonu elde edilmiş olacaktır. Hartree yaklaşımında değiş-tokuş 

korelasyon etkileri hesaba katılmadığı için pek tercih edilmemektedir. 

 

2.4. Hartree-Fock Yaklaşımı 

 

Hartre-Fock yaklaşımı [37], birbirleriyle ve çekirdekler ile etkileşmeyen elektron 

orbitallerine karşılık gelen dalga fonksiyonlarını tanımlamak için kullanılan bir 

yaklaşımdır. Sistemi tanımlamak için kullanılacak dalga fonksiyonu asimetrik olacak 

şekilde seçilir. Sistemin dalga fonksiyonu Pauli dışarlama ilkesine göre ve iki elektronun 

yer değiştirmesi düşünülerek, 

 

 ..., ,..., ,... (..., ,..., ,...)i j j ir r r r            (2.15) 
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asimetrik olmalıdır. Slater determinantı kullanılarak dalga fonksiyonu daha basit bir 

şekilde ifade edilebilir. 

 

 

1 1 1 2 1

2 1 2 2 2

1 2

1 2
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D r r r

r r r
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       (2.16) 

 

Hartree denklemine benzer olarak tek elektron dalga fonksiyonu için enerji beklenen 

değerini minimum yapan Hartree-Fock denklemi 

 

   
 

 

   
   

2
'

'
2

* ' '

'

,

1

2 '

'

j

iyon i i
j

j i

i j j i i
j

r
V r r dr r

r r

r r
dr r r

r r
  

 
        

 
   







      (2.17) 

 

ile verilir. Burada son terim değiş-tokuş terimidir ve σi ve σj spinleri aynı olduğunda 

sıfırdan farklıdır.  

 

Bu yaklaşımda, tek elektron dalga fonksiyonunu içeren Slater determinantının 

kullanılması, toplam enerjiyi minimize eden bir deneme dalga fonksiyonu kullanılması 

açısından avantajlıdır. Fakat Hartree-Fock yaklaşımı, elektronlar arasındaki ilişki dikkate 

alınmadığından, kullanılan denklemin karmaşık ve çözümü çok zor olması nedeniyle 

toplam enerji hesaplamalarında yetersiz kalır. 

 

2.5. Yoğunluk Fonksiyoneli Yaklaşımı 

 

Bir malzemeyi oluşturan electron-çekirdek sisteminin kuantum mekaniksel davranışı, 

sistemin çoklu-çekirdek, çoklu-elektron dalga fonksiyonunu hesaplanmasını gerektirir. 

Schrödinger denklemini yaklaşık olarak çözmek için Born-Oppenheimer, Hartree, Hartree-

Fock gibi yaklaşımlar geliştirilmiştir. Bu yaklaşımlar genel olarak çok-cisimli dalga 

fonksiyonuna dayanmaktadır. Eğer dalga fonksiyonu bilinirse sistemin enerjisi ve sistem 

ile ilgili diğer özellikler belirlenebilir. Fakat dalga fonksiyonu 3N uzaysal değişkenlere ve 
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spin değişkenlerine bağlı karmaşık bir yapıya sahiptir. Burada N sistemdeki elektronların 

sayısıdır. Bundan dolayı, dalga fonksiyonuna bağlı çözümlerde sistem boyutlarını 

sınırlandırır. Örneğin, yüzlerce atom ve molekül veya büyük veri setlerinde dalga 

fonksiyonuna dayanan metotların uygulanması ile çözüme erişilemez [38]. 

 

ρ(r) elektron yoğunluğunu kullanan yoğunluk fonksiyoneli teorisi (DFT), dalga 

fonksiyonuna dayanan metotlardan farklıdır. Yoğunluk fonksiyoneli teorisinde temel 

değişken çok-cisimli dalga fonksiyonu yerine elektron yoğunluğudur. Elektron 

yoğunluğunu kullanmanın avantajı, N elektronlu sistem üzerinden N tane tek elektronlu 

sisteme indirgenmiş boyutlarıdır. Sistemde kaç tane elektron olduğuna bakılmaksızın, 

electron yoğunluğu her zaman üç boyutludur. Bundan dolayı DFT, yüzlerce hatta binlerce 

atom içeren sistemlere uygulanabilir. Bu yaklaşım ilk kez Thomas-Fermi [21, 22] 

tarafından tanımlanmıştır. Bu tanımdaki elektron yoğunluğu yaklaşımını baz alarak 

Hohenberg-Kohn [23] ve daha sonra da Kohn-Sham [24] tarafından yoğunluk fonksiyoneli 

teorisinin temelleri oluşturulmuştur. 

 

2.5.1. Thomas-Fermi teorisi 

 

Yoğunluk fonksiyoneli teorisi ile ilgili ilk çalışmalar Thomas-Fermi teorisine 

dayanmaktadır [21, 22]. Bir sistemi oluşturan çoklu elektron sistemini tanımlamak için 

elektron yoğunluğu temel değişken olarak önerilmektedir. Elektron yoğunluğu [38], 

 

2

1 2 1 2( ) ... ( , ,..., ) , ,...,N Nr N x x x dx x x             (2.18) 

 

ile verilir. Burada ρ(r), r hacmi içerisindeki her bir elektronun bulunma olasılığını belirler. 

Üç boyutlu (x, y, z) toplam elektron sayısı, 

 

( )r dr N                (2.19) 

 

şeklindedir. Thomas-Fermi teorisinde sistemdeki elektronların kinetik enerjisi, elektron-

gaz modeline dayanan kuantum istatiksel teoriden üretilir. Bu modelde elektronların 

kinetik enerjisi, 
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  5/3 3 2 2/3
(3 ) 2.871

10
( ) ,C C

F F
T r dr            (2.20) 

 

şeklinde tanımlanır. Eşitliklerde görüldüğü gibi kinetik enerji sadece elektron yoğunluğuna 

bağlıdır. Elektron-çekirdek ve elektron-elektron etkileşmeleri ilave edildiğinde elektron 

yoğunluğu cinsinden toplam enerji 

 

  5/3 1 2
1 2

1 2

( ) ( )( ) 1
( )

2
C

F

r rr
E r dr Z dr N drdr

r r r


 
  

         (2.21) 

 

ile verilir. Burada, ikinci ve üçüncü terimler sırasıyla elektron-çekirdek ve elektron-

elektron etkileşimleridir. 

 

Yoğunluk fonksiyoneli teorisinin en temeli olan Thomas-Fermi teorisinde, elektronların 

temel durum ve enerjilerinden ziyade, sistemin enerjisi elektron yoğunluğu kullanılarak 

elde edilebilir. Thomas-Fermi teorisi, değiş-tokuş korelasyon enerji etkilerini dikkate 

almaz. Bu teori, atom ve moleküllerin birçok temel özelliğini açıklamada yetersiz kalır. 

 

2.5.2. Hohenberg-Kohn teoremleri 

 

Hohenberg-Kohn, Thomas-Fermi teorisindeki elektron yoğunluğu yaklaşımından yola 

çıkarak 1964’de bir dış potansiyel V(r) içeresindeki elektronların bulunduğu parçacık 

sistemi ile ilgili yayınladıkları çalışmada yoğunluk fonksiyoneli teorisinin temellerini 

atmışlardır [23]. Hohenberg-Kohn yaptıkları çalışmada iki tane teorem geliştirmişler. 

  

Birinci teoreme göre; Schrödinger denkleminin temel durum enerjisi, elektron 

yoğunluğunun bir fonksiyonelidir [23, 39]. Bu teorem, temel durum dalga fonksiyonu ile 

temel durum elektron yoğunluğu arasında bire bir eşleşmenin bulunduğunu belirtir. Bir 

sistemde etkileşen parçacıkların bulunduğu V(r) dış potansiyelde,  V(r) dış potansiyel temel 

durumdaki elektron yoğunluğunu tanımlar. Başka bir deyişle, V(r) dış potansiyel, temel 

durumdaki elektron yoğunluğu tarafından belirlenir. Temel durumdaki elektron yoğunluğu 

ile V(r) dış potansiyel arasındaki ilişki [40], 
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 ( ) ( )gs gs r V rE E E                 (2.22) 

 

şeklinde verilir. Bu teoremi ispatlamak için, sistemin elektron yoğunluğu biliniyorsa V(r) 

dış potansiyel belirlenir. Parçacık sisteminde temel durum için aynı elektron yoğunluğuna 

sahip farklı bir V(r)ˈ dış potansiyel var olduğu düşünülürse iki farklı dalga fonksiyonu 

tanımlanır (Ψ ve Ψˈ ). Böylelikle temel durum elektron yoğunluğu aynı olan iki tane farklı 

Hamiltonyen’e (Ĥ ve Ĥˈ) sahip olunur. 

 

' ' ' ' ' ' ' '

0

' '

0 ( ) ( ) ( )

E H H H H

E r V r V r dr

         

           (2.23) 

 

Burada, E0 ve E'0, sırasıyla Ĥ ve Ĥˈ Hamiltonyen’e karşılık gelen temel durum 

enerjileridir. Benzer şekilde; 

 

' '

0

'

0 ( ) ( ) ( )

E H H H H

E r V r V r dr

         

    
        (2.24) 

 

elde edilir. Bu iki eşitlikten, 

 

' '

0 0 0 0E E E E               (2.25) 

 

olduğu görülmektedir. Bu durum açıkça bir çelişkidir. Bundan dolayı aynı elektron 

yoğunluğunu verebilen iki farklı dış potansiyel yoktur. Böylece, ρ(r) temel durum elektron 

yoğunluğu, N elektron sayısı, T[ρ(r)] ve V(r) dış potansiyel ile beraber sistemin diğer 

özelliklerini belirlenebilir. Buna göre ρ(r) temel durum elektron yoğunluğuna bağlı 

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

 

( ) ( ) ( ) ( )

( )( ) ( )

ee

HK

r r r r

r

E T V V

r V r dr F

   



              

  

 

          (2.26) 
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ifadesi yazılabilir. Burada, 

 

( ) ( ) ( )HK eer r E rF T                      (2.27) 

 

sadece ρ(r) temel durum elektron yoğunluğuna bağlı olup herhangi bir dış potansiyele bağlı 

değildir. Burada FHK [ρ(r)], temel durum elektron yoğunluğunun bir fonksiyonelidir. 

Etkileşen elektronların kinetik enerjisi ve elektron-elektron etkileşimlerinin enerjisi 

şeklinde ifade edilebilir. 

 

Hohenberg ve Kohn’un ikinci teoremi, enerji varyasyon ilkesine dayanır.  Bir V(r) dış 

potansiyel içerisinde ρ(r) temel durum elektron yoğunluğuna bağlı, E[ρ(r)] enerjisi 

evrensel bir fonksiyonele göre tanımlanmaktadır. Bu teoreme göre, tüm fonksiyonelin 

enerjisini minimize eden elektron yoğunluğu, Schödinger denkleminin tam çözümüne 

karşılık gelen gerçek elektron yoğunluğudur. 

  

0 ( ) ( )0 vr rE E                    (2.28) 

 

Denklemdeki Ev [ρ(r)], Eş. 2.25’teki toplam enerji fonksiyonelidir. Burada, ρ(r) temel 

durum elektron yoğunluğu V(r) dış potansiyeli tanımlamıştır. Eğer keyfi olarak başka bir 

dalga fonksiyonu varsa ve bunun elektron yoğunluğu ρˈ(r) ise; 

 

   ' '
'( ) '( ) ( )' r r HK r r rH v dr F E E                      (2.29) 

 

ifadesi elde edilebilir. Elektron yoğunluğu, temel durum elektron yoğunluğu olduğunda 

enerji minimum olacaktır. 

 

2.5.3. Kohn-Sham eşitlikleri 

 

Çok-elektronlu bir sistemin Hohenberg-Kohn enerji fonksiyonelini minimize etmek ve 

temel durum elektron yoğunluğunu ile enerjiyi elde etmek için Kohn ve Sham pratik bir 

çözüm önermiştir [24]. Kohn-Sham, Eş. 2.25’teki enerji ifadesinin çözümü için bir referans 
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sisteminde etkileşmeyen elektronların kinetik enerjilerini tanımlamışlardır. Tek-elektronlu 

Schrödinger denklemine benzer olarak Kohn-Sham denklemi; 

 

 r'1 2 ' ( )
2 '

V dr v rdış xc i ir r




 
                  (2.30) 

 

şeklinde verilir. Bu ifadede, sırasıyla etkileşmeyen referans sistemin kinetik enerjisi, dış 

potansiyel, Hartree potansiyeli, değiş-tokuş korelasyon potansiyelidir. Burada ε, Kohn-

Sham yörünge enerjisidir. ρ(r) elektron yoğunluğu ise, 

 

2

( )
N

i
i

r               (2.31) 

 

ile ifade edilir. Değiş-tokuş korelasyon potansiyeli, 

 

( )
( )

( )

xc
xc

rE
V r

r





  


            (2.32) 

 

ile verilir. Burada, Exc [ρ(r)] değiş-tokuş korelasyon fonksiyonelidir. Etkin potansiyel, 

 

 
 r'

( ) r ' ( )
'

etk xcV r V dr V r
r r


  

          (2.33) 

 

Eş. 2.30 tekrar yazılırsa, 

 

1 2 ( )
2

V retk i i


 
      
            (2.34) 

 

elde edilir. Bu tek parçacıklı Hartree-Fock denklemidir. Elektron yoğunluğunun çözülmesi 

ile toplam enerji, 
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 
( )

( ) r'1
' ( ) ( )

2 '

N

i xc xc

i

E r
r

drdr E V r r dr
r r


 

     


        (2.35) 

 

şeklinde bulunur. Eş. 2.31, Eş. 2.32 ve Eş. 2.34 Kahn-Sham denklemleri olarak bilinir. 

Eğer Kahn-Sham enerji fonksiyonelindeki tüm terimler bilinirse Eş. 2.35’ten gerçek temel 

durum yoğunluğu ve toplam enerji elde edilebilir. Exc[ρ(r)] değiş-tokuş ve korelasyon 

enerjisi kinetik enerji ifadesinden; 

 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )xc Hr T r T r E r r
s ee

E E                             (2.36) 

 

elde edilebilir. Exc[ρ(r)] enerjisi, kuantum mekanik çok parçacıklı etkileşimleri içeren 

değiş-tokuş korelasyon enerjisini ifade eder. Burada ilk iki terim, etkileşen ve etkileşmeyen 

elektronların kinetik enerjisi arasındaki fark, üçüncü ve dördüncü terimler de electron-

elektron etkileşim ve Hartree enerjileridir. Exc [ρ(r)] değiş-tokuş korelasyon enerjisi, Kohn-

Sham denklemlerinin çözümünde önemlidir. Sistemin taban durumu, durum yoğunluğunun 

fonksiyoneli olarak ifade edilmesine rağmen Exc[ρ(r)] değiş-tokuş korelasyon enerjisi tam 

olarak bilinmemektedir. Exc[ρ(r)] değiş-tokuş korelasyon enerjisinin ifade etmek için iki 

tane basit yaklaşım kullanılmaktadır: Yerel Yoğunluk Yaklaşımı (LDA) veya 

Genelleştirilmiş Gradyent Yaklaşımı (GGA) [41, 42]. 

 

2.5.4. Yerel yoğunluk yaklaşımı (LDA) 

 

Bir önceki kısımda tanımlanan Kohn-Sham denkleminin çözümü, Exc[ρ(r)] değiş-tokuş 

korelasyon enerjisinin bilinmesi ile elde edilir. Bu Exc[ρ(r)] değiş-tokuş korelasyon enerjisi 

DFT’nin en önemli parametrelerden biridir. Exc[ρ(r)] tanımlamak için kullanılan 

yaklaşımlardan biri de yerel yoğunluk yaklaşımı (LDA)’dır [24, 47]. 

 

Malzemelerin taban durum yoğunluğu ve toplam enerji durumlarını tanımlamak için 

Exc[ρ(r)] belirlemede en basit ve kullanışlı yaklaşım ‘yerel yoğunluk yaklaşımı (LDA)’dır. 

LDA yaklaşımı, Kohn ve Sham [24] tarafından tanımlanmıştır. LDA yaklaşımına göre 

uzaysal dağılımın herhangi bir noktasında sistemin değiş-tokuş korelasyon enerjisi o 
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noktadaki elektron yoğunluğuna bağlıdır. Bu yaklaşımda Exc[ρ(r)] değiş-tokuş korelasyon 

enerjisi elde edilirken sistem için homojen elektron gazı bağıntıları kullanılır. 

 

      LDA

XC xcE r r dr               (2.37) 

 

Burada εxc, ρ(r) yoğunluktaki homojen bir elektron gaz sisteminde elektron başına düşen 

değiş-tokuş enerjisidir. Homojen elektron gaz sisteminde elektron gazının değiş-tokuş 

enerjisi [43, 44], 

 

 
1/3

1/3hom 3 3

4
x r 



 
   

 
           (2.38) 

 

olarak bilinir. Etkileşen homojen bir elektron gaz sisteminin korelasyon enerjisini 

belirlemek biraz daha karmaşıktır. Exc[ρ(r)]’yi elde etmek için değiş-tokuş korelasyon 

enerjisinin ikinci kısmı Monte Carlo hesaplamalarına dayanan Ceberley-Alder [44] 

yaklaşımları kullanılır. 

 

LDA yaklaşım son yıllarda özellikle homojen sistemlerde iyi sonuçlar vermektedir. 

Malzemelerin toplam enerji ve bant yapısı hesaplamalarında kullanılır. Exc[ρ(r)] değiş-

tokuş korelasyon enerjisini elde etmek için kullanılan LDA yaklaşımı bazı durumlarda 

yetersiz kalmaktadır. Her bir gerçek elektron sistemi genel olarak homojen değildir ve 

elektron yoğunluğu hızlı bir şekilde değişmektedir. LDA yaklaşımı, elektron sistemindeki 

hızlı elektron yoğunluğunu tanımlamakta yetersiz kalmaktadır. Özellikle elektron 

yoğunluğu, homojen olmayan sistemlerin yerel enerji ifadesine bağlı olarak değişmektedir. 

Bu durumlar için ‘genelleştirilmiş gradyent yaklaşımları’ (GGA) yaklaşımı geliştirilmiştir. 

 

2.5.5. Genelleştirilmiş gradyent yaklaşımı (GGA) 

 

Elektron sistemindeki hızlı elektron yoğunluk değişimini ve homojen olmayan 

sistemlerdeki tüm elektronların Exc[ρ(r)] değiş-tokuş korelasyon enerjisine etkisini dikkate 

alan “genelleştirilmiş gradyent yaklaşımı” (GGA) geliştirilmiştir [45]. GGA yaklaşımının 

sistemin elektron yoğunluğundaki değiş-tokuş korelasyon enerjisinin yerel elektron 

yoğunluğu ve gradyent (  ) bağlı olarak ifadesi, 
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     ( ), ( )GGA

XC xcE r r r dr               (2.39) 

 

ile verilir. GGA yaklaşımı, uygulamalarda LDA yaklaşımına göre daha iyi performans 

gösterebilir.  Homojen olmayan sistemlerin enerji hesaplamalarıda doğru sonuçlar üretir. 

Büyük örgü sabiti ve düşük bağlanma enerjisine sahip sistemlerde LDA’ya göre daha 

doğru sonuçlar verir. Atomizasyon ve yüzey enerjilerinin geliştirir. Elektron yoğunluğunun 

varyasyon hızına bağımlılığı için ρ(r) ‘nin gradientini kullanır. Yoğunluk gradyenti farklı 

durumlarda bu yaklaşıma avantaj sağlar. 

 

2.5.6. Pseudopotansiyel metot 

 

Bir katının çoğu fiziksel özellikleri, çekirdeğe yakın kor elektronlarından ziyade en dış 

enerji seviyesinde yer alan valans (değerlik) elektronları tarafından belirlenir. Kor 

elektronları çekirdek etrafında toplanmıştır ve çekirdeğe sıkı bir şekilde bağlıdır. Düzlem-

dalga denklem setlerinde, kor elektronlarını tanımlamak için birçok temel fonksiyonları 

içeren tanımlamalara ihtiyaç duyulur. Bu tanımlamalar çok büyük zaman ve hesaplamalar 

gerekmektedir. Bundan dolayı katıların kimyasal bağlanma ve diğer fiziksel özelliklerini 

belirlerken bu kor elektronların etkisi ihmal edilebilir. DFT hesaplamalarında, kor 

elektronları hareketsiz (frozen) olduğu kabul edilir. Bu sözde-potansiyel yaklaşımı olarak 

bilinir. Bu yaklaşım, kor elektronlarına bağlı hesaplama yükünü azaltmada önemli rol 

oynar.  

 

Genel olarak sözde-potansiyel (pseudopotansiyel) yaklaşımı iki temel amacı vardır. i) 

birçok düzlem-dalga temel fonksiyonun tanımlanması gerekli olan kor elektronları yerine 

daha zayıf bir pseudopotansiyel kullanmak, ii) kor bölgesindeki değerlik elektron dalga 

fonksiyonunun hızlı salınımlarını ortadan kaldırmak [38]. Bu yaklaşıma göre, çekirdeğe 

yakın kor elektronlarının oluşturduğu gerçek ve güçlü Coulomb potansiyeli yerine daha 

zayıf ve daha düzleştirici olan valans elektronlarını etkiyen bir potansiyel kullanılır. 

 

2.6. CASTEP Programı 

 

CASTEP (Cambridge Sequential Total Energy Package) programı, elektronların ve 

çekirdeklerin ilk-prensip (first-principles) kuantum mekaniksel tanımına dayanan malzeme 
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modelleme programıdır [25]. Kuantum mekanik hesaplamalar, elektron ve atom 

çekirdeğinin herhangi bir durumda davranışını belirlemede önemli bir yaklaşımdır. 

Elektron davranışı, malzemelerin birçok özelliğini belirler. Kuantum mekanik yaklaşımda 

kimyasal bağların davranışı tanımlandığından malzemedeki atom ve atom dizilimindeki 

elektron davranışı önemlidir. Bundan dolayı temel fizik kanunlarına dayanan ilk-prensip 

yaklaşımından her bir malzemenin özellikleri hakkında bilgi elde edilebilir. 

 

Kuantum mekanik yoğunluk fonksiyonel teorisindeki ab-initio metoduna dayanan 

CASTEP programı, deneysel veriler ile kristal yapısı modellenen yapının; geometrik 

optimizasyonunu, toplam enerji, örgü parametreleri, elastik sabitleri ve elastik modülleri, 

fonon dağılım eğrileri, manyetik moment, elektronik bant yapısı, atomik kuvvetler, durum 

yoğunluğu, yük yoğunluğu, mekanik, termodinamik ve optik gibi özelliklerin 

hesaplamalarını başarıyla yapabilen bir hesaplama programıdır. Hesaplamalar reel ve ters 

uzayda yapılabilir. 

 

CASTEP programı hesaplamalarında, süper hücre yaklaşımı kullanılarak sınır şartları 

belirlenir. Bu program, düzlem-dalga setini tanımlar ve Hamiltönyen terimi için hızlı 

Fourier dönüşümleri kullanır. Ayrıca bu program, elektron-çekirdek etkileşimini sözde-

potansiyeli tanımlar. Bu programda, öz uyumlu elektronik minimizasyon için iteratif bir 

yaklaşım vardır. Değiş-tokuş potansiyelleri belirlenirken DFT yaklaşımlarının 

uygulamaları esas alınır.  

 

CASTEP programı kuantum mekaniksel hesaplamalarda değiş-tokuş korelasyon etkisi için 

LDA ve GGA yaklaşımlarını kullanır. LDA yaklaşımlarında Ceperley-Alder (CA) [44] 

kullanılırken GGA yaklaşımları da ise PBE (Perdew-Burke-Ernzerhof) [45] ve PW91 

(Perdew-Wang) [46] kullanılır. Hesaplamalarda sözde-potansiyel (pseudopotansiyel) 

kullanırken değerlik elektronları ve çekirdek arasındaki etkileşmeler için çok yumuşak 

(ultrasoft) ve norm-korunumlu  potansiyelleri uygulanabilir [47-49]. Kristal yapıların birim 

hücre ve geometrik optimizasyonu için BFGS (Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanon) [25, 

47, 51] metodu kullanılabilir. CASTEP tüm bu yaklaşımları kullanırken isteğe bağlı olarak 

kristal yapıların simetrik özelliklerini tanır ve uygular. 
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Bu tez çalışmasında kübik yapılı karbür bileşiklerin mekanik ve termodinamik 

hesaplamaları CASTEP 6.0 programı ile yapıldı. 
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3. NÖTRON TRANSPORT TEORİSİ 

 

Nötronik (nötron kinetik), bir nükleer reaktörde nötronların yakıt materyalindeki nükleer 

çekirdekler arasındaki etkileşmelerle ilgilenir. Reaktör kordaki nötron dağılımı, geçiş 

hesaplamaları, yakıt materyaller ve yakıt zarf malzemeleri ile fisyon sonucu oluşan 

nötronların çevresiyle yaptığı etkileşimler tanımlanmalıdır. Kor içerisindeki nötronik 

davranışın tanımlanması, nükleer reaktörlerin tasarlanması, çalıştırılması ve güvenlik 

analizleri için çok önemlidir. Reaktör kor içerisinde nötronlar, nükleer çekirdek ve 

ortamdaki diğer nötronlar ile farklı çarpışmalar yaparlar. Çarpışmalar sonucunda nötronlar 

farklı doğrultular ile bir noktadan diğerine geçerler. Nötronların, kor içerisindeki hareketi 

ve ortamda bulunan yakıt ve diğer materyaller ile yapılan etkileşimleri karakterize eden 

nötron transport denklemi (Boltzmann transport denklemi) mevcuttur. Bu denklem, farklı 

doğrultu, zaman, açı ve enerji değişkenlerine bağlı olduğundan analitik olarak çözülmesi 

zordur. Farklı çözüm yaklaşımları kullanılarak bu denklemi daha basit hale indirgeyerek 

çözmek için son yıllarda farklı metotlar geliştirilmektedir [51-54]. 

 

Nötron transport denklemini çözerek reaktör korunda nötronların iletimini ve etkileşmesini 

modelleyen yaklaşımlar genel olarak Deterministik (belirleyici) ve Stokastik (Monte Carlo) 

olmak üzere iki gruba ayrılır. Determenistik yaklaşımda, nötron transport denklemi nötron 

difüzyon denklemine indirgeyip nötronların kor içerisindeki davranışı nümerik olarak 

çözülür. Bu yaklaşımda, nötron difüzyon denklemini çözmek için üç boyutlu çok-gruplu 

nötron bilgileri, tesir kesitleri ve basit geometriler kullanılır. Monte Carlo yaklaşımında ise 

nötron transport denklemini her bir serbest nötronun hareketi modellenerek istatistiksel 

olarak ortalama nötron davranışı belirlenir. Monte Carlo yaklaşımında, kor içerisindeki 

nötronik hesaplamaları için çok fazla hesaplama ve zaman gerektiğinden deterministik 

yaklaşıma göre daha az tercih edilmektedir. Özellikle nötron davranışının karışık olduğu 

bir sistemde hızlı ve etkili çözüm üretmek için deterministik kodlar tercih edilmektedir. 

 

3.1. Nötron Transport Denklemi 

 

Reaktördeki nötron etkileşimleri ve serbest hareketini tanımlamak için nötronların nasıl bir 

dağılım göstereceğini bilmek gerekmektedir. Bundan dolayı serbest nötronların; konum, 

zaman, enerji ve hareket doğrultusuna göre dağılımını bilmek önemlidir. Etkileşimler 
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sonucunda nötronlar saçılır ve bundan dolayı enerji kazanabilir veya kaybedebilirler. 

Soğurulan nötronlar fisyon reaksiyonlarına neden olur veya ortamdaki materyallerin 

özelliklerini değiştirebilirler. Bazı nötronlar ise saçılma reaksiyonları sonucu reaktör dışına 

kaçabilir. Nötronun bulunduğu ortam ve sıcaklığı ile enerjisine bağlı olarak serbest hareket 

mesafesi, doğrultusu, gibi parametreler değişebilir. Matematiksel olarak nötronların farklı 

değişkenlere göre dağılımı, nötron transport denklemi olarak bilinen nötron denge 

denklemine dayanır. Bu denklem kinetik gaz teorisinden bilinen Boltzman denkleminin 

doğrusallaşmış formudur. Nötronların zaman, konum, enerji ve hareket doğrultularını 

tanımlamak için kullanılan nötron transport denklemi [52], 

  

1
( , , , ) ( , , , ) . ( , , , ) ( , , ) ( , , , )tr E t S r E t r E t r E t r E t

t
  




      

  (3.1) 

 

ile verilir. Burada S nötron kaynağını, Σt toplam makroskobik tesir kesitini ve ϕ açısal 

nötron akısını ifade eder. Bu denklem birim hacimdeki kayıp ve elde edilen nötronlar 

arasındaki dengeyi ifade eder. Burada nötronların, belli bir kinetik enerji E (v hızı) ve belli 

bir Ω doğrultusunda, t anında ve r durumunda hareket ettiği varsayılmıştır. Denklemin sol 

tarafındaki terim hedef nötronların zamana göre değişimini, sağ tarafındaki ilk terim S 

nötron kaynağından elde edilen nötronları, ikinci terim nötron hareketindeki net nötron 

kayıbını ve üçüncü terim de nükleer çarpışmalardan kaynaklanan nötron kayıplarıdır. 

 

S hedef nötronları, saçılma, fizyon ve dış nötron kaynaklarından elde edilir. S nötron 

kaynakları, 
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 

 

   (3.2) 

 

şeklinde ifade edilir. Σs saçılma ve Σf  fizyon makroskobik tesir kesitleri,  χ(E) fisyon 

spektrumu, v fizyon başına salınan ortalama nötronların sayısıdır. Denklemin sağ 
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tarafındaki ilk terim saçılma kaynağı, ikinci terim fisyon kanağı ve üçüncü terim de dış 

nötron kaynağıdır. Çok gruplu, üç boyutlu geometri ve zamana bağlı nötron transport 

denklemi çok fazla terim ve değişkene bağlı olduğundan çözülmesi zaman alır ve zordur. 

Bundan dolayı gazların difüzyon denkleminden esinlenerek nötron difüzyon denklemi 

geliştirilmiştir. 

 

3.2. Nötron Difüzyon Denklemi 

 

Nötron transport denklemi çok fazla değişkene bağlı olduğundan ve çok fazla matematiksel 

hesaplamalar gerektirdiğinden bu denklemin yerine nötron difüzyon denklemi yaygın 

olarak kullanılmaktadır. Reaktör kor içerisinde nötronlar, gaz parçacıklarının hareketine 

benzer bir davranış sergiler. Nötron difüzyon yaklaşımında, sanki bir gazın bir diğerinin 

içinde difüzyonunda olduğu gibi nötronların bu çarpışmaların toplam etkisi ile reaktör 

içerisinde bir tür difüzyona uğradığından bahsedilebilir [53]. Nötronların bir ortamda 

serbest gaz moleküllerine benzer hareket ettikleri varsayımından yola çıkarak nötron 

difüzyon teorisi geliştirilmiştir. Nötron difüzyon denklemi, transport denkleminin bir 

formudur. Bu teoride, nötron davranışını tanımlamak içn nötron difüzyon denklemi 

kullanılmaktadır. 

  

V hacmi içerisinde yer alan nötronları göz önüne alalım. Bu V hacim dışına veya içine 

doğru net bir nötron akışı varsa, nötronların bir bölümü V içinde soğrulursa veya V içinde 

nötron yayan kaynak varsa, nötronların sayısı zamanla değişebilir [53]. V hacmi 

içerisindeki nötron değişimlerini matematiksel olarak ifade edilmesi süreklilik eşitliğini 

verir [53]: 

 

' ' '

'

V deki nötron V deki nötronların V deki nötronların

sayısının değişim hızı üretim hızı soğurulma hızı

nötronların V den

kaçış hızı

     
      

     

 
  
 

  (3.3) 

 

V hacmi içerisindeki herhangi bir nokta ve zamandaki nötron yoğunluğu n ise hacim 

içerisindeki toplam nötron sayısı, 
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V
ndV                (3.4) 

ile verilir. Nötronların toplam sayısındaki değişim hızı ise, 

 

V

d
ndV

dt                (3.5) 

 

V

n
dV

t



               (3.6) 

 

V hacmi içerisindeki nötronların cm3 başına üretim hızını s ile ifade edersek, nötronların V 

hacmindeki üretim hızı, 

 

V
sdV                (3.7) 

 

şeklinde ifade edilir. Σa soğurma makroskopik tesir kesiti ve ϕ nötron akısı olup nötronların 

soğurma yoluyla cm3.sn başına yok olma hızı Σa ϕ’dir. V hacminde saniye başı yok olma 

hızı, 

 

a
V

dV               (3.8) 

 

ile verilir. V hacminden içeri ve dışarı nötron akışını ele alalım. J, V hacminin yüzeyindeki 

nötron akım yoğunluğu vektörü, n yüzeyden dışarı doğru yönelmiş birim normal vektör ise 

yüzeyden cm2.sn’de n yönünde geçen nötronların net sayısı, 

 

.J n                (3.9) 

 

ve nötronların hacmin A yüzeyünden toplam sızma hızı (negatif veya pozitif), 

 

.
V V

J ndA divJ dV             (3.10) 
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ile verilir. Elde ettiğimiz eşitlikleri ile süreklilik denklemi, 

a
V V V V

n
dV sdV dV divJdV

t



   

           (3.11) 

 

şeklinde yazılabilir. Elde edilen denklemde integral aynı hacim üzerinden alındığından, 

 

a

n
s divJ

t



  

             (3.12) 

 

şeklinde süreklilik denklemi elde edilir. Süreklilik denklemi, nötron yoğunluğu ve nötron 

akım yoğunluğu vektörleri şeklinde iki bilinmeyeni vardır. Akı ve akım arasındaki bağlantı 

Fick Kanunu ile kurulur. Bu bağlantı;  

 

J Dgrad D                 (3.13) 

 

şeklinde ifade edilir. Bu eşitliği kullanarak nötronların difüzyonu, 

 

2

a

n
D s

t
 


   

             (3.14) 

 

şeklinde yazılır. Burada D’nin konumun fonksiyonu olmadığı kabul edilir. v nötron hızı, 

nötron akısı ϕ = nv olmak üzere nötron difüzyon denklemi elde edilir. 

 

21
aD s

t


 




   

            (3.15) 

Üç boyutlu, çok-gruplu zamana bağlı nötron difüzyon denklemi ve fisyon reaksiyonları 

sonucu oluşan ürün çekirdek (precursor)  denklemleri [54], 

 



26 

 

  

2

1

1 1

1
( , ) ( , ) ( , ) ( , )

(1 ) ( , ) ( , )

G

g g g rg g rg g g

gg

G D

pg g fg g dg d d

g d

r t D r t r t r t
t

r t C r t

   


     

 



  

 


    



   



 
    (3.16) 

 1, 2, .......,g G  , 1, 2, .......,d D  , 1, 2, .......,g G                      

1

( , ) ( , ) ( , )
G

d d g fg g d

g

C r t r t C r t
t

  



  


         (3.17) 

        g = g enerji-grubunun nötron hızı 

( , )g r t = g enerji-gruplu nötronların zaman ve konuma bağlı nötron akısı 

       gD = g enerji-gruplu nötronların difüzyon katsayısı 

      rg = g enerji-grubunun çıkarma (removal) tesir kesiti 

 rg g = g΄ grubundan g grubuna nötron saçılma olasılığı  

      pg = g grubuna giren ani (prompt) fisyon nötronların kesri  

       dg = g grubuna giren gecikmiş (delayed) fisyon nötronların kesri 

        g  = bir fisyonda g΄ grubunda üretilen ortalama nötron sayısı  

      fg = g΄ grubunun fisyon tesir kesiti 

( , )dC r t = d nötron ürün çekirdeğin zaman ve konuma bağlı konsantrasyonu  

       d = d grubu nötron öncülerini üreten fisyon olaylarının kesri  

           
1

D

d

d

 


  

          d = d grubu nötron ürün çekirdek için bozunma sabiti  

 

Bu denklemlerin pratik ve doğru bir şekilde çözülmesi için farklı yaklaşımlar 

kullanılmaktadır. Fisyon sonucu açığa çıkan nötronlar sürekli bir enerji aralığına sahiptir. 

Grup-difüzyon yaklaşımı, nötron difüzyon denkleminin çözümünde kullanılan en etkin 

yaklaşımlardan biridir. Çok-gruplu yaklaşımında [55] sürekli enerji bölgesi, özel enerji 

gruplarına (G) ayrılır.  
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EG = EminEG-1 E1Eg Eg-1 E2 Emak

g  enerji grubu

 

Şekil 3.1. Nötron difüzyon hesaplamaları için enerji grupları 

Her bir enerji grubu için çok-gruplu açısal nötron akısı, fisyon spektrumu, kaynak terimi ve 

makroskobik tesir kesiti [52], 
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şeklinde tanımlanır. Uzaysal ayrıklaştırma, tüm reaktör kor hacmini yakıt elemanlarının 

bulunduğu sonlu Vi birim hücrelere ayırır. Yukarıda ifade edilen enerji gruplarına benzer 

olarak i yakıt elemanlarının Vi hacmi üzerinden nötron akısı ve nötron tesir kesiti, 
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            (3.23) 

 

şeklinde ifade edilir. Şekil 3.2’de görüldüğü gibi reaktör kor farklı yakıt demetleri ve yakıt 

hücrelerinden oluşmaktadır. Kor içerisindeki yakıt ve yakıt zarf malzemelerinin özellikleri, 

nötron difüzyon yaklaşımıyla nötronik davranış ile belirlenebilir. Bu yöntem ile yakıt 

hücresi, yakıt demetleri ve tüm reaktör korun nötronik hesaplamaları yapılabilir. 

 

Kor Yakıt demeti

Yakıt hücresi

 

 

Şekil 3. 2. Yakıt hücresi, yakıt demeti ve tam kor modellemesi 

 

3.3. DRAGON Programı 

 

DRAGON deterministik program, nötron transport denklemini nükleer reaktörlerin farklı 

yakıt geometrilerinin çözümü için Montreal Politeknik Okulu (École Polytechnique de 

Montréal) tarafından geliştirilmektedir. Bu kod, nükleer reaktördeki yakıtın birim hücresi 

veya yakıt demetinin nötronik davranışını modellemek için kullanılan modüller setinden 

oluşmaktadır [56]. DRAGON programı, basit geometrileri kullanarak makroskobik ve 

mikroskobik tesir kesitlerini, çok gruplu ve boyutlu nötron akısı, izotopik tüketim, yakıt 

yanma oranları, vb. hesaplamalarını değişen geometri, yakıt yoğunluğu, yakıt türü, yakıt 

zarf malzemesi, yakıt sıcaklığı, moderatör (soğutucu/yavaşlatıcı) yoğunluğu ve sıcaklığı 

gibi değişkenlere bağlı olarak yapmamıza olanak sağlar [57]. İstenen parametreleri hızlı ve 

doğru bir şekilde hesaplar.  
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Reaktör kordaki nötron dağılımı ile ilgili hesaplamaları yapabilmek için birkaç-gruplu 

nötron difüzyon denkleminin çözülmesi gerekmektedir. Bundan dolayı kor’un her bir 

bölgesindeki hesaplamalar için birkaç-gruplu nötronun tesir kesitleri ve difüzyon 

katsayılarına ihtiyaç duyulur [58].  

 

DRAGON programında, Çarpışma Olasılığı Metodu ve Karakteristikler Metodu 

kullanılarak her bir hücre hacmindeki soğurma ve saçılma tesir kesitlerini, fisyon ürünleri, 

fisyon spektrumu, nötron akısını elde etmek için nötron transport denklemi nümerik olarak 

çözülür [59]. Nötronik hesaplamalar için DRAGLIB, MATXS (TRANSX-CTR), 

WIMSD4, and WIMS-AECL formatlardaki standart mikroskopik tesir kesiti 

kütüphanelerini kullanılmaktadır. DRAGON programı ile üretilen tesir kesitleri, veri girişi 

üzerinden nötronik hesaplamalarında kullanılır. 

 

Nötron transport denkleminin İntegral-diferansiyel şeklindeki ifadesi [60],  
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g g gr r Q r
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                (3.24) 

 

ile verilir. Burada Q kaynak terimi bir sQ  saçılma terimi içerisinde ayrılabilir. 
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Burada fisyon terimi, 
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ile verilir. keff etkin çoğaltma faktörüdür. Nötron akısı, 
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ile ifade edilir. Bu denklem [61],  
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integral denklemi forma dönüştürülebilir. 
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R

g g r R dR                (3.29) 

 

Burada rs, s yüzey sınırındaki bir noktayı gösterir. 

 

Çarpışma Olasılığı Metodu (CPM): Çarpışma olasılığı metodu, nötron akısı için nötron 

transport denklemini numerik olarak çözen genel bir yöntemdir. Bu yaklaşıma göre nötron 

akısı: 
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ile verilir. Bu denklem, Eş. 3.28’in tüm açısal yönelimler üzerinden integral alınması ile 

elde edilir. ( , ')sr  , S yüzeyinden gelen açısal akıdır. Burada tesir kesitlerinin ve 

kaynağın yerel olarak sabit olduğu çözüm alanın Vi hacmini Nv bölgesine ayırırsak, 
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şeklinde ifade edilebilir. Daha sonra her bir Vi hacmi üzerinden Eş. 3.30 integral alınabilir. 
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Her bir bölge içerisindeki ϕi ortalama akı, 

31
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ve basitlik olarak S yüzeyinde ( )sr açısal akı kaybolur. Bu durumda çarpışma olasılığı, 
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şeklinde tanımlanır. Transport denklemi, 

 

VN

i ij j

j

p Q



             (3.35) 

 

ile ifade edilebilir. Üç boyutlu (3D) problemlerde basitlik olarak Eş. 3.34, 
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şeklinde verilir. 
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Burada Lk, bir nötronun p noktasında üretildiği ve Ω açısı yönünde hareket ettiği mesafedir. 

  

Karekteristikler Metodu (MOC): Karekteristikler metodu, genel olarak her bir kısmi 

differansiyel denklemi sıradan bir denkleme indirgeyen üç boyutlu uzaydaki yörüngeleri 

bularak çözmeyi amaçlamaktadır. Bölge içerisindeki kaynak terim ve bölgeye giren açısal 

nötron akı, bölge başına ve enerji grubu başına nötron akısını oluşturur. 
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Bir nötron yörüngesi boyunca temel transport işlemcisi (Eş. 3.24) toplam diferansiyel 

işlemciye dönüşür. 

 

( ) ( )
d

C s p s
ds

   
            (3.38) 

 

Burada C(s), karakteristik transport operatörüdür. s, ayırt edici özellik çizgisi boyunca 

değişkeni ifade eder. Yerel karakteristikler denklemi, 

 

( ) ( , ) ( )C s p s Q p s                (3.39) 

 

Burada k bölümü, j bölgesinden geçer. Daha sonra giren ve çıkan açısal nötron akısı 

arasındaki ilişki, 
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ile verilir. E (x)= 1-e-x. j bölgesindeki toplam nötron akısı tüm yönler üzerinden integre 

edilmesi ile hesaplanır. 
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k bölümündeki açısal nötron akısı farkı ise, 
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ile verilir. 
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DRAGON programı ile nükleer yakıt demetini modellemek için kartezyen, silindirik ve 

hekzagon geometrik yapılar kullanılabilir. Bu geometrik yapılar modellenirken yakıt 

demetinin özelliğine ve geometrik yapısına göre simetrik özellikler kullanılır. 

 

 DRAGON programı ile 1/8 simetrik geometrisi kullanılarak kartezyen geometrisine sahip 

PWR tipi 17x17’lik yakıt demetinin farklı yakıt zarf malzemelerine bağlı nötronik 

özellikleri hesaplandı. 
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4. TEMEL ÖZELLİKLER 

 

Tez çalışmasının bu bölümünde, incelenen malzemelerin temel yapısal mekanik, 

termodinamik ve nötronik özellikleri tanımlandı. Daha sonra temel özellikleri ve 

hesaplama yöntemleri hakkında detaylı bilgi verildi. 

 

4.1. Mekanik Özellikler 

 

Elastik sabitleri, elastik modülleri (Bulk modül, Shear modül, Young modül), poisson oranı 

ve sertlik, malzemelerin önemli bazı mekanik özelliklerini oluşturur. 

 

4.1.1. Elastik sabitler 

 

Elastik sabitler (Cij), katı malzemelerin kristal yapısının özelliklerinin anlaşılması için 

önemli parametrelerdir. Bu sabitler, malzemelerin kristal yapısının dış kuvvetlere karşı 

mekanik özelliklerini belirlemede önemli rol oynamaktadır. Elastik sabitleri malzemelerin 

kararlılığı ve sertliği ile ilgili önemli bilgi verir [62]. 

 

Kristallerin elastik sabitleri, kristal yüzeye uygulanan zor (stress) ile kristalin verdiği 

tepkinin zorlanma (strain) bir ölçüsüdür. Yani, kristalin elastik sabiti zor ile zorlanmanın 

oranı şeklinde ifade edilir. Zor-zorlanma ilişkisinden esnekliğin doğrusal olduğu kabul 

edilirse, kristalin elastik sabiti, σij zor tensörü ile εij zorlanma tensörü olmak üzere, 

 

i ij jc                (4.1) 

 

şeklinde ifade edilir. Bu ifadede zor tensöründeki σij  kuvvet yönünü ve j indisi uygulandığı 

yüzeyi gösterir. Elastik sabitler, zor ve zorlanmada üç gerilme ve üç kayma toplam altı 

bileşene sahiptir. 

 

Kristalde tersinir bir deformasyon meydana geldiğinde, enerji korunumlu olduğundan, 

uygulanan bir zorun yaptığı iş, kristalin iç enerji artışına eşit olmalıdır. Bu durum 

Einestein’ın “toplam kuralı“ ilkesine dayanarak,  
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eşitliği ile ifade edilir. Bu eşitlikte, 
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olduğu görülür. Zorun büyüklüğü uygulanan kuvvetin yüzey alanına oranıdır. Zor 

tensörünün diagonal elemanları kristali germe ya da sıkıştırma eğilimindedir. Bu diagonal 

elemanlar germe eğiliminde ise pozitif, sıkıştırma eğiliminde ise negatif olur. Negatif bir 

diagonal eleman basıncı temsil eder. Katıdaki deformasyonlar zorlanma matrisi ile 

tanımlanır. Numuneye zor uygulandığında kristal 𝑟′=𝑟+𝑢 kadar yer değiştirir. Bir 

zorlanmış katının farklı kısımları farklı miktarda yer değiştirir. Bundan dolayı u yer 

değiştirmesi kristalin orijinal konumunun fonksiyonudur. Eş. 4.2’yi εkl’ye göre türev alıp, 

Eş. 4.3’de elde edilen σij yerine konulursa, 
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             (4.4) 

 

eşitliği elde edilir. Burda c esneklik tensörü olup 81 elemanlıdır. Zor ve zorlanma tensörleri 

simetrik olduğundan indisler birbirlerinin yerini alıp cijkl = cjikl = cijlk şeklinde ifade 

edilebilir. Bu durumda c’nin bağımsız bileşen sayısı 36’ya düşer. Buna ilaveten, elastik 

deformasyon sırasında yapılan iş, yalnızca zorlanmanın fonksiyonu olup alınan mesafeden 

bağımsız olduğundan, 
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            (4.5) 

 

şeklinde kısmi türevli olarak ifade edilebilir. Eş. 4.4 ve Eş. 4.5 birlikte düşünüldüğünde  

cijkl = cklij olacağı görülür. Buradan da c’nin bağımsız bileşen sayısı 21’e düşer. Kristal 

yapının simetrisinden dolayı bağımsız bileşen sayısı azalır. Genel olarak bu bileşenler 
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kısaca 6x6’lık cαβ matrisi şeklinde gösterilir. cαβ - cijkl matrisleri arasındaki ilişki Çizelge 

4.1’de verilmiştir. 

 

Çizelge 4.1. cαβ - cijkl tensörlerinin indisleri arasındaki Voigt bağıntıları 

 

Tensör notasyon (ij veya kl) 11 22 33 23 veya 32 13 veya 31 12 veya 21 

Matris notasyon ( veya ) 1 2 3 4 5 6 

 

Yukarıdaki çizelgeye bakıldığında, örneğin C1122 yerine C12 alınabilir. Matrisler arasındaki 

ilişkilerden Eş. 4.1, 
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şeklinde yazılabilir. Burada 

 

 ij                (4.7) 

 










}.6,5,4{,2

};3,2,1{,




 

kl

kl
           (4.8) 

 

bağıntıları geçerlidir. Eşitliklerde görüldüğü gibi sistemin kristal yapısının simetrik 

durumundan dolayı c’nın bağımsız bileşen sayısı azalır. Örneğin kübik kristaller için üç 

tane; c11 ≡ c22 ≡ c33; c12 ≡ c13 ≡ c23; c44 ≡ c55 ≡ c66 ; diğerleri için c  ≡ 0, elastik sabiti 

olabilir [63]. Bundan dolayı kübik kristallerin yapısal özelliklerini belirlemek için üç tane 

bağımsız elastik sabiti (c11, c12, c44) yeterlidir. 

 

Bağımsız elastik sabitler pozitif olup mekaniksel olarak kararlı yapılar için kararlılık 

şartlarını sağlamalıdır. Born kararlılık kriterleri olarak bilinen kübik yapıların mekanik 

kararlılık şartlar aşağıda verilmiştir [64-66]. 

C11>0, C12>0, C44>0, C12>C44, C11+2C12>0, C11–C12> 0 
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4.1.2. Elastik modüller 

 

Elastik sabiti tek kristal yapıları, elastik modüller ise çoklu kristal yapıların 

tanımlanmasında önemli parametrelerdir. Bulk modül (B), shear modül (G) ve Young 

modül (E) elastik modülleri olarak bilinir. Bulk modülü, uygulanan basınç ile hacimdeki 

değişime karşı tepkinin bir ölçüsüdür. Yani uygulanan basınç ile malzemenin sıkıştırılma 

özelliğini belirten bir niceliktir. Shear modülü, shear (kayma) zorlanması üzerine tersinir 

deformasyonlara karşı tepkinin bir ölçüsüdür. Bir bakıma shear zorlaması altındaki 

kristalin gösterdiği tepkidir. Young modülü ise, malzemeye uygulanan gerilme kuvvetine 

karşı oluşan tepkinin bir ölçüdür. Young modülü, malzeme üzerinde oluşan zor/zorlanma 

oranı olarak da tanımlanabilir. 

  

Bağımsız elastik sabitleri kullanılarak Voight-Ruess-Hill (VRH) yaklaşımı ile Bulk modül, 

Shear modül ve Young modül aşağıdaki denklemlerden [67], 
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V RB B B               (4.9) 
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elde edilir. Burada V ve R, Voight ve Reuss yaklaşımlarını ifade eder. 

 

4.1.3. Poisson oranı 

 

Bir kristalin, yanal deformasyonunun eksensel deformasyonuna oranı, Poisson oranı (v) 

olarak bilinir [68]. Poisson oranı, bileşiklerin bağlanma dereceleri ve karekteri hakkında 

bilgi verir. Bulk ve shear modülleri kullanarak Poisson oranı (v), 
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              (4.12) 

 

eşitliğinden hesaplanabilir. v değeri 0.1’e yakın ise güçlü kovalent, 0.25 değerine yakın 

olduğunda ise iyonik bileşikler olduğu söylenebilir [69]. Hesaplanan bu değerlerden 

bileşiklerin kovalent veya iyonik bağlanma karekteri gösterdiği söylenebilir. Ayrıca, 

bileşiklerin Shear ve Bulk modüllerinin oranı (G/B) 1.1 civarında ise kovalent, 0.8 

civarında ise iyonik karekterin baskın olduğu söylenebilir. 

 

4.1.4. Sertlik 

 

Sertlik, katı malzemelerin kalıcı veya plastik deformasyona karşı direncini ifade eden 

karakteristik bir özelliğidir. Sertlik malzemelerin bulk ve shear modülleri ile 

ilişkilendirilebilir. VRH yaklaşımından, 

 

0.708 1.1370.92 ( / )VH G G B             (4.13) 

 

ifadesi elde edilir. Burada, G shear modülü ve B bulk modülüdür. 

 

Pugh modülü (B/G) [68] ve Cauchy basıncı (C.P.=C12-C44) [70] malzemelerin kırılganlık 

ve sünek özelliği hakkında bilgi verir. Kırılgan ve sünek malzemelerin B/G oranının kritik 

değeri 1.75’dir. B/G oranı 1.75’ten küçük ise kırılgan, 1.75’ten büyük olduğunda ise sünek 

özellik gösterdiği söylenebilir. 

  

Benzer şekilde Cauchy basınç (C.P.) değeri negatif ise kırılgan, positif olduğu durumda ise 

bileşiklerin sünek özelliğini gösterdiği söylenebilir. 

 

4.1.5. Mekanik özelliklerin hasaplanması 

 

SiC, TiC ve ZrC kübik yapıların elastik sabitleri ve modülleri belirlendikten sonra VRH 

metodu kullanarak poisson oranı ve sertlik (Hv) değerleri hesaplandı. 
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Bu çalışmada, elastik sabitler, elastik modüller, poisson oranı ve sertlik gibi malzemelerin 

mekaniksel özellikleri ab initio metodu kullanılarak kristalin birim hücresinin hacmini 

koruyacak şekilde küçük bir deformasyon uygulanıp enerjideki değişimden yararlanarak 

hesaplandı. 

  

4.2. Termodinamik Özellikler 

 

Debye sıcaklığı (θD) ve sıcaklıklığa bağlı dağılımı, ısı kapasitesi (Cv), entalpi (H), entropi 

(S) ve serbest enerji (F) dağılımları kübik yapılı bileşiklerin termal davranışlarını 

belirleyen temel termodinamik özellikleri hesaplandı. 

 

4.2.1. Debye sıcaklığı 

 

Debye sıcaklığı; kristalin en yüksek titreşim modunun sıcaklığıdır ve θD ile gösterilir. 

Elastik sabitler ve erime sıcaklığı ile ilgili önemli bir temel fiziksel özelliktir. Katıları 

yüksek ve düşük sıcaklık bölgelerine göre sınıflandırmada kullanılır. Katının sıcaklığı T ve 

Debye sıcaklığı θD olmak üzere, T > θD iken bütün modların kβT enerjisine sahip olduğunu, 

fonon titreşimlerinin dalga boylarını küçük olduğunu, T < θD  iken dalga boylarının büyük 

olduğu söylenir. Akustik titreşimlerden dolayı düşük sıcaklıklarda titreşimsel uyarılma olur 

ve bu sayede düşük sıcaklıklarda Debye sıcaklığı elastik sabitlerden elde edilebilir. Yani 

düşük sıcaklılarda fonon eğrisinde akustik titreşimlerin eğimi dalga hızını verir buradan da 

elastik sabitler elde edilerek Debye sıcaklığı hesaplanır. 

  

Debye sıcaklığı, ısı kapasitesi, elastik sabit ve modüller, termal genleşme, bağ kuvveti ve 

erime sıcaklıkları ile ilişkili temel fiziksel parametrelerden biridir [71-74]. Debye sıcaklığı 

[71], 
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denklemi ile hesaplanır. Burada kβ Boltzman sabiti, h Planck sabiti, NA Avogadro sayısı, M 

molekül ağırlık, n moleküldeki atom sayısı, ρ yoğunluk ve vm malzemedeki ortalama dalga 

hızıdır. Ortalama dalga hızı, 
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eşitliğinden hesaplanabilir. Aşağıdaki eşitliklerde vl ve vs sırasıyla boyuna ve enine dalga 

hızlarıdır. 
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         (4.18) 

 

Burada, G ise shear modülü, C11, C12 ve C44 elastik sabitleridir. Shear(kayma) modülü, 

elastik sabitleri cinsinden ifade edilmiştir. 

 

4.2.2. Isı kapasitesi, entropi, entalpi, serbest enerji 

 

Malzemelerin diğer önemli bir termodinamik parametresi ısı kapasitedir. Isı kapasitesi (C), 

malzemedeki kristallerin oluşturduğu sistemin sıcaklığını 1 derece arttırmak için gerekli 

olan ısı miktarı olarak tanımlanabilir. Sabit basınç altındaki ısı kapasitesi Cp ve sabit hacim 

altındaki ısı kapasitesi Cv şeklinde ifade edilir. 

 

Isı kapasitesi, ısı iletim süreci, titreşim hakkında temel bilgiler sağlar ve sistemin doğasını 

yansıtır [75]. Fonon durum yoğunluk spektrumundan quasi-harmonik Debye model 

yaklaşımını kullanarak bir kristalin ısı kapasitesi, entalpi, serbest enerji ve entropi gibi 

termodinamik parametreler incelenebilir [76]. Debye modele göre ısı kapasitesi, 
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şeklinde ifade edilir [77]. Burada N hücre başına düşen atom sayısı, kβ Boltzman sabiti, 

x=ћɷ/kᵦT and θD Debye sıcaklığıdır. 

 

Isı kapasitesi, fonon durum yoğunluğunu kullanarak bir quasi-harmonik yaklaşımı 

yardımıyla 
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ifadesi ile de elde edilebilir. 

  

Termodinamik yasalarına göre bir termodinamik sistemin enerjisinin ölçüsü olan entalpi 

(H), entropi (S) ve serbest enerji (F) bir quasi-harmonik yaklaşımı ve fonon durum 

yoğunluğunu kullanılarak hesaplanabilir. 

 

4.2.3. Termodinamik özelliklerinin hesaplanması 

 

Bir kristalin sıcaklığa bağlı enerji (E), entalpi (H), entropi (S), serbest enerji (F) ve ısı 

kapasitesi gibi termodinamik özellikleri kristalin frekansın bir fonksiyonu olarak fonon 

durum yoğunluğundan hesaplanabilir [76]. Termodinamik özellikleri belirlerken bir quasi-

harmonik yaklaşımı uygulandı. Bu hesaplamalarda, dengede olmayan (non-equilibrium) 

Gibbs fonksiyonu (G*); 

 

*( ; , ) ( ) ( ; )fononG V P T E V PV F x T           (4.21) 

 

denklemi ile verilir. Burada E(V) birim hücrenin toplam enerjisi, P hidrostatik basınç 

sabiti, Ffonon titreşimsel Helmholtz serbest enerjisidir.Sıcaklığa bağlı enerji, 
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exp 1
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  
 

  
 


        (4.22) 

 

ifadesinden elde edilir. Burada, Ezp sıfır noktasındaki titreşim enerjisi, kβ Boltzman sabiti, ћ 

Planck sabiti, F(w) fonon durum yoğunluğudur. Sıfır noktasındaki titreşim enerjisi (Ezp); 

 

1
( )

2
zpE F w wdw              (4.23) 

 

eşitliği ile elde edilir. Titreşim etkileri dikkate alınarak serbest enerji (F), entropi (S), 

entalpi (H) ve ısı kapasitesi (Cv), 
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          (4.27) 

eşitlikleri kullanılarak elde edilir. Karbür bileşiklerin, Debye sıcaklığı ve sıcaklık dağılımı, 

ısı kapasitesi, entropi, entalpi ve serbest enerji dağılımları sabit basınçta ve hacimde         

0-2500 K sıcaklık aralığında hesaplandı. 
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4.3. Nötronik Özellikler 

 

Nükleer fisyon reaksiyonlarında, nötronlarla beraber radyoaktif γ, α ve β parçacıkları da 

yayınlanır. Bu parçacıklar insan ve diğer canlılar üzerinde öldürücü etkiler oluşturabilir. 

Bundan dolayı nükleer reaktörlerde kullanılan yakıtların en dış katmanında bulunan zarf 

malzemeleri, fisyon reaksiyonları sonucu oluşan radyoaktif materyal ve parçacıkları izole 

eder ve dış etkenlerle temas etmesine engel olur. Yakıt zarfı olarak kullanılacak 

malzemelerin etkisinde nötron soğurma-yakalama tesir kesitleri, nötron akısı, nötron 

çoğaltma faktörü, yakıt yanma (burnup) gibi nötronik özellikler fisyon reaksiyonları için 

son derece önemlidir. 

 

4.3.1. Nötron tesir kesiti 

 

Nötronların yakıt materyaldeki çekirdekler ile etkileşme olasılığını ifade etmek için tesir 

kesiti kavramı kullanılmaktadır. Başka bir deyişle, tesir kesiti, bir nükleer reaksiyonun 

gerçekleşme olasılığının bir ölçüsüdür. Reaktör içerisinde gerçekleşen nükleer 

reaksiyonlardaki nötron tesir kesiti hesaplamalar oldukça önemlidir. Tesir kesiti 

hesaplamalarında reaktör kor içerisinde farklı doğrultulardaki nötron demetlerinin etkisi 

dikkate alınır. Nötron tesir kesiti, nötronun enerjisine ve hedef çekirdeğin özelliğine 

bağlıdır. Nötron-çekirdek reaksiyon tesir kesiti, nükleer yakıt materyalin seçimi-testleri, 

reaktör tasarımı ve analizleri açısından önemli bir yer tutar. Nötron tesir kesiti, 

mikroskobik ve makroskobik tesir kesiti şeklinde ikiye ayrılır. 

  

Mikroskobik tesir kesiti; belirli bir enerjiye sahip nötronun bir çekirdek ile etkileşmesidir. 

Mikroskobik tesir kesiti σ ile gösterilir. Birimi barn (10-24 cm2) ya da cm2’dir. Birim 

zamanda gelen parçacıkların akımı Ia, birim alandaki hedef çekirdek sayısı N, çıkan 

parçacıkların sayısı Rb ise reaksiyon tesir kesiti [78], 

 

b

a

R

I N
                 (4.28) 

 

şeklinde tanımlanır. Nötron-çekirdek etkileşme reaksiyonlarının her biri karakteristik bir 

tesir kesiti ile ifade edilir. Tesir kesiti hesaplamalarında [53]: esnek saçılma 

reaksiyonlarında, esnek saçılma tesir kesiti, σe; esnek olmayan saçılma reaksiyonlarında, 
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esnek olmayan saçılma tesir kesiti, σi; (n,γ) tepkimesinde, ışınımlı yakalama tesir kesiti, σγ; 

fisyon reaksiyonlarında, fisyon tesir kesiti σf, vb. şeklinde gösterilebilir. Olası tüm nükleer 

reaksiyon toplam tesir kesitlerinin toplamı ise toplam tesir kesiti şeklinde ifade edilir. 

Toplam mikroskopik tesir kesiti; 

 

T a s                   (4.29) 

 

...T e i f                   (4.30) 

 

şeklinde gösterilebilir. Burada σa reaksiyondaki tüm soğurma tesir kesitlerinin toplamı yani 

soğurma tesir kesitini gösterirken, reaksiyondaki saçılma tesir kesitlerinin toplamı ise σs 

saçılma tesir kesiti şeklinde ifade edilir. Toplam (n,p), (n,α), yakalama, fisyon vb. tesir 

kesitlerini içeren toplam soğurma tesir kesiti ile esnek ve esnek olmayan mikroskobik tesir 

kesitlerini içeren toplam saçılma tesir kesitleri; 

 

...a f p                    (4.31) 

 

s i e                  (4.32) 

 

şeklinde tanımlanabilir. Kimyasal bir elementin bir izotopunun nötron soğurma tesir kesiti, 

nötron yakalama olasılığının bir ölçüsüdür. Reaktör kor hesaplamalarında en önemli 

parametrelerden olan bu karakteristik tesir kesitlerin farklı metot ve yaklaşımlar ile 

hesaplanabilir. Hesaplanan tesir kesitleri, saçılma matrisleri, difüzyon katsayıları gibi 

parametreler nötronik denklemlerinin çözümünde kullanılır. Çizelge 4.2’de reaktörlerde 

gerçekleşen önemli nükleer reaksiyonlar ve tesir kesitleri gösterilmiştir. 

 

Çizelge 4.2. Nükleer reaktörlerdeki önemli nükleer reaksiyonların sınıflandırılması [53] 

 

 Nükleer reaksiyon gösterim Tesir kesiti sembol Örnek reaksiyon 

Saçılma (σs) 
elastik (n, n) σe 

1H (n, n) 

inelastik (n, nʹ) σin 
238U (n, nʹ) 

Soğurma 

(σa) 

Işımalı yakalama (n, γ) σ γ 
238U (n, γ) 

fisyon (n, f) σ f 
235U (n, f) 

Yüklü-parçacık 

yayınlama 

 

(n, p) σ p 
14N (n, p) 

(n, α) σ α 
10B (n, α) 

Nötron yayınlama (n, 2n)a σ(n, 2n) 
9Be (n, 2n) 
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Çizelge 4.2’de gösterilen reaksiyonlardan reaktör kor hesaplamaları için en önemlileri 

fisyon reaksiyonları ve bu reaksiyonların tesir kesitleridir. Reaktör kor içerisinde 

gerçekleşen nötron-çekirdek etkileşmelerinden fisil materyallerin çekirdeklerine ait fisyon 

tesir kesitleri Şekil 4.1’de gösterilmiştir. Tesir kesitleri, fisyon ürün çekirdek verimi ve 

toplam nötron üretimi verileri JANIS (Java-based Nuclear Data Information Software) 

kullanarak ENDF/B-VI.8 kütüphanesinden elde edilmiştir. 

 

Tesir kesiti hesaplamalarında, özellikle birden fazla nükleer yakıt izotop çekirdeğin 

bulunduğu reaktör kor içerisinde sadece bir nötronun belli bir çekirdekle etkileşmesi değil 

belli hacim içerisindeki tüm çekirdeklerle olan etkileşmeler dikkate alınmalıdır. 

  

Nötron enerjisi (eV)
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Şekil 4.1. Fisil çekirdeklerin mikroskobik tesir kesitlerinin değişim 

 

Makroskobik tesir kesiti; makroskobik tesir kesiti ise nötronların etkileşebileceği materyal 

hacmi içindeki tüm çekirdeklerin etkin alanını temsil eder. Σ ile gösterilir ve birimi cm-

1’dir. Bir r konumundaki bir i çekirdeğinin mikroskobik tesir kesiti (σi
x ) ve Ni atom 

yoğunluğu olmak üzere x reaksiyonun makroskobik tesir kesiti, 

  

( , , ) ( , ) ( )i i

x x

i

r E t N r t E           (4.33) 
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ve Ni atom youğunluğu; 

 

( , )
( , )

i
i

Ai

r t
N r t N

M




            (4.34) 

 

şeklinde ifade edilir  [52]. Burada, Mi atom kütlesi, ρi madde içerisindeki i yoğunluğu ve 

NA Avagandro sayısıdır. Toplam Makroskopik tesir kesiti ise saçılma ve soğurma tesir 

kesitlerinin toplamına eşittir.  

 

( , , ) ( , , ) ( , , )t s ar E t r E t r E t           (4.35) 

 

Nötron transport denklemi ve difüsyon denkleminin çözümlerinde genel olarak 

makroskopik tesir kesitleri kullanılır. 

 

4.3.2. Nötron çoğaltma faktörü 

 

Reaktör sonsuz büyüklükte bir ortam olarak değerlendirildiğinde nötron çoğaltma faktörü 

olarak k∞ tanımlanır (burada yüzey boyunca nötron kaçağı kaybı ihmal edilir). Reaktör kor 

içerisinde soğurulan ve kor dışına kaçan nötronların sayısı ile yeni üretilen nötronlar 

arasındaki oran etkin çoğaltma faktörü olarak ifade edilebilir. Kısaca k∞ , ortalama olarak 

bir fisyondan diğerine üretilen nötron sayıdır. Sonlu büyüklükteki bir ortam için etkin 

nötron çoğaltma faktörü (keff) ifadesi kullanılır. Çoğaltma faktörü, nükleer reaktör tasarım 

ve hesaplamaları için en temel parametrelerden biridir. Etkin çoğaltma faktörü, reaktörün 

kritikliğini belirlemek için önemli bir parametredir [52, 53].  

 

Reaktör kor içerisinde fizyon zincir reaksiyonlarının devam edebilmesinde nötronlar 

önemli rol oynar. Zincir reaksiyonlarının devamı için keff ≥1 olmalıdır. Fisyon veya dış 

kaynak tarafından üretilen nötronların bir kısmı fisil olmayan maddeler tarafından 

soğurulur ve bir kısmı da reaktör kor içerisinden dışarı sızar. Fisyon reaksiyonları 

sonucunda üretilen nötronların hepsi yeni bir fisyon reaksiyonunu gerçekleştirme fırsatı 

olmayabilir. Üretilen nötranların,  soğurulan ve sızan nötronların sayısal oranından etkin 

çoğaltma faktörü yazılabilir [53]. 
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eff

Fisyondan üretilen nötronların

Soğrulan nötronlar reaktör dışına sızan nöt ar
k

ronl


     (4.36) 

                   

keff =1 durumu; üretilen nötron sayısı ile soğurulan ve sızan nötron sayısı eşit olduğundan 

zincir reaksiyonu zamana bağlı değildir. Bu durumda, fisyon zincir reaksiyonları 

kendiliğinden sürdürülebilir. keff =1 durumu kritik durum olarak bilinir ve reaktörde enerji 

çıkışını kararlı tutmak için istenen bir durumdur. 

 

keff <1 durumu; üretilen nötron sayısı, soğurulan ve sızan nötronların sayısından daha 

düşüktür. Bu durumda, zincir reaksiyonları kendiliğinden sürdürülemez ve belli bir 

zamandan sonra reaksiyonlar biter. keff <1 durumu, kritik altı durum olarak bilinir. 

 

keff >1 durumu; üretilen nötron sayısı, soğurulan ve sızan nötronların sayısından fazladır. 

Nötron akısı artar ve zincir reaksiyonlarında artış olur. keff >1 durumu, süperkritik (kritik 

üstü) durum olarak bilinir. 

 

4.3.3. Nötron akısı 

 

I şiddetindeki nötron demeti hedefe çarptığında, cm3/sn başına çarpışma sayısı 

 

tF I                (4.37) 

 

ile verilir. Burada Σt toplam makroskobik tesir kesitidir. Nötron demetinin şiddetleri farklı 

olsa da, tüm nötron demetlerinin aynı enerjide olduğu varsayılır [53]. Nötronların çekirdek 

ile etkileşimi geliş yönünden (açıdan) bağımsızdır. Toplam etkileşim oranı; 

 

( ...)t A B CF I I I                (4.38) 

 

Nötronların aynı enerjiye sahip oldukları varsayıldığından toplam nötron etkileşim oranı, 

 

( ...)t A B CF n n n v               (4.39) 
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şeklinde de ifade edilir. Burada, nA, nB, nC çeşitli nötron demetlerindeki nöronların 

yoğunluğu ve v nötron hızıdır. Hedefe çarpan nötronların yoğunluğu n, 

 

...A B Cn n n n                (4.40) 

 

ile ifade edildiğinden Eş. 4.39, 

 

tF nv                (4.41) 

 

ile gösterilebilir. Bu ifadede nv, nötron akısı olarak tanımlanır ve nötron akısı, 

 

nv                 (4.42) 

 

ile ifade edilebilir [53]. Nötron akısının birimi nötron/cm2.sn’dir. Bu ifade, bir enerji 

dağılımına sahip nötronlar için genişletilebilir.  Birim enerji başına nötron yoğunluğu 

(n(E)) ve enerjileri E ile E+dE aralığında nötronların cm3 başına sayısı (n(E)dE) olmak 

üzere tek enerjili nötronların etkileşme hızı, 

 

( ) ( ) ( )tdF E n E dE v E              (4.43) 

 

ile gösterilir. İntegral üzerinden toplam etkileşme hızı ifade edilirse, bu etkileşme hızı 

 

0 0

( ) ( ) ( ) ( ) ( )t tF E n E v E dE E E dE
 

             (4.44) 

 

şeklini alır [53]. Burada integral tüm nötron enerji grupları üzerinden alınmaktadır. Farklı 

reaksiyonlar için benzer tepkime hızları elde edilebilir. Sırasıyla cm3.s başına saçılma ve 

soğurma çarpışmalarının sayısı, 

 

0

( ) ( )s sF E E dE


              (4.45) 
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0

( ) ( )a aF E E dE


              (4.46) 

 

olacaktır. Reaktör güç (P), verilen bir V hacminde, nötron akısı, makroskopik fisyon tesir 

kesiti ve fisyon başına salınan enerji üzeriden 

 

f RP V E               (4.47) 

 

şeklinde ifade edilir [53]. Burada reaktör güç nötron akısı ve nötron yoğunluğuyla doğru 

orantılıdır. Reaktör kontrol için bu parametreler nötron akısının seviyesinin durumuna 

göre kontrol edilir. 

 

4.3.4. Fisyon 

 

Nükleer fisyon reaksiyonlarında, bir nötronun 235U ve 239Pu gibi ağır çekirdekler tarafından 

soğurulması sonucu meydana gelen birleşik çekirdeğin iki ya da daha fazla parçaya 

bölünmesidir [52, 53]. Fisyon reaksiyonları sonucu meydana gelen ürün çekirdekler belli 

bir olasılık dağılımına göre meydana gelirler. Fisyonun ürün çekirdeklerinin olasılık 

dağılımı, kütle dağılım eğrisi şeklinde verilmiştir (Şekil 4.2). Fisyon reaksiyonu sonucunda 

bir ya da birden fazla ürün çekirdek, nükleer parçacık ve bir miktar enerji meydana gelir: 

 

1 235 236 * 140 93 1

0 92 92 03n U U Cs Rb n Q              (4.48) 

 

Burada Q, reaksiyonda açığa çıkan enerjiyi göstermektedir. Bu enerji, reaksiyona giren 

çekirdeklerle reaksiyon sonucu oluşan çekirdeklerin kütle farkıdır. Bu reaksiyonlarda gelen 

nötron, hedef çekirdek ile çarpışıp bileşik çekirdek formuna geçer. Bu durumda fisyon 

oluşması için bileşik çekirdeğin bağlanma enerji ile kinetik enerjisinin toplamı (uyarılma 

enerjisi) kritik enerjiden büyük olmalıdır. Kritik enerji (Ek), fisyonun gerçekleşmesi için 

gerekli olan minimum uyarılma enerjisidir. Bileşik çekirdeğin bağlanma enerjisi, fisyon 

için gerekli Ek enerjiden büyükse, hiç kinetik enerjisi olmayan sahip nötronlarla da fisyonu 

gerçekleştirebilir [53]. Çizelge 4.3’de bazı radyoaktif hedef çekirdeklerin Ek ve son 

nötronun bağlanma enerjileri gösterilmiştir. 
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Çizelge 4.3. Son nötronun kritik enerjisinin ve bağlanma enejisi [53] 

 

Hedef 

çekirdek 

Kritik enerji 

(Ek) 

Son nötronun bağlanma 

enerjisi (EBn) 
EBn - Ek 

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

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

235U 6,5 MeV 6,8 MeV 0,3 MeV 

233U 6,0 MeV 7,0 MeV 1,0 MeV 

239Pu 5,0 MeV 6,6 MeV 1,6 MeV 

 

235U için tipik nötron-çekirdek fisyon reksiyonu Eş. 4.48’de verilmiştir. Diğer fisil yakıt 

çekirdeklerin fisyon reaksiyonları da benzer özellikler gösterir. Fisil yakıt çekirdeklerin 

fisyon reaksiyonundaki fisyon ürünleri arasında Şekil 4.2’deki gibi bir dağılım vardır. 
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Şekil 4.2. 233U, 235U, 239Pu ve 241Pu çekirdeklerin fisyonundaki ürünlerin kütle dağılımı 

 

Şekil 4.2 fisil çekirdeklerin fisyon reaksiyonu sonucu fisyon ürünlerinin olasılığını verir. 

Fisyon reaksiyonu sonucunda olasılık açısından oluşan önemli fisyon ürünleri; Brom (Br), 

Rubidyum (Rb), Iyot (I), Sezyum (Cs), Kripton (Kr) ve Ksenon (Xe) gibi çekirdeklerdir. 

Oluşan bu nükleer çekirdekler fisyon reaksiyonundan belli bir süre sonra meydana gelen 

gecikmiş nötronların kaynağını oluşturur. 
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Şekil 4.3. Bazı fisil çekirdeklerin fisyon başına yayımlanan ortalama nötron sayısı 

 

Fisyon ve diğer tür nükleer reaksiyonlar ile çeşitli nötron kaynaklarından nötronlar elde 

edilebilir. Nötronlar, yüklü parçacıklar gibi hızlandırılamaz, fakat yüksek enerjili enerjili 

nötronlar farklı çarpışmalar yaparak yavaşlatılabilir [52, 53, 78]. Elde edilen nötron 

demetleri sahip oldukları enerjiye göre sınıflandırılabilir: 

 

Termal nötronlar:  E ~ 0,025 eV  

Epitermal nötronlar: E ~ 1 eV  

Hızlı Nötronlar: E = 100 keV-10 MeV 

 

Fisyon reaksiyonu sonucunda yüksek enerjili nötronlar meydana gelir. Bu nötronlar daha 

sonra yakıt, soğutucu ve reactor kor içerisindeki diğer maddeler ile etkileşerek enerjisini 

kaybedip yavaşlama (slowing down) davranışı gösterir. Yavaşlama süresince nötronlar ya 

soğurulur ya da reaktör kor yapısına göre termal denge durumuna ulaşır. 
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4.3.5. Nötronik özelliklerin hasaplanması 

 

Nötronik hesaplamaları yapabilmek için referans olarak Westinghouse türü bir 17x17 PWR  

yakıt demeti modellemesi DRAGON (3.06) programı [79] ile yapıldı. Doğru sonuçlar elde 

etmek ve iyi bir modelleme için yakıt demetinin: yakıt sıcaklığı, moderatör/soğutucu 

sıcaklığı,  235U zenginleştirme oranı, bor konsantrasyonu, moderator/soğutucu yoğunluğu 

gibi referans değerler kullanıldı. Tipik PWR reaktörünün referans değerleri Tablo 4.3’de 

verilmiştir. 

 

Çizelge 4.4. PWR yakıt demeti değerleri [80] 

 

Parametre Değer 

Yakıt sıcaklığı, K 900 

Yakıt yoğunluğu, g/cm3 10,0701 

Yakıt hücreler arası, cm 1,265 

Yakıt birim hücre yarıçapı, cm 0,4025 

Yakıt zarfı dış yarıçapı, cm 0,475 

Moderator yoğunluğu, g/cm3 0,72 

Moderator sıcaklığı, K 600 

Yakıt zarf malzemesi TiC, ZrC, SiC, Zr-II, 304SS, 310SS, FeCrAl, 

APMTTM 

Zarf malzemesinin sıcaklığı, K 600 

Control çubuk pozisyonu iç yarıçapı, cm 0,573 

Control çubuk pozisyonu dış yarıçapı, cm 0,613 

Ortalama boron konsantrasyonu, ppm 630 

 

Yakıt demetinin 1/8 simetrik geometrisini kullanarak PWR yakıt demeti modellendi (Şekil 

4.4). Yakıt demetinin bileşenleri UO2, zarf malzemesi ve moderator/soğutucu karışım 

şeklinde tanımlandı. 
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Şekil 4.4. Yakıt demeti 1/8 simetrik geometrisi 

 

 

Nötronik hesaplamar için SiC, TiC ve ZrC karbür malzemeler ile birlikte Zr-II, öztenitik 

tür 310 (310SS), paslanmaz çelik tür 304 (304SS), FeCrAl alaşımı, APMTTM alaşımı zarf 

malzemelerin modellemesi yapıldı. Karbür malzemelerin keff, yakalama tesir kesitleri ve 

nötron akı değerleri farklı enerji gruplarına bağlı olarak hesaplandı. 
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5. BULGULAR VE TARTIŞMA 

 

Bu tez çalışmasında, kübik yapılı SiC, TiC ve ZrC karbür bileşiklerin mekanik ve 

termodinamik özellikleri yoğunluk fonksiyonel teorisindeki (DFT) ab initio metodu ile 

incelendi. İncelenen kübik yapılı karbür bileşiklerin örgü parametreleri, elastik sabitleri, 

elastik modülleri, poisson oranı, sertlik, Cauchy basınç (C.P.), B/G, G/B oranları ve kübik 

yapıların sıkıştırılabilirliği hesaplandı. Kübik yapıların enine, boyuna ve ortalama dalga 

hızları hesaplandı ve elde edilen değerler kullanılarak Debye sıcaklığı hesaplandı. Daha 

sonra fonon durum yoğunluğu ve quasi-harmonik Debye yaklaşımı kullanılarak sıcaklığa 

bağlı Debye sıcaklık dağılımı, ısı kapasitesi, entalpi, serbest enerji ve entropi sıcaklık 

dağılımları elde edildi. Bu hesaplamalarda elektronlar ile çekirdek iyonları arasındaki 

etkileşim norm-korunumlu ve ultrasoft pseudo potansiyelleri kullanıldı. Değiş-tokuş 

korelasyon etkileri için GGA yaklaşımının Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) fonksiyonelini 

dikkate alındı. Atomik sözde-potansiyeller, Ti: 3d10 4s2, Zr: 4d10 5s2, Si:3s2 3p6, ve C:2s2 

2p6 atomların elektron dağılımları ile üretildi. Minimum enerji kullanarak kararlı yapıları 

elde etmek için Broyden-Flecher-Goldfarb-Shanno (BFGS) geometrik optimizasyon 

metodu uygulandı. Düzlem dalgaların geometrik optimizasyonu için 500 ile 600  eV cut-

off değerleri ile 6x6x6 k-point değerleri kullanıldı. 

 

Nükleer reaktörlerde yakıt zarfında alternatif malzeme olarak kullanılan karbür 

malzemelerin nötronik özellikleri DRAGON program ile hesaplandı. 1/8 simetri geometrisi 

kullanılarak bir 17x17 PWR reaktörün yakıt demeti modellendi. Yakıt demeti 

modellenirken kartezyen geometrisi kullanıldı. UO2 yakıt yoğunluğu 10.07, yakıt sıcaklığı 

900 K, yakıt zarf malzemesi ve soğutucu/moderator sıcaklığı da 600 K olarak uygulandı. 

UO2 yakıtı, uranyumun 238U, 235U, 234U izotopların farklı konsantrasyonundan 

oluşmaktadır. Yakıttaki 235U izotopunun ağırlıkça farklı oranları kullanılarak sırasıyla % 

3.00 (referans durum), % 4.00 ve % 4.90 yakıt zenginleştirme oranları uygulandı (Çizelge 

5.6). SiC, TiC ve TiC karbür malzemeler ile Zirkonyum-II alaşımı (Zr-II), paslanmaz 

çelikler (310SS ve 304SS), ferritik alaşımlar (FeCrAl ve APMTTM) aynı analiz koşulları 

uygulandı. Nötron difüzyon metodu kullanılarak karbür malzemelerin nötron yakalama 

(capture) tesir kesiti, yakıt yanma analizi (burnup), nötron akı spektrumu, nötron çoğaltma 

faktörü (keff), farklı zenginleştirme oranına ve enerjiye bağlı olarak hesaplandı. Karbür 

malzemeler ile diğer beş farklı yakıt zarf malzeme için nötronik parametreler hesaplandı. 
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Karbür malzemeler için elde edilen değerler birbirleriyle ve diğer malzemeler ile 

karşılaştırıldı. 

 

5.1. Kübik Yapılı Karbür Bileşiklerin Mekanik Özellikleri 

  

Kübik yapılı TiC, ZrC ve SiC bileşiklerin denge durumundaki en kararlı yapı için 

geometrik optimizasyon yapıldı. Yüzey merkezli kübik yapılı (F-43M) SiC bileşiğinin 

birim hücresinde 8 tane (4 tane Si 4 tane C)  atom vardır. Yüzey merkezli + cisim merkezli 

kübik yapılı (FM-3M) TiC ve ZrC bileşiklerin yapısında ise 8 tane (4 Ti 4 C ve 4 Zr 4 C) 

atom vardır. SiC, TiC ve ZrC bileşiklerinin elde edilen kristal yapıları, bağ uzunlukları ve 

hacimleri Şekil 5.1 ve Çizelge 5.1’de verildi. 
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Şekil 5.1. DFT ile elde edilen kübik TiC, ZrC ve SiC bileşiklerinin kristal yapıları 

   ve bağ uzunlukları 
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Çizelge 5.1. Karbür bileşiklerin DFT ile elde edilen kristal yapı, bağ uzunlukları 

   ve hacimleri 

 

Bileşik Yapı Uzay grubu Bağ yapı- uzunluğu 

(A
ͦ
) 

Hacim V(A
ͦ
)3 

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 

 

Çizelge 5.1 incelendiğinde benzer kübik yapıdaki karbür bileşiklerin bağ uzunlukları hacim 

büyüklüğüne bağlı olarak ZrC > TiC > SiC şeklinde elde edildi.  

 

Kristal yapıları Şekil 5.1’de verilen kübik SiC, TiC ve ZrC yapıların hesaplanan örgü 

sabiti, elastik sabitleri ve C.P. değerleri ile diğer teorik ve deneysel sonuçlar Çizelge 5.2’de 

verildi. TiC, ZrC ve SiC bileşiklerin örgü parametreleri (ao) sırasıyla 4,38 Å, 4,33 Å ve 4,7 

Å olarak bulundu. Hesaplanan ao değerleri teorik ve deneysel sonuçlar ile uyumlu olduğu 

görülmektedir. Elastik sabitler sıfır sıcaklık ve sıfır basınç altında Born mekanik kararlılık 

şartlarını sağladığı görüldü. Elde edilen elastik sabitleri diğer teorik ve deneysel değerler 

ile karşılaştırıldı. Hesaplanan örgü sabiti ve elastik sabitlerinin diğer teorik ve deneysel 

sonuçlar ile karşılaştırıldığında elde edilen sonuçların uyumlu olduğu görülmektedir.  

 

Kübik yapıların Cauchy basıncı (C.P.) değerlerine bakılarak yumuşaklık özellikleri 

belirlenebilir. C.P. değeri pozitif ise malzeme yumuşak, eğer negatif ise kırılgan özelliği 

gösterir [70]. Çizelge 5.2.’de TiC, ZrC ve SiC bileşikler için hesaplanan C.P. değerleri 

negatiftir. Hesaplanan C.P. değerler negatif olduğundan TiC, ZrC ve SiC bileşikler kırılgan 

özellikte olduğunu gösterir. Elde edilen sonuçlar diğer deneysel ve teorik sonuçlar ile 

karşılaştırıldığında uyumlu olduğu görüldü.  

 

Şekil 5.2 karbür malzemeleri erime sıcaklığı ile elastik sabiti (C11) arasındaki ilişkiyi 

göstermektedir. Karbür malzemelerin erime sıcaklığının hesaplanan elastik sabitine bağlı 

olarak arttığı görülmektedir. Erime sıcaklığı ZrC > TiC> SiC ve C11 sabiti de benzer olarak 

ZrC > TiC> SiC olarak sıralandı. 
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Çizelge 5.2. Örgü sabiti (a), elastik sabitler (Cij), Cauchy basıncı (C.P.) 

 

 a0(A
ͦ
) C11(GPa) C12(GPa) C44(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 [81, 82] 4,36 390 125 256 -131 

TiC      

Ref. [62] 4,29 497,5 143,7 143,9 -0,2 

Hesaplanan 4,33 451,37 120,89 147,2 -26,31 

Deney [83, 84]  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 [84-86]  4,68 470 100 160 -60,00 
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Şekil 5.2. Karbür malzemelerin erime sıcaklığı ile elastik sabiti arasındaki ilişki 

 

Voigt-Reuss-Hill (VRH) yaklaşımı kullanılarak her bir karbür yapının elastik modüllerinin 

(Shear, Young ve Bulk modülleri) değerleri hesaplandı ve Çizelge 5.3.’de verildi. Kübik 
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yapılı SiC için; G= 201,7 GPa, B= 226,2 GPa, E=320 GPa, TiC için; G= 154,4 GPa,       

B= 231,1 GPa, E= 400 GPa, ve ZrC için; G= 157,8 GPa, B= 230,3 GPa, E=320 GPa 

değerleri elde edildi. Elde ettiğimiz değerler diğer teorik ve deneysel sonuçlar ile uyumlu 

olduğu görülmektedir. 

 

Hesaplanan elastik modül değerleri incelendiğinde karbür bileşiklerden TiC ve ZrC 

bileşiklerin, SiC bileşiğine göre daha yüksek Bulk modülü değerine ve daha düşük shear 

modülü değerlerine sahiptir. TiC, ZrC ve SiC bileşikler için Bulk modülü 100 GPa’dan 

daha büyük değerlere sahip sert malzemeler olup düşük sıkıştırılabirliliğe sahiptir. TiC, 

ZrC ve SiC karbür bileşiklerin sıkıştırılabilirliği sırasıyla 0,00432, 0,00434 ve 0,0044 

olarak hesaplandı. Karbür bileşikler için elde edilen sonuçlardan, bileşiklerin 

sıkıştırılabirliği SiC > ZrC > TiC şeklinde sıralanır. Burada incelenen bileşikler içerisinde 

SiC en düşük Bulk modülüne sahip olduğundan, en yüksek sıkıştırılabilirlik özelliği 

gösterir. Atomlar arası ortalama bağ şiddetinin bir ölçüsü olarak da kullanılan Bulk modülü 

sonuçlarından, SiC bileşiğin bağ şiddetinin daha zayıf olduğu söylenebilir [87]. 

 

Young modülü (E) ise, malzemeye uygulanan gerilme kuvvetine karşı oluşan tepkinin bir 

ölçüdür. Malzeme sert olduğundan Young modülü değerleri yüksektir. Çizelge 5.3 

incelendiğinde tüm karbür malzemelerin Young modülü değerleri yüksektir. 

 

B/G oranı malzemelerin kırılganlık özelliği ile ilgili önemli bir kriterdir [68]. Malzemeler 

için bu oran 1.75’ten küçük olursa kırılgan, büyük olursa da sünek olduğunu gösterir. SiC, 

TiC ve ZrC malzemeler için B/G oranı sırasıyla 1,12, 1,49 ve 1,16 olarak hesaplandı. 

İncelenen tüm karbür bileşiklerin B/G değerleri 1.75’ten küçük olduğundan bu bileşikler 

kırılgan bir yapıda olduğu söylenebilir. 
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Çizelge 5.3. Shear modülü (G), Bulk modülü (B) ve Young modülü (E), G/B oranı,  

   Pugh modülü (B/G) 

 

 G (GPa) B (GPa) E (GPa) B/G G/B 
Sıkıştırılabilirlik 

(1/GPa) 

SiC       

Ref. [62]  186,9 211,3 432,9 1,13 0,88  

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

Deney [81, 82]  192 225 448 1,17 0,85  

TiC       

Ref. [62]  156,3 261,6 391 1,67 0,59  

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

Deney [83, 84]   182 242 437 1,32 0,75  

ZrC       

Ref. [62]  150,9 232,02 372,3 1,54 0,65  

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

Deney [84-86]   162 208 386 1,28 0,77  

 

Karbür bileşikler için hesaplanan G/B oranları Çizelge 5.3’de verildi. Hesaplanan G/B 

oranı ve poisson oranı bileşiklerin bağ yapıları hakkıda fikir verir. Bileşiklerin G/B ≈ 0,6 

ise iyonik, G/B ≈1,1 kovalent karekterin baskın olduğunu gösterir. SiC, TiC ve ZrC için bu 

oran sırasıyla 0,89, 0,66 ve 0,68 olarak hesaplandı. Burada, TiC ve ZrC bileşiklerin iyonik, 

SiC ise kovalent karakterinin baskın olduğu söylenebilir. 

 

Poisson oranı (v), bileşiklerin bağlanma yapısı ve kuvvetleri hakkında bilgi verir. v oranı 

kovalent ve iyonik malzemeler için sırasıyla 0,1 ve 0,25’dir. Çizelge 5.4’de verildiği gibi 

SiC için poisson oranı (v) 0,16, TiC için 0,23 ve ZrC için 0,22 olarak hesaplandı. Elde 

edilen değerler diğer teorik ve deneysel sonuçlar ile karşılaştırıldı. SiC için hesaplanan v 

oranı, TiC ve ZrC değerlerinden daha küçüktür. Elde edilen v değerlerinden, SiC için S-C 

bağ yapısının kovalent, TiC ve ZrC için Ti-C ve Zr-C bağ yapılarının ise iyonik yapıda 

olduğu söylenebilir. Erime noktası ile malzemelerin sertliği ile sıcaklığa karşı gösterdiği 

direnç arasında bir ilişki gösterilebilir. Genel olarak, yüksek erime sıcaklığına sahip 

malzemeler yüksek sertliğe sahiptir. İncelenen karbür bileşikler T>2700 oC erime 

sıcaklığına sahip olduğundan çok sert malzemeler oldukları söylenebilir. Eş. 4.13 
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kullanarak Hv hesaplamalarında elde edilen değerler de karbür bileşiklerin sert malzemeler 

olduğunu göstermektedir. Karbür bileşikler için hesaplanan sertlik (Hv) değerleri ile teorik 

ve deneysel değerler Çizelge 5.5.’de listelendi. İncelenen kübik karbür yapılar için 

hesaplanan Hv değerleri diğer sonuçlar ile uyumlu olduğu görüldü.  

 

Çizelge 5.4. Karbür bileşiklerin poisson oranı ve sertlik değerleri 

 

Bileşik Poisson oranı (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. Kübik Yapılı Karbür Bileşiklerin Termodinamik Özellikleri 

 

SiC, TiC ve ZrC karbür bileşiklerin termodinamik özellikleri (Debye sıcaklığı, Debye 

sıcaklık dağılımı, ısı kapasitesi, entalpi, entropi ve serbest enerji) sabit basınç ve 0-2500 K 

sıcaklık aralığında Bölüm 4.2’de verilen quasi-harmonik yaklaşımı ve eşitlikler 

kullanılarak hesaplandı. Elde edilen sonuçlar Şekil 5.3-5.12’de verildi. 

 

Eş. 4.15-4.19  kullanılarak kübik yapılı SiC, TiC ve ZrC karbür bileşiklerin enine dalga 

hızı (vs), boyuna dalga hızı (vl) ve ortalama dalga hızı (vm) hesaplandı. Elde edilen hız 

değerleri kullanarak Debye sıcaklığı (θD)  hesaplandı. Elde edilen sonuçlar Çizelge 5.5’de 

listelendi. Çizelge 5.5’de görüldüğü gibi elde edilen Debye sıcaklık değerleri teorik ve 

deneysel sonuçlar ile uyumludur.  

 

Çizelge 5.5. Karbür bileşiklerin enine, boyuna, ortalama dalga hızları ve Debye sıcaklığı 

 

Bileşik 
Yoğunluk 

ρ (g/cm3) 

vs 

(m/s) 

vl 

(m/s) 

vm 

(m/s) 

θD 

(K) 

Referans 

θD, (K) 

SiC 3.21 7926,84 12419,62 8711,73 1190,6 1126; 1123 [89, 90] 

TiC 4.889 5619,7 9453,96 6222,34 854,05 919,2; 946,3 [19, 91] 

ZrC 6.556 4906,07 8198,83 5428,72 686,25 669,6; 699 [92, 93] 

 



62 

 

  

Çizelge 5.5’te görüldüğü gibi SiC en yüksek ve ZrC en düşük Debye sıcaklık değerine 

sahiptir. Düşük Debye sıcaklığına sahip malzemeler, daha zayıf kimyasal bağlanma ve 

daha yüksek termal genleşme katsayısısına sahiptir [62]. Elde edilen sonuçlardan kimyasal 

bağlanma; SiC > TiC > ZrC ve termal genleşme katsayısı ise ZrC > TiC > SiC şeklinde 

sıralanır. 

 

Kristallerin en yüksek titreşim modu olan Debye sıcaklık dağılımı, sıcaklığın bir 

fonksiyonu olarak beklenen davranışı göstermektedir. Başlangıç T=0 sıcaklığından itibaren 

hızlı bir şekilde artmakta ve belli bir doyum sıcaklık değerinden sonra azalıp belli bir 

sıcaklık değerinden sonra sıcaklığa bağlı sabit kalmaktadır. SiC, TiC ve ZrC bileşiklerin 

sıcaklığa bağlı elde edilen Debye sıcaklık dağılımı Şekil 5.3’de gösterildi.  Grafikte 

gösterildiği gibi sadece SiC bileşiğinin Debye sıcaklık dağılımı değerleri literatürde 

sonuçlar ile karşılaştırıldı. TiC ve ZrC için elde edilen değerleri karşılaştırabilecek 

deneysel veya teorik sonuçlar bulunamadığında bu sonuçlar gelecek araştırma çalışmaları 

için referans niteliğindedir. 

  

Şekil 5.3’de gösterilen Debye sıcaklık dağılımları incelendiğinde SiC için elde edilen 

sonuçlar literatürdeki sonuçlar ile uyumlu olduğu görülmektedir. TiC ve ZrC bileşiklerinin 

hesaplanan değerleri, SiC bileşiğinin Debye sıcaklık dağılımına göre benzer bir davranış 

göstermesine rağmen elde edilen sonuçlar SiC bileşiğine göre oldukça küçüktür. 

 

Karbür bileşiklerin ısı kapasitesi (Cv), entalpi (H), entropi (S) ve serbest enerji (F) 

termodinamik parametreler, fononların durum yoğunlukları yardımıyla yarı-harmonik 

(quasi-harmonic) yaklaşımı kullanarak hesaplanabilir. Kübik karbür bileşiklerin fonun 

durum yoğunluklarının frekansa bağlı değişim eğrileri Bölüm 4.2’de verilen eşitlikler 

kullanılarak elde dildi. SiC, TiC ve ZrC bileşikler için elde edilen eğriler Şekil 5.4-5.6’da 

gösterildi. 
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Şekil 5.3. SiC, TiC ve ZrC bileşiklerin Debye sıcaklık dağılım eğrileri 
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Şekil 5.4. SiC bileşiğinin fonon durum yoğunluğu frekansa bağlı değişimi 
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Şekil 5.5. TiC bileşiğinin fonon durum yoğunluğu frekansa bağlı değişimi 
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Şekil 5.6. ZrC bileşiğinin fonon durum yoğunluğu frekansa bağlı değişimi 
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En önemli termodinamik özelliklerden biri olan ısı kapasitesi (Cv, sabit hacim) SiC, TiC ve 

ZrC kübik yapılı bileşikler için hesaplandı. Elde edilen sonuçlar Şekil 5.6, Şekil 5.7 ve 

Şekil 5.8’de gösterildi. Grafiklerde kübik yapılı karbür bileşikler için gösterilen Cv, 

başlangıçtan (T=0 K) T<500 K değerlerinde keskin bir artış göstermekte iken, T>500 K 

değerlerinde yavaşça artmaktadır. T=1000 K sıcaklığından sonra Cv değeri karbür 

bileşikler için neredeyse sabit kalmaktadır. Yüksek sıcaklıklarda Cv Dulong-Petit limiti 

olarak bilinen sabite yaklaşma eğilimindedir. Karbür bileşiklerin Cv değerleri, yüksek 

sıcaklıklarda (T>1000 K) benzer davranış gösterirken düşük sıcaklıklarda (T<1000 K) 

farklı artış oranları olduğu görülmektedir. 

 

TiC ve ZrC bileşikler için hesaplanan ısı kapasitesi değerlerinin diğer çalışmalar [19, 95, 

96] ile karşılaştırılması Şekil 5.7 ve Şekil 5.8’de gösterildi. Grafikler incelendiğinde elde 

edilen sonuçların diğer sonuçlar ile uyumlu olduğu görülmektedir. SiC, TiC ve ZrC için 

elde edilen Cv değerleri Şekil 5.8’de karşılaştırıldı. İncelenen bileşiklerin Cv değerlerinin 

sıcaklığa bağlı benzer bir davranış göstermektedir. Sıcaklık artışı ile başlangıçta ani artış 

gösterip yüksek sıcaklıklarda Dulong-Petit limitine yaklaşan karbür bileşiklerin Cv 

değerlerinin artış oranı, ZrC > TiC > SiC şeklinde olduğu görüldü. 
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Şekil 5.7. ZrC bileşiğin sıcaklığa bağlı Cv değişim eğrisinin referans değerler 

ile karşılaştırılması 
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Şekil 5.8. TiC bileşiğin sıcaklığa bağlı Cv değişim eğrisinin referans değerler 

   ile karşılaştırılması 
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Şekil 5.9. SiC, TiC ve ZrC bileşiklerin sıcaklığa bağlı ısı kapasitesi değişim eğrilerinin 

   karşılaştırılması 
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Bileşiklerin enerji dağılımları olarak tanımlanan entropi ve serbest enerji, sıcaklığa bağlı 

beklenen eğilimleri göstermektedir. 0-2500 K sıcaklık aralığında entropi ve serbest enerji 

değişim eğrileri Şekil 5.10 ve Şekil 5.11’de verildi. Artan sıcaklığa bağlı olarak karbür 

bileşiklerin serbest enerjisi azalırken entropi değerleri artmaktadır. Artan sıcaklığa bağlı bu 

durum, entropi ve iç enerjinin artmasından kaynaklanmaktadır. Serbest enerjideki bu 

davranış, belirtilen sıcaklık aralığında termodinamik olarak kararlılığını göstermektedir. 

 

Yaklaşık 300 K sıcaklık değerine kadar serbest enerji sıcaklığa karşı değişim göstermeyip 

sabit kalmaktadır. 300 K sıcaklık değerinden sonra serbest enerji yavaş yavaş azalma 

eğiliminde olup 500 K değerinden sonra hızlıca azalmaktadır. Diğer taraftan sıcaklık ile 

çarpılan karbür bileşiklerin entropi değerleri, sıcaklığa bağlı 500 K üzerinde hızlı bir artış 

göstermektedir. Bu sıcaklık artışıyla entalpi değeri de Şekil 5.12’de görüldüğü gibi 300 K 

üzerinde lineer olarak artmaktadır. 0-2500 K aralığında sıcaklık artışı ile serbest enerji, 

entropi ve entapi değerlerinin değişim oranı, ZrC > TiC > SiC şeklinde olduğu 

görülmektedir. 
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Şekil 5.10. SiC, TiC ve ZrC bileşiklerin sıcaklığa bağlı serbest enerji değişim eğrileri 
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Şekil 5.11. SiC, TiC ve ZrC bileşiklerin sıcaklığa bağlı entropi değişim eğrileri 
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Şekil 5.12. SiC, TiC ve ZrC bileşiklerin sıcaklığa bağlı entalpi değişim eğrileri 

 

 

 



69 

 

 

5.3. Karbür Yakıt Zarf Malzemelerin Nötronik Özellikleri 

 

Yüksek erime sıcaklığı, düşük nötron yakalama tesir kesitine sahip SiC, TiC ve ZrC yakıt 

zarf malzemelerin nötron özellikleri incelendi. Yakıt demetinin modellemesi yapılırken 

Çizelge 5.6’de bileşenleri  ve yoğunlukları verilen karbür malzemeler [29-31] kullanıldı. 

Çizelge 4.4’de verilen değerleri kullanılarak 900 K yakıt sıcaklığı, 600 K yakıt zarf 

malzemelerin sıcaklığı ve moderator/soğutucu sıcaklığı 600 K olacak şekilde bir PWR tipi 

17x17 yakıt demeti modelendi (Şekil 5.13). DRAGON nötronik program, yakıt demetinin 

nötronik hesaplamalarında 1/8 simetrik geometrisi kullanıldı. Yakıt zenginleştirme oranı 

farklı olan üç durum için hesaplamalar yapıldı (Çizelge 5.9). Karbür malzemelerin elde 

edilen sonuçlarını karşılaştırmak için yakıt zarf malzemesi olarak aktif olarak Zr-II, 304SS, 

310SS, FeCrAl, APMTTM malzemelerin modellemesi ve nötronik özellikler hesaplandı. 

Alternatif yakıt zarf malzemesi olarak kullanılması amaçlanan SiC, TiC ve ZrC karbür 

malzemeler, özellikler Zr-II ve diğer zarf malzemeleri ile karşılaştırıldı. Elde edilen 

sonuçlar Şekil 5.13-Şekil 5.20 verildi. 

 

 

 

UO2

B+H2O

Yakıt 

kaplama

 

Şekil 5.13. PWR tipi 17x17 yakıt demeti 
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Çizelge 5.6. Yakıt zarf malzemelerinin bileşenlerinin yoğunluk değerleri [29-31]  

 

Bileşen Zr-II 304SS 310SS FeCrAl APMTMT TiC ZrC SiC 

56Fe 0,16 71,35 52,55 75,00 69,79 0,014 0,01 0,65 

52Cr 0,11 18,9 25,22 20,00 21,60 - - - 

natB 0.00031 - - - - - - - 

91Zr 99,71 - - - 0,1 0,027 84,8 0,005 

27Al - - - 5,00 4,9 0,009 0.01 1,44 

58Ni 0,06 8,35 19,51 - - - - - 

55Mn - 0,7 1,9 - - - - - 

96Mo - 0,27 0,122 - 2,8 - - - 

12C - - - - - 19,40 12,979 29,6 

28Si - 0,42 0,7 - 0,53 0,005 0,001 67,08 

179Hf - - 0,16 - 0,16 0,014 1,91 0,005 

89Y - - - - 0,12 - - - 

47Ti - - - - - 79,2 0,19 0,025 

183W - - - - - 0,029 0,1 0,05 

14N - - - - - 0,057 - 0,35 

16O - - - - - 0,051 - 0,58 
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Çizelge 5.7. Yakıt zarf malzemelerin fiziksel özellikleri 

 

Malzeme ρ(g/cm3) 

Nötron soğurma  

Tesir kesiti 

(barn) 

Termal 

iletkenlik 

(W m-1K-1) 

Erime 

sıcaklığı 

(ͦC) 

Termal 

genleşme 

katsayısı (K-1) 

Zr-II [97] 6,44 0,20 13,8 1830  

304SS[98] 7,90 2,86 16,3 1450  

310SS[98] 8,03 3,21 14,2  1450  

FeCrAl[99] 7,10 2,43 11,54  1500  

APMTTM [99] 7,30 2,47 11,54 1500  

TiC [100, 101] 4,91  21,0; 21,00  3140  7,4x10-6 

ZrC [100, 101] 6,55  21,0; 20,5  3530 6,7x10-6 

SiC [102, 103]  3,21 0,086 51,9  2730 4,8x10-6 

 

TiC, ZrC ve SiC malzemeler önemli fiziksel özelliklere sahiptir.  Çizelge 5.7’de karbür 

malzemelerin ve diğer yakıt zarf malzemelerin sahip olduğu nötron soğurma tesir kesiti, 

termal iletkenlik, erime sıcaklığı ve termal genleşme katsayısı gibi önemli fiziksel 

özellikler listelenmiştir [99, 105]. Çizelge 5.8’de ise yakıt zarf malzemelerini oluşturan 

elementlerin soğurma tesir kesiti değerleri verildi. 

 

Normal koşullarda, fisyon sonucu oluşan nötronlar soğutucu ve moderator etkisiyle 

yavaşlar ve ortamdaki diğer yakıt atomları ile etkileşir. Bu nötronlar, bir sonraki fisyon 

reaksiyonunu başlatabilmesi için soğutucu/moderator ve zarf malzemesinin etkisini geçip 

yakıt atomlarına ulaşması gerekmektedir. Bundan dolayı nötron yakalama tesir kesiti yakıt 

demeti içerisindeki nötron dengesi için önemli bir parametredir. UO2 yakıt bölgesinde, 

yakıt zarf malzemesi tarafından daha fazla nötronun yakalanması, toplam nötron sayısı 

üzerinde önemli bir etkisi vardır. Nötron ekonomisin çok önemli olduğu nükleer 

reaktörlerde, düşük yakalama tesir kesitlerine sahip malzemeler büyük avantaj 

sağlamaktadır. 
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Çizelge 5.8. Bazı yakıt zarf malzemeleri oluşturan elementlerin nötron soğurma 

   tesir kesitleri [26] 

 

Element Nötron soğurma 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 

V 5,04 

Sn 0,063 

Nb 1,15 

 

Çizelge 5.9. Yakıt demetlerini oluşturan yakıt hücrelerinin konfigürasyonu 

 

Durum Yakıt birim hücre 

yarıçapı [cm] 

Yakıt zarfı dış 

yarıçapı [cm] 

Ağırlıkça 

235U [%]  

Zenginleştirme 

oranı [%] 

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 

 

Şekil 5.14’de karbür malzemeler ve diğer yakıt zarf malzemeleri için elde edilen nötron 

yakalama tesir kesiti (Σc) değerleri karşılaştırılmıştır. Şekilde görüldüğü gibi termal enerji 

bölgesinde (E<0,25 eV), incelenen yakıt zarf malzemelerinin nötron enerjine bağlı 

davranışı göstermektedir. TiC, 304SS, 310SS, FeCrAl ve APMTTM için elde edilen 

yakalama tesir kesiti sonuçları SiC, ZrC ve Zr-II değerlerinden daha yüksektir. Çizelge 

5.8’de verildiği gibi yüksek soğurma tesir kesitine sahip Ti, Fe, Cr ve Ni atomlarını içeren 

yakıt 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 APMTTM (%69,79 Fe; 

%21,6 Cr) malzemelerin yakalama tesir kesitleri de yüksek olduğu görüldü. 
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Görüldüğü gibi SiC, ZrC ve Zr-II çok düşük nötron yakalama tesir kesiti değerine sahiptir. 

Bu üç malzeme de nötron enerjisi değişimine karşı termal enerji bölgesinde benzer bir 

davranış göstermektedir.  
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Şekil 5.14. SiC, TiC ve ZrC ile diğer yakıt zarf malzemelerinin varlığında yakalama  

  tesir kesitinin nötron enerjisine göre değişimi 

 

Nötron tesir kesitleri; yakıt, yakıt zarf, soğutucu/moderatör üzerinden her bir yanma oranı 

basamağında homojen olarak kabul edildi. 172 enerji grup için fisyon başına nötron akısı 

hesaplandı. Başlangıç durumunda (t=0) zarf malzemelerin nötron akı spektrumu farklı zarf  

malzemeleri için elde edildi. Elde edilen nötron akı spektrum eğriler termal, epitermal ve 

hızlı nötron bölgesinde Şekil 5.15’de gösterildi. Yüksek nötron yakalama tesir kesitine 

sahip zarf malzemeleri, daha düşük sayıda nötron nükleer yakıt ile temasa geçip fisyon 

reaksiyonlarını gerçekleştirebilir. Şekilde görüldüğü gibi termal bölgesinde TiC, 304SS, 

310SS, FeCrAl ve APMTTM zarf malzemelerinin pik değerleri SiC, ZrC ve Zr-II 

malzemelerine göre daha düşüktür. Hızlı nötron bölgesinde de benzer bir durum olmakla 

beraber bu bölgede nötronların katkısı süperpozisyonu (üst üste binme) görülmektedir. 

Hızlı nötron kesrinin olduğu bölgede, nötron akı spektrumu arasında daha da etkisini 

göstermektedir. 
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Şekil 5.15. Başlangıç durumunda çarpışma başına nötron akı spektrumu (t=0) 

 

Şekil 5.16’da 17x17 PWR geometrisinde ve farklı zarf malzemelerinin yakıt demetindeki 

yakıt çubuklarının etkin çoğaltma faktörü (keff) eğrileri yakıt ömrünün (EFPDs) bir 

fonksiyonu olarak gösterildi. Tüm zarf malzemeler için kullanılan modellemelerde yakıtın 

tüketilmesi 1500 gün (EFPDs) olarak sınırlandırıldı. İncelenen SiC, TiC ve ZrC karbür 

malzemeler ile beraber diğer beş zarf malzemesinin etkisinde keff değerleri referans duruma 

(c1) göre hesaplandı ve Şekil 5.16’da karşılaştırıldı. 

  

İncelenen malzemelerin varlığında keff çoğaltma faktörlerin yakıt ömrüne göre değişimi 

nötron yakalama tesir kesitinin değişimine benzer iki tür davranış gözlendi. SiC, ZrC ve 

Zr-II birinci grup, TiC, 304SS, 310SS, FeCrAl ve APMTTM ise ikinci grup davranış 

göstermektedir. Başlangıçta t0=0 durumunda, yakıt demetleri sadece yanmamış yeni yakıt 

içermektedir. Yakıtın yanmaya başlaması (t>t0) ile zarf malzemelerin nötron yakalama 

tesir kesitine bağlı olarak yakıtın yapısında farklı değişimler oluşur. İlk olarak tüm zarf 

malzemelerin etksinde keff değerlerinde ani keskin bir düşüş görülmektedir. Daha sonra keff 

değerlerin yakıt ömrüne bağlı olarak azalma hızı düşmektedir. 
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t0=0 başlangıç durumunda ve yakıt ömrüne bağlı ilk 100 gün (EFPDs), birinci grup yakıt 

zarf malzemelerinin keff değerleri kritiküstü (k≈1,05, k>1) davranış gösterirken ikinci grup 

zarf malzemeleri ise kritikaltı (k≈0,95, k<1) davranışı göstermektedir. keff değişimlerine 

bakıldığında incelenen karbür malzemelerden SiC ve ZrC malzemeler referans olarak 

gösterilen Zr-II alaşım değerleri ile hemen hemen aynı sonuçlar verirken TiC için ise daha 

düşük değerler elde edildi. Yakıt ömrüne bağlı tüm zarf malzemelerin keff değerleri Şekil 

5.16’da gösterildi. 

  

Yakıt ömrü ile yanma (burnup) arasında lineer olarak bir ilişki vardır. Şekil 5.17’de yakıt 

ömrü ile yanma (burnup) oranı arasındaki ilişki gösterildi. 
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Şekil 5.16. Referans durumunda keff–yakıt ömrü değerlerinin değişim eğrileri 
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Şekil 5.17. Yakıt yanma (burnup)’ın yakıt ömrüne göre değişimi 
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Şekil 5.18. Referans durumunda yakıt zarf malzemelerin keff değişim eğrileri 
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Yanma oranının yakıt ömrüne göre değişimleri elde edildikten sonra referans durumunda 

incelenen yakıt zarf malzemelerinin keff değerleri yakıt yanma (burnup)’a göre değişimleri 

Şekil 5.18, Şekil 5.19 ve Şekil 5.20’de gösterildi. 

 

c2 ve c3 durumlarında aynı yakıt birim hücre yarıçap ve farklı ağırlıkça 235U ile 

zenginleştirme (%) kullanılarak karbür malzemeler ile referans Zr-II alaşımının keff 

değerlerinin yakıt yanma (burnup)’a göre değişimleri incelendi. 

  

c2 durumunda 235U izotopunun ağırlıkça konsantrasyonu artıkça başlangıçta (t0=0) keff 

değerlerinin de referans duruma göre arttığı Şekil 5.19’de görülmektedir. İncelenen karbür 

malzemelerden SiC ve ZrC yakıt yanma (burnup)’a göre referans alınan Zr-II alaşımıyla 

hemen hemen aynı keff değerlerine sahip olup yaklaşık 1x104 MW*D/ton yanma değerine 

kadar kritiküstü (keff≈1,13, k>1) durumundadır. Diğer taraftan TiC karbür malzeme 

incelendiğinde diğer karbür malzemeler ve Zr-II alaşımına göre aynı sürelerde daha düşük 

keff değerine sahip olup kritikaltı (keff≈0,99, k<1) durumundadır. Yakıt yanması artıkça zarf 

malzemelerinin keff değerlerinin azaldığı görülmektedir.  
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Şekil 5.19. c2 durumunda SiC, TiC, ZrC ve Zr-II malzemelerin keff değişim eğrileri 
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Şekil 5.20. c3 durumunda SiC, TiC, ZrC ve Zr-II malzemelerin keff değişim eğrileri 

 

          

c3 durumunda yakıt zarf malzemesi olarak kullanılan SiC, TiC ve ZrC karbür ile Zr-II 

alaşımının başlangıçta keff >1 olup kritiküstü (k>1) durumundadır. Yakıtın etkin çoğaltma 

faktörü keff, yanma (burnup) 2x103 olduğunda TiC karbür malzeme için keff ≈ 0.99 olup 

kritikaltı (k<1)’dır. SiC, ZrC ve Zr-II malzemeler için ise yakıtın keff değeri, yakıt yanma 

2x104 değerinde sonra keff ≈ 0.98 olup kritikaltı duruma geçmektedir. 

 

c1, c2 ve c3 durumları incelendiğinde incelenen zarf malzemelerinin kullanımında keff 

değerinin yakıt zenginleştirme oranının artışı ile arttığı görüldü. Yine yakıt zarf 

malzemelerinin varlığında nötron etkin çoğaltma faktörünün yakıt yanma oranına bağlı 

olarak azaldığı görüldü. Başlangıç durumunda bu azalma ani bir düşüş gösterirken belli bir 

yanma değerinden sonra çoğaltma faktörünün düşme hızı azalmakatadır. 
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6. SONUÇLAR VE ÖNERİLER 
 

Bu tez çalışmasında yoğunluk fonksiyoneli teorisi (DFT)’deki ab-initio metotları 

kullanılarak kübik yapıdaki SiC, TiC ve ZrC bileşiklerin yapısal mekanik ve yüksek 

sıcaklıklarda termodinamik özellikleri ile nötron difüzyon yaklaşımı kullanılarak karbür 

malzemelerin nötronik özellikleri hesaplandı. Karbür yapılar için elde edilen sonuçlar 

kendi içerisinde ve literatürdeki teorik ve deneysel sonuçlar ile karşılaştırarak sonuçlar 

ayrıntılı olarak tartışıldı. Sonuçlar aşağıda özetlendi. 

 Kübik yapılı SiC, TiC ve ZrC için elde edilen örgü parametresi diğer teorik ve deneysel 

sonuçlar ile uyumlu olduğu görüldü. 

 Benzer kristal yapıdaki kübik yapılı karbür bileşikler farklı bağ uzunluklarına sahip 

olduklarından radyasyon altında farklı mekanik etki gösterebilirler.  

 Elde edilen sonuçlarda, bileşikleri oluşturan bağların davranışına göre karbür 

bileşiklerin kovalent ve iyonik bağların kombinasyonu olduğunu gösterir. SiC bileşiğin 

güçlü kovalent, geçiş metalleri olan TiC ve ZrC bileşiklerin ise iyonik bağ yapısında 

olduğu görüldü. 

 Kübik yapılı TiC, ZrC ve SiC karbür bileşiklerin için hesaplanan elastik sabitlerin born 

mekanik kararlılık koşullarını sağladığı görüldü. 

 TiC, ZrC ve SiC bileşikler için hesaplanan poison oranı ve G/B değerlerinden SiC 

bileşiğindeki Si-C bant yapısının kovalent, TiC ve ZrC bileşiklerindeki Ti-C ve Zr-C 

bantlarında ise iyonik karakterin baskın olduğu görüldü. 

 B/G (<1.75) oranı ve Hv (>20 GPa) değerleri hesaplanan karbür bileşiklerin kırılgan ve 

sert malzemeler oldukları görüldü. Elde edilen sonuçlardan karbür malzemelerin sert 

olduğu ve sertlik değerleri; SiC > ZrC > TiC şeklinde sıralandı. 

 Kübik yapılı TiC, ZrC ve SiC karbür bileşiklerin mekanik özellikleri; elastik sabitleri, 

elastik modülleri (Bulk modül, Shear modül ve Young modül), C.P., B/G oranı, G/B 

oranı, sıkıştırılabilirlik, poisson oranı ve sertlik değerleri deneysel ve teorik sonuçlar ile 

uyumlu olduğu görüldü. 

 Karbür bileşiklerin enine dalga hızı (vs), boyuna dalga hızı (vl), ortalama dalga hızı 

(vm) ve bunlara bağlı  Debye sıcaklığı hesaplandı. Elde edilen sonuçlardan Debye 

sıcaklığı; SiC > TiC > ZrC olduğu görüldü. 

 Yüksek sıcaklıklarda, ısı kapasitesi, entropi, entalpi ve serbest enerji termodinamik 

özellikleri fonon durum yoğunluğu kullanılarak hesaplanıp yorumlandı.  
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 Kübik yapılı karbür bileşiklerin artan sıcaklığa bağlı ısı kapasitesi, entropi, serbest 

enerji ve entalpi değişim oranları ZrC > TiC > SiC iken Debye sıcaklık dağılımın 

sıcaklık karşısında değişim oranı SiC > TiC > ZrC olduğu görüldü.  

 TiC ve ZrC bileşikleri, SiC ile karşılaştırıldığında Bulk modül, ısı kapasitesi, entropi, 

entalpi gibi daha iyi mekanik ve termodinamik özelliklere sahiptir. Buna rağmen ZrC 

ve TiC bileşikler daha düşük Debye sıcaklığına sahip olduğu görüldü. 

 ZrC ve TiC daha düşük Debye sıcaklığına sahip olduğundan, bu bileşikler daha zayıf 

kimyasal bağlanma ve daha yüksek termal genleşme katsayısına sahiptir. Kimyasal 

bağlanma ZrC < TiC < SiC ve termal genleşme katsayısı ZrC > TiC > SiC şeklinde 

sıralandığı görüldü. 

 Bir 17 x 17 PWR yakıt demeti için yüksek sıcaklığa dayanıklı (>1000 ̊C) SiC, TiC ve 

ZrC karbür yakıt zarf malzemelerin bazı nötronik davranışı diğer yakıt zarf malzemesi 

olan zirkonyum-temelli alaşım (Zr-II), paslanmaz çelik alaşımları (310SS ve 304SS), 

ferritik alaşımlar (FeCrAl ve APMTTM)  ile karşılaştırıldı ve elde edilen sonuçların 

uyumlu olduğu görüldü. 

 SiC ve ZrC karbür yakıt malzemelerin nötron enerjisine bağlı nötron yakalama tesir 

kesiti (Σc) değerleri daha düşük ve Zr-II alaşımına benzer bir davranış gösterdiği 

görüldü. TiC malzemenin ise nötron yakalma tesir kesiti değeri daha yüksek ve nötron 

enerjisine bağlı 310SS, 304SS, FeCrAl ve APMTTM alaşımlarına benzer bir davranış 

gösterdi.  

 Nötron yakalama tesir kesiti, nötron akısı üzerine direk olarak etki ettiğinden Σc değeri 

yüksek olan malzemelerin nötron akısı düşük iken, Σc değeri düşük olan malzemelerin 

nötron akısı da daha yüksek olduğu görüldü. İncelenen karbür malzemelerin nötron 

akısı değerleri; SiC > ZrC > TiC şeklinde olduğu görüldü. 

 Alternatif yakıt zarf malzemesi olarak incelenen karbür bileşiklerin yakıt ömrü ve 

yanma oranı artışına bağlı olarak t0 ve t > t0 durumlarında nötron etkin çoğaltma 

faktörü (keff); SiC > ZrC > TiC şeklinde sıralandığı görüldü. 

 Yeni yakıtın kullanıldığı yakıt demetinde başlangıç (t0=o) durumunda yakıt zarf 

malzemesi olarak SiC ve ZrC karbür malzemeler kullanıldığında reaktör kritiküstü 

(keff>1)  iken, TiC kullanılması durumunda ise reaktörün kritikaltı (keff<1) olduğu 

görüldü.  

 Nükleer yakıt zenginleştirme oranı arttıkça yakıt zarf malzemelerin etkisinde etkin 

nötron çoğaltma faktörü (keff) de arttığı görüldü.  
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 İncelenen karbür malzemeleri ve diğer alaşımların varlığında yakıt demeti için yakıt 

zenginleştirme oranı arttıkça nötron etkin çoğaltma faktörü (keff) değerleri de 

artmaktadır. Aynı koşullarda farklı yakıt zenginleştirme oranının uygulanması 

durumunda incelenen karbür malzemelerinin varlığında keff değerlerinin                    

SiC > Zr > TiC şeklinde olduğu görüldü. 

 Alternatif yakıt zarf malzemesi olarak nötronik özellikleri incelenen karbür 

malzemelerin diğer referans yakıt zarf malzemeler ile karşılaştırıldığında uyumlu 

oldukları görüldü. Özellikle SiC ve ZrC malzemelerin varlığında yakıt demeti daha 

üstün nötronik davranış sergilemektedir. TiC malzemesi ise Zr-II alaşımı dışındaki 

diğer malzemeler ile benzer nötronik özelliklere sahip olduğu görüldü.  

Sonuç olarak tez çalışmasında, kübik yapılı TiC, ZrC ve SiC bileşiklerin mekanik, yüksek 

sıcaklıklarda termodinamik ve nötronik özellikleri ayrıntılı bir şekilde incelendi. Dayanıklı 

ve yüksek mekanik özellikleri ile yüksek sıcaklıklardaki termodinamik ve nötronik 

davranışı karbür bileşiklerin alternatif yakıt zarfı olarak kullanılmasında avantaj 

sağlamaktadır. SiC, TiC ve ZrC karbür bileşiklerin elde edilen mekanik, termodinamik ve 

nötronik özellikleri referans niteliğinde olup hesaplanan parametreler bu tez çalışmasında 

rapor edildi. Elde edilen sonuçların, tam reaktör kor modellenmesinde kullanılması gelecek 

çalışmalarımızın temelini oluşturmaktadır. 
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