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ÖZET 

 

Embedded Atom Metodu (EAM) tipli çok cisim etkileşmeli potansiyel enerji 

fonksiyonu kullanılarak bazı f.c.c. kristallerin (Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb) elastik ve 

mekanik özellikleri incelendi. EAM potansiyel modeli kullanılarak kararlılık ve 

faz geçişi hesabı yapıldı. Burada enerji, zor ve elastik modüllerinin  a 1  ile 

değişimleri incelenerek bu eğrilerden sıfır zordaki f.c.c. ve b.c.c. faza karşılık 

gelen örgü sabitleri, atomik hacim, kohesif enerji, enerji farkları ( E fcc -E bcc ) 

hesaplandı ve kararlılık bölgeleri belirlendi. Dördüncü bölümde EAM ile 

üçüncü- mertebe elastik sabitleri hesaplandı. Beşinci bölümde basınç- hacim 

davranışı incelendi ve deneysel verilerle kıyaslandı. 
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ABSTRACT 
 

In this study, the elastic and mechanic properties of the some f.c.c. crystals (Ir, 

Sr, Rh, Ca, Pb) by using many body potential energy function in the framework 

of Embedded Atom Method (EAM). The calculations of stability and phase 

transitions are worked out by using EAM potential model. In this section, the 

variation of energy, stress and elastic moduli with respect to the lattice 

parameter (a1 ) are studied. By means of the obtained curves, the lattice 

parameters, atomic volume, cohesive energy and the difference of energies (Efcc -

Ebcc) are computed and regions of stability are studied. In section four, the third 

order elastic constants based on the EAM model are computed. In section five, 

pressure-volume behaviours are studied and the obtained results are compared 

with experimental data. 
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1.GİRİŞ 

 

Newton mekaniği, herhangi bir fiziksel sistemin zamana bağlı gelişimini incelemeye 

imkan vermesine rağmen, kuantum mekaniksel etkileri incelemek için uygun 

değildir, fakat çok küçük parçacıklar için yüksek dereceden diferansiyel denklemin 

anlık çözümleri yardımıyla kuantum etkileri hesaplanabilir. İstatiksel mekaniğin 

ortaya çıkması ile kompleks sistemlerin bazı fiziksel özelliklerinin ortalama değerleri 

bilgisayarlar yardımıyla hesaplanabilmiştir. 

 

Modern çalışmalarda metalik sistemler içindeki gerçek kusurların (taneciğe bağlı 

bozulma, yüksek sıralama ve yüzeysel kusurlar…vb) gösterilmesine gerek duyulması 

sonucu metallere uygun doğru ve basit bazı yaklaşımlar geliştirilmiştir. Birkaç yıl 

önceye kadar ortak yaklaşımlarla atomlar arası etkileşmeler, ikili etkileşim 

potansiyeli metodundan yararlanılarak yapılmaktaydı. İkili etkileşim potansiyeli 

tasarımdan yararlanılarak yapılan hesaplamalarda temel düzenlemedeki bağ 

uzunluğu etkileri nedeniyle birçok fiziksel nicelik ihmal edilmekteydi. Son 

zamanlarda bundan farklı olarak, bu teorik alışmalarla uygulamalı olarak, metallere 

uygun yaklaşımların kullanılması sonucu, hesaplamalar yapılmıştır.  

 

Daw ve Baskes, metalik sistemlerin enerjilerinin hesaplanması için yeni bir çalışma 

yapmışlardır [1,2]. Bu çalışmada; metalik sistemlerin yapı ve enerjileri ile ilgili 

hesaplamalarda Schrödinger denkleminin, elektrostatik etkileşme potansiyeli ve 

yoğunluk fonksiyonu yardımıyla çözümünü yapmışlar ve deneysel sonuçlara 

yaklaşmışlardır. Metallere ve Alaşımlara uygulanabilen bu metod “Embedded Atom 

Metodu” (EAM) olarak adlandırılır. Bu yaklaşım metodu ile metalik sistemlerde 

toplam enerjinin elde edilmesi; embedding atom için bölgesel elektron yoğunluğunun 

elde edilmesi yardımıyla, sistemdeki atomların durgun oldukları düşünülerek toplam 

enerjinin hesaplanması ilkesine dayanır. 

 

Elektrostatik etkileşmeleri de ilave ederek metalik sistemlerin toplam enerjisi için: 
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şeklinde yazdıkları ifadeyi kullanmışlardır. 

 

Embedded Atom Metodu ile yapılan hesaplamalarda ilk olarak Fridel, bakır ve 

hidrojenden hazırladığı eriyiğe “jellium” adını vermiş, bu maddenin yoğunluğu daha 

sonraki çalışmalarda safsızlığın oluşturulmasında öncü olmuştur [3]. 

 

Pusca, Nieminen, Manninen, metalik sistemlerin belli bir bölgesindeki elektronların 

yoğunluğunu esas alarak “Bölgesel Elektron Yoğunluğu Yaklaşımı (Local Density 

Approximation(LDA))” olarak adlandırılan bir metodla jellium’daki safsızlığın 

dışında çalışmalar yapmışlardır [4]. 

 

Norskov ve Long metalik sistemlerde metal atomlarının perdelenme etkisi nedeniyle, 

metal içerisindeki atomik yapının ayrıntılarından dolayı yakın çevrelerinde 

hissedilmediklerini öne sürerek “ Etkin Ortam Teorisi Yaklaşımı (The Effective 

Medium Theory (EMT))” olarak adlandırılan metodu kullanarak ergime ısısını 

açıklamışlar, kırılmalara ait safsızlıkları ve Hartree Potansiyeli kullanarak metalik 

sistemlerin taban durum özelliklerini belirlemişlerdir [5]. 

 

Stot ve Zaremba, iyon çekirdeklerindeki farklı değişim ve karşılıklı ilişki etkilerini 

göstermek için elektron gazı etkileşmelerini kolayca açıklayarak, Fermi yüzeyindeki 

bir elektron için Schrödinger eşitliğinde bağımsız elektron yaklaşımını doğrulayarak 

uygun bir potansiyel elde etmişlerdir [6]. “Sanki Atom Teorisi” olarak adlandırılan 

bu metodla, metalik sistemlerin bağlanma enerjilerini ve embedding enerjiyi 

(gömülme enerjisini) açık bir ifade ile göstermişlerdir. 

 

Daw ve Baskes, metalik sistemlerin bağlanma enerjileri hakkında görüşler ileri 

sürerek yapmış oldukları çalışmalarda embedding enerjiyi de içerisine alan, 

elektrostatik etkileşmeleri ilave etmişlerdir [1,2].  
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Embedded Atom Metodu ile; fononlar, sıvı metaller, kristal kusurları, alaşımlar, 

kristallerin yüzey yapıları, yüzey fononları, yüzey tabakalarındaki düzensiz geçişler, 

alaşımların yüzey tabakaları gibi konularda çalışmalar yapılmıştır. 

 

İdeal kristallerin sonlu zorlanma altındaki teorik mekaniksel davranışının tahmini, 

uzun zamandır ilginç konular arasında olmuştur. Born, küçük ve homojen 

deformasyon altında kristal örgünün mekaniksel olarak kararlı kalması ile ilgili 

şartları inceleyerek  “Born kararlılık kriterleri” olarak bilinen matematiksel ifadeler 

geliştirdi [7]. Misra, kübik kristallerin mekaniksel kararlılığı için, iki-cisim 

etkileşmeli potansiyelin özel bir formunu (Mie potansiyeli) kullanmıştır [8]. Daha 

sonra Milstein ve arkadaşları, Morse potansiyeli ile kübik kristallerin kararlılığı için 

aynı kriterleri kullandılar [9,10,11]. Bu konuda çalışan Born ve başka birçok 

araştırıcı, kristal kararlılığının önemini vurguladılar. 

 

İkili-etkileşim potansiyelleri, katıların bulk ve kusur (defect) özelliklerini incelerken 

yaygın olarak kullanılmıştır. Bununla birlikte, ikili-etkileşim potansiyel modeli, 

gerçek metallerdeki serbest elektron enerjisini temsil etmediğinden boşluk-oluşturma 

enerjisi(vacancy formation energy) ve elastik sabitlerinin iyi sonuç vermesi de 

beklenmez. Ayrıca bir kusur olan hacim-belirsizliği de ikili etkileşim potansiyelleri 

ile incelenemez [12,13]. O halde, ikili-etkileşim potansiyellerinin bu eksikliklerini 

azaltan fakat “first-principles” tekniklerden daha etkili olan yeni bir metot ilk kez 

Daw-Baskes tarafından önerildi [12]. Temel fikir yoğunluk-fonksiyoneli teori 

(density-functional theory) sine dayanır [14]. Bu teoriye göre, örgüye küçük bir 

safsızlık atomu yerleştirmek için gerekli enerji, elektron yoğunluğunun orijinini 

düşünmeksizin, yalnızca örgünün belirli bir kenarındaki elektron yoğunluğu ile 

belirlenebilir.   Daw ve Baskes bu modelde toplam enerjiyi, “embedding enerji” ve 

ikili etkileşim potansiyelinin  toplamı olarak alır. Embedding enerji ve ikili etkileşim 

potansiyeli,  deneysel verilere fit ederek elde edilir.  Bu metot basit olmasına karşın 

yüzey, kusur, safsızlık, esneklik gibi metal ve alaşımların birçok özelliğini doğru bir 

şekilde tahmin eder [12].  Uzun-erişimli ve tamamen analitik embedded atom 

metodu (EAM ), kararlılık ve faz geçişleri hesaplarında kullanıldı. Bu modelde 

elektron-yoğunluk fonksiyonu olarak exponansiyel olarak azalan bir fonksiyon 
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seçildi. İki-cisim potansiyeli, Extended Generalized Exponantial Potential (E.G.E.P.) 

fonksiyonuna benzer  bir şekilde EAM  için modifiye edilerek bu çalışmada 

kullanıldı. Embedding enerji için, Banerjea ve Smith tarafından önerilen biçim 

benimsendi [15]. Bu modelin potansiyel parametreleri, saf metalin temel bulk 

özelliklerine (örgü sabiti, kohesif enerji, elastik sabitleri ve boşluk-oluşturma 

enerjisi) fit ederek belirlenir. Burada Embedded-atom potansiyeli, tek eksenli [100] 

yükün sebep olduğu zorlanma altında hipotetik Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb’ nin elastik ve 

teorik kararlılığını hesaplamak için kullanıldı. 

 

Bu çalışmanın ilk aşamasında (2. bölümde) metalik sistemlerin teoriksel kararlılığı 

hakkında bilgi verildi. 3. Bölüm; EAM potansiyeli ile yapılan teorik kararlılık ve faz 

geçişleri konusuna ayrılmıştır.  Bu bölümün esası, belli bir a1 (hücre uzunluğu) 

değeri için sıfır zoru sağlayan a2 parametresini bulmaya ve bu sonuçları kullanarak E 

(iç enerji), σ1 (zor)  ve Bij (elastik modüllerini)  ‘nin hesaplanmasına dayanmaktadır. 

Hesaplar,  iterasyon yöntemi ile yapılmış ve Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb metallerinin ilgili 

grafikleri çizilmiştir. Zor eğrilerinden σ1  ( zor )  in a1 eksenini kestiği yere karşılık 

gelen a1 değerinden bu metallerin f.c.c ve b.c.c fazda iken örgü sabitleri ve bu fazlara 

karşılık gelen enerji ve birim hücre hacimleri tablo halinde verilmiştir. Bij elastik 

modülleri yardımı ile Born kriterlerini sağlayan kararlılık bölgeleri (MKB) 

belirlendi.  

 

4. Bölümde EAM modeline göre f.c.c. metallerinin üçüncü-mertebeden elastik 

sabitleri hesaplandı. 5. Bölümde EAM potansiyeli ile basınç-hacim ilişkisi deneysel 

değerlerle birlikte verildi ve yorumlandı.    
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2. TEORİKSEL KARARLILIK 

 

2.1.Genel Teori 

 

Dış kuvvetin uygulamasıyla homojen şekilde deforme olan basit kübik kristal için iç 

enerji, birim hücre başına iç enerji ile ifade edilebilir. Birim hücre başına enerji, 

sırasıyla birim hücreyi tanımlayan altı bağımsız değişkenin fonksiyonu olarak 

gösterilebilir. 

 
                              (a)                      (b)   

 

 
   (c) 

Şekil 2.1. Bcc ve fcc kristalleri için uygun birim hücreler 
a) Bcc kristali  b) Fcc kristali  c) 1a  eksenine dik zor uygulanmış bcc kristali 
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a i , i=1,2,…,6 birim hücreyi tanımlar, ”0” üst indisi; zorun yokluğunda örgü 

parametrelerinin değerini göstermek için kullanılır.Bu nedenle sıfır zor durumunda 

küp kenarları a 0
1 =a 0

2 =a 0
3 =a 0

,  ve bu kenarlar arasındaki açılar  a 0
4 =a 0

5 =a 0
6 =

2
π   dir. 

Kristale zor uygulandığında örgü deforme olacaktır ve her a 0
i , a i ’ye dönüşecektir. 

Burada birçok genel durumda kenarlar a 1 ≠ a 2 ≠ a 3  ve bu kenarlar arasındaki açılar  

 

a 4 ≠ a 5 ≠ a 6 ≠ 2
π    dir. 

 

İdeal bir kristalin yeterince bozulmasına sebep olan zor için kristal deformasyonu (ve 

bu nedenle birim hücrenin deformasyonu) {a i -a 0
i }, genelde a 0

i  ile kıyaslanmayacak 

kadar küçüktür ve geniş bir deformasyonla ilgili uygun bir ifade kullanmak 

gerekecektir. Aşağıdaki notasyon birim hücre başına enerjiyi ifade etmek için 

kullanılır:  

 

E (a K
1 ,a K

2 ,a K
3 ,a K

4 ,a K
5 ,a K

6 ) = E)
}{ K

ia
                                                             (2.1) 

 

Yani  E)
}{ K

ia
; {a K

i }, i= 1,2,3,…,6 örgü parametrelerinin özel gurubu için 

değerlendirilen birim hücre başına potansiyel enerjidir. 

 

{a K
i } durumunda örgünün dengede olması için atomların karşılıklı potansiyel 

enerjisinden kaynaklanan iç kuvvet ve dış kuvvetler arasındaki kuvvetin dengede 

olması gerekir. {a K
i } durumunda örgü üzerinde F K

i  kuvveti ile temsil edilen 

“genelleştirilmiş kuvvet”: 

 

F K
i =

}{ K
iaia

E
⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂                         i=1,2,…,6                                                           (2.2) 
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dir. 

 

 Burada F K
i , {a K

i } durumunda örgünün küçük bir deformasyonu için yapılan iştir. 

Wδ =∑
=

6

1i

K
i

K
i aF δ . Bu nedenle örneğin; a K

b  kenarı δ a K
b  küçük bir miktar kadar 

uzatılırsa işin artımı, 

 

bb aFW δδ =                                                                                                           (2.3) 

 

olur. Açıkça bu, a b  yönünde baδ  mesafesini geri kalan  a c ve a d  kenarlarıyla  

sınırlanmış birim hücrenin yüzeyine hareket etmek için gerekli iştir. Böylece bb aF ,  

ye paralel yönde ca  ve da  ile tanımlanan birim hücrenin yüzeyine etki eden kuvvete 

eşittir. baδ ’nin (a b  denge değerine göre ölçülen deformasyonu) yukarıdaki 

gösterimde küçük olduğu görülmektedir. Bunun yanı sıra; ( )0
bb aa −   deformasyonu 

veya {a i -a 0
i } deformasyonları (yani 00 =iF         i=1,2,…,6    durumunda örgü 

parametrelerinin denge değerine göre ölçülen  a b  ve diğer ia ) keyfi şekilde büyük 

olabilir. 

 

Birim hücrenin kenarlarının ia   i=1,2,3  ortagonal olduğu özel durum için cb aF , ve 

da ( ba ’ye dikey düzlem) iki kenarı ile tanımlanan düzlem üzerinde temsil edilen 

normal zora bağıntılı olabilir.       
dc

b
b aa

F
−

=σ         Burada b,c,d ; 1,2,3’ün 

permütasyonudur. Bu nedenle kuvvetin denge şartı altında hücre kenarları birbirine 

dik olduğu zaman birim hücrenin yüzü üzerindeki normal zor  

 

}{

1
K
iab

K
d

K
c

K
b a

E
aa ⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂

=σ                                                                                             (2.4) 

 

 Burada b,c,d  ; 1,2,3’ün permütasyonudur. 
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Eş. 2.4; küp kenarlarını ortagonallikten hafif hareket ettiren normal zor K
bσ  ‘yı hala 

temsil eder. Birim hücrenin gerilmesi, E ‘nin türevi ile şu şekilde de gösterilir: 

 

( ) }{321

1
K
iai

KKK
K
i a

E
aaa ⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂

=σ                          i=4,5,6                                                 (2.5) 

 

 Eş. 1.2; iç ve dış kuvvete uygun olarak örgünün dengede olması için gerekli şartları 

verir. Bununla birlikte örgünün kararlı dengede olması için ek sınırlamalar vardır. 

Dış bir kuvvet uygulandığında örgüyü içeren sistemin toplam enerjisi minimumda 

olmalıdır. Diğer bir söyleyişle; {a K
i } altı bileşenleriyle belirlenen örgünün durumu 

kararlı denge durumundan birinde ise {a K
i } durumundan herhangi bir }{ l

ia  

durumuna gitmek için pozitif bir enerji harcaması gerekir. }{ l
ia  ve {a K

i } durumları 

arasındaki iç potansiyel enerjideki fark Taylor serisi açılımı ile ilgili aşağıdaki 

şekilde ifade edilebilir: 

 

( ) ( ) ( )( )K
j

l
j

K
i

l
i

ai j ji

K
i

l
i

ai i
aa aaaa

aa
Eaa

a
EEE

K
i

K
i

K
i

l
i

−−⎟
⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛

∂∂
∂

+−⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂

=− ∑∑∑
= == }{

6

1

6

1

2

}{

6

1
}{ 2

1))       (2.6)                        

 

}{ K
i

l
i aa − Deformasyonları küçük alındığından ikinci mertebeden sonraki terimler 

ihmal edilir. Ne }{ 0
i

l
i aa − , ne de }{ 0

i
K
i aa −  yeterince küçük değildir. Dengenin 

tanımlanması ile ilgili {a K
i } durumunda örgü üzerine etkiyen genelleştirilmiş kuvvet 

}{ K
iaia

E
⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂  olmalıdır. Bu yüzden Eş. 2.6’nın sağ tarafındaki ilk terim; {a K

i } 

durumundan }{ l
ia  durumuna gitmede dış kuvvet tarafından yapılan işe aynı şekilde 

eşit olduğu görülür. Eş. 2.6’nın sağ tarafındaki ikinci terim pozitiftir ve uygunluk için  

 

 K
ij

aji

B
aa

E

K
i

=⎟
⎟
⎠

⎞
⎜
⎜
⎝

⎛

∂∂
∂

0{

                                           (2.7) 
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alabiliriz. 

 

Herhangi bir }{ K
i

l
i aa −  deformasyonu için cebirsel teoreme göre Eş. 2.6’daki çift 

toplam pozitif olacaktır [16]. Bu durum ancak [ ]K
ijB  determinantın tümü pozitifse 

geçerlidir. Böylece kararlı denge oluşması için gerekli şart, ardarda gelen matrislerin 

determinantlarının hepsinin pozitif olmasıdır. 

 

[ ]

⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

=

666564636261

565554535251

464544434241

363534333231

262524232221

161514131211

BBBBBB

BBBBBB

BBBBBB

BBBBBB

BBBBBB

BBBBBB

B

K

K
ij                                    (2.8) 

 

(Uygunluk için [ ] [ ]Kij
K
ij BB = notasyonu kullanılır) 

Eğer bu temel minorların hepsi pozitif değilse bu durumda }{ K
ia için kuvvetler 

dengede demektir. Böylece }{ l
ia için statik bir durum bulunmaktadır. Bu durumda 

}{ l
ia biçim değiştirir. Ancak }{ l

ia  için kuvvetlerin dengesi bulunmayacaktır. Çünkü 

diş kuvvet ( ) }{, K
İai

K
i aEF ∂∂  ya eşitlenmiştir. Halbuki içteki kuvvetler ( ) }{ l

iaiaE ∂∂  ye 

eşit olmalı. Dengesiz iç ve dış kuvvetlerin etkisinden dolayı kristal yapı kırılacaktır.  

 

Yukarıda bulunan formaliteyi bir kristalde uyguladığımızda ilerlemek için bir 

yolumuz da keyfi değişik }{ ia setleri seçmektir [11]. }{ ia  leri sayabilmek , ijB ’ yi 

bulabilmek , ijB ’ nin temel determinantlarını denemek (ve her bir }{ ia  seti için ) ve 

diğerlerinin dengede olup olmadığını denetlemek için Eş. 2.2’deki dış iF  kuvvetleri 

uygulanmalıdır. Eğer bu şekilde ilerlersek bir yüzeyin altı boyutlu bir ia  boşluğunda 

kristalin kırılmasını denetleyebiliriz. Bu yüzey öyle bir şekilde yapılacak ki belli bir 
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ia  değeri yüzeyin bir tarafında bulunacak, diğeri ise dengede olacaktır. Bu durumda 

bir ia  seti (yüzeyi geçtiği an )kristal kırılır.  

 

Gerçekte bilgisayar kullandığımız halde bile böyle bir yüzeyi denetlemek için 

yapılan hesaplamalar gerçekten büyüktür. Bundan dolayı bu yüzeyde bazı noktaları 

bulmak çok dikkat çekicidir. Bu noktalar bir eğrinin üzerinden, yada bir yol 

üzerinden seçilebilir. Altı boyuttaki bir boşluktaki ia  , ki bu eğri dengeli taraftan 

dengesiz tarafa kırılış noktasından geçer. }{ F
ia  setinde kullanacağımız yol ; ia  

yolunu izleyerek direk sınırlamalar koyarak (örnek, hidrostatik basınç bir kristale 

uygulandığında 321 aaa ==  ve 
2654
π

=== aaa  sınırlamaları koyarak bir yol 

bulunabilir ) , yada kullandığımız iF  kuvvetlerini uygulayabiliriz. İki durumda da 

çıkan }{ F
ia  seti ki onda denge kriteri aşınmıştır. }{ ia  ‘lerin setleri belli bir yol 

üzerinde yer alan denge kriterlerini denetleyerek bulunur (onlar belirli zorlamalara 

maruz kalırlar ). 

 

a i  üzerine doğrudan kısıtlamaları yerleştirmek kolaydır, çünkü {a i } seti bir kere 

belirlenince iF  ve ijB  Eş. 2.2 ve 2.7’den hesaplanabilir. Bununla birlikte fiziksel bir 

görüş açısından  iF  üzerine kısıtlamaları yerleştirmek daha kullanışlıdır. Verilen bir 

s
iF  kuvvet seti için “başlangıç set”: }{ s

ia  bilinirse {a i } aşağıda sunulan iterasyon 

işlemini kullanarak bulunabilir. (Uygun bir “başlangıç set” bütün iF = 0 için }{ 0
ia  

setidir.) }{ s
ia Değerlerinin seti kullanılarak ijB  Eş. 2.7’den hesaplanır. 

 

( )( )s
j

K
j

s
i

K
i

i j

s
ij

s
i

K
i

i

s
iaa aaaaBaaFEE s

i
K
i

−−+−+= ∑∑∑
= ==

6

1

6

1

6

1
}{}{ 2

1).())                         (2.9) 

 

{a K
i }’ ya göre türevi alınırsa; 
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( ) ( )⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
−+−+=⎟⎟

⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂

= ∑ ∑
= =

6

1

6

1}{

..
2
1

j j

s
j

K
j

s
ji

s
j

K
j

s
ij

s
i

ai

K
i aaBaaBF

a
EF

K
i

                           (2.10) 

 

jiij BB =   olduğundan 

 

( )s
j

K
j

j

s
ij

s
i

K
i aaBFF −+= ∑

=

.
6

1

                                   i=1,2,…,6                              (2.11) 

 

Böylece denge kuvvetleri uygulanmış }{ s
ia durumu verilmiş oldu. Artık genel bir 

sorun olan alttaki }{ K
ia durumu denge kuvvetleri K

iF  nın Eş. 2.11’de lineer  sisteme 

indirgenerek bulunabilir.  

 

{a K
i } bulunduktan sonra K

ijB  hesaplanabilir. {a K
i } durumunda olmak için yeni bir 

başlangıç noktası alınır ve yeni denge durumunu belirlemek için işlem tekrar edilir. 

Yukarıdaki işlem F
ijB  bulunana kadar (ki kararlılık kriterleri bozulur) tekrar edilir. 

Elbette ki herhangi bir başarılı iterasyon için }{ K
i

l
i aa −  }{ K

ia   ‘ya göre küçük 

olmalıdır. Bununla birlikte }{ s
i

F
i aa −  birkaç iterasyondan sonra nispeten büyük 

olabilir.  

 

2.2. Tek Eksenli Kuvvet Durumu 

 

Şimdi, yukarıdaki formalizmin özel bir uygulaması olarak, 1a  kenarına paralel, küp 

yüzüne düşey uygulanmış tek eksenli bir kuvvet ile bir kübik kristal düşünelim. 

Uygulamalı kesme zorun yokluğunda 54 ,aa  ve 6a  bileşenleri başlangıçtaki 
2
π  

değerini koruyacaklardır. Bir gerilme kuvveti uygulandığında 1a  kenarı uzayacak,  

2a  ve 3a  kenarları kısalacaktır; simetriden dolayı 32 aa =  bağıntısının ettirileceği 

görülür. (Deforme olmuş kristal tetrogonal simetriye sahip olacaktır.)   
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}{ K
ia  Denge durumunda kuvvetin denge şartı sağlanmalıdır. 

 

0
}{

=⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂

K
iaia

E                                         1≠i                                                         (2.12) 

 

K

a

F
a
E

K
i

1
}{1

=⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂                                                                                                      (2.13) 

 

Burada; 

 

 KK aa 32 =                                                                                                                (2.14) 

 

2654
π

=== KKK aaa                                                                                                (2.15) 

  
KF1   uygulanmış kuvvettir ve 1a  yönündeki normal zor basitçe  

 

( )22

1
1 K

K
K

a

F
=σ                                                                                                           (2.16) 

 

olur. 

 

Kristal yapının simetrisinin sonucu olarak Eş .2.12’de özetlenen ifade i=4,5,6 için de 

aynı şekilde sağlanır. Çünkü ( )44 a
E

a
E

−∂
∂

=
∂
∂       v.b. ve i=2 ve i=3 için bu eşitlikler 

birbiriyle aynıdır. Bundan dolayı, Eş. 2.12: 

 

0
}{2

=⎟⎟
⎠

⎞
⎜⎜
⎝

⎛
∂
∂

K
iaa

E                                                                                                         (2.17) 
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ile sağlanacaktır. Bu nedenle bu durumda }{ K
ia  denge durumunu bulma problemi Eş.  

2.13 ve Eş. 2.17’den  Ka1  ve Ka2  yi belirlemeye indirgenir. Bundan başka, kristalin 

özel simetrisi bu durumda ayrıca [ ]ijB   matrisini oldukça basitleştirir ve aşağıdaki 

ilişkiler görülür:  

 

jiij BB =                                                                                                                 (2.18) 

 

0=ijB                 ise                              j=4,5,6     ve        ( ji ≠ )                        (2.19) 

 

2322 BB =             ve      6655 BB =                                                                          (2.20) 

 

Örnek olarak (2.19) eşitliği  

 

( )jiji aa
E

aa
E

−∂∂
∂

=
∂∂

∂ 22

  ,                         j=4,5,6 ve ji ≠                         (2.21) 

 

den gösterilebilir. [ ]ijB  matrisi şu hali alır: 

 

[ ]

⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥
⎥

⎦

⎤

⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢
⎢

⎣

⎡

=

55

55

44

222312

232212

121211

00000

00000

00000

000

000

000

B

B

B

BBB

BBB

BBB

B ij                                      (2.22) 

 

Eğer şu şartlar sağlanırsa yukarıdaki matrisin determinantın temel elemanları pozitif 

olacaktır. 
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055 〉B                                                                                                                      (2.23) 

 

044 〉B                                                                                                                      (2.24) 

 

022 〉B                                                                                                                      (2.25) 

 

0
2223

2322 >
BB

BB
                                                                                                    (2.26) 

 

0

222312

232212

121211

>

BBB

BBB

BBB

                                                                                     (2.27)   

 

Bundan daha ilerideki sadeleştirme, yukarıdaki ilişkilerden merkezi ikili kuvvetlerin 

yaklaşıklığı ile ortaya çıkar. Bu yaklaşıklık KB12  ve  KB23  nın ( ) KKK Baa 55
1

21
−   ve  

( ) KKK Baa 44
1

32
−   ya sırasıyla eşit olduğu andır.( Eş. 2.56 ve Eş. 2.57 görüleceği gibi) . 

Böylece; Eş. 2.23 ve Eş. 2.24 bağıntıları; 

 

012 〉B                                                                                                                      (2.28) 

 

023 〉B                                                                                                                      (2.29) 

 

olur. 

 

Eş. 2.25, Eş. 2.26 ve Eş. 2.29 bağıntılarından; 

 

02322 〉− BB                                                                                                             (2.30) 
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ve Eş. 2.27’den; 

 

( ) ( ) 02 2
12232211 〉−+ BBBB                                                                                      (2.31) 

 

bulunur. 

 

Eş. 2.28- Eş. 2.31 Born kriteri ile ilgili örgünün kararlı denge durumunda olması için 

gerekli ve yeterli şartlardır. Eş. 2.11’den; 

 

( ) ( )sKssKssK aaBaaBFF 2212111111 .2. −+−+=                                                             (2.32) 

 

ve 

 

( ) ( )( )sKsssKsK aaBBaaBF 22232211122 ..0 −++−==                                                      (2.33) 

 

eşitliğinden 

 

( )[ ]( )sKssssK aaBBBaa 1123221222 −+−=−                                                                   (2.34) 

 

Eş. 2.34’ü Eş. 2.32’de yerine koyarsak; 

 

( ) ( )[ ]( )sKsssssK aaBBBBFF 112322
2

121111 2 −+−+=                                                     (2.35) 

 

bulunur. 

 

Bütün 0=s
iF  için 0

21 aaa ss ==  örgü parametrelerinin değerlerini bilmekle 

iterasyon işlemine başlanabilir. s
ijB ’nin değerlerini hesapladıktan sonra, 1a  örgü 

sabiti ( )sK aa 11 −  kadarlık küçük miktar artırılır. Ka2 ’nın değeri ( KF2 =0 için) Eş. 

2.34’den bulunur; KF1  değeri  ( sK aa 11 −  nın artırılmasındaki sonuçlar) Eş. 2.35’den 
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belirlenebilir veya Eş. 2.2’den doğrudan hesaplanabilir. Örgü parametresinin bu yeni 

değerleri için K
ijB  hesaplanır ve 1a ’ın Kl aa 11 −  kadarlık başka bir artımı için işlem 

tekrar edilir. Bu denge bağıntılarından biri bozuluncaya kadar devam ettirilir. 

Kristalin teoriksel kararlılığı (zor) ( )221
FF aF    ve teoriksel max. zorlanma     

( ) 0
1

0
11 aaa F −     dır. 

 

2.3 Atomlar Arası İkili-Etkileşim Modelindeki Nümeriksel Hesaplamalar 

 

Daha önceki bahsimizde }{ ia örgüsünün denge durumunu bulmak için bir genel iF  

kuvvetinin bulunduğu ortamda detayıyla anlatıldı. Bir }{ ia  örgü parametreleri için 

iF , Eş. 2.2 ve ijB , Eş. 2.7’den bu bölümde hesaplanabilir. Bu değerlerin belli bir 

kübik kristal modeli için, atomların çift etkileşim halinde oldukları anlatıldı. Daha 

önce de anlattığımız gibi bu model birçok yazar tarafından kullanıldı. Temel tahmin 

iki atom arası ( )ijrφ  potansiyel enerji fonksiyonunu atomlar arası ijr  uzaklığının 

fonksiyonu olarak yazılabilmesidir. Eğer gerçek değeri gösterecekse her [ ]φ  

potansiyel fonksiyonu bu şartı bulundurmak zorundadır. Bu da Girifalco ve Weizer 

tarafından ayrıntılarıyla anlatılmıştır.[11] 

 

Çift etkileşmeli modelde, örgünün birim hücresinin enerjisi; 

 

( )[ ]∑=
j

aja
ii

rnE
}{}{ 2

1) φ                                                                                          (2.36) 

 

dir. Burada n; birim hücrenin atom sayısıdır ve jr , orijin olarak seçilen j. atoma 

örgüde keyfi bir atomdan olan uzaklıktır. Toplam örgü parametrelerinin }{ ia  özel 

seti için hesaplanır ve j indeksi kristaldeki bütün atomlar üzerindendir. 

 

Düzgün bir deformasyona maruz kalan bcc veya fcc kristalde, kristaldeki orijinden j. 

atoma uzanan jr  vektörü 
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jr  = ∑
=

=
3

1

ˆ
2
1

321

l
iiilll aalr                                                                                        (2.37) 

 

( ) ∑∑
= =

=
3

1

3

1

2 ˆ.ˆ
4
1

321
i j

jijijilll aaaallr                                                                               (2.38) 

 

iâ ; ia  hücre kenarı yönündeki birim vektörüdür ve il  tam sayıdır. Bcc kristali için 

321 ,, lll  ‘ün ya hepsi tek ya da hepsi çifttir. Fcc örgü için 321 lll ++  toplamı çifttir. 

Bu rotasyonda Eş. 2.36; 

 

( )[ ]∑∑∑=
1 2 3

321 }{}{ 2
1)

l l l
allla

ii
rnE φ                                                                             (2.39) 

 

olur ve bu eşitliği diferansiyellersek 

 

( )
iil l l

i a
E

a
r

r
rnF

∂
∂

=
∂
∂

∂
∂

= ∑∑∑
2

2 .
2
1

1 2 3

φ                                                                        (2.40) 

 

( )
( )

( )∑∑∑
⎥
⎥
⎦

⎤

⎢
⎢
⎣

⎡

∂∂
∂

∂
∂

+
∂
∂

∂
∂

∂

∂
=

∂∂
∂

=
1 2 3

22

2

22

22

22

..
2
1

l l l jijiji
ij aa

r
r

r
a
r

a
r

r
rn

aa
EB φφ                           (2.41) 

 

r ise ( )
}{321 ialllr  ortalaması alınarak, türevler ise bir }{ ia seti ve 2r∂

∂φ  ve 
( )22

2

r∂
∂ φ  direk 

iki cismin belli olan potansiyel fonksiyonları kullanılarak bulunmuştur. 
ja

r
∂
∂ 2

 ve 

ji aa
r
∂∂

∂ 22

 ifadeleri Eş. 2.38 ‘de türevi alınarak bulunuyor. Bunlar kullanılarak şu şekli 

alır: 
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[ ]2
3

2
343232

2
2

2
25313162121

2
1

2
1

2 cos2cos2cos2
4
1 alaaallalaaallaaallalr +++++=  (2.42) 

                                                                                                                                

Böylece örnek olarak Eş. 2.40 ve Eş. 2.41’deki türev ifadeleri şunlardır: 

 

[ ]533162211
2

1
1

2

coscos
2
1 aallaallal

a
r

++=
∂
∂                                                            (2.43) 

 

43232
4

2

sin
2
1 aaall

a
r

−=
∂
∂                                                                                        (2.44) 

 

2
12

1

22

2
1 l

a
r

=
∂
∂                                                                                                            (2.45) 

 

432322
4

22

cos
2
1 aaall

a
r

−=
∂
∂                                                                                      (2.46) 

 

621
21

22

cos
2
1 all

aa
r

=
∂∂

∂                                                                                             (2.47) 

 

5331
51

22

sin
2
1 aall

aa
r

−=
∂∂

∂                                                                                        (2.48) 

 

0
41

22

=
∂∂

∂
aa

r                                                                                                             (2.49) 

 

0
54

22

=
∂∂

∂
aa

r                                                                                                             (2.50) 
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 1a  eksenine paralel uygulamalı tek eksenli gerilme zorunun özel durumu için            

( 32 aa =    ve   
2654
π

=== aaa    )  yukarıdaki eşitlikte cosinüsler sıfırdır ve 

sinüsler birdir. Bu durumda iF   ve ijB ;  

 

∑ ∂
∂

=
321

2
2

14
1

lll
ii r

lnaF φ        ,      i=1,2,3                                                                    (2.51) 

 

( ) 2
2

122

2
4

1
2
111

321321
4
1

8
1

r
ln

r
lnaB

llllll ∂
∂

+
∂

∂
= ∑∑ φφ                                                                 (2.52) 

 

( )22

2
2
2

2
12112

321
8
1

r
llanaB

lll ∂

∂
= ∑ φ                                                                                   (2.53) 

 

( ) ( )
( )22

2
2
3

2
2

2
3244

321
8
1

r
rllaanB

lll ∂

∂
= ∑ φ                                                                             (2.54) 

 

Yukarıdaki eşitliklerde alt indisleri değiştirerek ijB  ler bulunabilir. Örneğin, 22B ’yi 

bulmak için Eş. 2.52’de 1a  ve 1l  ; 2a  ve 2l  ile değiştirilir. Eş. 2.53’de 23B  için 1a  

ve 1l  ; 3a  ve 3l  ile değiştirilir; ve 6655 BB =  ise Eş. 2.54’de 3a ve 3l , 1a  ve 1l  ile 

değiştirilir. Merkezi ikili etkileşim kuvvetlerinin kullanılması sonucu 

 

233244 BaaB =                                                                                                         (2.55) 

 

122155 BaaB =                                                                                                         (2.56) 

 

bulunur. Bu da ardı ardına örgü toplamlarına kıyaslanarak ispatlanabilir. Herhangi 

bir örgü toplamı 1l ’i içeren denklemin üssü bir tek sayı olduğunda denklem sıfıra eşit 

oluyor. Böylece terimler bunun gibi     0
321

232216 =
∂
∂

−= ∑
lll r

llanaF φ        olur [11]. 
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3. EMBEDDED- ATOM METOD İLE YAPISAL FAZ  DÖNÜŞÜMLERİ VE  

    ELASTİK KARARLILIK 

 

3.1.Embedded – Atom Metodu 

 

Metalik sistemler için, bulk termodinamik verilere deneysel olarak fit edilerek ya da 

pseudopotansiyel teorileri kullanarak türetilen ikili etkileşim potansiyellerini 

kullanmak geleneksel bir yaklaşımdır. Fakat basit iki cisim potansiyelleri yetersizdir. 

Çünkü boşluk oluşturma enerjisi (unrelaxed vacancy formation energy) kohesif 

enerji ile aynıdır ve Cauchy basıncı C12 – C44 sıfırdır (yani C12 = C44). Bu şartların 

hiçbiri gerçek katılarda geçerli değildir. Bu yetersizlik sistemin hacmine bağlı bir 

enerji terimi eklenmesiyle düzeltilebilir. Metal, elektron gazı ile etkileşen iyon olarak 

görülebildiği için, hacme bağlı enerji terimi fiziksel bir temele sahip olur. Böylece 

elektron yoğunluğu, kristalin hacmine bağlı olur. 

 

Embedded – atom metodu (EAM) olarak adlandırılan yeni bir metot, Sandia Ulusal 

laboratuarında çalışan araştırıcılar tarafından geliştirildi [13,17]. EAM, Stott ve 

Zaremba tarafından türetilen “density-functional theory” yaklaşımlarına dayanır [6].  

Bu teoriye göre, örgüye küçük bir safsızlık atomu yerleştirmek için gerekli enerji, 

yalnızca örgünün belirli bir kenarındaki elektron yoğunluğunun fonksiyonu olarak 

alınır. Puska ve arkadaşları bu fonksiyonu, sabit elektron yoğunluğu formülünü 

kullanarak birçok hafif atom için hesapladılar [14].  Daw ve Baskes bu fikri iki-cisim 

merkezi etkileşme potansiyelini dahil ederek, atomik konumlarda değişimlere izin 

veren genel örgü modeline genişlettiler. Model, deneysel verilerle oldukça uyum 

göstermektedir. 

 

Embedded Atom Metodu (EAM): Metalik sistemlerinin toplam enerjilerinin 

hesaplanmasında, ikili etkileşim potansiyeli ve yoğunluk fonksiyonunun işlemlere 

katılması nedeniyle önemli bir metottur. Embedded Atom Metodu (EAM) açıklamak 

için metalik sistemlerde, bir atomun enerjisini, içerisinde bulunduğu elektron gazına 

bağlı olarak, embedding enerjiden başlamak gerekir. 
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Modelin sonuçlarının elde edilmesinde daha çok atomlar arası potansiyelden 

yararlanılarak hesaplamalar yapılmakta, model alaşımlara uygulandığında birçok 

atom etkileşmeleri toplam enerji ifadesinin elde edilmesinde önemli olmaktadır. 

 

Atomların dinamiğini inceleme, birçok fiziksel özelliklerin açıklanmasında, 

anlaşılmayan konuların belirlenmesi için bir çözüm yolu olmakta ve kristal yapının 

yeniden düzenlenmesinin metodlara bağlanması nedeniyle önem taşımaktadır. 

Klasik fizik tanımına göre özellikle yüksek sıcaklıklarda atomların hareketlerinin 

Newton ‘un hareket denklemlerine uygun olduğu, fiziksel olarak tanımlanamayan 

niceliklerin açıklanmasında, mevcut problemin elde edilen sonuçlarından; atomlar 

arası etkileşmeleri ve kuvvetlerin etkili olduğu andaki birkaç zamanı tayin edebilme 

gibi işlemleri yapabiliriz. 

 

Toplam enerji, maddelerin yoğunlaştırılması ile (katı veya sıvı) atomik dizilişlerin 

her biri için ayrı ayrı hesaplanabilir, bunun için Schrödinger hareket denklemleri 

kullanılır. 

 

Atom çekirdeği ve elektronlar arasında bilinen bir elektrostatik etkileşmeyi, yüzey 

potansiyel enerjisini, atomlardaki genişleme (evolution) zamanını belirleyerek, 

Newton’un hareket denklemleri ile çözmek görünüşte zor bir problemdir, toplam 

enerjiyi; 

i - Elektron – Elektron etkileşmesi 

ii - Bölgesel elektron yoğunluğu yaklaşımı (LDA) 

iii – Yoğunluk fonksiyoneli 

teorilerinden birisini kullanarak hesaplamak mümkündür. 

 

Genel olarak ikili etkileşim potansiyelini kullanarak atomlar arası etkileşmeleri 

tanımlamak uygun olmaktadır. Metalik sistemler için ikili etkileşim potansiyeli sanki 

potansiyel teorisinden “Pseudopotential Theory (PT)” yararlanılarak bulunur. 
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Yarı iletkenlerde ve metallerin atomlar arası etkileşmelerinde birçok yeni metod 

geliştirilmiş, genel olarak bu metodların tümü birçok atom etkileşmeleri üzerine 

kurulmuştur. 

 

3.2. Potansiyel Formu 

 

Gerçekte EAM, toplam enerjiye N-cisim etkileşmelerinin sonsuz serisini dahil eder. 

EAM modelinde, N atomlu bir sistemin toplam etkileşme enerjisi, çevre atomların 

oluşturduğu homojen elektron gazının içine bu N atomu gömmek için gerekli enerji 

ile, iki- cisim etkileşmelerinin toplamı olarak tanımlanır. Böylece bu toplam enerji, 

 

∑ ∑
>

+=
i ji

ijiitop rFE )()( φρ                                (3.1) 

 

Olarak ifade edilebilir [18]. Burada, Etop,  toplam iç enerjidir. ρi bütün diğer 

atomlarla ilgili i. atomdaki çokluk(host) elektron yoğunluğudur. f(rij) merkezden olan 

uzaklığın fonksiyonu olarak j. atomun elektron yoğunluğudur. rij  , i ve j atom çiftleri   

arasındaki uzaklıktır. φ(rij) , i ve j atomları arasındaki merkezi iki- cisim 

potansiyelidir. Böylece çokluk elektron yoğunluğu, lineer üst-üste binme ilkesine, 

ayrı ayrı atomların elektron yoğunluklarının toplamı olarak yazılabilir. Yani, 

 

 ∑
≠

=
)(

)(
ij

iji rfρ                               (3.2) 

 

dir. Fi(ρi), ρi elektron yoğunluğundaki i.atomu yerleştirmek için gerekli embedding 

enerjidir. Embedding enerji, bir atom ile bütün diğer atomlar tarafından oluşturulan 

lokal elektron gazının etkileşmesini temsil ettiği için katının kohesif enerjisidir. Örgü 

hesaplarında EAM kullanmak için  f, F, ve φ fonksiyonları her atom için belirlenmesi 

gerekir. Atomik elektron yoğunlukları, kuantum mekanik yaklaşımlar içeren Hartree-

Fock teorisine göre; 
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yazılır [19]. Burada k = s, p, d … şeklinde elektronik kabukları temsil eder. n ve ns 

sırasıyla valans elektronu sayısı ve dış kabuktaki s elektronları sayısı olmak üzere, 

atomik elektron yoğunluğu: 

 

)()()()( rnnrnr a
ks

a
ss

a ρρρ −+=                      k=d,p…                                         (3.4) 

 

şeklinde ifade edilir.[19] 

 

Embedding fonksiyonu F(ρ), saf metallerde kullanıldığı gibi alaşımlarda da 

atomların enerjisini hesaplamak için ilke olarak kullanılabilir. Fakat bu durumda 

embedding enerji, yalnızca denge durumundan ziyade çokluk elektron yoğunluğunun 

geniş bir bölgesi üzerinden belirlenmelidir.  

 

Banerjea ve Smith, çokluk elektron yoğunluğunu temsil etmek için basit 

exponansiyel fonksiyon kullandılar [15]. J. Cai ve Y.Y. Ye atomik elektron 

yoğunluğunu aşağıdaki exponansiyel formda kullandı [20]: 

 

)]([)( ee rrfrf −−= α  .                            (3.5) 

 

Burada fe  ayar (sacaling) sabiti,  re  denge durumunda en yakın komşu uzaklığı ve α 

belirlenmesi gereken ayarlanabilir bir parametredir. Bu modelde embedding 

fonksiyonu, pozitif bir eğime sahip olacak şekilde elde seçilmelidir. Bu çalışmada 

embedding fonksiyonu olarak, Banerjea ve Smith tarafından önerilen aşağıdaki 

fonksiyon  alındı [15]. 
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Fakat, Banerjea ve Smith ’in önerdiği F(ρ) formülüne J. Cai ve Y.Y. Ye tarafından   

lineer bir terim (Eş. 3.6’in solundaki ikinci terim)  eklendi [20]. Bu çalışmada 

kohesif enerjiye uzun-erişimli katkıyı dahil eden basit ve tamamen analitik EAM tipi 

potansiyel modeli kullanılmıştır. 

 

Bu çalışmada, EAM modelindeki ikili- etkileşim potansiyeli olarak E.G.E.P.  

fonksiyonuna benzeyen aşağıdaki fonksiyonu kullandık.  
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Böylece, denge durumundan uzaktaki özellikleri daha iyi tanımlayan bir EAM 

fonksiyon setini elde ettiğimize inanıyoruz. Eş. 3.6’e geri dönersek, ρe denge 

durumundaki çokluk elektron yoğunluğunu temsil eder. F0 ve n iki sabittir.  
f

vc EEF −=0  ve n=0.5 alındı. Burada Ec kohesif enerji , f
vE  boşluk oluşturma 

enrjisi (vacancy formation enerji) dir. Fo ve n’nin bu seçimi herhangi bir fiziksel 

düşünceye göre değil uygunluk için kullanılmıştır. Geriye kalan D1,D2 α, β  ve Eş. 

3.5’ deki fe parametresi saf elementler için belirlenmesi gereken 5 tane parametredir. 

Yalnızca Eş. 3.6’da görünen elektron yoğunlukları oranından dolayı fe ayar çarpanı 

saf elementler için modelden elenir. Genelliği bozmadan, saf metaller için fe 1 olarak 

alınabilir. Fakat alaşım sistemleri için fe,  alaşımın özellikleri ile belirlenmelidir. 

  

Artık F(ρ) , f(r) ve φ(r )’nin özelleştirilmiş fonksiyonal biçimlerine sahibiz. Şimdi 

parametrelerin belirlenmesi için fit metodunu kullanabiliriz. D1, D2, α ve β  

parametreleri, hesaplanan ve deneysel termodinamik data arasındaki standart sapma 

(root-square deviation) χrmx’ı minimum yaparak belirlenir.  

 

Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb metalleri için deneysel veri, üç elastik sabitleri (C11, C12 ve C44), 

boşluk oluşturma enerjisi  ( f
vE ), denge örgü sabiti (ao) ve kohesif enerji (Ec)’den 
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ibarettir. Fit işleminde ve EAM ile yaptığımız kararlılık hesaplarında rkes=1.65ao 

olarak alındı. Parametrizede kullanılan deneysel verilerle birlikte fit sonuçları ve 

potansiyel parametreleri Çizelge 3.1.’de verildi. 

 

Çizelge 3.1. Fit işleminde kullanılan metal özellikleri ve parametrize sonuçları 
        a:[31], b:[32], c:[33],  d:[34], e:[35].  
              

 Ir Sr Ca Pb Rh 

                        

)( 0
0 Aa  

(m=2,n=0 

3,840 

3,839a 

(m=5,n=0.1)

6,050 

6,085a 

(m=6,n=0.2)

5,517 

5,582a 

(m=6,n=0.2) 

4,899 

4,950a 

(m=5,n=0.2) 

3,746 

3,804a 

 

Ec(eV) 

     6,936 

6,94a 

1,70 

1,72a 

1,82 

1,84a 

2,029 

2,030a 

      5,76 

      5,75a 

 

C11(erg/cm3) 

599,38 

599,41b 

15,28 

15,3b 

     0,280 

0,278b 

0,494 

0,488b 

422,0 

422,0b 

 

C12(erg/cm3) 

255,87 

255,82b 

10,32 

10,3b 

     0,178 

0,182b 

0,405 

0,414b 

191,94 

192,0b 

 

C44(erg/cm3) 

268,76 

268,80b 

9,95 

9,9b 

0,158 

0,163b 

0,148 

0,148b 

194,16 

194,0b 

 

f
vE (eV) 

1,794 

1,80c 

0,662 

0,66d 

      0,615 

0,61e 

0,595 

0,580d 

1,905 

1,90d 

 

Potansiyel Parametreleri 

( ) 10 −Aα  

β  

1,10075 

8,43940 

0,96799 

3,20567 

0,95468 

3,21758 

3,41539 

3,16860 

1,53740 

4,15840 
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Çizelge 3.1. (Devam) Fit işleminde kullanılan metal özellikleri ve parametrize      
         sonuçları a:[31], b:[32], c:[33],  d:[34], e:[35]. 
 

D1(eV) 

    D2(eV) 

0,31644 

   0,17470 

0,12554 

   0,67880 

0,17342 

   1,50171 

0,06053 

   0,16358 

0,49840 

   3,61190 

 

Çizelge 3.1.’den görüldüğü gibi örgü sabiti ve kohesif enerji için uyum çok iyidir. 

Deneysel değerler ve hesaplanan sonuçlar bütün metaller için tamamen uyumludur. 

Boşluk oluşturma enerjisi ( f
vE ) için de uyum oldukça iyidir. 

 

Çalıştığımız 5 tane fcc metal için (Ir, Sr, Ca, Rh ve Pb) Şekil 3.1.a’da embedded 

atom potansiyelindeki ikili etkileşim potansiyeli  φ (r )’nin r/re ile değişimleri 

gösterilmiştir. Şekil 3.1.(b), embedding enerjinin ρ/ρe ile değişimini göstermektedir. 

Şekilde görüldüğü gibi, iki-cisim potansiyeli uzun erişim etkileşmelerini içerir ve bu 

modelde embedding enerjinin biçiminin genel karakteri “first principles”  

hesaplarında olan ile aynıdır [6,14]. Öyle ki,  embedding enerjide bir minimum  

gözlenir ve daha sonra çokluk elektron  yoğunluğu ρ ile  monoton olarak artar. Diğer 

bir söyleyişle embedding enerji,  mevcut potansiyel modelinde beklenildiği gibi 

pozitif bir eğime sahiptir. 

 

Baskes yöne bağlı ilişkiyi (açısal kuvvet) dahil etmek için en-yakın komşuluk EAM 

modelini genişletti, fakat model oldukça karmaşıktır [26]. Bu modelde EAM modeli 

basittir ve uzun- erişimli kuvveti de içerir. 
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Şekil 3.1. a) EAM için iki cisim potansiyeli. b)EAM için Embedding Enerji 
 

Genellikle, bilgisayar simulasyonlarında, atomik koordinatlara göre potansiyel 

fonksiyonu ve birinci türevi sistemin bütün geometrisinde sürekli olmalıdır. Bu 

durum, atomik elektron yoğunluğu f(r ),  ikili etkileşim potansiyeli φ(r) ve bunların 

ρ/ρe 

Rh 

Sr 
Ca 

Pb 
Ir 
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birinci türevleri olan f′(r ) ve φ′(r) nin kesilme (cutoff) fonksiyonu kullanarak bu 

uzaklıkta,  düzgün bir şekilde sıfıra gitmesi sağlanarak elde edilir. Biz yalnızca uzun- 

erişim etkileşmelerini düşündük. Beşinci ve altıncı komşulukların arasına düşen 

rkes=1.65ao’ı kesilme mesafesi olarak alındığında, 5 metal için de beşinci 

komşuluktaki enerjinin toplam enerjiye oranı %0,05 ‘den daha küçüktür. Böylece biz  

%0.05 lik hata içinde potansiyelin düzgün bir şekilde sıfıra gittiğine inanıyoruz. 
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Şekil 3.2. Ir için komşuluk mesafesinin fonksiyonu olarak toplam enerji 

 

Ir’un toplam enerjisi, en yakın komşuluk mesafesinin fonksiyonu olarak Şekil 3.2.’de 

görüldüğü gibi toplam enerji beşinci komşuluktan itibaren sabitleşmektedir. 

 

3.3  Elastik Kararlılık İçin Born Kriterleri  

 

Kristalin termodinamik olarak kararlı olması için gerekli şartlar, kristalin keyfi fakat 

küçük homojen deformasyon altında mekaniksel olarak (veya elastik olarak) kararlı 

olmasıdır. Bu şartlar Born kriterleri olarak bilinir [7]. Bu kriterler kullanılarak, kübik 

örgünün teoriksel kararlılığı ve elastik kararsızlığı (instability) incelenebilir.  
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Bilindiği gibi [100] yönünde bir dış kuvvetin uygulanması ile  kübik örgü homojen 

şekilde deforme olduğu zaman,  kararlılık {ai, i=1,2,...6}  değişkenleri  ile belirlenir. 

Burada a1, a2, a3 kübik örgünün birim hücresinin üç kenarının uzunluğu, a4, a5 ve a6 

ise bu kenarlar arasındaki açıdır. Elastik karalılık için gerekli şartlar 
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                          (3.8) 

 

olarak yazılabilir. Burada Cij elastik sabitlerini temsil eder. Born ve Milstein elastik 

sabitlerini ikili etkileşim potansiyeli ile tanımladılar [7,9,11]. Bu çalışmada,  atomlar 

arasındaki etkileşme için EAM potansiyelini kullanıyoruz. 

 

ai boyunca uygulanan stres: 
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dir [27]. Burada n, birim hücre başına atom sayısıdır ve b.c.c.  için 2, f.c.c. için 4 tür. 

V atom başına son durumdaki hacimdir. EAM’de, E toplam enerji Eş. 3.1. olmak 

üzere  
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  alınmıştır. 

 

Orijindeki atom ve l. atomunu birbirine bağlayan vektör; 
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olarak yazılabilir. Burada l1, l2 ve l3 atom koordinatlardır. Yük altındaki kristal için 

birim hücrenin kenarlarını belirleyen vektör a1, a2 ve a3 aynı zamanda kristal yapıyı 

belirler.  Pratikte bilgisayar algoritması l1, l2 ve l3 ‘ün setini uygun yapı ve yükleme 

modu altında seçer. [100] yükü altında f.c.c.  kristal için l1+l2+l3 toplamı çifttir. Eş. 

3.11 den, 
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yazılabilir. Böylece i=1, 2  veya  3 için,  2
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  ve a4=a5=a6=90° olduğundan 
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olur. Buradan zor (stress) 

 

⎭
⎬
⎫

⎩
⎨
⎧ ′+′′= ∑∑ φσ 22

2
1

2 ii
kj

i
i lflF

aa
na

                                    (3.14) 

 

 olur.  a1 boyunca uygulanan zor  ise 
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dir. Böylece σ1 zoru Eş. 3.15’den faydalanarak hesaplanır. Yüklemenin her 

aşamasında ( yani örgü parametresinin seçilen her değeri için)  iterasyon süreci, a2 ve 

a3’ün değerini belirlemek için kullanılır ve gerekli sayısal doğruluk sınırı içinde,  
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E

 şartı sağlanarak bulunur.  Bu şekilde hesaplanan örgü 

parametrelerinin değerleri kullanılarak a1 örgü parametresinin fonksiyonu olarak Eş. 
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3.1’den toplam enerji, Eş.3.15’den zor hesaplandı ve Şekil 3.3. – Şekil 3.7. arasında 

gösterildi. Bu hesaplamalarda enerji ve ilk iki türevi sürekli olmalıdır, öyleki 

kesilme( cut-off) mesafesi rkes’de bunların değerleri sıfır olmalıdır veya en azından 

sıfıra yaklaşmalıdır. Bu bölümde uzun-erişimli kuvvet düşünüldüğü için, bu şartlar 

sağlanır. Enerji eğrileri,  daire ve kare ile belirlenmiş noktalara sahiptir. Daire ile 

gösterilen nokta ilk minimuma karşılık gelir, kare ile gösterilen nokta ise, ikinci 

mertebe türevin a1’e göre işaret değiştirdiği büküm noktasındaki enerjiye karşılık 

gelir. Daire ile gösterilen nokta f.c.c. yapının başlangıç denge durumunu, kare ise, 

stres uygulanmamış durumda b.c.c. fazı gösterir. Çünkü bu durumda a1 = (a2=a3) / 

2  dir (Bilindiği gibi kristal b.c.c. durumda olduğu zaman f.c.t. tanımındaki örgü 

parametresi a1=a2/ 2 bağıntısını sağlar).  Aynı faz değişikleri stres eğrilerinde de 

kare ve daire ile gösterilmiştir. Hesapladığımız bütün metaller için enerji eğrilerinden 

görüleceği gibi, f.c.c. faz kararlı olarak tahmin edilir. Buna rağmen b.c.c. faz kararsız 

(unstable) olmaktadır.  

 

 
                                                              (a)  
Şekil 3.3. a) Ca için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi. b) Ca için                
                 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
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                                                                (b) 

Şekil 3.3. (Devam)  a) Ca için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi.  
                b) Ca için 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
 

 
                                                              (a)  

Şekil 3.4. a) Ir için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi. b) Ir için                
                 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
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                                                            (b) 

Şekil 3.4. (Devam) a) Ir için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi.  
                b)  Ir için 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
 

 
                                                                 (a)  

Şekil 3.5. a) Pb için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi. b) Pb için                
                 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
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                                                                   (b) 

Şekil 3.5. (Devam) a) Pb için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi.  
                b) Pb için 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
 

 
                                                            (a)  

Şekil 3.6. a) Sr için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi. b) Sr için                
                 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
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                                                              (b) 

Şekil 3.6. (Devam) a) Sr için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi.  
                b) Sr için 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
 

 
                                                                (a)  

Şekil 3.7. a) Rh için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi. b) Rh için                
                 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
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                                                      (b) 

Şekil 3.7. (Devam) a) Rh için a1  ‘in fonksiyonu olarak toplam enerjinin değişimi.  
                b) Rh için 1a ’in fonksiyonu olarak zorun değişimi 
 

Şekil 3.3-Şekil 3.7.b’de gösterilen zor eğrilerinden zorun ilk olarak pozitiften 

negatife geçtiği yerden σ1’in sıfır olduğu (kare ile gösterilen nokta) a1 değeri  abcc , 

ikinci kez negatiften pozitife geçtiği yerden  σ1’in sıfır olduğu a1 değeri (daire ile 

gösterilen nokta) afcc olarak hesaplanmıştır.  abcc ve afcc ye karşılık gelen birim hücre 

hacimleri Vbcc ve Vfcc ve enerji değerleri Ebcc ve Efcc hesaplandı. Ayrıca f.c.c. ve b.c.c. 

fazdaki enerjiler arasındaki fark Efcc-Ebcc hesaplandı ve sonuçlar Çizelge 3.2.’de 

gösterildi. Çizelgede * ile gösterilen üçüncü bölümde deneysel değerleri 

göstermektedir. Çizelge 3.2.’den görüldüğü gibi EAM modelinden hesapladığımız 

afcc örgü sabiti ve E fcc  enerji ifadesi, deneysel değerlerle yaklaşık aynı çıkmıştır. Bu 

uyum, embedded-atom metodunun çok cisim etkileşmelerini hesaba katmasından 

kaynaklanmaktadır. 

 

Çizelge 3.2. EAM ile b.c.c. ve f.c.c. fazdaki teorik örgü sabiti, atomik hacim,  
                     enerji ve enerji farkları ( *:Deney [28], [29], [31] ) 
 
 
Metal 

abcc 
  (A0) 

Vbcc 
    (A0)3 

Ebcc 
(10-12 erg) 

afcc 
   (A0) 

Vfcc 
  (A0)3

Efcc 
(10-12erg) 

Efcc-Ebcc 
(10-12erg) 
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Çizelge 3.2. (Devam) EAM ile b.c.c. ve f.c.c. fazdaki teorik örgü sabiti, atomik             
         hacim, enerji ve enerji farkları ( *:Deney [28], [29], [31] ) 
 

Ir 3,1313 
 

15,3512 
 

-10,0747
 

3,8401 
3,8389* 

14,1568 
 

-10,9826 
-11,104* 

-0,9079 
 

Sr 
 

4,9333 
 

60,0319 
 

-2,0322 
 

6,0500 
6,0849* 

55,3612 
 

-2,3586 
-2,752* 

-0,3264 
 

Ca 
 

4,4996 
 

45,5503 
 

-2,2659 
 

5,5171 
5,5820* 

41,9829 
 

-2,8072 
-2,944* 

-0,5413 
 

Pb 
 

3,9777 
 

31,4677 
 

-2,9663 
 

4,8999 
4,9500* 

29,4104 
 

-3,1469 
-3,248* 

-0,1806 
 

Rh 
 

3,0509 
 

14,1988 
 

-8,3137 
 

3,7461 
3,8044* 

13,1425 
 

-9,7524 
-9,200* 

-1,4387 
 

 

B.c.c. fazın kararlı olup olmadığını görmek için, elastik modüllerinin a1’in 

fonksiyonu olarak grafiği çizilir, karalılık kriterlerinin sağlandığı bölgede b.c.c. 

fazdaki örgü sabitinin olup olmadığına bakılır. Elastik modülü kararlılık kriterlerinin 

özünü oluşturur. Yük altındaki potansiyel için elastik modülü, geometrik 

parametreler veya zorlanma (strain) değişkenleri qr’nin uygun seçimine göre iç 

enerji’nin ikinci türevi ile tanımlanır: 
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Buradan EAM için Cij’ler daha açıkça 
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şeklinde yazılabilir. Buna göre Eş. 3.17 ve Eş. 3.12’ye göre Cij  modülleri, 
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olur. Kısaltmak amacı ile  

 
2
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2
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2

12232211 2)( CCCCC b −++=                                     (3.25) 

 

olarak yazılabilir.  Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb  için  C22, C23, C44, C55 , Ca ve Cb , a1’in 

fonksiyonu olarak Şekil 3.8- Şekil 3.12 arasında verildi.   
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Şekil 3.8. Keyfi birimlerde Ca için Cij elastik modüllerinin a1 ile değişimi 

 

 
Şekil 3.9. Keyfi birimlerde Ir için Cij elastik modüllerinin a1 ile değişimi 

 

 

 

 



 40

 
Şekil 3.10. Keyfi birimlerde Pb için Cij elastik modüllerinin a1 ile değişimi 

 

 
Şekil 3.11. Keyfi birimlerde Sr için Cij elastik modüllerinin a1 ile değişimi 
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           1a (A) 

Şekil 3.12. Keyfi birimlerde Rh için Cij elastik modüllerinin a1 ile değişimi 

 

EAM ile hesapladığımız Cij elastik modülündeki Ca>0 ve Cb>0 kararlılık kriterlerinin 

bozulduğu a1 ve a2=a3 hücre uzunluklarının değerleri ve bu noktadaki σ1 zor değeri 

(teoriksel kararlılık) Çizelge 3.3.’de verildi. 

 

Çizelge 3.3. EAM   ile,   sıkışma  ve   gerilme   durumunda,   kararsızlığın   başlangıç                       
noktasındaki a1,a2(=a3) hücre uzunluklarının değeri(MKB) ve bu              
noktalardaki σ1  zor değerleri(teorik kararlılık) [22]  

 
     
                                                                    

MKB 
Gerilme Bozulması                

 Ca                               

Sıkışma Bozulması    

Cb 

Metal 

 

a1(A0) a2(A0) σ1(GPa)     a1(A0)     a2(A0) σ1(GPa) 

Ir 4,089 

 

3,808 

 

0,851 

 

3,664 

 

3,948 

 

-0,702 

 

Sr 6,412 

 

6,008 

 

0,075 

 

5,802 

 

6,207 

 

-0,063 
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Çizelge 3.3. (Devam)  EAM  ile,   sıkışma   ve   gerilme    durumunda,    kararsızlığın                      
başlangıç noktasındaki a1,a2(=a3) hücre uzunluklarının değeri(MKB) ve 
bu noktalardaki σ1  zor değerleri(teorik kararlılık) [22]  

 
  Ca 5,835 

 

5,481 

 

0,165 

 

5,302 

 

5,655 

 

-0,142 

 

  Pb 5,218 

 

4,851 

 

0,076 

 

4,658 

 

  5,054 -0,054 

 

 Rh 4,018 

 

3,714 

 

   1,299 3,559 

 

3,863 

 

-1,050 

 

 

Çizelge 3.2. ve Çizelge 3.3.’ü örnek olarak Ir için yorumlarsak,  gerilme durumunda 

örgü parametresi a1 4.089A’dan daha büyük olduğunda Ca= 2
23

2
22 CC −    ilk olarak 

negatif olmakta,  sıkışma durumunda a1 3.664A’dan daha küçük olduğu zaman 

Cb= 02)( 2
12232211 >−+ CCCC  ilk olarak bozulmaktadır. [100] yönündeki yük 

altında kristalin elastik kararlılık şartları uygulandığında EAM’ye göre elastik 

kararlılık bölgesi 3.664A- 4.089A aralıklı örgü parametresinin değişim aralığına 

karşılık gelir. Bu sonuçlara göre EAM hesaplarındaki MKB-I aralığı daha geniştir. 

F.c.c. faz MKB-I’e düşer, b.c.c. faz ise kararlılık bölgesine düşmez. Böylece 

mekaniksel kararlılık bakış açısından,  f.c.c faz kararlıdır fakat b.c.c. faz EAM için 

kararlı değildir. Bizim kullandığımız EAM modelinde hesapladığımız bütün metaller 

için enerji eğrilerine f.c.c. faz birinci minimuma, b.c.c. faz enerjinin yerel 

maksimumunda,  f.c.t. faz ise ikinci minimuma karşılık gelir. Böylece f.c.c. ve f.c.t. 

faz kararlı iken b.c.c. faz kararsız olur. Aynı durum,  elastik modülü hesaplarından da 

görülmektedir.  

 

Born’a göre teorik kararlılık,  deforme olmuş kristal elastik kararlılık sınırlarında 

kaldığında, stresin maksimum değeri olarak tanımlanır. Sayısal sonuçlar 

özetlenmiştir.  Stresin küçük artımı aşağıdaki formülle ifade edilebilir [9, 11]: 

 

12322
2

12111 )]/()2[( aCCCC ∆+−=∆σ                          (3.26) 
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Burada ∆a1,  a1 örgü parametresindeki küçük artımı gösterir. Yukarıdaki bağıntıdan  

σ1’in, Eş 3.26’deki gibi elastik modüllerine bağlı olarak hesaplanabileceğini gösterir. 

Elastik modülü’nün a1 ile değişimi eğrilerinden görüldüğü gibi,  teorik kararlılık Ca   

‘nın sıfır olduğu duruma karşılık gelir. Böylece teorik kararlılık tam olarak ikili 

etkileşim potansiyeli veya çok cisim potansiyeli ile hesaplanan C11, C22, C12 ve C23 

değerlerine sadece bağlıdır. 
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4. EMBEDDED- ATOM  METODUNA GÖRE ÜÇÜNCÜ- MERTEBEDEN        

    ELASTİK SABİTLERİ 

 

Bu bölümde, EAM tekniği ile bazı f.c.c. metallerin üçüncü mertebe elastik sabitleri 

hesaplanmıştır. Kübik simetrili kristal için 6 tane bağımsız üçüncü mertebe elastik 

sabiti vardır. Bunlar ;  C111, C112, C123, C144, C166 ve C456 dır.  

 

 EAM modelinde ikinci- ve üçüncü- mertebe elastik sabitler,  Chantasiriwan ve 

Milstein’i izleyerek  
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şeklinde yazılabilir [30]. Burada (′)  üstleri sırasıyla F ve f fonksiyonlarının  ρ ve 

r’ye göre türevlerini temsil eder. Buradan kübik simetrili kristal için, 6 bağımsız 

üçüncü mertebe elastik sabitleri için  
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ifadeleri elde edilir. Eş. 4.1- Eş. 4.8 ‘deki toplamlar i. referans atomuna göre j. atom 

üzerinden alınır. Eş. 4.3 ve Eş. 4.8 ‘de bizim enerji fonksiyonu ile Ir, Sr, Ca, Pb ve 

Rh için hesapladığımız üçüncü-merteben elastik sabitleri Çizelge 4.1’de verilmiştir. 

Deneysel değerleri bulamadığımız için karşılaştıramadık.  
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Çizelge 4.1. Bazı f.c.c. metaller için EAM ile hesaplanan üçüncü-mertebe elastik                 
                    sabitleri 
 
Cijk (1012 

dyn/cm2) 

Ir 
(m=2.0,n=0.0) 

 

Sr 
(m=3.0, n=0.5) 

 

Ca 
(m=6.0, n=0.2) 

 

Pb 
(m=6.0, n=0.5) 

 

Rh 
(m=5.0,n=0.2) 

 

     C 111  
 

    -68,949 -1,479 -4,339 -5,453 -53,511 

C 112  
 

     -36,483 -0,838 -2,240 -2,706 -28,222 

C 123  

 

-2,277 -6,296 -8,226 0,751 -0,756 

C 144  
 

-4,915 6,360 1,491 -0,367 0,119 

C 166  

 

-36,151 -0,797 -2,205 -2,265 -27,819 

C 456  

 

-0,249 -0,112 -0,115 -6,629 -1,151 
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5.  BASINÇ-HACİM (P-V) DAVRANIŞI 

 

Merkezi-kuvvet etkileşmeleri için denge şartı, 
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l l l r

l ϕ
                                        (5.1) 

 

biçimindedir. Bu bağıntı, kristal hiç bir dış kuvvete maruz kalmadığı zaman geçerli 

olan denge şartıdır. Atomlar arası merkezi iki-cisim kuvvet etkileşmeli bir kübik 

kristal, birim hücrenin yüzeyine dik uygulanan bir dış kuvvete maruz kalırsa, hücre 

yüzeyine etki eden iç kuvvet 
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olarak yazılabilir [31, 32]. Burada n, f.c.c. yapılar için 4, b.c.c. yapılar için 2 dir. r ise 
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dir. Kuvvetin yönü  ai   boyuncadır    (i=1, 2, 3)  ve  ai  hücre uzunluğudur. 

Hidrostatik basınç altında bütün  ai’ler eşittir ve basınç (P) aşağıdaki gibi olur: 
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 Bu durumda 
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olur. V atomik hacim olmak üzere 
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olur.   

 

Embedded Atom Metot (EAM) için uyguladığımız basınç ifadesi aşağıda verilmiştir. 

Basınç genel olarak 
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şeklinde verilir.  EAM’de 
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olur. Kuvvet a1 boyunca uygulanmışsa Eş. 5.3’ den,  hidrostatik basınç durumunda 

a1=a2=a3=a olduğundan  
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olur. Sonuçta EAM için basınç 
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olarak elde edilir. 

 

EAM potansiyel fonksiyonu için Eş. 5.11 kullanılarak, 0VV  ’a göre Kbar boyutunda 

basınç; Ca, Sr ve Pb için çizilmiş ve deneysel verilerle aynı grafikte gösterilmiştir. 

Sonuç özellikle düşük basıçlarda deneysel değerlerle uyumludur. Deneysel veriler 

[33] nolu kaynaktan alınmıştır. 

 

 
Şekil 5.1. Ca için basınç-hacim değişimi 

 

        
Şekil 5.2  Sr için basınç-hacim değişimi 
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Şekil 5.3.   Pb için basınç-hacim değişimi 
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6. SONUÇ VE TARTIŞMA 

 

Bu çalışmada bazı f.c.c. metallerin (Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb) elastik ve mekanik 

özellikleri EAM ile hesaplandı ve sonuçlar mevcut deneysel verilerle kıyaslandı. 

Çalışmanın 2. bölümünde metalik sistemlerin teoriksel kararlılığı hakkında bilgi 

verildi. 

 

Üçüncü bölümde Cai’in yöntemi izlenerek bazı f.c.c. metaller için (Ir, Rh, Sr, Ca ve 

Pb) [100] boyunca tek eksenli yük altında hesaplanan teorik kararlılık ve yapısal faz 

dönüşümlerini incelemek için tamamen analitik ve uzun erişimli embedded-atom 

metodunu (EAM) kullandık [34]. Cai tarafından önerilen EAM formundan farklı 

olarak, burada kullanılan ikili etkileşim potansiyeli EGEP fonksiyonuna benzer 

olarak modifiye edilerek kullanılmıştır. EAM potansiyelinin parametrelerini bulmak 

için yapılan fit işleminde, beşinci ve altıncı komşulukların arasına  girecek şekilde 

r kes =1.65a 0   olarak alınmıştır. Çünkü toplam enerji büyük bir yaklaşıklıkla sabit 

kalacağından, daha büyük almak sonuçları fazla değiştirmeyecektir. Fit sonucunda, 

örgü sabiti, kohesif enerji, elastik sabitleri ve boşluk oluşturma enerjisi, deneyle 

yeterince uyumludur. Bu bölümde, teoriksel kararlılık ve faz geçişleri hesapları EAM 

potansiyeliyle incelenmiştir. Burada zor, enerji ve elastik modülü hesapları yapılmış 

ve bunların a 1  örgü parametresine göre değişimleri çizilmiştir. Zor eğrilerinden 

hesapladığımız a fcc  örgü sabiti ve E fcc  kohesif enerji deneysel verilere yakın 

sonuçlar vermiştir. Enerji eğrilerinde iki tane enerji minimumu gözlenmiştir. 

Bunlardan ilk minimum, zor uygulanmamış f.c.c. denge durumuna; ikinci minimum, 

b.c.c. denge durumuna karşılık gelmektedir. Kristalin kararlılık bölgesini belirlemek 

için elastik modüllerinin  a 1  ile değişimleri çizilmiştir. İncelediğimiz 5 metalin 

yalnız f.c.c. fazlarının kararlılık bölgesinin içinde bulunduğunu gördük. b.c.c. 

Fazdaki örgü sabiti a bcc  kararlılık bölgesinin dışında bulunduğu için kararsız yapı 

olarak tahmin edilmiştir. Kararlılık bölgesinde maksimum zor değeri alınarak teorik 

kararlılık değerleri hesaplanmış ve çizelgede verilmiştir. 
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Çalışmanın dördüncü bölümünde, EAM’ye göre Ir, Rh, Sr, Ca ve Pb için üçüncü-

mertebeden elastik sabitleri hesaplanmıştır. Deneysel değerlere ulaşamadığımız için 

kıyaslanamamıştır. EAM ile üçüncü-mertebeden elastik sabitleri, çalıştığımız 

metaller için yapılan ilk teorik çalışmadır. Formüllerini kullandığımız Milstein ve 

Chantasiriwan üçüncü-mertebe elastik sabitleri ifadelerini potansiyel parametrelerini 

hesaplamak için kullanmışlardır [30]. 

 

Beşinci bölümde basınç- hacim davranışı EAM ile Ca, Sr ve Pb için hesaplanmış ve 

deneysel verilerle birlikte aynı şekil üzerinde gösterilmiştir (Şekil 5.1). Sonuçlar bu 

üç metal için deneyle uyumludur. Genel olarak düşük basınçlarda uyum daha iyi iken 

yüksek basınçlarda az bir sapma mevcuttur. 

 

Bu çalışmanın genelinde, EAM ile hesaplanan sonuçlar deneysel verilerle 

uyumludur. EAM’de toplam enerjinin doğrudan elektron yoğunluğuna bağlı 

ifadesinin çok cisim etkileşmelerini temsil etmesinden dolayı ikili etkileşim 

potansiyeline olan üstünlüğü, sonuçlarda etkili olmuştur.  Hesapların analitik olması, 

az zaman alması ve hesaplama kolaylığının olması ise diğer avantajlarındandır. 
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