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ONSOZ

Polikristal sekil hafizali alagimlar deformasyon sonrasinda sicaklik, basing veya zor gibi fiziksel
etkilerle deformasyon dncesi sekillerini yeniden kazanabilen ve bu 6zellikleri nedeniyle ileri teknolojinin pek
¢ok alaninda kullanimi miimkiin olan alasimlardir. Ancak, bu 6zelliklerinin temeli olan kati-kat1 faz
doniisiimlerinin atomik 6lgekteki mekanizmalari hentiz tam olarak anlagilamamustir. Glintiimiizde, daha ¢ok
tek kristal formunda iiretilen ve bu nedenle iiretim maliyetleri yiiksek olan bu alagimlarin polikristal formda
uretilmesi glindelik hayattaki uygulama alanlarini genisletecektir.

Malzeme biliminde atomik 6lgekte deneyler yapmak genellikle maliyetli ve zaman alic1 islemlerdir.
Deneysel siirecler yerine bilgisayar simiilasyonlar1 yardimriyla yeni alagimlar tasarlamak da her gegen giin
daha cok tercih edilmektedir. Ancak, atomik o6lgekte modeller olusturmak ve bilyilik sistemler iizerinde
¢aligmak teorik alagim tasarimlarinin en zor ve simirlayicit kisimlarindandir. Bu tez ¢alismasinda, klasik
yaklagimlar tizerine kurulu basit modellerin olusturulabilecegi, bir milyon civarinda atom bulunduran
modeller yardimiyla polikristal alasimlarin modellenebilecegi ve bunlarin bazi fiziksel &zelliklerinin
incelenebilecegi varsayilmigtir. Ayrica, hesaplamalarin, paralele programlama teknikleri kullanilarak kiigiik
oOlgekli is istasyonlari iizerinde yapilabilecegi ongoriilmiistiir.

Caligmalarim siiresince zaman gozetmeksizin vakit ayirip sorularimi cevaplayan, tiim olaylara karsi
bilimsel bakis agim1 genisleten danisman hocam Sayin Prof. Dr. Soner OZGEN’e ¢ok tesekkiir ederim.

Tez galismalarimdan elde ettigim bulgular1 bir deneyci gozii ile bakip yorumlayan, sahip oldugu tiim
akademik kaynaklar1 benimle paylasan ve tez yazimi siiresince destegini esirgemeyen, hem arkadaslik hem
de hocalik yapan Sayin Ars. Gor. Dr. Koksal YILDIZ’a degerli katkilarindan dolayi ¢ok tesekkiir ederim.
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OzET

Polikristal Sekil Hafizali NiAl Alasimlarinin Modellenmesi ve Yapisal
Ozelliklerinin Incelenmesi

Oguzhan ORHAN

Yiksek Lisans Tezi

FIRAT UNIVERSITESI
Fen Bilimleri Enstitisi

Fizik Anabilim Dali

Temmuz 2017, Sayfa: xii + 70

Tek kristal sekil hafizali alagimlarin iiretim maliyetlerinin yiiksek olmasi arastirmacilart polikristal
yapida alagim iiretmeye ve faz yapilarini atomik Olgekte kontrol edebilecek yontemler gelistirmeye
zorlamigtir. Uygun maliyetli alagimlarin dretilebilmesi halinde sekil hatirlamali alagimlarin giindelik
teknolojilerde kullanilmasi miimkiin olacaktir. Burada, polikristal alasim yapilariin potansiyel enerji
fonksiyonu yaklasimlariyla atomik dlgekte modellenebilecegi ve yapisal 6zelliklerinin molekiiler dinamik
simiilasyonlariyla incelenebilecegi var sayilmistir.

Bu ¢aligmada, polikristal sekil hatirlamali NiAl alasimi gOmiilii atom potansiyel enerjisi yaklagimiyla
modellenmis ve tane biiyiikliigli ile tane miktarinin martensit faz doniisiimii lizerindeki etkisi yapisal
dinamikler agidan arastirilmistir. 12 tane tek kristal, 18 tane polikristal olmak (izere toplamda 30 adet model
Voronoi kiitiiphanesi yardimiyla olusturulmustur. Molekiler dinamik similasyonlari LAMMPS paket
kodlar1 ile gergeklestirilmis ve sonuglar OVITO kodlar1 ile gorsellestirilip analiz edilmistir.

Sekiz farkli kompozisyonda B2 stper-6rgiilii toplam 3456 atomlu tek kristal modeller 800 K’den 25
K’e sogutularak faz doniisiimleri incelenmistir. En iyi faz doniisiimiiniin Ni-at.%25Al kompozisyona sahip
modelde ger¢eklestigi belirlenmistir. Bu tespitten sonra, Ni-at.%25Al kompozisyonu igin 2000, 3456, 16000,
54000, 128000 atomlu 5 model olusturulup ayn islemler tekrarlanmistir. Tek kristal model sistemlerde,
model boyutunun artmasi ile Ms sicakliginin azaldigi gézlenmistir.

Polikristal model boyutunun ve tane miktarinin Ms sicaklig1 tizerindeki etkisi 2, 3 ve 4 taneli, Ni-
at.%25Al kompozisyonlu 18 ayr1 model lizerinde incelenmistir. Model tane geometrileri ve tane ici
kristalografik yonelimleri sabit tutulmustur. Her bir model i¢in 6 farkli biiyiiklikkte yap1 calisilmstir.
Modellerdeki atom sayist 9000 — 995000 araliginda degismektedir. Tane sayisi ile Ms sicakliginin ve faz
doniisiim hizinin degistigi goriilmiistiir. Model boyutunun artmasiyla Ms sicakligimin arttig1 ve faz doniisiim
hizinin etkilendigi tespit edilmistir.

Anahtar Kelimeler: Polikristal alagimlar, Sekil hatirlamali alagimlar, Nano yapilar, Potansiyel enerji

fonksiyonlari, Molekiiler dinamik simiilasyonu
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ABSTRACT

Modelling of Polycrystalline NiAl Shape Memory Alloys and Investigation
of Structural Properties

Oguzhan ORHAN
Master's Thesis

FIRAT UNIVERSITY
Graduate School of Natural and Applied Sciences

Department of Physics

July 2017, Pages: xii + 70

The high production costs of single crystal shape memory alloys forced researchers to produce polycrystalline
alloys and to develop methods to control phase structures in atomic scale. If cost-effective alloys can be
produced, it will be possible to use shape memory alloys in daily life. It is assumed that polycrystalline alloy
structures can be modeled by classical approaches and their behavior in atomic scale can be study by
molecular dynamics simulations.

In this study, the effect of grain size and amount on martensite phase transformation for polycrystalline shape
memory NiAl alloy was investigated in terms of thermodynamic and structural aspects. A total of 30 models,
12 single crystals and 18 polycrystals, were created with the help of the Voronoi library. Interatomic physical
interactions were represented by embedded atom method and simulations were performed with LAMMPS
packet codes.

In order to examine the single crystal models, a total of 3456 atoms with 8 different compositions and B2
superlattice models were established. The models were cooled from 800 K to 25 K in order to show phase
transformations. It was determined that the best phase transformation took place in Ni-at.25%Al.
Subsequently, the same process was repeated by forming 5 models of 2000, 3456, 16000, 54000, 128000
atoms having Ni-at.25%All. In single crystal model systems, it was observed that Ms temperature decreased
with increasing model size.

The effect of polycrystalline model size and grain amount on Ms temperature was investigated on 18 different
models with 2, 3 and 4 grains, Ni-at.25%Al composition. Model grain geometries were kept constant. 6
different sizes were studied for each model. The number of atoms in the models ranges from 9000 to 995000.
It was observed that the grain number and Ms temperature and phase conversion rate changed. It was found
that the temperature of Ms increased and the phase conversion rate was affected with increasing model size.

Keywords: Polycrystalline alloys, Shape memory alloys, Nanostructures, Potential energy functions,
Molecular dynamics simulation

vii
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1. GIRIS

Yeni malzemelerin kesfedilmesi ve mevcut malzeme davraniglarinin iyi anlasilmasi yeni
teknolojilerin gelismesine ve bdylece refah diizeyinin gelismesine yol agmaktadir. Son elli yillik
stirecte gelistirilerek yeni teknolojilerin liretilmesine neden olan malzemelerden birisi de sekil
hafizali alasimlardir (SHA). Heniiz ileri teknoloji alanlarinda kullanim alani bulan bu malzemeler,
tiretim maliyetlerinin diistiriilmesi ve 6zelliklerinin iyilestirilmesi sonucunda giindelik hayatin i¢ine
girebilecektir. Bu dogrultuda yapilan caligmalar, SHA’larin polikristal yapilarda iiretilerek
maliyetlerinin azaltilmasi iizerine yogunlasmigtir. Ancak, heniiz ¢6ziilmemis pek ¢ok soru
bulunmaktadir. Ozellikle polikristal alasimlardaki tane yapilarinin faz déniisiim karakteristikleri
iizerine ve boylece sekil hatirlama oOzellikleri {izerine olan etkilerinin atomik Olcekteki
mekanizmalar1 6nemli arastirma konular1 arasinda yer almaktadir.

Sekil hafizali alagimlar, akilli malzemeler veya fonksiyonel malzemeler olarak da bilinen
yeni tip ileri teknoloji malzemelerindendir. Herhangi bir deformasyon sonrasinda sicaklik, basing,
zor veya manyetik kuvvetler gibi fiziksel bir etki yardimiyla deformasyon oncesi sekillerini geri
kazanabilmeleri bu alagimlarin en belirgin 6zelliklerindendir. SHA ile ilgili ilk gozlemler 1932
yilinda Chang ve Read tarafindan AuCd alasimi iizerinde kaydedilmistir. 1l olarak, AuCd
alagiminin morfolojik yapisinda ve 0z direncinde sicakliga bagh tipik degisimler sergiledigi
gozlenmistir. 1951 yilinda biikiilmiis bir AuCd c¢ubugunda Sekil Hatirlama Etkisi (SHE)
gozlenmistir [1]. 1962 yilinda Buehler vd. [2] Ni-Ti (Nitinol) iizerinde yaptiklari ¢alisma ile bu
alandaki c¢alismalar1 ciddi olarak baglamigtir. Nitinol {izerine yapilan kapsamli ¢alismalar
sonucunda bu alagimlar endistriye girmeye baglamistir. Baska alasimlarda da SHE gézlenmistir
[1]. Ik baslarda genellikle Ni, Cu ve Fe tabanli SHA iiretilmeye baslanmis olmakla birlikte bu
alagimlar iizerindeki caligmalar halen devam etmektedir. En yaygin olarak bilinen ve SHE
0zelligini en iyi yansitan Nitinol alasimidir. Ancak, bu alagimin tiretim maliyeti oldukga yiiksek
oldugundan endistriyel kullanimi kisithidir. Endiistriyel olarak yaygin bi¢imde kullanabilecek Cu
tabanli alagimlarin ise stabilizasyon problemi bulunmaktadir. Bu olumsuz durumu gidermek tizere
Cu tabanli alagimlar {izerindeki ¢caligmalar son yillarda artmistir. Sekil hafizali alagimlar bu essiz
oOzelliklerinden medikal uygulamalardan enerji doniisiim sistemlerine ve otomotivden tarima kadar
bir¢ok alanda kullanilmaktadir.

Alasimlar kristografik yapilarina gore tekli kristal (single kristal) yapilar ve ¢ok kristal
(polikristal) yapilar olmak tizere iki gruba ayrilirlar. Tek kristal yapili malzeme, kristal 6rgunin
tamamen tek bir dogrultuya (yonelime) sahip oldugu malzemelerdir. Tek kristal SHA doniigiim
karakteristikleri agisindan degerlendirildiginde daha iyi uygulama firsatlar1 vermektedir, ancak
tiretim maliyeti ve iretim giigliiklerinden Otiirii ticari alanda yaygin olarak Uretilmemektedir.

Polikristal alagimlar ise icerisinde birden fazla yonelime sahip kristal orgiileri barindiran



malzemelerdir. Her biri farkli yonelime sahip kristal adaciklari tane (grain) olarak isimlendirilir.
Tek kristal ve polikristal sekil hatirlamali alagimlar karsilastirildiginda SME agisindan da 6nemli
degisimler mevcuttur [2—4].

Taneler farkli yonelime sahip olduklarindan bir araya geldiklerinde bir ara yiizey, sinir
bolgesi olusturulurlar. Bu bolgeye tane sinir1 ismi verilmektedir ve malzemenin hem termal hem
de mekanik Ozellikleri Gzerinde son derece etkin rol oynar. Tane sinirlart iki boyutlu bir kusur
(yuzey kusuru) olarak da kabul edilir ve tane smirlarmin karakteristigi yonelim sapmast
(misorientation) ile belirlenir [5-7]. Tane ara yiizeyi yani tane sinirindaki bu yonelim sapmasi,
sinirdaki atomik hareketlilikte ve tanelerin birbirleriyle olan etkilesimlerini degistirdiginden OtUrQ
tane sinirlar1 bu agi ile karakterize edilir. Bu bolge igin ilging olan 6zelliklerden birisi de bir kusur
olmasima karsin bir kusur kaynagi olarak da davranmasidir [8]. Tane smirindan kaynaklanan
kusurlar polikristal malzemelerin en ciddi dezavantajlarindandir. Ancak, kusurlu bolge tane sinir
mithendisligi ile iyilestirilebilir [5].

Bilimin gercek bilgiye ulasmak i¢in en ¢ok bagvurdugu kaynak deney ve gozlemdir. Ancak
baz1 fiziksel boyutlarda deney ve gozlem yapmak ya oldukca giic ya da giinlimiiz teknolojisi
yetersiz kalmaktadir. Bu gibi durumlarda bilgisayar simiilasyonlarindan yararlanmak fiziksel
olaylar1 anlamak ve yeni teorilerin olusturulmasi agisindan oldukga yararli olmaktadir. Yapilan
simiilasyon ¢aligmalarinin, uygun modeller kullanildig1 takdirde gergek deneylere yakin sonuglar
verdigi goriilmiistiir. Atomik boyutlardaki ¢alismalar i¢in en yaygin kullanilan simiilasyonlar
molekdler dinamik (MD) simiilasyonu ve Monte-Carlo simiilasyonudur. MD yontemi, fizik, kimya
ve malzeme biliminde genis bir sekilde kullanilan etkili bir ara¢ olmustur. Bu yontem, belirli bir
fiziksel sistem igin tanimlanan Newton hareket denklemlerinin sayisal integrasyon yardimiyla
sistemin minimum enerjili yapilarini elde etmeyi amaglar [9-12]. Newton hareket denklemleri ile
sistemin davranis bigimi ortaya konulur ve sistemdeki pargacik etkilesmelerini en rahat bigimde
tarif etmek maksadiyla sistemi temsil eden potansiyel enerji fonksiyonu kullanilir. Bundan dolay1
basarili bir MD similasyonunda potansiyel enerji fonksiyonu son derece 6nem teskil eder.
Minimum enerjili denge durumuna yerlesen model sistem, gercek bir fiziksel sistemin pek ¢ok
0zelligini dogru olarak yansitir. Bu yontem araciliiyla olusturulan model sistem iizerinde cesitli
teorik deneyler yapmak, bilinmeyen pek cok ozelligi gozlemek miimkiin hale gelir. Bu tiir
similasyon c¢alismalart yapmak amaciyla gelistirilmis ¢esitli bilgisayar programlar1 ve agik kaynak
kodlar1 iicretli veya ticretsiz temin edilebilmektedir [13]. MD similasyonunda ag¢ik kaynak kodu
destegi saglayan, GNU lisansiyla verilen ve yaygin olarak kullanilan bazi kodlara; LAMMPS
(Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [14], NAMD [15], IMD [16] ve
GROMACS [17] ornek verilebilir. Bu programlar paralel hesaplama destegi saglarlar ve bu
teknikler yardimiyla birka¢ milyon atomdan olugsan molekiiler sistemlerin incelenmesi miimkiin

hale gelir.



Tane boyutunun faz doniisiimii {izerindeki etkisi ile ilgili bircok c¢alisma yapilmistir.
Morrison vd. [18] tane boyutlarinin martensit doniisim ve ultra-hizli siiperelastiklik tizerindeki
etkilerini molekiiler dinamik simiilasyonunu kullanarak incelemiglerdir. Bu ¢aligmalarda, deneysel
olarak ¢ok galigilmig NiAl alasimi modellenmistir. Modeller NigAl; icin kurulmus ve B2 fazi i¢in
Farkas tarafindan Onerilen gomiilii atom potansiyelini (Embedded Atom Method - EAM)
kullanilmistir [19]. Modellerinde tane boyutlarini 2,5 nm den (benzetim hiicre uzunlugu 20 nm ve
toplam atom sayist 606.419) 20 nm ye (simiilasyon hiicre uzunlugu 80 nm ve toplam atom sayisi
43.103.735) kadar degistirmislerdir. Yapmis olduklari simiilasyon sonucunda, ortalama tane
boyutu 7,5 nm ve altinda olan modellerde sicaklik etkili doniisiimiin tamamiyla baskilandigini
gozlemiglerdir. Tane boyutlarinin azalmasi doniisiimiin ilerlemesine engel olmaktadir. Buna karsin
ilging bir sekilde 7,5 nm de tanelerin ultra-hizli siiperelastik davranis gelistirdigini belirtmektedirler
[19]. Morrison vd. [20] molekiler dinamik simiilasyonunu kullanarak NiAl alagimini
incelemislerdir. Bu seferki amaclari, atomik seviyedeki gercek degisikliklerin ve mekanik
kisitlamalarin martensit ve austenit doniisiim {izerindeki etkilerini belirlemektir. Yapmis olduklart
modelde Farkas’in EAM potansiyelini ve NiAl i¢in B2 fazim1 kullanmuglardir. Simdlasyonun
gercege cok yakin olmasi igin diizensiz bir dizilim yapist kurmuslardir. Bu dizilimi NigzAls- icin
olusturmuslardir. Simiilasyonlarinda atom sayis1 6750 den (Similasyon hiicre uzunlugu 4,29 nm)
5.971.968 (simiilasyon hiicre uzunlugu 41,99 nm) atoma kadar g¢ikartmiglardir. Simiilasyon
sonunda austenit doniisiim sicakliginin tane boyutunun diismesiyle arttig1 gdzlenmistir. Ilging bir
sekilde yiiksek sicaklik martensit doniisiimiinlin degisimi boyutlara baglidir. Martensit yapinin
coklu bolge (multi-domain) gelistirebilmesi igin kritik boyut yaklasik olarak 40 nm dir ve mekanik
kisitlamalar 7 nm boyutunda azalmaktadir ki bu doniisiim sicakligini 6nemli derecede etkiler.

La Roca vd. [21] tane boyut etkisinin sicaklik etkili martensit dontisiimii tizerindeki etkisini
deneysel olarak arastirmiglardir. Calismalarinda Cu tabanli polikristal alasim kullanmiglardir.
Calismalarinda numunelerin boyutlarini 500 nm den 6 mm ye kadar degistirmisler ve bu numune
boyutlarina paralel olarak tane boyutlar1 da degismistir. Numuneleri hizli katilagma teknigiyle
seritler ve bantlar halinde elde etmisler ve Bridgman metoduyla tek kristaller biiylitmiislerdir. Tane
boyutlarinin diismesiyle ileri doniisiim sicaklifi (Austenit—Martentisit) azalacak bicimde
degismistir. Mevcut tane boyutu etkisi, d (tane boyutu) degeri = 100 pm altinda gozle goriiliir
sekilde gozlenmeye baslanmistir. Ayrica, bu etkinin 20 pm altinda ¢ok daha belirginlestigi
gbzlenmistir. Roca ve arkadaglar ¢aligmalarindan elde ettikleri doniisiim sicakligi-tane boyutu
grafiginin egimi literatlirdeki Hall-Petch davranisindan dikkate deger bir sekilde farklidir.

Zhang vd. [22] yapmus olduklari ¢alismada ise malzeme nano boyutta incelenmistir. Nano
boyuttaki malzemelerde ylizey etkisinin faz doniisiimleri {izerinde olduk¢a 6nemli oldugu
g6zlenmistir. Calismalarinda numune boyutu D=18,4 nm den 4,02 nm ye distirildiigiinde hem

martensit hem de austenit doniisiim sicakliklarinda azalma gozlenmis ve buna ek olarak doniisiim



histerisizi numune boyutunun diigmesiyle daha da kiigilmistiir. Par¢acik boyutu 1,15 nm ye
diisiiriildiigiinde ise herhangi bir doniisiim gézlenmemistir.

Literatiirde bulunan caligsmalar, genellikle tane biiyiikliiklerinin degistirilmesiyle tane
yonelimlerinin de degistigi modeller lizerinedir. Ancak, tane biiyiikliikleri degistirilirken tane
sinirlarindaki yonelimlerin sabit tutuldugu bir ¢aligmaya rastlanmamigtir. Bu durumun sonuglar
Uzerinde 6nemli degisiklikler yapabilecegi bu tez ¢aligmasinin 6nemli hipotezleri arasinda
bulunmaktadir. Ayrica, tane biiyiikliikleri degistirilirken tane geometrilerinin de korunmasi
gerektigi ve bu suretle taneler arasindaki ara-yuzey etkilerinin en az diizeyde tutulmasinin
sonuclarin dogru yorumlanmasi agisindan kaginilmaz bir gercek oldugu da énemli varsayimlar
arasinda yer almaktadir.

Bu tez ¢alismasinda, SMA i¢in tane biiyiikliigiiniin martensit faz doniisiimii {izerine etkisi
termodinamik ve yapisal olarak incelenmistir. Calisma yontemi olarak molekiiler dinamik
simiilasyonu segilmistir. Voro++ [23] kutuphanelerini kullanan LATGEN [24] programu ile 12 adet
tek kristal, 18 adet polikristal olmak (izere toplam 30 farkli B2 siiper 6rgii yapisina sahip model
olusturulmustur. Tek kristal yapilar, Ni-at.%25Al kompozisyonuna sahip 5 farkli biiyiikliikte ve
3456 atomlu farkli kompozisyonlara sahip 8 farkli model ile incelenmistir. Polikristal yapilar ise,
2, 3 ve 4 tane sayili Ni-at.%25Al kompozisyonlu modeller {izerinden incelenmistir. 2, 3 ve 4 taneli
modellerde atom sayis1t 9000 den 995000 e kadar yiikseltilmistir. Her polikristal model icin tane
yonelimleri ve geometrileri sabit tutulmustur. MD simiilasyonlarinda atomlararasi etkilesmeler
PurjaPun ve Mishin [25] tarafindan gelistirilen EAM fonksiyonlari ile temsil edilmistir. MD
Simiilasyon c¢alismalarinin tamami LAMMPS [14] paket programi ile gergeklestirilmistir.
Simiilasyon sonuglarmin analizinde OVITO [26, 27] programi kullanilmistir. Elde edilen veriler
neticesinde tek kristal yapilar i¢in martensit fazin baslangi¢ sicakliginin kompozisyon ile dogru
orantili degistigi ve model boyutu ile martensit baslangi¢ sicakligi arasinda 6nemli bir iliski oldugu

tespit edilmigtir. Ayni biiyiiklige sahip polikristal modellerde tane sayisinin artmasiyla martensit

fazin biiyiime hizinin etkilendigi ortaya konulmustur.



2. SEKIL HAFIZALI ALASIMLAR

Sekil hatirlama etkisinin meydana gelmesindeki ana unsur kati-kat1 faz doniisiimiidiir. Kati-
kat1 faz dontistimi; diisiik sicaklik ve diisiik simetriye sahip martensit faz ile yiiksek sicaklik ve
yuksek simetriye sahip austenit faz arasinda gercekleserek sekil hatirlama etkisinin ortaya
cikmasini saglar. Sekil hatirlama olayr hem termal, mekanik veya manyetik etkilerle
gergeklesebilir. Tek yonlu, iki yonli ve superelastik davranig olmak lizere t¢ gruba ayrilir [28].

a) Tek yonlii sekil hatirlama etkisi: Diigiik sicakliktaki martensit fazda deforme durumlarint
korurlar ancak sicaklik artigtyla orijinal sekillerini geri kazanirlar. Bu etkide martensitten austenite
faz doniistimii esastir [29].

b) Iki yonlii SHE: hem yiiksek sicaklikta hem de diisiik sicaklikta asil sekillerini
hatirlayabilirler. Bu etkiyi gosteren alasimlar yiiksek sicakliklarda bulunduklar siirece
yeteneklerini kaybetmeye daha meyillidirler ve “egitilmelerine” ihtiya¢ vardir. Bu nedenle ticari
olarak iki yonli SHA kullanimi tek yonlii SHA’a nazaran daha azdir ve tek yonlii SHA daha
guvenilirdir. ki yonlii SHAlarin egitilmesi icin gesitli yollar nerilmektedir. Bunlardan ikisi es
zamanl ve harici yiik-yardimi ile indiiksiyondur. iki yonlii SHE’ne sebebiyet veren faz gegisleri
martensit«austenit arasinda ¢ift yonll gergeklesir [29].

c) Superelastiklik (Pseudoelastik): Tek ve iki yonlii SHA’ya nazaran termal aktivasyona
gerek duymamaktadir. Bu etkide asil unsur mekanik tetiklemedir. Malzeme {izerine etkiyen
mekanik zor, malzemeyi deforme eder ancak zor kaldirildiginda numune eski halini geri kazanir.
Tipki kauguk bir malzemenin mekanik bir zora verdigi tepki gibidir. Stperelastiklik etkisinin
g6zlenmesi icin martensit faz olusumunda bir zora ihtiya¢ duyulmaktadir. Bu martensit fazin
baslamas1 igin gerekli olan zor M, ile ifade edilir. Superelastiklik M; ve A arasinda
gergeklesmektedir [29].

Tek yonli, iki yonli ve siiperelastik sekil hatirlama olayinin sematize hali Sekil 2.1°de
verilmistir. Cesitli metallerin belirli oranlarda karistirilmasiyla elde edilen bazi alagimlarda sekil
hatirlama olay1 gézlenmistir. Bu alagimlar ile ilgili bilgi ve 6zellikler Tablo 2.1°de verilmistir.

Sekil hatirlamali alagimlarin ticari kullanimi i¢in yiiksek potansiyele sahip alagimlardan
birisi de NiAl alagimlaridir. Ni-Al alagimlar yiiksek sicaklik ve kaplama uygulamalar igin iyi bir
adaydir. Ayrica, ¢ok yuksek erime sicakligina, diger alasimlara nazaran daha diisiik bir yogunluga,
yiiksek sicaklik korozyonuna ve oksidasyon dir  ine sahiptir. Bu 6zelliklerinden 6tiirii de genis
bir kullanim alanina sahiptir [30]. NiAl alasimlar1 bes farkli yapida intermetalik bilesige sahiptir.
Bu bilesikler Al3Ni, AINi3, Al3Nis, Al3Ni,, AlzNis dir [31].
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Sekil 2.1. Sekil hatirlamali alagimlarin faz gegisleri ve kristal yapilar1 [29]

Tablo 2.1. Sekil hatirlama ve stiperelastiklik gdsteren bazi alagimlar [28]

Kompozisyon . Sicakhik Diizen
Alagim (atomik %) Yapi Degisimi Histerisizi (°C)  purumu
Ag-Cd 44~49 Cd B2-2H ~15 Dizenli
Au-Cd 46.5~50 Cd B2-2H ~15 Duzenli
Cu-Zn 38.5~41.5Zn B2-9R, ~10 Duzenli
rombohedral M9R
Cu-Al-Ni 28~29 Al D0O; —»2H ~35 Dizenli
3~4.5 Ni
Cu-Sn ~158Sn D05 —-2H,18R - Duzenli
Cu-Au-Zn 23~28 Au Heusler—»18R ~6 Duzenli
45~47 Zn
Ni-Al 36~38 Al B2-3R ~10 Duzenli
Ti-Ni 49~51 Ni B2—monoklinik 20~100 Duzenli
B2-rambohedral 1~2
In-Tl 18~23 Tl FCC—-FCT ~4 Duzensiz
In-Cd 4~5Cd FCC-FCT ~3 Diizensiz
Mn-Cu 5~35 Cu FCC-FCT ---- Diizensiz




2.1. Katilarda Martensitik Faz Doniisiimleri

Martensit faz, metal ve alagimlardaki B2 ana fazin yani austenit (8stenit) ana fazinda sicaklik
ve disardan bir zor uygulanarak olusan iiriin fazidir. Austenit faz kararli fazdir ve yiiksek simetriye
sahiptir. Ancak martensit faz yari kararl bir fazdir ve diisiik simetriye sahiptir. Martensit fazin
olusumunda diflizyon gézlenmez. Diflizyonsuz faz gegislerinde atomlar komsuluklarini korurlar
[32]. Martensit fazin olusmasinin ana sebebi kesme mekanizmasidir [33, 34].

Martensit faz doniisiimlerinde termoelastik ve termoelastik olmayan doniisiim tipleri
mevcuttur. Termoelastik olmayan faz doniisiimlerinde, numunede soguma esnasinda aniden gelisen
patlama (burst) bigimdeki bir reaksiyonla (atermal olarak) faz olusumu baslar ve ana faz igerisinde
sicaklik degisiminden bagimsiz bicimde yayilarak gergeklesir. Termoelastik faz doniisiimlerinde
ise soguma esnasinda martensit faz sicaklik degisimine bagh olarak yayilir ve numune igerinde
yeni martensit bolgeler olusur. Sekil hatirlamali alasimlarda genellikle termoelastik faz doniigiimii
g6zlenmektedir. Martensit doniisiime ait bu doniisiim tipleri sistematik bir bigimde Tablo 2.2’de

verilmistir [35].

Tablo 2.2. Martensit doniisiim tiplerinin genel karakteristikleri [35]

Tip Cekirdeklenme Blylime Kristal Kusurlar

Termoelastik Sogutma etkisi Sicaklik diigiisiiyle orantilt Doniigiim etkili

Termoelastik olmayan Sogumanin Ani ve hizli, soguma hizindan Doniigiim etkili ve plastik
Ani Etkisi bagimsiz deformasyonla

Martensit faz baslama sicakliginin bilinmesi sekil hatirlama etkisinin teknolojik
uygulamalar1 agisindan 6nemlidir. Martensit fazin baslangi¢ sicakligini (M) etkileyen faktorlerin
belirlenmesi de bu nedenle 6nemlidir. M, sicakligini etkileyen faktorler soyle siralanabilir [36]:

1. Kompozisyon: M sicakligi alagimin yap1 tasi yogunluguyla neredeyse dogrusal bir davranis
sergiler. Komposizyon orani limitleri igerisinde doniisiim sicakliginin iyi bir tahmini
yapilabilir.

2. Dizen derecesi: M, sicakligi L2, dlzeninin artmastyla artig gosterir. Bunun sebebi martentisit
yapidaki komsu atomlar arasindaki kusurlarin azalmasidir. Dizen derecesi hizli sogutma
(quench) vasitasiyla degistirilebilir. Hizli sogutmayla L2, yapisimin anti-faz sinirlari meydana
gelir.

3. Tane Boyutlari: My sicakligi dogrusal bir sekilde tane boyutunun karekdkiiniin tersiyle
baglantilidir. Bu durum Hall-Petch etkisiyle iliskili olarak yorumlanir.

4. Bosluklar (vacancies): M, sicakligi bosluk yogunluguyla artis gostermektedir.

5. Dislokasyonlar: Cekirdeklenme igin oldukga elverigli yerler olarak davranirlar, doniisiim

sicakligini desteklerler ve boylelikle M Sicakliginin artmasina sebep olurlar.



Tane boyutlar1 malzeme igindeki bosluk kusurlarini ve diger dislokasyonlar etkileyebilecek
onemli bir yapilagsma bigimidir. Ayrica, tane sinirlarindaki atomik hareketlilik ve tanelerin dinamik
davramslar1 da malzemenin tim termo-mekanik 6zelliklerini etkiler. Bu nedene, tane

buyukltklerinin ve geometrik 6zelliklerinin kontrol edilebilmesi dnemli bir teknolojik problemdir.

2.1.1. Atermal Faz Doniisiimleri

Orgui icindeki fonon dalgalanmalar: bir faz déniisiimiiniin meydana gelmesi icin gerekli
kabul edilir. Ancak, bazi katilar orta sicakligi bolgesinde birinci mertebeden faz doniisiimii olarak
kabul edilen atermal faz dontisimii sergilerler [33]. Bu dontisiimlerin kinetigi lizerinde termal
dalgalanmalar hakim rol Ustlenmez. Bu nedenle, atermal doniisiimler dis parametrelerin (zor,
sicaklik, manyetik alan gibi) degisimi altinda meydana gelir. Atermal doniisiim tizerinde etkili olan
bu parametreler, yiiksek ve diisiik simetrili fazlar arasindaki serbest enerji farkini degistirir. Bu
tiirden faz doniistimleri sergileyen 6rnekler manyetik ve yapisal faz doniisiim ailelerinde bulunur
[33]. Manyetik ve yapisal bir faz dontsiimiin ger¢eklesebilmesi i¢in uzun menzilli atomik

etkilesmeler gereklidir. Geleneksel olarak martensit faz doniisimleri atermal olarak bilinir [37].

2.1.2. Termal Faz Doniisiimii

Termal faz doniistimlerinde martensit faza ait bolgeler ve plakalar sicakligin azalmasiyla
veya artmasiyla orantili olarak degisir [38]. Atermal faz dontlisiimlerinden farkli olarak bu faz
doniisiimlerinde termal dalgalanmalar etkin rol oynar. Termal faz doniistimlerinde yapisal kusurlar
doniisiimden etkilenerek ortaya ¢ikar ve termal faz doniigiimlerinin sicaklik histerisizi atermal
doniisiimlere nazaran daha diisiiktiir [35]. Siiper Orgliye sahip alasimlar genellikle termal faz
doniistimii sergilerler [30]. Sekil hatirlamali alasimlarda goriilen martensit faz doniistimleri termal

faz dontisimleridir [11, 28, 35, 38].

2.2. Polikristal Alasimlar

Bir katidaki atomlarin yerlesim diizenlerinin katinin her dogrultusunda ve kat1 boyutlarinca
benzer bir simetri ile periyodik tekrarlanmasi ile olusan yapilara tek kristal yap1 denilmektedir. Tek
kristalli numuneler 6zel kosullar altinda olusturulur. Son zamanlarda gelisen yar1 iletken
teknolojisinde ve sekil hatirlamalr alagimlarda ve bunun gibi birgcok modern teknoloji alaninda tek
kristalli yapilar karsimiza ¢ikmaktadir. Ancak, tek kristal yapilarin Gretim zorluklar1 ve Uretim
maliyetleri nedeniyle giindelik hayattaki uygulamalari ekonomik agidan dezavantajlidir [4].

Kristal Oretim slreclerinde, dogadaki metallerin hemen hepsi benzer kimyasal dzellikler
tasimasina karsin yapisal agidan farkli yonelimlerde biiyiiyerek kristal topluluklar: olusabilir. Bu

yapilara polikristal ismi verilmektedir. Polikristal yapilarin nasil bir yapida olustugunu gostermek



icin farkli tane biiytikliikleri igeren Cu bazli polikristal yapili bir sekil hatirlamali alagimin taramali
elektron mikroskobu (Scanning Electron Microscop - SEM) goriintiisii Sekil 2.2°de verilmistir.
Sekil 2.2a’daki numune iri taneli bir yap1 ihtiva ederken Sekil 2.1b’de tane boyutlari biraz daha
kiigtilmistiir. Sekil 2.2c¢ ise daha kiciik taneli numunenin SEM goruntisiini gostermektedir [39].
Polikristal yapilar dogal yapilar olduklarindan {iretimleri de oldukg¢a diisiik maliyetlidir.
Ancak, tek kristallere nazaran verimleri daha diisiiktiir ve bundan dolay1 iyilestirilmeleri gerekir.
Glinlimiizdeki birgok c¢alisma polikristal malzemelerin 6zelliklerini  iyilestirmek iizere

yapilmaktadir.

Sekil 2.2. Cu bazli farkli tane boyutlu polikristal sekil hatirlamali alagimin SEM goriintiisu [39]

2.2.1. Cekirdeklenme

Polikristal yapilar, eriyik bir malzemenin zaman igerisinde sogumastyla veya toz metallrjisi
gibi farkli metotlarla iiretilen malzemelerde ortaya ¢ikan yapilaridir [2, 7, 40]. Zamanla soguyan
malzemenin igerisindeki ilk kristal embriyolarinin olusmasina ¢ekirdeklenme denilmektedir [3].
Cekirdeklenmenin iyi anlagilmasi, polikristal malzemelerin termal ve mekanik davranig
bicimlerinin iyilestirilmesi ve kusurlarinin giderilmesi gibi alanlarda 6nemli bir baslangi¢ olusturur.

Bir sistem igerisinde yeni bir fazin diizenlenmesine 6nciiliik eden bir reaksiyon olustugunda,
yeni faz ilk 6nce eski fazin igerisinde kiigiik ¢ekirdekler olarak gorinir ve eski faza ait birgok
yapisal pargaciklarin bu ¢ekirdege eklenmesiyle biiyiirler.

Cekirdeklenme olayr homojen ve heterojen olmak Uzere iki ayr1 sekilde tanimlanir. Bu
ayrimin temelinde yatan sebep, ¢ekirdeklenme faaliyetinin basladig1 bolgelerin farkli olmasidir [3,
7, 40]. Cekirdeklenme olay1 yeni faza onciiliik eden ilk fazin igerisinde ve tekdiize (uniform) bir
bi¢imde dagilmis ise buna homojen ¢ekirdeklenme denir. Homojen ¢ekirdeklenmede olusacak yeni
fazin ¢ekirdeklerinin diizenlenme olasiligi sistem icerinde her noktada aymidir. Heterojen
cekirdeklenme ise tane siniri, dislokasyon gibi mikro yapida tekdiizeliklerin olmadigi ve
cekirdeklenmenin tercihli olarak olustugu yerlerde ortaya ¢ikar [3, 7].

Cekirdeklenme teorisinin temelini Gibbs serbest enerjisi olusturur [7]. Gibbs serbest enerjisi

termodinamik bir parametredir ve sistemin i¢ enerjisini yani entalpisi ile sistemde bulunan atom



veya molekullerin diizensizlik derecesi temsil eden entropinin bir fonksiyonudur. Gibbs serbest
enerjisi Denklem 2.1’°de verilmistir. Denklem 2.1°de G Gibbs serbest enerjisi, H sistemin entalpisi,

T Kelvin cinsinden sicakligi ve S sistemin entropisini temsil eder.
G=H-TS (2.1)

Ana faz igerisinde gerceklesen bir ¢ekirdeklenme olayinda olusacak yeni faz ¢ekirdeginin
hem hacim enerjisi hem de yiizey enerjisi Gibbs serbest enerjisi tzerinde etkilidir [7]. Buna gore
en basit sekliyle kiire geometrisine sahip bir embriyo dikkate alindiginda Gibbs serbest enerjisi

AG = gnr3AGv + 4nr?y (2.2)

seklinde ifade edilir. Denklem 2.2°deki enerji ifadesinde AG,, olusacak yeni fazin hacimsel
serbest enerjisini, y ise olusacak yeni faz ile eski faz arasinda kalan ara yiizey enerjisini temsil eder.
AG, Hacimsel serbest enerji, Gibbs serbest enerjisini diisiirmek ve gekirdeklenmeye destek olmak
Uzere negatif deger alir. Bir fazin ylizey tabakasindaki atom ve molekiller genellikle igeride
bulunanlardan daha fazla serbest enerjiye sahip oldugundan ara ylizey enerjisi y ¢ekirdeklenmeye
engel olur ve pozitif deger alir. Sekil 2.3’de s1v1 fazdan kat1 faza gegis esnasindaki ¢ekirdeklenmeyi
temsil eden bir benzetime yer verilmistir. Sekil 2.3 deki r* kritik yarigap olarak tanimlanir. Olusan
yeni fazin kendisini korumasi ve yayilmasinin gerceklesmesi icin ¢ekirdeklenme sirasinda yeni
fazin yaricapinin kritik yarigapa ulasmasi sarttir. Eger olusan yeni ¢ekirdek kritik yarigap degerine
ulasmaz ise olusacak yeni faz biiziilerek yok olur. Kritik yarigapin karsilik geldigi Gibbs serbest
enerji degeri de aktivasyon enerjidir. Eski fazin yeni faza evirilmesi igin sistemin aktivasyon
enerjisi degerine ulagsmasi gerekir.

Homojen ¢ekirdeklenmede kritik yarigap ve aktivasyon enerjisi Denklem 2.3 ve 2.4 ile

hesaplanabilir [7].

= _AZTV,, (2.3)
* 16my?
AG* = 3(A76Tv‘:)2 (2.4)

Heterojen cekirdeklenmede ise kritik yarigap ve aktivasyon enerjisi Denklem 2.5 ve 2.6 ile

hesaplanir.
x _ _ 2Y¥sl
= (2.5)
« _ lémy?
AGT = 3(AG,,)ZS(9) (2.6)
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\AGS =Yuzey Serbest Enerji Degisimi
= (4mr?) - oy

N\ ———AG =Toplam serbest
enerji degisimi

|
|
|
r yaricap |
1

.
Kati-Sivi A = 4nr

r *
Pargacik yaricapl, r
Arayt’lzeyi/

Gdnpie tiaci
/AGV 37r° = Hacim
serbest enerji dontsimiu

| «—Serbest Enerji Degisimi— +

() (b)

Sekil 2.3.  Cekirdeklenme modelleri. (a) Sivi iginde kat1 cekirdek modeli ve (b) Cekirdeklenme siirecinde
serbest enerji degisimi [7].

Heterojen cekirdeklenmede, homojen gekirdeklenmeden farkli olarak kritik yarigap igin
vektOr ara yizey enerjisi (y;) kullanilir ve heterojen gekirdeklenmede S(6) agis1 6nem kazanir [7].
Bu ag1 olusan yeni fazin sekline baglilik gosterir. S(6) agisindan dolay1 heterojen ¢ekirdeklenmenin

aktivasyon enerjisi homojen ¢ekirdeklenmeye gore daha diisiiktiir [7].

2.2.2. Polikristal Yapilarda Taneler ve Tane Sinirlari

Polikristal malzemelerin davranis bigimlerini anlamak igin, polikristali olusturan ve tane
ismi verilen yapilari anlamak son derece énem arz eder. Ciinkii polikristal bir malzemede farkli
boyut ve sekillere sahip olan bircok tane vardir ve bu tanelerin birbirleriyle etkilesim bi¢imleri
malzemenin davranigini etkiler. Her bir tane kendi icinde aymi yonelime ve aymi kimyasal
kompozisyona sahip kristaller topluluklarindan meydana gelir. Bu tanelerin boyutlari malzemenin
termodinamik ve mekanik 6zellikleri tzerinde etkin rol oynayan parametrelerdendir ve tane
boyutu, katilagsma sirasindaki soguma hiziyla ve bazi kimyasal etkilerle degistirilebilir [41, 42].

Sekil hatirlama etkisinde martensit fazin baslangi¢ sicakliginin énemi oldukga biiyiiktiir ve
tane boyutu da bu martensit baslangi¢ sicakligini degistirme kabiliyetine sahiptir [36]. Ayrica, tane
boyutunun malzemenin i¢ zorlari iizerinde de etkisi vardir. Tane boyutundan kaynaklanan i¢ zorlari
aciklamada Hall-Petch etkisinden yararlanilir. Bu iliskiye gore tane boyutundan kaynaklanan akma

zoru ifadesi Denklem 2.7 ile hesaplanir [43].
oy = 0 + kd /2 (2.7)

Burada g, surtlinme zoru, k Hall-Petch sabiti, d ise tane boyutunu temsil etmektedir. Hall-Petch
iliskisine gore, tane boyutunun karesinin tersi, akma zoru ile dogru orantilidir. Yani tane boyutunun

azalmasiyla malzemede olusan akma zoru artar. Ancak, deneysel ¢alismalar 1 um den daha kigik
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tane boyutlarinda Hall-Petch etkisinin akma zoru-tane boyutu iliskisini ag¢iklayamadigini
gostermistir. Bazi caligmalar 25 nm tane boyutunun altinda farkli bir davranmisin olustugunu
gostermektedir ve klasik Hall-Petch etkisinin tersine davranan bolge ters Hall-Petch etkisidir [43].
Bu durum Sekil 2.4 (a ve b)’de goériilmektedir.

Chokshi vd. [44] yapmus olduklari ¢alismada klasik Hall-Petch etkisini incelemek igin farkli
boyutlarda Cu ve Pd nanokristal 6rnekleri hazirlamiglardir. Hazirlanan bu numuneler sertlik testine
tabi tutulmus ve klasik Hall-Petch sinir1 50 nm olarak belirlenmistir. Sekil 2.4a’da 16 nm den daha
diisiik tane boyutlarina ulasildiginda olusan ters Hall-Petch bolgesi gorilmektedir. Sekil 2.4b ise
tane boyunun 16 nm den buytk durumlarda gorilen ve klasik Hall-Petch davranisinin sergilendigi
bolgeyi tasvir etmektedir. Nieh ve Wadsworth [45], farkli numuneleri kullanarak da benzer

sonuglara ulasmslardir.

18.0 d (nm) 6.25

475

178

100
0.20

£ |

70

€5

m 1 'l b i ] ]

G20 025 030 O35 040 048 OS50
4 um)y™
(b)

Sekil 2.4.  Hall-Petch iliskisini gosteren sertlik test sonuglar1 [44]. (a) nm ve (b) um 6lgekli sonuglar
gostermektedir. VPH Vickers sertligidir.
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Klasik Hall-Petch etkisinde kesme zoru T Denklem 2.8 ile belirlenir.

= knp
=2 (2.8)

Denklem 2.8 yukarida bahsedilen nano boyutta farklilik gosterir. Nanometre mertebesindeki
boyutlara inildiginde dislokasyon ¢evrimlerinin hesaba katilmasi zorunludur ve bu durumda kesme
zoru ifadesi Denklem 2.9 ile elde edilir.

rn (2.9)

Burada G kesme modullini, b Burgers vektoriini ve D tane boyutunu temsil etmektedir [46]. Hall-
Petch olay1 bu 7 degeri ile sinirlandirilir.

Boyut daha da kiigtildiigiinde T ifadesi de farklilagarak Denklem 2.10°daki formu kazanir.

r=L 2 (2.10)

T 2mD

Denklem 2.10°da 1, alt kesim mesafesidir [47]. Tane guclendirme etkisi, tane boyutunun (D) tane
siir1 kalinligina (6) yaklastiginda azalmaktadir [48].

Tane sinirinda bulunan atomlar tane igerisindeki atomlara nazaran daha reaktiftir ve daha
diizensiz bir yapiya sahiptirler [40]. Tane sinirlar1 bes serbestlik derecesine sahiptirler: tgl orgiler
arasindaki donmeleri ifade ederken diger ikisi tane sinir alanlarini temsil eder veya her bir tane
sinirina ait iki parametre tanimlanir (iki etkilesme i¢in toplamda dort serbestlik derecesi anlamina
gelir). Bir de orgiiler arasindaki donme parametresi yani serbestlik derecesi olarak ele alinir [49].

Tane sinir tipleri birkag sekilde tanimlanabilir. Ancak, geleneksel olarak egik (tilt) ve doniik

(twist) olmak tizere iki temel gruba ayrilir. Bu tip tane sinirlarimin tasviri Sekil 2.5’de verilmistir.

Egik Aci
9, e1'92

Tane 1| Tane 2 '

Donuk Aci

Sekil 2.5. Egik sinir ve doniik sinir gosterimi [50]
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Tane sinir tipleri ¢ogunlukla bu iki temel sinir tipinin kombinasyonuna sahiptir. Yo6nelim
sapmalarinin tane sinirlart iizerindeki etkisi de diisiiniildiigiinde tane smirlarinin karakteristik
dagilimi, yonelim sapmasi ve normal in toplami kullanilarak tanimlanir [49].

Egik sinir, tane sinir alami igerisindeki bir eksen etrafindaki rotasyondur. Bu nedenle, sapma
agis1 ekseni tane sinirt normaline diktir. Doniik sinir ise, tane sinir alanina dik bir eksen etrafindaki
donmedir. Bu nedenle, sapma agis1 tane smir alam normaline paraleldir [49]. Iki bitisik tane
yeterince diisiik 6 agisi ile yan yana geldiklerinde, bir grup 0zel dislokasyon olusumuyla 8 yonelim
sapmast kararli konumunu alir (Sekil 2.6). Buradaki dislokasyon diizeni Burgers vektoru ile
saglanir. Burger vektorii dislokasyonlarin ilerleme yoniinii tayin eder. Egik tane sinirlar1 kenar
dislokasyonlari ile ifade edilirken, doniik dislokasyonlar vida dislokasyon dizisinden olusur [49].

Tane sinir1, yonelim sapma agisinin araciligi ile diisiik agili tane sinirlar1 ve yiiksek acili tane
sinirlar1 olmak iizere iki gruba ayrilir. Sapma agis1 8 degerinin 15° ye kadar olugu bolgedeki tane
siirlart diigiik agili tane smir1 olarak isimlendirilir. Sekil 2.6°da diisiik agili tane sinirina sahip
Molibdenin elektron mikroskobu goriintiisii verilmistir [5].

Sapma acis1 8 nin 11° den daha fazla olmasi1 durunda yiiksek acili tane sinirlar1 bolgesine
gecilir. Baz1 malzemelerde yiiksek agili tane siir1 bolgesi 15° den sonra gozlenir. Yiiksek agili
tane sinirina sahip tane sinirlarinin davranis bigimleri bastan asagiya degistiginden dolay1 buradaki
yapiy1 farkli bir bigimde tanimlamak gerekir. FCC kristallerde, ¢ok fazla sayida ve sistematik bir
bicimde tane sinir1 modellenmistir. Bunun sonucunda, yiksek agili tane sinirlarinin tanimlanmasi
icin yapisal birim modeli gelistirilmistir [51, 52]. Bu modele gore, yiiksek acili tane sinirlari yapisal
birimlerin tekrarlamasiyla formiile edilir. Bu yapisal birimler, sinirli sayidaki atomlarin belirli

diizenlerini temsil eder. Genel olarak tane sinirlarinin yapilari, basit yapisal birimlere sahiptir.

D

Sekil 2.6.  Diisiik agili tane siirma sahip molibdenin elektron mikroskobisi ile tane sinnir1 analizi [5]. a)
Diizlemleraras1t mesafeler ve b) elektron mikroskobu gorintusu
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Yiksek ag¢ili tane sinirlarinin birgok ¢esidinin olmasi nedeniyle bunlarin siniflandirilmasi
gerekmektedir. Bu smmiflandirma; “tesadiifi-yer orgii modeli”, “diizlemler arasi mesafe” ve “tane

sinir hiyerarsisi” seklindedir [5].

Tesadufi-yer 6rgti modeli (Coincidence-Site Lattice-CSL)

Tarihsel olarak 6zel tane sinmirlarinin kimliklendirilmesi i¢in kullanilan ilk modeldir. Bu
model 1949 yilinda Kronberg ve Wilson [5] tarafindan 6ne siiriilmiistiir. Bu modelin dayanak
noktas1 basitce sunu varsayar; yan yana gelen her iki tane sinirinda tane sinirinda genislik arttikca
kirilan baglarin sayis1 diiser ve atomik konumlarin tesadiifi olusma olasilig1 yiikselir. Bu durumda
tane sinir enerjisi diisiiktiir. Gibbs serbest enerjisi minimum kabul edilirse (benzer bir durum 6rgu
pozisyonundaki diizenli atomlarda da vardir) bu durum anlasilabilir. Boylece, miikemmel kristal
konumuna sahip tesadiifi pozisyonlu atom sayisi1 tesadiifi olmayan durumlardakinden daha fazladir.
Bu sekilde daha diisiik tane sinir enerjisine sahip tane sinirlari olusur.

CSL nin degeri asagidaki verilen Y, ile elde edilir:

__ Temel hiicredeki tesadiifi yer sayist

Y =

Temel hiicredeki toplam 6rgi sayist

Kibik bir 6rgide bu ifade, yonelim sapmasina karsilik gelen simetrik egik tane sinirinin Miller

indislerinden basitge hesaplanabilir.

Y =6(h* +k*+1?)

Diizlemlerarasi mesafe (interplanar spacing)
Tane smirlarini bir birbirinden ayirmak i¢in kullanilan baska bir geometrik parametre ise
diizlemleraras1 mesafedir. Diizlemleraras: mesafe, iki kristal diizlem arasindaki en kisa mesafedir

ve asagidaki bigimde tanimlanir:

&€

d(hkl) = am

Burada 0rgl parametresi a, € ise tane sinirlari igin tanimlanan belirli bir degerdir ve 1 veya

1/2 degerlerini alir.

Tane smirlariin hiyerarsisi

Tane smir diizlemlerinin hiyerarsisinde tane simir1 diizlemlerinin birbirleriyle olan
etkilesimlerinden yararlanarak tane sinirlarini sistematik bir bi¢imde diizenler. Bu hiyerarsi
deneysel ve simiilasyon ¢alismalarina dayanmaktadir.

Tane smirlarmdaki yonelim sapmasina bagli malzeme 6zelliklerinin sistematik degisimi

Sekil 2.7°de ve tane sinirlarinin hiyerarsik diizenleri Tablo 2.3’de verilmistir [5].
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Tip A Ozellikleri-(a) egrisi
Tane Smur Enerjisi (seviye)
Korozyon (kalmhk/derinlik)
Difiizyon, Gi¢ Kayma (oran/aktivasyon enerjisi)
Serthk (seviye/kalmlik
Elektriksel Direng (seviye)

Tip B Ozellikleri-(b) egrisi
(b) Kirilma (zor/zorlanma seviyesi)
Ciokelme (niikleon yogunlugu)
Tane Suun Faz Déniigiimii i¢in Knitik Sicakhk Te
Siiper-iletkenlik i¢in Kritik Akim Jc

Ozellik

0, (1) 0y 2)
| 1
Sapma Ac¢is1——

Sekil 2.7. Yonelim sapma agisina bagli malzeme 6zelligi [6]

Sekil 2.7 (a ve b), yonelim sapmasiyla beraber malzemenin &zelliklerinin degistigini
gostermektedir. 6, sapma agis1 degerleri 6zeldir ve Y ile tamimlanan tesadiifii bélgelerin olustugu
acilardir. Sekil 2.7a’da sapma agisinin biiyiimesiyle tip A da tanimlanan 6zelliklerde belirli bir ac1
degerlerine kadar artis gozlenirken 85 6zel ag1 degerlerine yaklasildiginda bu 6zellikler azalma
egilimindedir. 8¢ degerlerinden uzaklagmaya basladiklarinda ise yine bir yiikselis s6z konusudur.

Tip B de tamimlanan 6zelliklerde ise Sekil 2.7b’de goriildiigii gibi tip A davranis bigiminin tersidir.

Tablo 2.3. Simetrik egit tane sinir diizlemlerinin hiyerarsik siniflandirilmasi [5]

CL FCC yapisi BCC yapisi
Dizlem > Diizlem >
1 {111} 3 {112} 3
2 {113} 11 {123} 7
{133} 19 {013} 5
{012} 5 {111} 3
{114} 9
3 {112} 3 {134} 13
{115} 27 {235} 19
{122} 9 {012} 5
{155} 51 {015} 13
{013} 5 {113} 11
{023} 13 {116} 19
{135} 35 {233} 11
{334} 17
{124} 15
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Tablo 2.3 (Devami)

CL FCC yapis1 BCC yapisi

Dizlem > Dizlem >
4 {117} 51 {145} 21
{114} 9 {257} 39
{337} 67 {358} 49
{335} 43 {347} 37
{355} 59 {035} 17
{377} 107 {037} 29
{144} 33 {014} 17
{117} 99 {017} 25
{034} 25 {338} 41
{035} 17 {3310} 59
{025} 29 {115} 27
{014} 17 {118} 33

{179} 131 {122} 9
{157} 75 {455} 33
{124} 21 {556} 43
{357} 83 {223} 17
{123} 7 {129} 43
{159} 107 {127} 27
{139} 91 {138} 37
{137} 59 {147} 33
{134} 13 {136} 23
{124} 21
{349} 53
{237} 31
{239} 47
{457} 45
{345} 25
{356} 35
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3. MOLEKULER DIiNAMIK SIMULASYONLARI

MD metodu, analitik olarak ¢ézilmesi zor problemlerin niimerik ¢oziimlerini bulmay1 ve
boylece olusturulan teorilerin deney sonuglart ile uyumlulugunu test etmemize olanak
saglamaktadir. Yani deneysel bilgilerimiz ile teorik bilgilerimiz arasinda bir kopri kurar. MD
metodu vasitasiyla deneysel olarak gdzlemlenmesi miimkiin olmayan veya deneysel gézlemin ¢ok
zor oldugu boyutlardaki davranislari incelememize yardimer olur [9-11, 53].

MD hesaplamalari ti¢ adimda gergeklestirilir: i) hazirlik, ii) dengeleme ve iii) analiz [9].
Birinci adimda, olusturulan sistem baslangi¢ deger problemi haline getirilir ve sistemin ilk konumu
ile hiz degerleri tanimlanarak baslangic sartlart meydana getirilir. Ikinci kisimda, sayisal iterasyon
algoritmalar1 vasitasiyla hareket denklemleri bilgisayarda ¢6zilir ve olusturulan sanal yapinin
belirlenen termodinamik kosullar i¢in minimum enerjili bir konuma stiriklenmesi saglanir. Son
adimda ise termodinamik olarak dengelenmis sistemde sisteme ait fiziksel 6lgtiimler
(hesaplamalarin) yapilir. Iyi bir MD simiilasyonunda dikkat edilmesi gereken temelde iki unsur
mevcuttur. Bunlardan birincisi sistemin gozlenmek istenen 0zelliklerine uygun baslangic
sartlarinin segilmesidir. Digeri ise MD sistemini tanimlayan potansiyel fonksiyonunun dogru
bicimde tanimlanmasidir.

MD benzetim ¢aligmalarinda amaca uygun dogru bir hareket denklemi elde etmek icin sistem
ile ilgili baz1 kisitlamalar getirilebilir. Sistemdeki atom sayisinin sabit kaldigi ve basing ile
sicakligin sabit tutuldugu topluluklar olusturulabilir. Bir baska yap1 ise sistemin atom sayisinin,
hacminin ve enerjisin sabit tutuldugu NVE istatistik toplulugudur. Ayrica, NPH, NVT topluluklari
da kullanilabilir [54]. Sekil hatirlamali alasimlarda faz doniisiimiinin MD ile incelenmesi
calismalarinda genellikle NPT istatistik toplulugu tercih edilmektedir [18, 20, 55, 56]. Temel bir

molekiiler dinamik algoritmasinin yapist Ek-1’de verilmistir.

3.1.1. NPT Toplulugu i¢cin Molekiiler Dinamik Y6ntemi

NPT toplulugunda sistemin atom sayisinin, basincinin ve sicakliginin sabit kalmasi igin
uygun bir model olusturulur. Bdyle bir modelde bu nicelikler sabit bir ortalama deger etrafinda
uygun sekilde dalgalanma gosterir. Bu toplulukta sistemin hacmi ve enerjisi ise simllasyon
boyunca degiskendir [57]. NPT toplulugunun 6nciiliigiinii Andersen yapmustir [58]. Ardindan
Martyana vd. [59] bu yaklasimi gelistirmislerdir. Gelistirilen yaklasimda Onerilen hareket

denkleminde konum ve momentum Denkleme 3.1 ve 3.2 ile verilmektedir.

¥, = 7’;— + %r,- (3.1)
. d \ pe P
pi=Fi_(1 +ﬁ)%pi_%pi (3:2)



Burada N pargacik sayisini, &; pg, Ve Q degiskenleri ise termostat parametrelerini ve ¢, p, ve W

parametreleri barostat degiskenleridir. € sistem hacminin logaritmasidir ve
e=In(V/V(0))

ile verilir. V(0) degeri t=0 anindaki hacme karsilik gelir. W, ¢ ile iliskili ve sistem kutlesini temsil
eden bir parametre olup p, ise € nun momentum eslenigidir. Boylece, d boyutlu hacim igin hareket
denklemi, konum ve momentum ifadeleriyle birlestirilerek Denklem 3.3 ve 3.4 elde edilir.

dVpe
w

V= (3.3

Pe = dV(Pint ext) + N pl - inllpe (3-4)

Burada P,,; dis basinci temsil eder ve sistemi bu basingta kalmaya zorlar. P;,;, sistemin i¢
basincini tanimlar ve Denklem 3.5 ile hesaplanabilir.

Pane = =[Sy (B 4 i F) — av 2202 (3.5)

Burada U potansiyel enerji fonksiyonunu temsil eder.

NPT istatistik toplulugunda sistemin hareket denklemi Denklem 3.6 ile verilir [59].

s P
Hy poer = H(®,T) + 7 PE | yM f’f + (dN + DkpTE + kgTYM_ & + PoreV (3.6)

3.1.2. Gomuld Atom Metodu

Molekiiler dinamik simiilasyon caligmalarinda metal ve alagimlarin atomlari arasindaki
fiziksel etkilesmeleri tanimlamak igin yaygin olarak c¢ok cisim etkilesme potansiyel
fonksiyonlarindan yararlanilir. Kullanilan bu fonksiyonlar metaller i¢in deneysel caligmalarla
uyumlu sonuclar Uretir. Cok cisim etkilesmelerini dikkate alan ve en ¢ok kullanilan yaklagim
gomulu atom metodudur [60].

EAM yaklagimi, kristal yap1 igerisine bir atomu yerlestirmek i¢in gerekli olan gdmme
enerjisi ile itici etkilesmeleri temsil eden bir enerjinin toplami seklinde tasvir edilir. Burada gdmme
enerjisi, gomilmek istenen atomun yerlestirilmek istendigi koordinattaki komsu atomlardan
kaynaklanan elektronik yiik yogunlugu nedeniyle olusan cekici etkilesmelerden dogan enerji
terimlerinin toplami seklinde ifade edilir. Bdylece, N atom sayisina sahip bir kristalin toplam

potansiyel enerjisi Denklem 3.7°de verildigi gibi hesaplanir [25, 60-64].

Er = ?I=1 E; (3.7)
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Burada ¢(r;;) ifadesi itici etkilesmeleri, p(r;;) fonksiyonu herhangi bir komsu atomun i
koordinatindaki yiik yogunlugunu tammlar. F;[p;] fonksiyoneli ise gomiilme enerjisine kargilik
gelir. EAM metodunun bu ¢ fonksiyona bagl olarak farkli bigimleri mevcuttur. Genel olarak en
cok bilinenleri Finnis-Sinclair (FS) [61], Johnson [62], Voter-Chen (VC) [63] ve Sutton-Chen (SC)
[64] modelleridir.

EAM yaklasiminda herhangi bir i atomu Uzerine etki eden kuvvet ifadesi E; potansiyel enerji
fonksiyonun gradiyentine karsilik gelir ve Denklem 3.8deki gibi hesaplanir [60].

dF;i0p; dF;i0p; 0p(rij) P

F.=—-Y._.
t Z]:“ 6pi6rij apjarij arij Y

(3.8)

Potansiyel enerji fonksiyonunun tanimlanmasi halinde atomlar arasindaki kuvvetler
hesaplanir ve model sistemin hareket fonksiyonlar1 sayisal integrasyonlar yardimiyla ¢oziliir.
Bdylece, atomlarin konumlari ve hizlar1 dinamik olarak zamana bagli hesaplanir. Bu sekilde model

sistemin faz uzay1 hakkinda bilgi kazanilmis olur.

3.1.3. Molekiiler Dinamik Paket Programlari

MD benzetim ¢alismalar1 yapabilmek icin MD algoritmalarindan birisini kullanmak ve
tasarlanan sistem igin uygun bir potansiyel enerji fonksiyonunun analitik bi¢imlerinin herhangi bir
programlama dili ile yazilmasi1 gerekmektedir. Bunun ig¢in Fortran, C/C++ veya Python gibi
programlama dillerinin iist seviyede bilinmesine ihtiya¢ duyulmaktadir. Buna ek olarak zamandan
ciddi tasarruflar saglanmasi adina paralel programlama ve CUDA hesaplama yontemlerinin
bilinmesine de ihtiya¢ duyulmaktadir [65]. Ancak, giiniimiizde simiilasyon calismalar1 yapan
arastirmacilara kolaylik saglanmasi adina gesitli MD paket programlart gelistirilmistir [13]. Bu
programlarin bir kismi ticretli iken bir kismu da agik kaynak kodludur. Bu programlar ile ilgili
bilgiler Tablo 4.2’de verilmistir.

LAMMPS paket programi agik kaynak koduna sahiptir. 1990’larin ortalarindan Sandia ve
LLNL laboratuvarlariin Gray, Bristol Myers Squibb ve Dupont sirketleri ile aralarindan
imzaladiklart CRADA arastirma gelistirme anlasmasi neticesinde Steve Plimpton 6nciiliigiinde
yazilmaya baglanmistir. LAMMPS paket programinin temel amaci biiyiik 6l¢ekte klasik molekiiler
dinamik simiilasyonlar1 gelistirmektir. ilk LAMMPS paket programi Fortran-77 ile yazilmaya
baglanmus, ardindan Fortran-90 ile glincellenmis ve giiniimiizde C++ siiriimii ile yayilanmistr.

Acik kaynak kodlu olmasi1 sebebiyle arastirmacilarin siireli eklemeleri sayesinde MD simiilasyonlar
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ile ilgili gilincel konulara ¢ok c¢abuk sekilde adapte olabilmektedir. Program yangin olarak
kullanilan biitiin isletim sistemlerine destek vermektedir. Buna ek olarak MP1, OPENMP gibi paralel
programlara kitliphaneleri ile ¢alismalar1 desteklemekte olup son ddnemlerde dnemi daha iyi
anlagilmaya baglanan GPU ( CUDA, OpenGL) hizlandiricilarini da kullanmaktadir.

Tablo 3.1. MD simiilasyon ¢aligmalari i¢in kullanilabilecek iicretli ve icretsiz programlar [13]

Program ismi Kullanim Alan Lisans Erisim
NAMD+ VMD Hizli, Paralel MD, CUDA Acik kaynak, Beckman
Akademik kullanim Institute

LAMMPS Katihal ve yumusak malzemeler i¢in Ucretsiz, acik kaynak ~ Sandia
potansiyel fonksiyonlarina sahip kodlu. (GNU GPLV2)

GROMACS Yiksek Performansli MD Ucretsiz (GNU gromacs.org

GPLv2)

CP2K Katihal, stvilar ve biyolojik sistemler igin  Ucretsiz (GNU CP2K
atomistik ve MD simiilasyon yapabilir GPLv2)

CHARMM Molekiiler yapilara ait potansiyel enerji Ticari charmm.org
fonksiyonlarmin iiretilmesi

BOSS OPLS Ticari Yale

University

AMBER Molekiiler yapilara ait potansiyel enerji Ticari ambermd.org
fonksiyonlariin tiretilmesi

ACEMD CHARMM veya AMBER ile MD Basit surtiimi Acellera Ltd.
simulasyon. Yiksek dereceden optimize Ucretsiz.
edilmis CUDA kullanarak NVIDIA GPU  Ticari suriimi
tizerinde ¢aligabilir. bulunmaktadir

Abalone Ozellikle Biyomolekiiler sistemlerin ve Ucretsiz Agile Molecule

protein katlaniminin ¢aligilmasina

yoneliktir.

21



4. MATERYAL VE METOT

Tez calismasinin temel amaci, polikristal sekil hafizali alagimlarin EAM potansiyel
yaklagimlar1 ile modellenmesi ve MD simiilasyonlar1 yardimiyla yapisal o6zelliklerinin
incelenmesidir. Bu amagla, SHA’larin genel ozellikleri 2. Bolimde sunulmus, bir prob alasim
olarak segilen NiAl alasiminin tipik yapisal 0zellikleri ise asagida verilmistir. MD simiilasyonlari
oncelikle baslangi¢ atom koordinatlarinin hazirlanmasini ve potansiyel enerji fonksiyonlarimin
yapilandiriimasim gerektirmektedir. Bu baglangig sartlari yerine getirildikten sonra LAMMPS [14]
paket programi kullanilarak simiilasyonlar gergeklestirilebilir. Bu tez ¢alismasinda baslangic
atomik konumlarinin hazirlanmasi amaciyla LATGEN [24] kodlar1 kullanilmigtir. Ayrica,

simiilasyon sonuglarinin degerlendirilmesinde OVITO [27] paket programindan yararlanilmistir.

4.1. Prob Materyal: Sekil Hafizali NiAl Alasim

Tez caligsmasinda prob alagim olarak secilen NiAl intermetalik bilesiklerinin faz diyagrami
Sekil 4.1’de verilmistir. Bu alagimlarin AlzNis kompozisyonunda sekil hatirlama ozelligi
mevcuttur ve bu alasim austenit fazda B2 yapisina sahiptir. B2 yapinin atomik yerlesimleri Sekil
4.2’de verilmistir. SHE sergileyen bu alagimlarda kompozisyonel doniisiim bolgesi nikelce zengin

at.%62-69Ni dir.
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Sekil 4.1. NiAl Alagiminin faz diyagrami [30]



Sekil 4.2. B2 yapimin sematik gosterimi ve kayma vektorleri [66]

SHE’nin ana kaynagi, yiiksek sicaklik B2 ana fazindan uzun periyotlu L1, tipi stiper-6rgu
yapilar1 termoelastik martensitik faz déniisiimii yapabilmesidir [67]. Tez ¢aligmasinda birim hiicre
bazli degerlendirmeler yapilmis, uzun periyotlu yapilar iizerinde durulmamistir.

NiAl sekil hatirlamali alagimlarinin M;s sicakligi kuvvetli bir bicimde Ni katkisina baglidir.
Bu alagimlarda Ms sicakhigmin 503 K e kadar yukseldigi goézlendiginden yiiksek sicaklik
uygulamalari i¢in potansiyel bir SHA dir [68]. Ancak, NiAl alasimlari faz stabilizasyonu agisindan

hala sorunludurlar.

4.2. LAMMPS Molekiler Dinamik Paket Programi

Bu tez caligmasinda LAMMPS paket programi kullanilmigtir. Calismalarda zaman
kazanmak icin daha hizli islem yapabilen CUDA hesaplama yonteminden yararlanilmis ve
hesaplamalarin bir bolimii Turk Ulusal Bilim e-Altyapisi (TRUBA-Onceki: trgrid) Uzerinde
yapilmustir [69].

LAMMPS paket programmin EAM, MEAM, Stillinger-Weber, Tersoff ve ReaxFF gibi
karmasik yapili st diizey potansiyel enerji fonksiyonlarini ¢aligtirabilmesi, onu diger
programlardan Ustlin kilar. Tez ¢aligmalari esnasinda LAMMPS paket programinda kullanilan
komutlar ve bu komutlarin iglevi Tablo 4.1’de verilmistir. LAMMPS paket programinin diger
komutlara ulagsmak i¢in LAMMPS internet sitesinde bulunan LAMMPS kullanim kilavuzu
dosyasi incelenebilir [14].

Molekiiler dinamik simiilasyonlarinin gerceklestirilebilmesi i¢in dncelikle model sistemin
atomlar1 arasindaki fiziksel etkilesmeleri temsil eden potansiyel enerji fonksiyonlarmin
tanimlanmas1 ve LAMMPS kodlar1 ile uyumlu sekilde caligsabilecek form doniistiiriilmesi
gerekmektedir. Bu tez calismasinda kullanilan Pan-Mishin EAM yaklagimi Boliim 4.3°de detayli
olarak verilmistir. Simiilasyon ¢alismalarinin bir diger baslangi¢ sart1 da ilk atom koordinatlarinin

tanimlanmasidir.
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Tablo 4.1. Sik¢a kullanilan bazi LAMMPS kodlar1 ve kodlarin islevleri

units | Hesaplamalarda kullanilacak birim sisteminin tanimlanmasi

dimension | Hesaplamalarin kag boyutlu gergekleseceginin tanimlanmasi

boundary | Periyodik sinir sarti uygulanacak dogrultularin belirlenmesi

lattice | Orgii modeli ve drgii sabiti degerlerinin programa verilmesi

read_data | Baslangic model sistem dosyasinin tanimlanmasi

pair_style | Atomlararasi etkilesmeler, potansiyel fonksiyonun tipinin se¢imi

pair_coeff | Potansiyel fonksiyonunun parametreleri ve etkilesme dosyasinin tanimlanmasi

group | Belirli bir atom grubu tanimi

timestep | Integrasyon igin zaman adim biiyiikliigiiniin tanimlanmas1

velocity | Baslangi¢ atom hizlarinin olusturulmasi ve sicaklik tanimi

compute | Istenilen niceliklerin hesaplanmasi

variable | Program iginde yeni bir degisken tanimlanmasi

thermo | Sonuglarin yazdirma formatinin ayarlanmasi

dump | Atom koordinatlar1 ve niceliklerinin dosyaya yazdirilmasi

fix | MD parametrelerinin tanimlanmasi ve hesaplamalarin tanimlanmasi

run | Simulasyon toplam integrasyon adiminin tanimlanmasi

4.3. NiAl Modeli igin Pun-Mishin Gomuli Atom Metodu

NiAl alasimmin farkli kompozisyonlari ig¢in atomlararasi etkilesmeleri dogru bir bigimde
tanimlamak maksadiyla ¢esitli ¢alismalar yapilmistir. Mevcut ¢alismalar icerisinde NiAl alagimi
icin en iyi sonucu veren bir EAM yaklagimi1 Pun ve Mishin tarafindan 2009 yilinda gelistirilmistir
[25]. Gelistirilen bu potansiyel enerji fonksiyonu, NiAl alagiminin bir¢ok &zelligini deneysel
sonuglar ile drtiisecek bigimde hesaplayabilme kabiliyetine sahiptir. Bu nedenle, tez ¢aligmasinda
Pun ve Mishin tarafindan gelistirilen EAM fonksiyonlar1 kullanilmistir.

Pun ve Mishin tarafindan NiAl i¢in gelistirilen potansiyel enerji fonksiyonunda, Ni ve Al

icin ikili etkilesme ifadesi daha 6nceki ¢alismalarda oldugu gibi Denklem 4.1deki gibidir [70].

o(r) = (=) [ﬁ (2 -2 +5)] (4.1)

Zb, zb,

Denklem 4.1°de z = r/r1 ve geriye Kalan by, b,, V; ve § degiskenleri potansiyel enerji fonksiyonu

parametreleridir. Bu parametreler deneysel veriler ile ortiisecek bigimde denklemin fit edilmesiyle

elde edilir (Bkz. Ek-2). Pun ve Mishin EAM yaklasiminda elektronik yiik yogunlugu ifadesi
p(r) = (57%) [Aoz” e V#(1 + Boe ™) + Co]
seklinde tanimlanir. Buradaki Aq, By, Cy 7 h, y ve y ifadeleri p(r) fonksiyonunun parametreleridir.
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Bu yaklasimda Ni ve Al atomlar1 arasindaki atomik etkilesmeler Denklem 4.2 ile tanimlanur.

onia(r) =Y (r;lrc) [a1e_b12<PNiNi(C1 (r— 7"1)) + aze_bzz(pAlAl(CZ (r— 7"2))] (4.2)

Burada iy (x) fonksiyonu, potansiyel enerji kesme fonksiyonu olarak adlandirilir ve

x4—
@) = {—1 x<0

0, x=0
seklinde hesaplanir. Bu fonksiyon vasitasi ile 7, kesim mesafesinin yumusak bir sekilde sifira
inmesi kesinlestirilir. Bu sekilde aq, a, by, by, ¢4, ¢4, 71, T2, 7. Ve h olmak (izere on iki tane fit
parametresi bulunur. Bu parametreleri belirmek i¢in NiAl alagiminin B2 fazindaki deneysel 6rgii
sabitleri (a,), elastik sabitleri (c;;) ve diizenlenme enerjisi (Ef) kullanilir (Bkz. Ek-2). Diizenlenme
enerjisi, herhangi bir kompozisyona sahip Ni, Al,, seklindeki bir alagim i¢in

_ Eo(NipAly)—nEy(Ni)—mEq(Al)
n+m

Ef

ile hesaplanir. Burada E, elementlerin veya alagimlarin ayri ayri kohesif enerjilerini tanimlar.
Deneysel verilerden faydalanilarak hazirlanan bu potansiyel enerji fonksiyonu ile Ni, Al ve NiAl

icin hesaplanan erime sicakliklarinin deneysel veriler ile karsilastirilmasi Tablo 4.2°de verilmistir.

Tablo 4.2. Ni, Al ve NiAl igin Pun-Mishin EAM yaklasimindan elde edilen erime sicakliklarinin deneysel
veriler ile karsilastirilmasi [25]

Faz Ni NizAl NiAl Al
EAM (Pun-Mishin) 1701 1678 1780 1042
Deneysel 1728 1645 1911 933
Fark (%) 1,6 1,9 6,8 11,7

NiAl alasimi i¢in EAM yaklagimiyla gelistirilen Pun ve Mishin potansiyelinin sonuglarinin
deneysel sonuglar ile ortiismesi Onemli bir avantaj olmakla birlikte, potansiyel fonksiyonunun
birgok parametreye sahip olmasi fonksiyonun analitik hesaplanmasini giiglestirmektedir.
Potansiyel fonksiyonlarinin analitik olarak hesaplanmasi yerine, potansiyeli gelistiren
aragtirmacilar tarafindan kullanima sunulmak {izere sayisal potansiyel enerji fonksiyonu tablolar
olusturulmaktadir. Bu sayisal tablolar giivenilen internet kaynaklarindan temin edilebilmektedir.
Bu tez calismasinda da Pun ve Mishin tarafindan NiAl alagimi i¢in gelistirilen EAM potansiyel
fonksiyonu tablolar1 Amerikan ulusal standartlar ve teknoloji enstitiisii (National Institute of

Standarts and Technology — NIST) internet sitesinden temin edilmis ve kullanilmustir [71].
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4.4. Simiilasyon Baslangi¢ Sartlarn

Bu tez ¢alismasinda, farkli boyutlarda ve farkli kompozisyonlarda 12 adet tek kristal model
ile farkli boyutlarda ve farkli tane sayili 18 adet polikristal model olmak Utzere toplamda 30 adet
model yap1 olusturulmustur. Bu yapilar Voronoi hiicreleme tekniginin [72, 73] bilgisayar kodu
haline getirilmis formu olan Voro++ [23] kod kiituphanesinden yararlanan LATGEN [24] yazilim1
kullanilarak Linux (Ubuntu) isletim sisteminde diretilmistir. Uretilen modellerin atom
koordinatlarini igeren dosya “data.pos” olarak kaydedilmistir. Uretilen hem tek kristal hem de
polikristal buttin modeller, x, y ve z koordinatlarinda periyodik sinir sartlarina sahip, B2 kristal
yapili ve [001] 6rgu yonelimine sahip nano Olcekli kip bigcimlidir. Her model sistem icin NPT
istatistik topluluk sartlar1 kabul edilmis olup LAMMPS programi yardimiyla simiilasyonlar
gerceklestirilmistir. Model sistemlerin hareket denklemlerinin integrasyonunda Verlet hiz
algoritmasi kullanilmis olup integrasyon zaman adimi biiyiikligi biitiin sistemlerde 2 fs olarak

secilmistir.

4.4.1. Tek Kristal Modellerin Hazirlanmasi

Termodinamik 6zelliklerinin incelenmesi i¢in olusturulan tek kristal modellerin, model
numaralart ve modellere ait 6rgii parametreleri cinsinden boyutlart ve her bir modelin Ni, Al ve

toplam atom sayilar1 Tablo 4.3’de verilmistir.

Tablo 4.3. Tek kristalli modellere ait yapisal kurulum verileri

Orgii parametresi L Toplam

Model _cinsinden dlciler Olcdler (nm) Ni Atom Al Atom Kompozisyon  Atom
Numarasi XXYXZ XXYXZ Sayisi Sayisi (%Ni) Sayisi
S1.75 10x10x 10 2,88 x 2,88 x 2,88 1500 500 75 2000
S2.68 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2350 1106 68 3456
S2.69 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2385 1071 69 3456
S2.70 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2419 1037 70 3456
S2.71 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2454 1002 71 3456
S2.72 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2488 968 72 3456
S2.73 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2522 934 73 3456
S2.74 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2557 899 74 3456
S2.75 12 x 12 x12 3,54 x 3,45 x 3,45 2592 864 75 3456
S3.75 20x20x 20 5,76 X 5,76 x5,76 12000 4000 75 16000
S4.75 30x30x30 8,64 x 8,64 x 864 40500 13500 75 54000
S5.75 40 x40 x 40 11,52x11,52x11,52 96000 32000 75 128000
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4.4.2. Polikristal Sekil Hafizah Alasim Modelleri

Bu tez calismasinin ana konusu polikristal gekil hatirlamali alagimlarin termodinamik ve
yapisal ozelliklerinin incelenmesidir. Polikristal alagimlarda faz doniisiimiinii incelemek igin 2
taneli, 3 taneli ve 4 taneli modeller kurulmustur. En kiiciik boyutlara sahip model sistemdeki atom
sayis1t 9000 iken en biiyiikk model sistemdeki atom sayist 995000 olarak belirlenmistir. Tane
geometrilerinin belirlenmesinde Wigner-Seitz hiicre yaklagimina benzeyen Voronoi diagramlari
kullanilmaktadir. Bu yaklagima gore; simiilasyon hesaplama hiicresinin boyutlar1 tanimlandiktan
sonra bu hiicre i¢inde tane sayisi kadar gelisigiizel nokta belirlenmekte ve bu noktalari birbirlerine
birlestiren dogru pargalarinin orta noktalarinda dogruya dik yiizeyler olusturulmaktadir [72, 73].
Bu yiizeyler kapali bir hacim olusturuncaya kadar islem tekrarlanmakta ve tane geometrileri elde
edilmektedir. Bu tanelerin geometrik sinirlari, hesaplama hiicresinin sinirlar1 dikkate alinarak
periyodik veya periyodik olmayacak sekilde belirlenebilmektedir. Boyle bir yaklasim kullanilarak
elde edilecek ii¢ boyutlu bir geometrik hacim olusumu Sekil 4.3’de gériilmektedir.

Tane geometrileri belirlendikten sonra her tane igerisinde farkli kristal yonelimine sahip
kristal 6rgii noktalar sistematik sekilde olusturulabilir. Olusturulan bu noktalara da kristal yapinin
baz atomlar1 yerlestirilerek istenilen birim hiicre tipi i¢in tane kristal yapisi elde edilir. Bu tez
calismasinda bu islemler i¢in Voro++ kittphanesini kullanan LATGEN yazilimi kullanilmustir.
Her tane i¢indeki kristal yonelimleri ise gelisigiizel sayilardan tiretilen vektorler ile belirlenmistir.
Tane sayis1 degistirilmeden hesaplama hiicresinin boyutlart artirlldiginda dogal olarak tane

boyutlar1 da artmakta ve tane i¢indeki atom sayilar1 da orantili olarak artmaktadir.
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Sekil 4.3. Voro++ kutuphanesinden elde edilen u¢ boyutlu hiicre geometrisi
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Iki taneye sahip polikristal sekil hatirlamali alasimlarda faz doniisiimii olaymni gozlemek igin
6 farkli biiyiikliikte model kurulmustur. Bu modellere verilen model numaralari, 6rgu parametreleri

cinsinden modellerin boyutlari, her bir modelin Ni, Al ve toplam atom sayilar1 Tablo 4.4’de

verilmistir.
Tablo 4.4. iki taneli modellerin model numaralar1 ve model &zellikleri
Olgiiler (nm) Tane Atom Sayilar1
Model XXYXZ Toplam Tane 1 Tane 2 Tane Sinir Tane Sinir
No Atom Sayist Gl G2 Atom Sayist  Alani (nm?)
G2.1 5,0x5,0x5,0 9186 4844 4342 3720 720.64
G2.2 8,0x8,0x8,0 39405 20392 19013 8288 1778.67
G2.3 12,5x12,5x12,5 155802 79528 76274 20541 4345.93
G2.4 14,9x14,9x14,9 265557 135059 130498 30335 6487.09
G2.5 20,0x20,0x20,0 650969 330724 320245 51640 10886.10
G2.6 23,0x23,0x23,0 989055 500125 488930 72599 15450.50

Ug taneye sahip polikristal sekil hatirlamali alasimlarda faz doniisiimiinii gézlemek icin 6
farkl biiytikliikte modeller kurulmustur. Bu modellerin model numaralari, model boyutlari, her bir

modelin toplam atom sayisi, tanelerindeki atom sayilari ve tane sinir1 atom sayilar1 Tablo 4.5°de

verilmistir.
Tablo 4.5. Ug taneli modellerin kurulum ozellikleri
Olciiler (nm) Tane Atom Sayilari Toplam Toplam
Model TX{)OI?nm Tane Simir  Tane Sinir

No XxYxZ Sayist Gl G2 G3 Atom Alant
Sayisi (nm?)

G3.1 5,0x5,0x5,0 9480 3757 2498 3225 3184 647,71

G3.2 8,0x8,0x8,0 40122 15446 10671 14005 10330 222273

G33 125x125x125 157182 59599 42051 55532 26196 5594,24

G34 149x149x149 267445 101040 71379 95026 39895 8594,55

G35 20,0x20,0x20,0 654330 244836 175138 234356 67056 14124,62

G3.6  23,0x23,0x230 995833 372010 266000 357823 95943 20457,20

Dort taneye sahip polikristal sekil hatirlamali alasimlarda faz dontisiimiini gozlemek icin 6
farkli farkli biiyiikliikte model kurulmustur. Bu modellere ait, model numaralari, boyutlari, her bir

modelin Ni, Al, tane ici ve toplam atom sayilar1 Tablo 4.6’da verilmistir.
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Tablo 4.6. Dort taneli modellerin baglangi¢ yap1 kurulum 6zellikleri

el | Sinir Toplam
Model cller (nm) Toplam Tane Atom Sayilari Tane Sinir
Atom
No Atom Savist Alant
XXYxZ Sayisi Gl G2 G3 G4 Y (nm?)

G4.1 5,0x5,0x5,0 9365 3128 1344 2352 2541 4386 991,36

G4.2 8,0x8,0x8,0 39914 12890 5911 10449 10664 12174 2672,11

G4.3  12,5x12,5x12,5 156771 49880 23557 41843 41491 31459 6832,41

G4.4  149x14,9x14,9 267020 84311 40362 71553 70794 44976 9750,90

G4.5 20x20x20 652558 205032 99160 175828 172538 81946  17573,80

G4.6 23%23x23 994436 310454 151726 269621 262265 108256  23147,40

4.5. Simiilasyon Sonuclarimin Analiz Yontemi: OVITO Program

Ug boyutlu bir molekiiler dinamik simiilasyonunda sadece atomik konumlar ve hizlar dikkate
alindiginda tek bir MD zaman adiminda 6N adet veri olugmaktadir. Ortalama bir simiilasyon
stiresinin 1 milyon MD adimi kadar olacag diistiniiliirse bu tiir simiilasyon sonuglarinin programlar
yardimiyla analiz edilmesi zorunlu hale gelmektedir. OVITO [26, 27] ve VMD [74] gibi analiz
programlar1 bu ihtiyaci karsilar ve LAMMPS paket programi ile elde edilen veriler bu analiz
programlarindan yararlanilarak incelenebilir. Bu programlarla ek hesaplamalar yapilabilmekte,
ekran goruntilerine dayali ek animasyonlar Gretilebilmektedir.

OVITO (Open Visualization Tool), Almanya’daki Darmstadt teknoloji iiniversitesinden
Alexander Stukowski tarafindan gelistirilen atomik simiilasyonlar i¢in bilimsel goriintiileme ve
analiz programidir [26]. Programin Windows, Linux ve Macos isletim sistemlerine yonelik
strimleri bulunmaktadir. Agik kaynak kodlu bu yazilim giin gectik¢e kendisini gelistirmekte, yeni
oOzellikler eklenmekte ve programdaki hatalar giderilmektedir. OVITO programi, MD ve Monte-
Carlo tabanli simiilasyonlarin gériintiilenmesi ve incelenmesinde son derece kullaniglt bir zemin
olusturur [27]. Python programlama dilini bilen kullanicilar i¢in de Python ara ylzi mevcuttur.
OVITO sayesinde benzetime ait cesitli parametrelerde hesaplanabilir ve hesaplanan bu
parametrelerin ¢iktis1 alinabilir. OVITO programinda hali hazirda bulunan bir similasyon
dosyasina gesitli analizler ve goriintileme Gzellikleri eklenebilmektedir. Bu analizlere faz tayini,
dislokasyon analizi, atomik zorlanma gibi 6rnekler verilebilir.

OVITO, faz doniisiimlerinin analizi igcin CNA (Common Neighbor Analysis) yontemini
onermektedir. Bu analizde atomlarin ¢evrelerindeki komsuluklar1 dikkate alinarak atom ¢iftlerinin
bir bakima parmak izleri ¢ikartilarak hangi kristal yapida olduklar tespit edilir [75]. Bu yontemin

temeli radyal dagilim fonksiyonuna dayanir. Sistemin atomik 6l¢ekteki yapisal dzelliklerini temsil
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eden radyal dagilim fonksiyonunun ilk piki en yakin atomik komsuluklari temsil eder. Bu ilk pikin
belirlenmesinde r < 7. sart1 aranir. Burada r, referans noktasinin komunu, 7, ise radyal dagilim
fonksiyonunun ilk minimum konumunu tanimlar. Her atom ¢ifti jkI bigciminde (¢ indeks ile
siniflandirilir. Ilk indeks j paylasilan en yakin komsuluk sayisini, ikinci indeks Kk ortak komsular
arasindaki baglarin sayisini temsil eder. Son indeks | ise paylasilan komsular tarafindan olusturulan
en uzun bag zincirindeki baglarin sayisin1 temsil eder [75].

Ortak komsu analizi genel ifadesiyle radyal dagilim fonksiyonu asagidaki sekilde verilir.

g(r) = ijl .gjkl(r)

Bu tez calismasinda yapisal analizler OVITO programi kullanilarak gerceklestirilmistir.
OVITO Programinin kullanimina y6nelik bilgiler Ek-3’de detayli olarak verilmistir.

30



5. BULGULAR VE TARTISMA

Simiilasyon ¢alismalarindan elde edilen bulgular tek kristal modeller ve polikristal modeller
olmak tizere iki grupta sunulmustur. Tek kristal modellerin ¢alisilmasinin temel amaci bir referans
sonug grubu elde edebilmek ve polikristal sonuglar ile birlikte karsilastirma yapabilmektir. Tek
kristal sonuglarint literatiirde bulunan deneysel sonuglarla karsilagtirmak miimkiin olmakla birlikte
polikristal model sonuglarinin gergek deneysel sonuglart bulunmadigindan bdyle bir karsilagtirma
yapilmasi dogru olmayacaktir. Ancak, literatiirde nano boyutlu malzemeler iizerinde yapilmis az

sayida calisma sonucu ile kargilagtirma ve tartigma yapilmasi miimkiindiir.

5.1. Tek Kristal Modeller

Tek kristal yap1 i¢in olusturulan biitiin modellerde baslangi¢ sicaklik degeri 800 K dir.
Olusturulan modellerin termodinamik incelemesini yapmak ve sistemin simiilasyon boyunca
davranigin1 incelemek maksadiyla, kohesif enerji-MD adimi, hacim-MD adimi, kohesif enerji-
sicaklik ve sicaklik-hacim grafiklerinden yararlanilmigstir. Tek kristal igin olusturulan 13 modelde
de analizler bu grafikler {izerinden yapilmistir. Yapilan bu analizler, tez ¢aligmasinda tek kristal
icin yalnizca S4.75 (%75Ni kompozisyonlu ve biiyiikliik siralamasinda 4. sirada yer alan tek kristal
model) modeli icin gosterilecektir. Bu model i¢in yapilan ¢alismada baslangi¢ sicakligi 800 K
alinarak sicaklik her 200000 MD adiminda 25 K diistirtilmiis ve son olarak 300 K ne indirilmistir.

S4.75 Model sistemi i¢in kohesif enerjinin zamana gore degisimi Sekil 5.1°de verilmistir.
Grafik incelendiginde, kohesif enerjinin zamanla (sicaklik azalmasiyla) kademeli olarak azaldig:
goriiliir. Sekilde goriilen kademeli azalmalar sistem sicakligmin diisliriilmesine karsilik gelir.
Kohesif enerjideki kademeli azalmalarin disinda beklenmedik hareketlerin olusmasi sistemde bir
faz donligimi olduguna isaret eder [76]. Boyle bir degisim Sekil 5.1°de kirmizi ok isareti ile
g6sterilen 600000 MD adiminda goriilmektedir.

S4.75 Model sistemi i¢in kohesif enerjinin sicakliga bagli olarak ¢izilen grafigi Sekil 5.2°de
gOsterilmistir. Kohesif enerji sicakligin azalmasiyla dogrusal bir bigimde azalmaktadir. Ancak
sicaklik 650 K oldugunda kirmizi ok isaretinin oldugu yerde kohesif enerjide beklenmedik ani bir
azalma olmasi, bu sicaklikta bir faz doniisiimii olabilecegini akla getirmektedir. Burada bir faz
doniisiimiiniin oldugunu kesin olarak soyleyebilmek igin yapisal 6zelliklerin de dikkatli sekilde
incelenmesi gerekmektedir. Ileride verilen yapisal analizlerden bu sicaklik degerinde yapisal bir

faz doniigiimii oldugu anlagilmaktadir.
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Sekil 5.2. S4.75 modeli i¢in Kohesif enerjinin sicaklik ile degisimi

Sicakliga bagli olarak simtlasyon hdcresinin hacim degisimini veren grafik Sekil 5.3de
verilmistir. Sicakligin azalmasiyla beraber hacimde de bir azalma gdzlenmistir. Ancak, 650 K
sicaklik degerinde, hacim keskin bir pik yaparak aniden artmis ve bu artis bir degere kadar devam
etmistir. Hacimdeki bu degisim simiilasyon hiicresini olugturan orgiilerin hacimlerinde bir degisim

oldugunu gosterir.
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Sekil 5.3. S4.75 modeli i¢in hacmin sicaklik ile degisimi
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Simulasyon hiicresi hacminin simiilasyon boyunca zamanla degisimi de Sekil 5.4°de

gorilmektedir. Buradaki degisim karakteristigi hacim-sicaklik degisimine benzemektedir ve
600000 MD adiminda hacimdeki beklenmedik degisimin g6zlenmesi, bu MD adiminda bir faz

doniisiimii olduguna isaret eder.
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Diger tiim tek kristal modeller igin de yukarida Sekil 5.1 — Sekil 5.4 ile verilen bulgulara
benzer bulgular elde edilmis ve benzer grafikler yardimiyla tim tek kristal model sistemler igin M
sicakliklar1 belirlenmistir. Modellere ait dontisiim sicakliklar1 Tablo 5.1°de verilmistir.

Tez calismasi kapsaminda tek kristal S2 (3456 atomlu sistemler) modelinde kompozisyonun
faz doniisimiinii nasil etkiledigi de incelenmistir. Kompozisyon ile Mg sicakligi arasinda siki bir
iliski oldugu literatiirde ifade edilmektedir [42]. Sekil 5.5°de at.%Ni kompozisyonuna karsilik
M (K) grafigi verilmistir. Grafikteki degisim, literatiirde sik¢a drneklerine rastlandigi gibi lineer
fit yapilarak M, sicakliginin kompozisyona bagl lineer denklemi elde edilmistir [77, 78]. Tez
calismas1 kapsaminda dar bir kompozisyon araligi incelendiginden lineer fit isleminin gegerli bir

yaklagim oldugu diigiiniilmektedir.

Tablo 5.1. Tek kristal modellerine ait Ms sicakliklari

Modeller S1.75 S2.68 S2.69 S2.70 S2.71 S2.72 S2.73 S274 S275 S3.75 S475 S5.75

M; (K) 975 175 175 250 375 475 700 725 750 700 650 625

800

600 —

400

Mg (K)

200

68 69 70 71 72 73 74 75
Ni Kompozisyonu (% atomik)

Sekil 5.5. S2 modelleri igin at.%Ni kompozisyonuna karst Ms (K) sicakligi

Bu tez caligmasinin 6nemli bir amaci da atom sayisinin yani numune boyutunun Mg doniistim
sicakligr tizerine olan etkisini arastirmaktir. Bunun i¢in en basit bi¢imde tek kristal yapida atom
sayisinin doniigiim sicakligini nasil etkiledigini incelemek o6nemlidir. Bu amagla at.%75Ni
kompozisyonu tek kristal yapilar olusturulmustur. Olusturulan bu modellerde atom sayis1 2000 den
(S1.75 modeli) 128000 ne (S5.75 modeli) kadar degistirilmistir ve her bir model i¢in déniisiim

sicakligr hesaplanmustir. Sekil 5.6’da M sicakliginin atom sayisi ile degisimi verilmistir.
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Sekil 5.6. Tek kristal at.%75 Ni kompozisyonlu sistemlerde Ms sicakliginin atom sayisiyla degisimi

Sekil 5.6°da goriildiigi gibi atom sayisina bagli olarak M sicakliginda degisimler tespit
edilmistir. Bu degisimlerden, atom sayisi arttik¢a yari kararli ve diisiik simetrili martensit fazin
ortaya ¢ikmasi daha diisiik sicakliklarda goriilmeye baslanmaktadir. Yani tek kristal B2 stiper
Orguye sahip atomik yapi, atom sayisinin artmasiyla daha diisiik sicakliklarda diflizyonsuz faz
doniisiimii yaparak orgii diizenini degistirir ve martensit yapiya evrilir. Bu tir degisimlere

simiilasyon ¢alismalarinda da rastlanmaktadir [20].

5.2. 1Iki Taneli Polikristal Alasim Modelleri

Polikristal yapi1 i¢in olusturulan biitiin modellerde baslangi¢ sicaklik degeri, model kristal
orgiiniin B2 siiper orgiide kararli oldugu 800 K dir ve biitiin modeller simiilasyona baglanmadan
once bu sicaklikta konjigeyt gradyent algoritmasinin Polak-Ribiere versiyonu ile minimizasyon
islemine tabi tutulmustur [79]. Sistem sicakligi her 100.000 MD adiminda 25 K diisiiriilerek son
olarak 5 K e diisiiriilmiistiir. Uretilen biitiin modellerde, tek kristal faz doniisiimii incelemelerinden
elde edilen en iyi faz doniisiiminiin gozlendigi at.%75Ni orani kullanilmistir. Modellerin
termodinamik incelemesini yapmak ve sistemin similasyon boyunca davranisinmi incelemek
amaciyla, sistemin ortalama potansiyel enerjisinin MD adimu ile degisimi, ortalama potansiyel
enerji-sicaklik degisimi ve sicaklikla yapisal doniisiim 6zellikleri belirlenmistir. Iki taneli
polikristal biitiin modeller i¢in bu analizler yapilmistir. Sekil 5.7a’da iki taneli yapilarin simiilasyon
hicresinin bir 6rnegi ve Sekil 5.7b’de tane sinir yapisinin gortintisi verilmistir. Simulasyon hiicresi
icindeki iki tanenin birden fazla ara ylzeye sahip olarak goriinmesi, similasyon hicresine
periyodik sinir sartlarinin uygulanmasindan kaynaklanmaktadir. Sekil 5.7°deki tanelerin ve tane

siirmin geometrisi kurulan biitiin modellerde aynidir.
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Iki taneli sekil hafizali polikristal modeller igin elde edilen kohesif enerjinin zamana bagl
degisimi Sekil 5.8’de verilmistir. Bes farkli biiyiikliikte model bulundugundan incelemeye 6rnek

teskil etmesi agisindan sadece G2.5 modeli Gzerinde detaylar verilmistir.

(@) (b)

Sekil 5.7. iki taneli G2.5 modelinin simiilasyon hiicresine ait ekran goriintiileri. (a) iki taneli G2.5
modelinin similasyon hicresi ve (b) tane sinir1 geometrisi
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Sekil 5.8. G2.5 modeli kohesif enerjisinin MD adimina gore degisimi
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Sekil 5.8de butlin simulasyon hiicresi ve simulasyon hiicresi i¢indeki tanelerin MD adimiyla
kohesif enerjilerinin degisimi gorilmektedir. Similasyon hiicresi ve tanelerin kohesif enerjilerinin
davraniglar1 birbirine paralellik gosterir. Sicakligin 800 K den 5 K e kademeli olarak diismesiyle
kohesif enerjide de sicaklik azalmasina bagli kademeli azalma gozlenmistir. Ancak, Sekil 5.9°da
kimiz1 ok isareti ile gosterilen 1500000 MD adiminda kohesif enerjide beklenmedik ani bir degisim
gozlenmistir. Bu noktada, sistemdeki atomlarin ortalama potansiyel enerjilerinde negatife dogru
daha fazla bir diisme olmustur. Bu, sistemin daha kararli bir yapiya yerlesmesi anlamina
gelmektedir ve yapisal bir faz dontisimii oldugu seklinde yorumlanmistir. G2.5 modelinde faz
donusiimiine eslik eden bu kohesif enerji degisimi tek kristal S4 modelindekine benzer sekildedir.

G2.5 modelindeki faz doniisiim sicakliginin belirlenmesi i¢in kohesif enerjinin sistemin
sicakligi ile degisiminin analiz edilmesi daha dogru bir yoldur. Kohesif enerjinin sistem sicakligi
ile degisimi Sekil 5.9°da verilmistir. Sekil 5.9’da goriildiigii gibi G2.5 modelinin kohesif enerjisinin
sicaklikla degisimi hemen hemen lineer sekildedir. Ancak, sistem sicakligi 400 K e geldiginde
kohesif enerjide yapisal faz doniisiimiine eslik eden keskin bir azalma goruldr.

Sekil 5.8 ve Sekil 5.9’daki degisimlerin incelenmesi sonucunda G2.5 igin faz doniigiimiiniin
oldugu ve doniisiim sicakliginin 400 K e karsilik geldigi tespit edilmistir. Bu doniisiim B2 fazindan

bir martensit fazina dogru olustugundan bu sicaklik M;s sicakligi olarak ifade edilmistir.
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Sekil 5.9. G2.5 modeli icin kohesif enerjinin sicakliga bagl degisimi
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Faz doniisiimii esnasinda, simiilasyon hiicresindeki ve tanelerdeki kristal yapilarin ne sekilde
ve nasil degistigini anlamak sistemin doéniisiim karakteristiginin anlasilmasinda son derece
onemlidir. Simiilasyon hiicresindeki kristal yapilarin analizini yapmak i¢cin OVITO yazilimmin
sundugu CNA analizinden yararlanilmistir.

Sekil 5.10 ve Sekil 5.11°de G2.5 modelinin CNA analizi ile elde edilen kristal yap1 analizi
verilmistir. Sogutma ile birlikte G2.5 modelinin sahip oldugu faz oranlarindaki degisimler Sekil
5.10°da ve aynmi modelin 1. ve 2. tanelerine ait faz oranlarmin degisimleri ise Sekil 5.11°de
verilmistir. Sekillerden goriildiigii gibi model sistemdeki kristal yapilarin yiizdelik oranlar1 faz
doniisiim noktasi olarak tespit edilen 400 K sicakliginda aniden de§ismeye baslar. Burada ilging
bulunan bir durum, tane sinir atomlarinin (“diger” olarak tanimlanan) atomik yiizdelerinin
doniisiimden 6nce sicaklikla azaldigi ve tam doniisiim esnasinda bir miktar artti§i ve akabinde
tekrar azalmaya baglamasidir. Doniisiim noktasina kadar tane sinir1 atomlarinin azalma miktari
yaklasik %6 dir. Benzer sekilde B2 (BCC) yap1 oranindaki artig ise %7 civarindadir. Buradan,
sogutmayla birlikte tane sinir atomlarinin B2 yapiya dahil olarak gevseme ve kararli yapi
noktalarina yerlesme egiliminde olduklari ifade edilebilir. Ancak, doniisiimiin baslamasiyla birlikte
tane sinir atomlarinin sayica aniden artmasi sinirlardaki hareketlili§in en 6nemli gostergesidir. Yeni

olusan fazin biiylimesiyle birlikte sinir atom sayisinda yeniden bir azalma goriilmiistiir.
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Sekil 5.10. G2.5 modelindeki faz yapilarinin (birim hiicre oraninin) sicakliga gore degisimi
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Sekil 5.11°de goriilen tanelerin igindeki yap1 oranlarinin degisimi birbirine paraleldir ancak
G2.5 modelinin G1 tanesi G2 tanesinden daha sonra kristal yapisini degistirmektedir. Tablo 4.4 de
bakildiginda G1 tanesinin atom say1is1 G2 tanesinin atom sayisindan daha fazladir. Yani, atom sayisi
az olan tanelerdeki yapisal faz doniisiimii atom sayis1 fazla olan tanelerden daha diisiik sicaklikta
ger¢eklesmektedir. Buradan, atom sayisi az olan tanelerde faz doniisiimii igin gerekli olan siiriicii
kuvvetin daha biiyiik olmasi gerektigi sonucuna ulagilabilir. Daha yiiksek siiriicli kuvvet ihtiyact
ise, kiiclik boyutlu tanelerin icinde yeni faz (martensit faz) tretmek igin gerekli yeterince kusur

noktasinin bulunmamasindan kaynaklanabilir.
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Sekil 5.11. G2.5 modeli i¢in her bir tanedeki yapisal doniigiimlerin sicaklik ile degisimi

Iki taneli tim modellere (G2.1, G2.2, G2.3, G2.4, G2.5 ve G2.6) ait BCC yap1 oraninin
sicaklikla degisimleri Sekil 5.12°de verilmistir. Sekilde ayni tane sayisina ve geometrisine sahip
ancak farkli miktarda atom igeren (farkli boyutlardaki) modellerin BCC yapilarinin sicaklik ile nasil
degistigi gorulmektedir. Atom sayilarimin artmasiyla beraber BCC yapilarin hem doniisim
oranlarinda hem de doniisiim hizlarinda farkliliklara yol agtigi belirlenmistir. G2.1 ve G2.2
modellerinde BCC yap1 orani baglangigtaki ortalama bir deger etrafinda dnce yavasga artmis ve
sonra yavasca azalmistir. G2.3 modelinde de 6nce benzer bir artis meydana gelmis fakat sonra daha

hizli sekilde azalmistir. G2.4, G2.5 ve G2.6 modellerinde ise BCC yapt orami sicakligin

diistilmesiyle birlikte diger modellerde oldugu gibi 6nce hafifce artig gostermis daha sonra
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azalmaya baglayarak faz doniisiimiiyle birlikte ani sekilde azalmistir. G2.4, G2.5 ve G2.6
modellerinde yapisal faz doniisiimii reaksiyon hizlarmin sistematik olarak arttigi ve doniisen yap1
oraninin da birlikte arttigi Sekil 5.12°de agik¢a goriilmektedir. Buna gore; G2.4 modelinde faz
doéniistimiiyle birlikte BCC yapisal oraninin degisimi ~A%10, G2.5 modelinde ~A%38 ve G2.6
modelinde ~A%14 seklinde belirlenmistir. Bu incelemede tane sekillerinin ve tanelerin birbirlerine
gore kristal yonelimlerinin sabit kaldigi goz oOniinde tutulursa, burada tespit edilen degisim
miktarlarinin sadece atom sayilarindaki degisimden veya tane boyutlarindaki degisimden
kaynaklandig: soylenebilir. Bu gozlemler literatiirde, tane i¢i martensit doniisiimlerinde mekanik

siirlandirma etkisi olarak ifade edilmektedir [18, 20, 47, 56, 80].
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Sekil 5.12. iki taneli modellerin BCC yapilarinin sicakliga gore degisimi

Burada sistematik davranist bozan model G2.6 dir. G2.4 ve G2.5 modellerinde %10 ve %38
lik degisimler var iken daha biiyiilk olan G2.6 modelindeki degisim %14 e diismistir. Bu
modellerin biiytlikliikleri sirasiyla 14,9 nm, 20,0 nm ve 23,0 nm dir. Model biiyiikliikleri dikkate
alindiginda bu sistematik olmayan degisimin nedeni olarak Hall-Petch etkisinin goriilmiis olmas1
gOsterilebilir. Boylece, Hall-Petch degisiminin zirvesi model sistem biiyiikliigiiniin 20 nm civarmin

ulagmasiyla goriilmiis olmaktadir.

40



Sekil 5.13’de kurulan bitiin iki taneli modellerin tane sinir atomlarinin oranlarinin sicaklikla
degisimi verilmistir. Burada, OVITO yaziliminin tek kristal modeller igin baslangi¢ yapisinda
%100 B2 (BCC) yap1 bulundugunu belirtmesi nedeniyle, taneli modellerin baslangi¢ yapilarinda
diger (other) yapilar olarak tanimlandigi yapit gurubunun, tane sinirlarindaki atomik diizensizlik
nedeniyle tamimlanamayan yapilara verilen isim oldugu belirtilmelidir. Bu nedenle, tane
sinirlarindaki diizensiz yapiya sahip atom guruplari tez caligmasinda “diger” olarak ifade edilmistir.
Sekil 5.13’den G2.1 modelinde tespit edilen sinir atomlarinin oraninin sogutmayla birlikte %55 den
%38 civarina azaldigi, G2.2 modelinde ise %40 dan %27 civarina diistiigii belirlenmistir. G2.3
modeli i¢in bu degisim %29 dan %17 ye olarak tespit edilmistir. G2.6 modelinin atom say1s1 (989k)
G2.5 modelinden (650k) daha fazla olmasma ragmen tane sinir atomlarinin Simdlasyon
hiicresindeki yiizdelik orani daha diisiiktiir. Biitiin sistemlerde tane sinir atomlarinin orant
sicakligin azalmasiyla diisiis egilimi sergilemislerdir. Ancak, G2.4, G2.5 ve G2.6 modellerinde tane
sinir atomlarinin yiizdelik oraninda Ms sicaklik degerinde bir artis goriilmiistiir. Bu artis kisa streli
olup faz doniisiimii sonrasinda yeniden azalmaya baslamistir. Bu durum, yapisal faz doniistimiintin
baglamasiyla birlikte tane sinirlarindaki yapisal belirsizligin arttig1 ve doniisiim yiizdesi arttik¢a bu
belirsizligin ortadan kalktig1 seklinde yorumlanabilir. Boylece, polikristal yapilarda meydana gelen
yapisal faz doniistimlerinde deneysel olarak da goriilen tane sinir hareketligi bu tez ¢aligmasinda
gbzlenmis 6nemli bir bulgu olmaktadir. Bununla birlikte, dogrulama amagli detayli analizlere

ihtiyag duyulabilir.
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Sekil 5.13. iki taneli modellerdeki tane sinir1 atomlarinin sicaklik ile yiizdelik degisimi
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Sekil 5.14 ve Sekil 5.15°de iki taneli modelleri FCC (martensit faz) ve HCP (yigilim
kusurlari) yapilarinin sicaklikla degisimi verilmistir. Hem FCC hem de HCP yapilarinin sicaklik
ile degisim egilimleri birbirleriyle ortiismektedir. Ancak, iki taneli biitlin modeller i¢in sicakligin

diismesiyle FCC yap1 oranindaki yiizdelik degisim, HCP yap1 oranindaki degisimden fazladir.
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Sekil 5.14. iki taneli modellerde FCC yapmin sicaklik ile degisim grafigi

Burada ilging olan nokta, kurulan butun iki taneli modellerde soguma ile beraber hem FCC
hem de HCP yapilarinin miktarindaki artigtir. Bu artis, martensit temel yapilarinin bu tip birim
hiicrelerden olustugu dikkate alindiginda dogal karsilanabilir [81]. G2.1 ve G2.2 modellerinde
sicakligin diismesiyle BCC yap1 oraninda net bir azalma goériilmemisken (Sekil 5.12), tane sinir
atomlarinin yiizdelik oranlarinda azalma olmustur (Sekil 5.13). Iki taneli G2.1 ve G2.2
modellerindeki FCC ve HCP yapilarinin artmasinin sebebi olarak tane sinirlarindaki belirsiz yapi
oraninin azalmasi gosterilebilir. Tane sinirinda bulunan atomlar FCC ve HCP yapilara dahil
olmaktadir, ancak martensit faz doniisiimii i¢in yeterli miktara ulagilamamaktadir. Béylece, G2.1
ve (G2.2 modellerinde martensit ¢ekirdeklerinin kritik yarigapa ulasamadigi ve bu nedenle de tam

bir yapisal faz doniisiimii sergileyemedigi diistiniilmiistiir.
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Sekil 5.15. iki taneli modellerde HCP yapinin sicaklik ile degisim grafigi

Iki taneli polikristal modeller igin tespit edilen Ms sicakliklar1 Tablo 5.2’de verilmistir. G2.1
ve (2.2 modellerinde faz doniisiimii gdézlenmemistir. Ms sicakligt atom sayisinin (model
boyutunun) artmasiyla iistel olarak artmistir (Sekil 5.16).

Iki taneli G2.5 modelinin gesitli sicakliklarda alinan yapisal goriintiisii Sekil 5.15°de
verilmistir. Iki taneli G2.5 modelinde Sekil 5.17°de goriildiigii gibi, sistem sicakligi 450 K iken
tane siniria yakin bolgelerde FCC (martensit) yapilar olugsmaya baglamistir. Bu olusuma HCP tipi
yigilim kusurlan eslik etmektedir. Sistem sicakligi 425 K e distrildiiginde Sekil 5.17°de sar
oklarla gosterilmis bolgelerde, hem bir 6nceki sicaklik degeri olan 450 K den miras kalan FCC ve
HCP yapilar hem de ozellikle tanenin ortalarina dogru kiigiik boyutlarda yeni yapisal
diizenlemelerin oldugu goriilmiistiir. 425 K sicakliginda faz blylmesi olmaz iken sar1 oklar ile
gosterilen bolgeler 425 K de kendilerini muhafaza etmislerdir. Sistem sicakligi 400 K e
diisiiriildiigiinde ise 425 K sicakligindaki sar1 oklar ile gosterilen bolgelerden baglayan bir faz
doniisiimii tetiklenmis ve biiylime egilimine girmistir. G2.5 modeli 400 K de hizli bir sekilde faz
dOniisiimii sergilemistir. Bu model ayni sicaklikta olusan yeni faz bolgeleriyle birlikte hizli bir faz
blylimesi gostermektedir. 400 K de meydana gelen faz doniisiimii atermal karakterde olup daha

sonra sicakligin diismesiyle birlikte termoelastik karaktere sahip olmaktadir.
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Tablo 5.2. ki taneli polikristal modellerin Ms sicakliklari

Model No G2.1 G2.2 G2.3 G2.4 G2.5 G2.6
M, (K) - - 150 275 400 450
500 T I T T |
400 — —
<
~ 300 —
E - -
200 —
100 | ! | | | | |
12 16 20 24

Tane Boyutu (nm)

Sekil 5.16. Tane boyutu ile Ms sicakliginin degisimi
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Sekil 5.17. ki taneli G2.5 modelinin 125 K/ns sogutma hizindaki faz déniisiimii ekran goriintiisii
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5.3. Ug Taneli Polikristal Alasim Modelleri

Polikristal yap1 i¢in olusturulan biitiin modellerde baslangi¢ sicaklik degeri 800 K dir ve
biitiin modeller simiilasyona baglanmadan 6nce bu sicaklikta eslenik egim (Conjugate gradient)
algoritmasinin Polak-Ribiere [79] versiyonu ile minimizasyon islemine tabi tutulmustur. Sistem
sicakligi her 100000 MD adiminda bir 25 K diisiiriilerek 5 K’ne kadar diisiiriilmiistiir. Uretilen
biitin modellerde Ni orani atomik yiizde cinsinden %75’dir. Modellerin termodinamik
incelemesini yapmak ve sistemin simiilasyon boyunca davranisini incelemek maksadiyla, kohesif
enerji-MD adimi, kohesif enerji-sicaklik ve yapisal doniisiim grafiklerinden yararlanilmigtir. Ug
taneli polikristal modeller i¢in termodinamik ve yapisal analizler yapilmustir.

Sekil 5.18’de {ig¢ taneli yapilarin simiilasyon hiicresinin 6rnegi ve tane smirmin gorintisi
verilmigstir. Sekil 5.18deki tanelerin ve tane sinirinin geometrisi ti¢ taneli olarak kurulan biitiin

modellerde aynidir.

(@ (b)

Sekil 5.18. Ug taneli G3.5 modelinin similasyon hiicresine ait ekran gortntiileri. (a) Ug taneli G3.5
modelinin similasyon hicresi ve (b) tane sinir1 geometrisi

Ug taneli sekil hafizali polikristal modellerin, kohesif enerji-zaman degisimi Sekil 5.19°da
verilmigtir. Alt1 farkli bilyiiklikte modelimiz bulundugundan incelemeye Ornek teskil etmesi
acisindan detayli analizler sadece G3.5 modeli verilmistir.

Polikristal yapilarda tanelerin iginde meydana gelen fiziksel olaylarin anlagilmasi icin her
tane icindeki kohesif enerjinin MD adimina gore degisimi de izlenmistir. Sekil 5.19°da goriildiga
gibi, kohesif enerjide sicaklik azalmasiyla birlikte kademeli olarak bir azalma goriilmektedir.
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Sekil 5.19. G3.5 modelin i¢in kohesif enerjinin MD adimina gore degisimi

Bu tezdeki simiilasyon g¢aligmalarinda faz doniisimlerinin belirlenmesi i¢in genel olarak
kohesif enerjinin MD adimina gore degisiminden yararlanilmasi planlanmisti. Ancak, G3.5
modelinde Sekil 5.19°da goriildiigii tizere kohesif enerjideki degisimlerde bir anomali
goriilmemistir. G3.5 modelinde faz doniisimiinin  bulunup bulunmadigini anlamak igin
kullanilabilecek diger bir yaklasim ise kohesif enerjinin sicakliga bagl degisimidir. Ancak, bu
degisimlerden de {ii¢ taneli modellerin tamaminda model boyutlarinin (tane boyutlarinin)
degismesine ragmen faz doniisiimiine isaret edebilecek bir bulguya rastlanmamaistir.

Faz doniisiimiiniin olup olmadigimi anlamak i¢in kohesif enerji degisimleri yerine Sekil
5.20’de verilen hacim-sicaklik degisimi incelenmistir. Hacim-sicaklik degisimi grafiginde 150 K
sicaklikta bir faz doniisiimiiniin oldugu agikca goriilmektedir. Burada bir faz doniisiimiiniin oldugu
OVITO yazilimmin CNA yapisal analizinden de anlasilmistir.

Sekil 5.21°’de ise G3.5 modelindeki her bir tanedeki yapisal doniisiimler sicakliga bagh
olarak verilmistir. Sekil 5.21°de biitiin tanelerin ayni sicaklikta faz doniisiimiine bagladig: goriiliir.
BCC yap1 orani 1, 2 ve 3 numarali tanelerde sirasiyla %74, %77 ve %79 civarinda tespit edilmistir.
Faz doniislimiiniin gozlenmeye basladigi 175 K sicakligina kadar BCC yap1 oranlarinda %4
civarinda bir artiy meydana gelmistir. Sogutmanin yapildigi bu bolgede FCC ve HCP yap1
oranlarinda meydana gelen artis ise %1-2 civarindadir. Faz doniigiimii 6ncesinde sogutma siiresince

sinir atomlariin %4 liikk bir kisminin BCC yapiya ve %1-2 lik kisminin ise FCC ve HCP yapilara
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eklenerek bir tane sinir1 gevsemesinin olustugu sonucuna ulagilabilir. Faz doniisiimii ile birlikte
BCC yap1 oranlarinda ortalama %19 luk bir azalma ve FCC ile HCP yap1 oranlarinda ise %26 lik

bir artig gdzlenmistir.
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Sekil 5.20. G3.5 modeli i¢in hacim-sicaklik degisimi
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Sekil 5.21. G3.5 modeli igin her bir tanedeki yapisal doniisiimlerin sicaklik ile degisimi
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Bu sonuglardan, %7 civarinda tane sinirt atomunun doniisiime destek verdigi sOylenebilir.
BCC yapinin tamamen martensit fazlarina donligmemesi ve martensit faz iginde varligini korumasi
deneysel olarak da gozlenen bir sonugtur [82]. Ayrica, taneler i¢indeki faz doniisiimii davranigi
birbirlerine gore kiiciik farkliliklar gdstermektedir. Bu farkliliklar tane atom sayilarmin farkli
olmasindan kaynaklanabilir. Tablo 4.5’de verilen tane atom sayilar1 G1 igin 244.836, G2 i¢in
175138 ve G3 igin de 134356 dir. Bu atom sayilar1 dikkate alindiginda tane igindeki doniistimlerin
atom sayilari ile sistematik iligkili olmadigi anlagilir. Atom sayisi fazla olan G1 tanesinin doniisiim
orani G2 ve G3 e gore daha fazla iken G2 ve G3 arasinda atom sayisina gore ters bir iliski gorliir.
Bu durum, tanelerin yapisal (geometrik) 6zelliklerinin de faz doniisiimiinde etkili olabilecegi
diisiincesini dogurur.

Sekil 5.22°de ii¢ taneli kurulan biitiin modellerdeki BCC yapisinin sicaklik ile degistigi
gosterilmistir. Tablo 4.5’de en diisiik atom sayisina sahip G3.1 modelinde, BCC yapida sogutmayla
birlikte belirgin bir azalma s6z konusu olmazken atom sayisinin artmasiyla BCC yapida sicakliga
bagl bir azalma gézlenmistir. Ug taneli kurulan en biiyiik model G3.6 da BCC yapidaki degisim
en fazla olmustur. Bu durum, model boyutlarindaki artigla birlikte tane sinir atomlarinin modeldeki
toplam atom sayisina oraninin azalmasi ile agiklanabilir. Baska bir degisle, model biiyiidiik¢e tane
sinir kalinlig1 azalmakta ve faz doniisiimiine katilan atom sayisi da beraberinde artmaktadir. Bu
yorum, ¢ok kiigiik tane boyutlarina sahip nano-kristal metallerde mekanik yumusama konusunu

iceren bir bagka molekiiler dinamik ¢alismasinda da gézlenmistir [80, 83].
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Sekil 5.22. Ug taneli biitin modeller icin BCC yapilarinin sicaklik ile degisimi
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Sekil 5.23’de goriildigii lizere {i¢ taneli kurulan biitiin modellerde tane sinirindaki atomlarin
atomik ylizdeleri sicaklikla azalmigtir. Modellerde atom sayisinin fazlalagmasi ile tane sinirinda
bulunan atomlarda bir azalma s6z konusudur. Tane sinirindaki diger yapilarin diismesi ile beraber
tane i¢indeki diizenli kristal yap1 oran1 da artmistir. Bu gézlem Sekil 5.22 igin yapilan yorumlari ve

literatiirdeki gozlemleri dogrular [83, 84].
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Sekil 5.23. Ug taneli modellerdeki tane sinir1 atomlarin soguma ile yiizdelik olarak degisimi

Sekil 5.24 ve 5.25°de goriildiigii iizere FCC yap1 ve HCP yapilar sicakligin diismesiyle
beraber artig egilimi sergilemistir. FCC ve HCP yapilarin sicakligin azalmasiyla birlikte ani artmasi
modellerde faz dontisimiinin 6nemli bir gostergesidir. Ancak, bu tek basina yeterli degildir. Ciinkii
tanelerde bir faz doniisiimiinden bahsedebilmek i¢cin BCC yap1 oraninin soguma ile diismesi ve
FCC ile HCP yap1 oranlarinin es zamanli olarak artmasi beklenir. Bu egilimi gosteren modeller
G3.4, G3.5 ve G3.6 dir. G3.1, G3.2 ve G3.3 modellerinde BCC yap1 oraninda net bir azalma soz
konusu degildir. Ancak, tane sinirlarindaki atomlarda yiizdece bir azalma varken FCC ve HCP
yapilarda yilizdece bir artis s6z konusudur. Bu nedenle, tane smirindaki atomlarin sicakligin
diismesiyle FCC ve HCP yapilara katildiklari s6ylenebilir. G3.4, G3.5 ve G3.6 modellerinde, BCC
yap1 orani diismeye baslamadan Once bir artis egilimi sergiler. Bu artisin sebebi de yine tane

simirlarindaki atomlardan kaynaklanir.
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Sekil 5.24. Ug taneli modellerde FCC yapinin sogutma boyunca degisim grafigi
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Sekil 5.25. Ug taneli modellerde HCP yapinin sogutma boyunca degisim grafigi
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Ug taneli polikristal modellerin M sicakliklar1 Tablo 5.3°de verilmistir. G3.1, 2, 3, 4
modellerinde faz déniisiimii gdzlenmemistir. Iki taneli modellere kiyasla 3 taneli modelde faz
doniistimiiniin gozlendigi atom sayis1 daha yiiksektir.

G3.4 modelinde G3.5 ve G3.6 modellerine nazaran net bir faz doniisiimii gézlenmediginden
faz doniistiminiin karakteri G3.5 modelinin ekran gorintisi ile anlasilmaya g¢alisilmis ve bu
goruntd Sekil 5.26°da verilmistir. Sekil 5.26°da sogutmayla birlikte 375 K ve 175 K sicakliklarinda
tane sinirindaki atomlarin kristal yapilarinda degisimler goriiliir. Sicaklik 150 K’e diisiirtildiigiinde
sar1 oklar ile gosterilen bolgelerde martensit faz biiyiimeye baslayarak diger bolgelere yayilir.

Kristal yap1 degisiminin basladigi bolgeler ya tane siniriin igerisinde ya da tane sinirina olduk¢a

yakindir.
Tablo 5.3. Ug taneli polikristal modellerin M, sicakliklar:
Model No G3.l G3.2 G3.3 G3.4 G35 G3.6
M, (K) - - - 150 275
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Sekil 5.26. Ug taneli G3.5 modelinin 125 K/ns sogutma hizindaki faz doniisiimii ekran gorntiisii
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5.4. Dort Taneli Alasim Modelleri

Dort taneli polikristal sekil hatirlamali alagimlarda atom sayisinin faz doniisiimii tizerindeki
etkisini incelemek ic¢in kurulan butin modellerde iki ve ti¢ taneli yapilarda oldugu gibi tane
geometrilerini degistirmeden yalmzca model boyutlari artirilarak tanelerdeki atom sayilart
arttirilmigtir. Dort taneli kurulan biitiin modellerde de digerlerinde oldugu gibi simiilasyon hiicreleri
800 K sicaklikta 6nce minimize edilmis ve sistem sicakligi kademeli olarak 800 K den 5 K e kadar
25 K adimlarla distirilmistiir. Kurulan biitiin modeller i¢in her bir sicaklik degeri 100000 MD
adimi ¢aligtirilmigtir. Yani her bir sicaklik degerinde sistem 100000 MD adimi bekletilerek yapinin
dengelenmesi saglanmigtir. Biitlin modellerde Ni orani at.%75 dir. Modellerin termodinamik
incelemesini yapmak ve sistemin simiilasyon boyunca davranisini incelemek igin sistemin kohesif
enerji-MD adimi, hacim-sicaklik ve yapisal doniisiim grafikleri kullanilmistir.

Sekil 5.27°de dort taneli model yapilarin simiilasyon hiicresinin 6rnegi ve tane sinirinin
goruntiisti verilmistir. Iki ve (i¢ taneli modellerde oldugu gibi dort taneli modellerde de tane ve tane

sinirt geometrileri sabit tutulmustur.

e SRR

@ (b)

Sekil 5.27. Dort taneli G4.5 modelinin simulasyon hiicresine ait ekran gorintuleri. (a) dort taneli G4.5
modelinin similasyon hicresi ve (b) tane sinir1 geometrisi

Iki ve ii¢ taneli modeller igin yapilan analizler dort taneli 6 model icin de ayn1 sekilde
tekrarlanmustir. Tlk olarak iki ve ii¢ taneli modellerle karsilastirma yapilabilmesi icin dort taneli

model i¢in de besinci biiyiikliikteki G4.5 modeli iizerinden detaylar verilmistir.
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Kohesif enerji-MD adimi degisim grafigi Sekil 5.28’de verilmistir. Her bir tanede ve biitiin
similasyon hiicresinin kohesif enerjisinde MD adimiyla beraber kademeli olarak azalmistir. Ancak
Uc taneli G3.5 modelinde oldugu gibi burada da kohesif enerjide bir anomali s6z konusu degildir.
Bu nedenle, hacim-sicaklik degisimi Sekil 5.29’da verilmistir. Sekil 5.29 incelendiginde sicakligin
azalmasiyla birlikte G3.5 modelinde elde edilen sonuglara benzer bir degisim goriilmektedir.

Burada da hacimdeki ani degisim yapisal bir faz doniigiimiinii ifade etmektedir.

4.4
Biitiin Hiicre
Gl Tanesi
G2 Tanesi
(33 Tanesi
-4.44 G4 Tancsi
>
2
=
=
S -4.48
!
%3]
)
=
o
4
-4.52
-4.56 1 | 1 I 1 I
0 1000000 2000000 3000000 4000000
MD Adimi (x2 fs)

Sekil 5.28. G4.5 modeli i¢in Kohesif enerji-MD adimina gére grafigi

G4.5 modelinde soguma ile hem biitiin simiilasyon hiicresindeki hem de tanelerdeki yapisal
degisimleri analiz etmek amaciyla Sekil 5.30°da verilen yapisal oran degisimlerinden
yararlanilmistir. Bu model icin de G2.5 ve G3.5 modellerinde oldugu gibi BCC yap1 oran1 6nce
hafifce artmis ve sonra 200 K sicakligindan itibaren kademeli olarak azalmaya baglamistir. Tane
siirinda bulunan “diger” atomlar sogutma boyunca azalmamistir. Ancak 200 K sicakliginda kiiglik
bir artis meydana gelmis ve sonra yine azalmaya devam etmistir. FCC ve HCP yapilar ise 200 K
sicakligina kadar diisiik bir artis hizi sergilemisken (bu artis tane simirindaki atomlardan
kaynaklanmaktadir) 200 K den sonra kademeli olarak daha hizli bir sekilde artmustir.

Dort taneli biitiin modellerin atom sayisina bagli olarak yapisal doniisiimlerinin nasil
degistigini anlamak icin BCC, FCC, HCP ve diger yap1 oranlariin sicakliga bagli degisimlerinden

yararlanilmigtir.
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Sekil 5.29. G4.5 modeli igin hacim-sicaklik degisimi

100 T T T T T

Kristal Yapi Orani (%)

T (K)

Sekil 5.30. G4.5 modeli yapisal doniisiim-sicaklik grafigi
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Sekil 5.31’de dort taneli olarak kurulan biitiin modellerde BCC yapilarm degisim
karakteristigi atom sayisina bagli olarak degistigi goriilmektedir. En az atom sayisini sahip G4.1
modelinden (9k atomlu) en biiyiik atom sayisina sahip G4.6 modeline (994k atomlu) dogru
gidildikce simiilasyon hiicresinin sahip oldugu BCC yap1 orani artis gostermistir.

Sekil 5.31’de goriildiigi gibi atom sayisinin artmasiyla beraber BCC yapilarinin doniistim
hizlarinda da artig mevcut olmasina karsin, BCC yap1 doniislim hizinin en fazla oldugu model G4.5
dir. G4.6 modelinin atom sayis1 G4.5 modelinden (652k) fazla olmasina kargin doniisiim hiz1 G4.5
modelinden daha da diisiiktiir. BCC yapilarinin azalmaya basladigi sicaklik degeri ise atom

sayisinin artmasiyla beraber yiikselmistir. Iki ve ii¢ taneli modellerde de ayni durum s6z konusudur.

100 T T I T T
G4.1 (9%)
B — G42(39%) ||
43 (156k)
80 G4.4 (267k)
G4.5 (652k)
G4.6 (994k) |
S
= 60 —
=
o i
-
>~ _
O 40
@]
M i
20 —
O | | | I | | | | |
800 600 400 200 0

T (K)

Sekil 5.31. Dort taneli modellerin BCC yapilarimin sicaklik ile degisim grafigi

Sekil 5.32 incelendiginde diger yapilarin orani, atom sayisinin artmasi ile azalmaktadir.
Soguma ile beraber biitiin modellerde diger yapt miktar1 azalmaktadir. Ancak G4.5 ve G4.6
modellerinde, iki ve {i¢ taneli modellerde oldugu gibi faz doniisiimiiniin gergeklesmeye basladig
sicaklikta diger atomlarin yiizdece oraninda kiigiik bir artis olmus ve akabinde tekrardan azalmaya

baglamistir.
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Sekil 5.32. Dort taneli modellerin diger yapilarinin sicaklik ile degigim grafigi

Sekil 5.33 ve 5.34’de FCC ve HCP yapi oranlarinin sicaklik ile degisimi verilmistir. Dort
taneli FCC ve HCP yapilariin degisim karakteristikleri, iki ve ¢ taneli yapilardakine
benzemektedir. G4.1 modeli 9k atoma sahip olup en kiigiilk model olmasina kargin FCC ve HCP
yapilarinin 800 K de yiizdece en fazla oldugu modeldir. Modellerin atom sayilarinin artmasiyla
beraber baslangigtaki FCC ve HCP yapilarinin yiizdece oranlari gittik¢e azalmaktadir ve G4.5 ve
G4.6 modellerinin FCC ve HCP oranlar1 neredeyse bir birine esittir. Sicakligin azalmastyla beraber
dort taneli bitin modellerde FCC ve HCP yapilarinin oranlarinda bir artis olmaktadir. Ancak,
yalnizca G4.5 ve G4.6 modellerinde dikkate deger bir faz dontisiimii gézlenmis, G4.4 modelinde
ise agik bir faz doniisiimii gozlenmemistir. Faz doniistimiin olmadig1 G4.1, G4.2 G3.3 modellerinde
FCC ve HCP yapilarmin model igerisindeki yiizdece oraninin artmasinmin sebebi tane sinirlari
atomlarinin katkisi olabilir.

Dort taneli polikristal modellerin Ms sicakliklar1 Tablo 5.4°de verilmistir. G4.1, 2, 3, 4
modellerinde kayda deger bir faz doniisiimii gdzlenmemistir. Dort taneli modellerden elde edilen
M; sicakliklart genel olarak iki taneli modellerden elde edilen doniigiim sicakliklarindan diisiik, ii¢
taneli modellerin Mssicakligindan yiiksektir. Bunun nedeni olarak ii¢ taneli modellerdeki HCP yap1
oranlarinin dort taneli modellerdekinden daha diisiik olmasi diisliniilmiistiir. HCP yap1 oranlart
simiilasyon hiicresindeki y1gilim kusurlarinin 6nemli bir gostergesidir. Bu nedenle, y1gilim kusuru
yiiksek olan yapilarda martensit faz doniisiimii i¢in gerekli olan siiriicii kuvvet daha diisiik olmakta

ve martensit faz doniigiimiinii desteklemektedir.
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Tablo 5.4. Dort taneli polikristal modellerin M, sicakliklar

Model No G4.1 G4.2 G4.3 G4.4 G4.5 G4.6
M, (K) - - - - 175 275
20
— G4.1 (%) )
— G42(39K)
G4.3 (156k)
16 G4.4 (267k) I
G4.5 (652k)
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Sekil 5.33. Ddrt taneli modellerde FCC yapilarin sicaklik ile degisim grafigi
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Sekil 5.34. Dort taneli modellerde HCP yapilarin sicaklik ile degisim grafigi

T (K)
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Sekil 5.35’de dort taneli G4.5 modelinin sogutma esnasindaki ekran goriintiilerine yer
verilmistir. Sistem sicakligi diistiik¢e ilk Once tane sinirlarindaki atomlarin kristal yapilarinda
degisimler gozlenmistir. Benzetim hiicresi 200 K sicakligina geldiginde bazi tanelerde bir miktar
yapisal doniisiim gergeklesmistir. 175 K sicakligina gelindiginde ise sar1 oklar ile gdsterilen
yerlerde faz doniisiimii baglamistir. Baslayan bu faz doniistimiiniin bir kismi 200 K sicakligindan
miras kalan yapilardan, bir kismi tane sinirindan veya tane sinirina oldukga yakin bolgelerden ve
bir boliimii ise bazi tanelerin merkezlerine yakin bolgelerde baslamistir. Yaklagik ayni sayida atoma
sahip iki taneli ve {i¢ taneli yapilardan farkli olarak dort taneye sahip G4.5 modelinde ayni1 sicaklik
degerinde faz ilerlememistir. Sistemin sicaklig1 azaldik¢a yeni faz ilerlemeye devam etmistir. Buna
ek olarak G2.5 ve G3.5 modellerine kiyasla G4.5 modelinde daha az miktarda faz doniisiimii

gbzlenmistir.
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Sekil 5.35. Ddort taneli G4.5 modelinin 125 K/ns sogutma hizindaki faz doniistimii ekran goriintusi
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6. SONUCLAR

1)

2)

3)

4)

5)

6)

7)

Tek kristal 3456 atoma sahip at.%68-75Ni kompozisyonlu modellerde Ms sicakliklari
hesaplandi ve kompozisyon artisiyla Ms sicakliginin hemen hemen dogrusal arttigi
gozlendi. Kompozisyonunun %68Ni den daha diisiik Ni oranlari igin faz doniisiimii

gozlenmedi.

Tek kristal at.%75Ni kompozisyonlu 2000, 3456, 16000, 54000 ve 128000 atoma sahip
modellerde Ms sicakliginin atom sayisinin artmasiyla iistel olarak azaldig: tespit edildi.

Bir bagka deyisle, model boyutunun artmasiyla doniisiim sicakligi azalmaktadir.
Model sistemdeki atom sayisinin artmasiyla faz doniistim hizinin da arttig: tespit edildi.

Ayni tane sayili at.%75Ni kompozisyonlu polikristal modellerde model boyutunun (atom
sayisinin) artmasinin Ms sicakliginin yiikselmesine sebep oldugu goriildii. Model
boyutundaki artisin faz doniisimii lizerindeki mekanik smirlama etkisini azalttig

diistinildi.

Polikristal modellerde sabit atom sayisinda tane miktar1 degistirildiginde Ms sicakliginin
etkilendigi ancak bu etkilenmenin sistematik olmadigi tespit edildi. Bu duruma,
calismada tane geometrisi ve/veya tane yonelimlerinin kontrolsiiz degisiminin yol

acabilecegi var sayildi.

Tane sayisinin artmasi faz doniistimiinii etkiledi ve faz doniisiim hiz1 tane sayisina baglh

olarak degisti.

Polikristal modeller icin tane icindeki atom sayilarinin artmasiyla beraber baslangigtaki

FCC ve HCP yapilarinin yiizdece oranlarinin azaldig tespit edildi.



ONERILER

1)

2)

3)

4)

5)

Bu calismada, kisith zaman nedeniyle, komsu tanelerdeki kristal yonelimlerinin
degisimine bagli calismalar yapilamamaistir. Tene yonelimlerinin de faz gegisleri izerinde
onemli roller oynayacagi aciktir. Bir tanedeki yonelim sabit tutulurken diger tanedeki
yOnelim sistematik olarak degistirilerek model sistemin fiziksel 6zelliklerinin degisimi

belirlenebilir.

Mevcut hesaplama altyapisinin sinirli olmasi nedeniyle 1 milyona yakin pargacik dikkate
alinarak modeller olusturulmustur. Bu nedenle, 2-4 taneli sistemlerin her bir tanesinde
bulunan atom sayisi nispeten kiigiiktiir. Hesaplama alt yapisinin iyilestirilmesi halinde
tane icindeki atom sayilari artirilarak hesaplamalarin daha saglikli sonuglar vermesi

saglanabilir.

Hesaplama alt yapisinin yetersiz olmasindan kaynaklanan bir diger 6nemli husus tane
sayisinin  diisiik olmasidir. Onlarca veya yiizlerce taneden olusan modellerin

calisilabilmesi deneysel ¢alismalarla karsilastirilabilecek sonuglar tretebilecektir.

Polikristal sistemlerde tanelerin geometrik 6zellikleri bu tez c¢alismasinda dikkate
almmamustir. Tane kose sayisi, tane kenar sayisi, tane kenar uzunluklari, tane yiizey

blyuklikleri gibi pek ¢ok etken faktor ileride incelenebilir.

Polikristal alagimlarin bazilarinda tane ylizeylerinin konkav yapida olduklar
gorulmektedir. Tane ylzeylerinin i¢-biikey veya dis-biikey Ozellikleri ve egrilik
yarigaplarinin da malzeme o6zellikleri iizerinde etkili olabilecegi géz ardi edilmemesi

gereken hususlardandir.



KAYNAKLAR

[1]

[2]

[3]

[4]

[5]

[6]

[7]
[8]

[9]

[10]
[11]

[12]

[13]

[14]
[15]

[16]
[17]
[18]

[19]

[20]

[21]

[22]

Hodgson, D. E.; Ming, W. H.; Biermann, R. J. (1990). Shape memory alloys (Tenth Edit.), ASM
International, Metals Handbook

Thamburaja, P.; Anand, L. (2001). Polycrystalline shape-memory materials: effect of crystallographic
texture, Journal of the Mechanics and Physics of Solids, C. 49, 709-737

Callister, W. D.; Rethwisch, D. D. (2014). Malzeme Bilimi ve Miihendisligi, (K. Ceviri Editorl Genel,
Ed.) (8. Baski.), Nobel Akademik Yayincilik, Ankara

Brice, J. C. and Rudolph, P. (2000). Crystal Growth, Ulimann’s Encyclopedia of Industrial Chemistry,
Wiley. doi:10.1002/14356007.a08_099

Lejcek, P. (2010). Grain Boundary Segregaiton in Metals, Springer Series in Materials Science,
Springer-Verlag Berlin Heidelberg, Berlin, 239. doi:10.1007/978-3-642-12505-8

Watanabe, T. (2011). Grain boundary engineering: Historical perspective and future prospects,
Journal of Materials Science, C. 46, Say1 12, 4095-4115. doi:10.1007/s10853-011-5393-z

Askeland, D. R., Wright, W. J. (1988). The Science and Engineering of Materials (S.I. Editi.)

Hirth, J. P., Lothe, J. (1982). Theory of Dislocations (Second Edi.), John Wiley & Sons, Inc., New
York

Haile, J. M. (1992). Molecular Dynamics Simulation: Elementary Methods, John Wiley & Sons, Inc.,
Kanada

Rapaport, D. C. (2004). The Art of Molecular Dynamics Simulation, Cambridge University Press, UK

Ozgen, S. (1997). Sayisal Hesaplama Yéntemlerinin Sekil Hatirlamali Alasimlarda Difiizyonsuz
Déniisiimlere Uygulanmasi. Firat Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii

Sun, D. Y.; Gong, X. G. (2002). A new constant-pressure molecular dynamics method for finite
systems, Journal of Physics Condensed Matter, C. 14, Say1 26. doi:10.1088/0953-8984/14/26/101

Anonim. Comparison of software for molecular mechanics modeling, adresinden erisildi:
https://en.wikipedia.org/wiki/Comparison_of software for molecular mechanics modeling, erisim
20-7-2016

LAMMPS Molecular Dynamics Simulator, https://lammps.sandia.gov/cite.html, Erigim: 9-3-2017

Theoretical and Computational Biophysics Group. http://www.ks.uiuc.edu/Research/namd/, Erisim:
20-7-2003

The ITAP Molecular Dynamics Program. http://imd.itap.physik.uni-stuttgart.de/, Erisim: 20-7-2003
Gromacs. http://www.gromacs.org/, Erisim: 20-7-2003

Morrison, K. R.; Cherukara, M. J.; Kim, H.; Strachan, A. (2015). Role of grain size on the martensitic
transformation and ultra-fast superelasticity in shape memory alloys, Acta Materialia, C. 95, 37-43.
doi:10.1016/j.actamat.2015.05.015

Farkas, D.; Mutasa, B.; Vaiihe, C.; Ternes, K. (1995). Interatomic potentials for B2 nial and
martensitic phases, Modelling and Simulation in Materials Science and Engineering, C. 3, Say1 2,
201-214. doi:10.1088/0965-0393/3/2/005

Morrison, K. R.; Cherukara, M. J.; Guda Vishnu, K.; Strachan, A. (2014). Role of atomic variability
and mechanical constraints on the martensitic phase transformation of a model disordered shape
memory alloy via molecular dynamics, Acta Materialia, C. 69, 30-36.

La Roca, P. M.; Isola, L. M.; Sobrero, C. E.; Vermaut, P.; Malarria, J. (2015). Grain Size Effect on
the Thermal-induced Martensitic Transformation in Polycrystalline Cu-based Shape Memory Alloys,
Materials Today: Proceedings, C. 2, S743-S746. doi:10.1016/j.matpr.2015.07.389

Zhang, Z.; Ding, X.; Deng, J.; Cui, J.; Sun, J.; Suzuki, T.; Otsuka, K.; Ren, X. (2013). Surface effects
on structural phase transformations in nanosized shape memory alloys, Journal of Physical Chemistry
C,C. 117, Say1 15, 7895-7901. d0i:10.1021/jp401670r



[23]
[24]
[25]

[26]

[27]

[28]

[29]

[30]

[31]
[32]

[33]

[34]
[35]

[36]

[37]

[38]

[39]

[40]

[41]

[42]

[43]

[44]

Voro, http://math.lbl.gov/Voro++/, Erisim; 5-1-2017
Latgen, https://code.google.com/p/LATGENY/, Erisim: 5-1-2017

Purja Pun, G. P.; Mishin, Y. (2009). Development of an interatomic potential for the Ni-Al system,
Philosophical Magazine, C. 89, Say1 34-36, 3245-3267. doi:10.1080/14786430903258184

Stukowski, A. (2010). Visualization and analysis of atomistic simulation data with OVITO-the Open
Visualization Tool, Modelling and Simulation in Materials Science and Engineering, C. 18, Sayi 1.
doi:10.1088/0965-0393/18/1/015012

Ovito, https://ovito.org/, Erigim: 4-5-2017
Otsuka, K., Wayman, C. M. (1998). Shape Memory Materials, Cambridge Press, USA

Mohd Jani, J.; Leary, M.; Subic, A.; Gibson, M. A. (2014). A review of shape memory alloy research,
applications and  opportunities, Materials and  Design, C. 56, 1078-1113.
d0i:10.1016/j.matdes.2013.11.084

Morsi, K. (2001). Review: Reaction synthesis processing of Ni-Al intermetallic materials, Materials
Science and Engineering A, C. 299, Say1 1-2, 1-15. doi:10.1016/S0921-5093(00)01407-6

Ansara, 1. (1997). The Thermodynamic assessment of the Al-Ni system.pdf, C. 217, Say1 96, 20-30

Porter, D. A., Easterling, K. E. (1992). Phase Transformation in Metal and Alloys (Second Edi.),
Chapman & Hall, London

P erez-Reche F. J., Vives E., Manosa L., P. A. (2001). On the athermal character of structural phase
transitions, Phys. Rev. Lett., C. 87, 195701

Nishiyama, Z. (1978). Martensitic Transformations, Academic Press, New York

Kayali, N. (1993). Cu-Zn-A! alasimlarinda martentisit stabilizasyonu ve yaslandirma etkileri, Firat
Universsitesi, Fen Bilimleri Enstitusu

Pelegrina, J. L.; Fabietti, L. M.; Condo, A. M.; Pozo Lopez, G.; Urreta, S. E. (2010). The influence of
microstructure on the martensitic transformation in Cu-Zn-Al melt-spun ribbons, Philosophical
Magazine, C. 90, Say1 20, 2793-2805. doi:10.1080/14786431003745401

Aspelmeyer M., Klemradt U., Wood L.T., Moss S.C., P. J.; Aspelmeyer, M.; Klemradt, U.; Wood, L.
T.; Moss, S. C.; Peisl, J. (1999). Time-Dependent Aspects of the Athermal Martentisic
Transformation: First Observation of Incubation time in Ni-Al, Phys. Stat. Sol. A, C. 174, Say1 1, R9.
d0i:10.1002/(sici)1521-396x(199907)174:1<r9::aid-pssa99999>3.3.co;2-8

Harikrishnan K, Misra P.S., Chandra K., A. V. S. (2009). Characteristic of Busrt Transformation in
Pseudoelasticity and Shape Memory Effect-a Review, L. H. and V. P. edited by P. Sittner (Ed.), in
ESOMAT 2009 - The 8th European Symposium on Martensitic Transformations, published by EDP
Sciences (www.esomat.org), Prague, Czech Republic, 02019

Dasgupta, R.; Jain, A. K.; Kumar, P.; Hussein, S.; Pandey, A. (2014). Effect of alloying constituents
on the martensitic phase formation in some Cu-based SMASs, Journal of Materials Research and
Technology, C. 3, Say1 3, 264-273. doi:10.1016/j.jmrt.2014.06.004

Vlack, V. (1970). Materials Science for Engineers (World Stud.), Addison-Wesley Publishing, New
York

Malheiros, L. R. C.; Figueiredo, R. B.; Langdon, T. G. (2015). Grain size and microhardness evolution
during annealing of a magnesium alloy processed by high-pressure torsion, Journal of Materials
Research and Technology, C. 4, Say1 1, 14-17. d0i:10.1016/j.jmrt.2014.10.008

Hishinuma, Y., Kikuchi, A., Shimada, Y., Hata, S., Takeuchi, T., Yamada, S. (2014). Effect of boron
particle size on microstructure and superconducting properties of in-situ Cu addition MgB2
multifilamentary wire, Journal of Physics: Conference Series, 507/22009

Meyers, M. A.; Mishra, A.; Benson, D. J. (2006). Mechanical properties of hanocrystalline materials,
Meyers_Mishra_Benson, Prog Mat Sci, C. 51, 427-556. doi:10.1016/j.pmatsci.2005.08.003

Chokshi AH, Rosen A, Karch J, G. H. (1989). On the validity of the Hall-Petch relationship in
nanocrystalline materials, Scripta Materialia, C. 23, 1679-1684

65



[45]

[46]

[47]

[48]

[49]

[50]

[51]

[52]

[53]

[54]

[55]

[56]

[57]

[58]

[59]

[60]

[61]

[62]

[63]

[64]

[65]

Nieh, T. G.; Wadsworth, J. (1991). Hall-petch relation in nanocrystalline solids, Scripta Metallurgica
et Materiala, C. 25, Sayi 4, 955-958. doi:10.1016/0956-716X(91)90256-Z

Arzt, E. (1997). Microstructural Development in Dispersion NiAl Produced by Mechanical Alloying
and Secondary, Acta Materialia, C. 45, Say1 1

Arzt, E. (1998). Size effects in materials due to microstructural and dimensional constraints: a
comparative review, Acta Materialia, C. 49, 5611-5626

Karch, J.; Birringer, R.; Gleiter, H. (1987). Ceramics ductile at low temperature, Nature, C. 330, Say1
6148, 556-558. doi:10.1038/330556a0

Rollett, Grain Boundaries, Misorientation Distributions, Rodrigues space, Symmetry, 1-86,
http://pajarito.materials.cmu.edu/rollett/27750/L13-Grain_Bndries_RFspace-15Mar16.pdf, Erisim;
24-3-2016

Gokhale, S.; Nagamanasa, K. H.; Ganapathy, R.; Sood, A. K. (2013). Grain growth and grain
boundary dynamics in colloidal polycrystals, Soft Matter, C. 9, Say1 29, 6634-6644.
d0i:10.1039/c3sm50401h

Bishop, G. H.; Chalmers, B. (1968). A coincidence - Ledge - Dislocation description of grain
boundaries, Scripta Metallurgica, C. 2, Say1 2, 133-139. doi:10.1016/0036-9748(68)90085-9

Ashby, M. F.; Spaepen, F.; Williams, S. (1978). The structure of grain boundaries described as a
packing of polyhedra, Acta Metallurgica, C. 26, Say1 11, 1647-1663. doi:10.1016/0001-
6160(78)90075-5

Sun, D. Y.; Gong, X. G. (2002). A new constant-pressure molecular dynamics method, Journal of
Physics: Condensed Matter, C. 14, 487-493

Kusca, H. (2015). NiAl Nano Tellerin Mekanik Ozelliklerinin Molekiiler Dinamik Yontemiyle
Incelenmesi, Firat Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisi

Ozgen, S.; Adiguzel, O. (2004). Investigation of the thermoelastic phase transformation in a NiAl
alloy by molecular dynamics simulation, Journal of Physics and Chemistry of Solids, C. 65, Say1 5.
d0i:10.1016/j.jpcs.2003.09.004

Ko, W. S.; Maisel, S. B.; Grabowski, B.; Jeon, J. B.; Neugebauer, J. (2017). Atomic scale processes
of phase transformations in nanocrystalline NiTi shape-memory alloys, Acta Materialia, C. 123, 90—
101. doi:10.1016/j.actamat.2016.10.019

Frenkel, D., Smit, B. (2002). Understanding Moleculer Simulation From Algorithms to Applications,
Elsevier, New York

Andersen, H. C. (1980). Molecular dynamics simulations at constant pressure and/or temperature, The
Journal of Chemical Physics, C. 72, Say1 4, 2384-2393. d0i:10.1063/1.439486

Martyna, G. J., Tobias, D. J., Klein, M. L. (1994). Constant-Pressure Moleculer Dynamics
Algorithms, Jornal of Chemical Physics, C. 101, 41774189

Daw, S. M., Baskes, M. |. (1984). Embedded-Atom Method: Derivation and Application to Impurities,
Surfaces, and Other Defects in Metals, Physical Review B - Condensed Matter and Materials Physics,
C. 29, 6443-6453

Finnis, M. W.; Sinclair, J. E. (1984). A simple empirical N-body potential for transition metals,
Philosophical Magazine A: Physics of Condensed Matter, Structure, Defects and Mechanical
Properties, C. 50, Say1 1, 45-55. doi:10.1080/01418618408244210

Johnson, R. A. (1988). Analytic nearest-neighbor model for fcc metals, Physical Review B, C. 37,
Say1 8, 3924-3931. doi:10.1103/PhysRevB.37.3924

Voter, A. F.; Chen, S. P. (1986). Accurate Interatomic Potentials for Ni, Al and Ni3Al, MRS
Proceedings, C. 82, 175-180. doi:10.1557/proc-82-175

Sutton, A. P.; Chen, J. (1990). Long-range finnis-sinclair potentials, Philosophical Magazine Letters,
C. 61, Say1 3, 139-146. doi:10.1080/09500839008206493

Cuda, http://www.nvidia.com/object/cuda_home_new.html, Erisim: 4-5-2017

66



[66]

[67]

[68]

[69]
[70]

[71]
[72]

[73]
[74]
[75]

[76]

[77]

[78]

[79]

[80]

[81]
[82]

[83]

[84]

Baker, 1. (1995). A review of the mechanical properties of B2 compounds, Materials Science and
Engineering A, C. 192-193, Say1 1, 1-13. d0i:10.1016/0921-5093(94)03200-9

Celik, F. A;; Yildiz, A. K.; Ozgen, S. (2011). A molecular dynamics study to investigate the local
atomic arrangements during martensitic phase transformations, Molecular Simulation, C. 37, Say1 5.
doi:10.1080/08927022.2010.547856

Wei, Z. G.; Sandstrorém, R.; Miyazaki, S. (1998). Shape-memory materials and hybrid composites
for smart materials, Journal of Materials Science, C. 33, Say1 15, 3743-3762.
d0i:10.1023/A:1004692329247

TRGRID, http://www.grid.org.tr/, Erisim: 4-5-2017

Mishin, Y.; Mehl, M. J.; Papaconstantopoulos, D. A.; Voter, A. F.; Kress, J. D. (2001). Structural
stability and lattice defects in copper: Ab initio, tight-binding, and embedded-atom calculations,
Physical Review B - Condensed Matter and Materials Physics, C. 63, Say1 22, 2241061-22410616.
d0i:10.1103/PhysRevB.63.224106

Nist, https://www.ctcms.nist.gov/potentials/, Erisim: 4-5-2017

Toth, C. D., O’Rourke, J., Goodman, J. E. (2004). Handbook of Discrete and Computational
Geometry, Choice Reviews Online (Second Edi., C. 35), CRC Press, New York

Sack, J.R., Urrutia, J. (2000). Handbook of Computational Geometry, Elsevier, Hollanda
VMD, http://www.ks.uiuc.edu/Research/VVMD/, Erisim: 4-5-2017

Faken, D.; Jonsson, H. (1994). Systematic analysis of local atomic structure combined with 3D
computer graphics, Computational Materials Science, C. 2, Say1 2, 279-286. doi:10.1016/0927-
0256(94)90109-0

Kazanc, S.; Ozgen, S. (2008). Thermal and pressure-induced martensitic phase transformations in a
Ni-Al alloy modelled by Sutton-Chen embedded atom method, Molecular Simulation, C. 34, Say1 3.
d0i:10.1080/08927020701742323

Planes, A.; Romero, R.; Ahlers, M. (1990). The martensitic transition temperature in ternary Cu-Zn-
Al alloys. Influence of the L21 structure, Acta Metallurgica Et Materialia, C. 38, Say1 5, 757-763.
doi:10.1016/0956-7151(90)90027-E

Pelegrina, J. L.; Ahlers, M. (1992). The martensitic phases and their stability in CuZn and CuzZnAl
alloys-I. The transformation between the high temperature B phase and the 18R martensite, Acta
Metallurgica Et Materialia, C. 40, Say1 12, 3205-3211. doi:10.1016/0956-7151(92)90033-B

Polak, E. (1971). Computational Methods in Optimization: A Unified Approach, Academic Press,
New York

Yamakov, V.; Wolf, D.; Phillpot, S. R.; Mukherjee, A. K.; Gleiter, H. (2004). Deformation-
mechanism map for nanocrystalline metals by molecular-dynamics simulation, Nature Materials, C.
3, Say1 1, 43-47. d0i:10.1038/nmat1035

Haasan, P. (1986). Physical Metallurgy (Second Edi.), Cambridge University Press, Cambridge

La Roca, P.; Medina, J.; Sobrero, C. E.; Avalos, M.; Malarria, J. A.; Baruj, A.; Sade, M. (2015).
Effects of B2 nanoprecipitates on the phase stability and pseudoelastic behavior of Fe-Mn-Al-Ni shape
memory alloys, MATEC Web of Conferences, C. 33, 1-6.

Schigtz, J.; Di Tolla, F. D.; Jacobsen, K. W. (1998). Softening of nanocrystalline metals at very small
grain sizes, Nature, C. 391, Say1 6667, 561-563. d0i:10.1038/35328

Siegel, R. W. (1994). Characterization of Nanoparticles and Nanophase Materials, H. Karow H. U.
and Fissan (Ed.), Aerosol Methods and Advanced Techniques for Nanoparticle Science and
Nanopowder Technology (ESF Special Report: Proceedings European Science Foundation
Exploretive Workshop, October 9, 1993), Duisburg, Germany.

Kaynaklar, Mendeley eklentisi ve "' International Journal of Simulation Modelling" dergisinin kaynak

gosterme secenegi ile olusturulmus ve sonra hatali olan kisimlar diizeltilmistir.

67



EKLER

Ek-1: MOLEKULER DiNAMiIiK TEMEL ALGORITMASI



Ek-2: GOMULU ATOM METODU PARAMETRELERININ OPTiMiZASYONU

69



Ek-3: OVITO GORSELLESTIRME VE ANALiZ PROGRAMININ KULLANIMI

70



OZGECMIS

Oguzhan ORHAN

KiSiSEL BiLGILER
Dogum Yeri : Elazig
Dogum Yih 11991
Uyrugu :T.C
Adres : Firat Universitesi, Fen Fakiiltesi, Elaz1g
E-posta . egrhn@xyz.com
Yabanci Diller  : Ingilizce (YOKDIL: 83.75; YDS: 66,75)
EGITIiM BiLGILERI
Lisans : Firat Universitesi, Fen Fakiltesi, Fizik B6lumii, 2013
Lise : Hidir Sever Lisesi, Elazig, 2009
ARASTIRMA DENEYiMi
v" Programlama Dilleri : Fortran 90/95, C/C++, Phython
v Paket Programlar . LAMMPS, OVITO, LATGEN, VMD, QuantumExpresso, MAUD,
GNUPLOT
v' Isletim Sistemleri : Windows, Linux: Ubuntu ve CentOS 7
AKADEMIK FAALIYETLER
Bildiriler:

1) Orhan, O. (2010). Entropi, So6zlii sunum, Ulusal Fizik Ogrencileri Konferansi 6 (UFOK-6),
Bogazici Universites 2010

2) Orhan, O. (2011). Spintronik, So6zlii sunum Fizik Gunleri 11, Firat Universitesi, Fizik Bolumii,
2011

3) istatistik Fizik Giinleri 20, Dinleyici, Haziran 2013, Kayseri

Projeler:
1) TUBITAK 4004, Elaz1g Bilim Merkezi Robot Okulu Projesi, Egitmen, 2017.

2) TUBITAK 4007, Elaz1g Bilim Merkezi Bilim Senligi Projesi, Egitmen 2016.
3) Firat Universitesi BAP (FUBAP) FF.16.28 numaral Yksek Lisans tezi projesi, 2017.

YASAL UYARI!
Burada verilen 6rnek tez, yazarinin izni alinarak, yeni tez yazim kurallarina uygun sekilde yeniden diizenlenmistir.
Orijinal tezden farkliliklar gosterebilir. Bu nedenlerle burada adi gegen kisilere higbir sorumluluk yiiklenemez.




