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ONSOZ

Gegis elementleri, asit ve bazlara dayanikliliklari, yliksek erime sicakliklari, uzay ve
mikrogip teknolojisinde kullanilmalar1 ve cazip goriiniimleri gibi birgok 6zellikleri
nedeniyle teknolojik ve ekonomik olarak ¢ok degerlidirler. Bu nedenle iizerlerinde
bir¢ok arastirma yapilmistir. Molekiiler dinamik simiilasyon atomik yapilarin ileri
fiziksel ozelliklerini arastirmada c¢ok yaygin kullanilan bir yontem olarak kabul
edilmektedir. Bu nedenle bu c¢alismada molekiiler dinamik simiilasyon yontemi

secilmistir. Yapilan ¢alisma teknolojik uygulamalara 1s1k tutacak niteliktedir.

Bu ¢alisma Sakarya Universitesi Rektdrliigii’niin 2007-02-02-004 numarali arastirma
projesi “Paladyum, platin, altin, giimiis, bakir, nikel degerli metallerin teknolojik
ozelliklerinin arastirilmasi ve bu metallerden kritik teknolojik ozelliklere sahip

olabilecek yeni alagimlarin tiiretilmesi” tarafindan desteklenerek yapilmstir.

Tez calismamin her asamasinda bana her tiirli konuda yardimci olan ve yol
gostericiligini esirgemeyen sayin hocam Yrd. Dog. Dr. Ali CORUH’a tesekkiirlerimi

sunarim.

Ayrica, tez ¢aligmalarim siiresince ve biitiin hayatim boyunca bana maddi ve manevi
anlamda surekli destek olan sevgili anneme ve babama tesekkiirii en biiyiikk gérev

bilirim.
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OZET

Anahtar Kelimeler: Molekller dinamik, Quantum Sutton-Chen potansiyeli, Ucli
alagimlar ve soy-metaller.

Paladyum (Pd), Nikel (Ni) ve Gilmiis (Ag)’lin ve bu metallerin farkh
konsantrasyondaki alagimlarinin (Pdo.0sNio 475A0o.475, Pdo.1Nio.45Ago.45,
Pdo2NiosAJoa, PdossNiossAgoss) kati faz fiziksel Ozellikleri molekiiler dinamik
yontemi ile Quantum Sutton-Chen (Q-SC) potansiyeli kullanilarak incelenmistir.

Quantum Sutton-Chen potansiyel parametrelerinin ve model icin gerekli bir 6zellik
olan Rafii-Tabar birlestirme kuraminin {iglii metal alagimlari iginde uygulanabilirligi
tartisilmigtir.  Farklt  konsantrasyondaki alagimlarin sicakliga karsi davranisi
arastirilmustir.
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MOLECULAR DYNAMICS INVESTIGATIONS OF THE
TERMODYNAMICAL AND MECHANICAL EFFECTS OF
PALLADIUM ADDITION INTO Ni-AgALLOYS

SUMMARY

Key words. Molecular Dynamics, Quantum Sutton Chen Potantial, Ternary Alloy,
Noble Metals.

Solid state physical properties of palladium (Pd), nickel (Ni) and silver (Ag) noble
metals and their ternary aloys in given concentrations (PdoosNio475A00.475,
Pdo.1Nio.45AQo.45, Pdo2NiosAdoa, PdossNio33A0oss) are studied by using molecular
dynamics with Quantum Sutton-Chen (Q-SC) potential.

Validity of Quantum Sutton-Chen potential parameters and applicability of Rafii-

Tabar Combination Rules to ternary alloys are discussed. Thermodynamics behavior
of alloys and metals are investigated.
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BOLUM 1. GIRiS

Teknolojinin hizla gelismesi ve yaklagik son yirmi bes yil igerisinde giinliik
hayatimizda bilgisayar sistemlerinin daha da artmasi, dikkatleri bilgisayar tizerinde
yapilan birtakim igslemlere ¢ekmistir. Daha onceleri insan eliyle yapilan birgok islem,

gilinlimiizde bilgisayarlar tarafindan gerceklestirilmektedir.

Bilimsel ¢aligmalar da modellenerek simiilasyon (benzestirme) teknigi gelismis ve
fiziksel sistemler bilgisayar ortaminda gercek sistemlere benzetilerek ¢alisilmustir.
Deney ve teorinin yetersiz kaldigi hallerde bilgisayar simiilasyonlarindan

faydalanmak cok yararli ¢ézlimler sunmustur.

Ciinkii bir deney yapmak ve ol¢iim almak i¢in gozlemcinin sistemle bir sekilde
etkilesime girmesi gerekir. Boylece gergekten izole sistemler deneysel olarak
calisilamaz. Deneysel calismalarda aragtirma yapilan sistemle etkilesime girildigi
anda, artik sistemin tam anlamiyla izole oldugundan bahsedemeyiz. Fakat gercekten
izole sistemler {izerine simiilasyonlar uygulayip, anlamli sonuglar elde edebiliriz [1].

Bu acidan bilgisayar simiilasyonlar1 vazge¢ilmez bir dneme sahiptir.

Bilgisayar simiilasyonlar1 mali agidan da diger tekniklere gore daha uygundur.
Ozellikle baz1 calismalar ¢ok pahali deneysel setler gerektirmesi ve ¢alisilan konuya
gore yiiksek sicakliklara ¢ikilmak zorunda kalinmasi bilimsel ¢aligmalarin

yapilmasini zorlastirmaktadir.

Bilgisayar simiilasyonlar1 ger¢ek olaylar tizerine degil, gercegi ifade eden modeller
Uzerine bina edilir [2]. Yine bilimsel ¢alismalarin biiyiik bir boliimiine yayilmis olan
simiilasyon yontemleri ¢esitlilik arz etmektedir. Monte Carlo ve Molekiiler Dinamik

Simiilasyonlar1 gibi bir¢ok simiilasyon yontemi bulunmaktadir.



Bu c¢alismada Molekiiler Dinamik (MD) simiilasyonu kullanilmistir. MD
similasyonu fiziksel bir sistemin 0Ozellikle metallerin ve alasimlarin dinamik,
termodinamik ve yapisal birgok 6zelligini agiklayabilmesi acisindan yaygin olarak

kullanilmaktadir [3].

MD similasyonlar bilimsel ve teknolojik bircok alanda kullanilirlar. Temel olarak;
dengelenme (Equilibration), difiizyon, kinetik teori, potansiyel fonksiyonlarin test

edilmesinde kullanilir.

Bundan bagka birinci-ikinci mertebeden faz geg¢islerinde, titresim, spektroskopi
olcmeleri ve dielektrik 6zelliklerinin tespit edilmesinde, camlarin yapisi ve dinamigi,
iyonik ve molekiler sivilar, filmler ve ¢ok ince tabakalarin arastirilmasinda, elastik
ve plastik mekaniksel 6zellikler, sok dalgalari, molekiiler kristaller, proteinlerin ve

akigkanlarin yapisi ve dinamiginde MD simiilasyonlarindan faydalanilir [4].

Bilimsel alanda MD yontemiyle daha onceki yillara ait birgok ¢alismalar olmustur.
Bunlardan biri Kart ve arkadaslarinin, Pd-Ni alasiminin Pd;«Niyx formundaki farkli
konsantrasyonlarini sabit basing-sabit sicaklik sistemi olan TPN’de ve diger bir
sistem, sabit hacim-sabit sicaklik sistemi TVN’de hizli sogutma ile atomik alandaki

cam olusumunu inceledikleri ¢alismadir [5].

Coruh A., MD similasyon yontemi ile TPN ve EVN cercevelerde Pd-Al alasiminin
degisik konsantrasyonlarda yapisal ve dinamik yapi fiziksel 6zelliklerini ¢alismistir.
Kat1 alagim i¢in elastik sabitler, hacim modiilii, alagim yapma istegi yaninda sivi yap1
arastirmasi olarak erime noktasi tayini, diflizyon, vizkosite ve dinamik yap1 faktorQ

hesaplamalar1 yapmistir [6,7].

Coruh ve Saribek PdoogsCUo.44AJo.475 ticlii alasiminin kat1 yap fiziksel 6zelliklerini
TPN ve EVN cerceve kullanarak MD Similasyon yontemi ile calismus, elastik
sabitler, hacim modiilii, 6rgii parametreleri, 1s1l genlesme, 1s1 sigas1 Ve erime noktasi

tayini yapmustir [8,9].



Qi ve arkadaglari sabit basing ve sabit sicaklikta MD Simiilasyon yontemi ile CusAge
sivi metalinin cam donilisim yetene8ini ve yapisint ¢ok farkli sogutma hizlarinda

denemislerdir [10].

Yine Qi ve arkadaglari EAM’ni kullanarak sabit sicaklik ve sabit basing altinda
molekiler dinamik teknigiyle cam formundaki Pd-Ni alasiminin farkli sogutma

hizlarinda atomik boyuttaki bir agiklamasini vermislerdir [11].

Kart ve arkadaglar1 saf paladyum (Pd) ve gimiisi (Ag) ve Pd-Ag alagimlarinm
Pd;«Agx formunda molekiler dinamik yontemiyle, mekanik ve termodinamik
ozelliklerini  Sutten-Chen (SC) ve Quantum Suttun-Chen (Q-SC) potansiyel
fonksiyonlarini kullanarak ele almiglardir. Kart ve arkadaslarinin bu c¢aligmasinda
Q-SC potansiyeli ile elde edilen simiilasyon sonuglarinin, SC potansiyeli ile elde
edilen simiilasyon sonuglarina goére deneysel verilere daha uygun oldugu ortaya

cikmustir [12].

Cakmak ve arkadaslari da EAM’ni kullanarak Ni saf metalinin molekiiler dinamik
incelemesini arastirmislardir. Calismada Suttun-Chen parametrelerinin uygunlugu,

Parinello-Rahman molekiler dinamik simiilasyonu ile denenmistir [13].

Alagimlar giinlimiiz ileri teknolojilerinde biiylik bir dneme sahiptir. En az biri metal
olmak kaydiyla, iki veya daha fazla metal bir araya getirilmesi sonucu elde edilen

metalik karakterdeki yeni malzemelere alasim denir.

Metalik malzemeler genelde alagim seklinde kullanilirlar. Alagimlama, degisik
Ozelliklere sahip elementlerin bir araya getirilmesiyle, daha Utstiin 6zelliklerin uygun

sekilde tek bir malzemede toplanmasi i¢in uygulanan bir iglemdir.

Alagim sistemi, farkli elementlerin atomlarinin, miimkiin olan en uygun ve her
orandaki karigimlari sonucu olusan biitiin alagimlar1 igerir. Eger sistem iki element

iceriyorsa ¢iftli alagim, {i¢ element igeriyorsa ti¢lii alasim olarak adlandirilir.



Genelde bilinen 45 metal elementinden 990 tane ciftli, 14 bin tane de ii¢li alasim
yapilabilmektedir. Her bir alasim sistemi birbirinden degisik ¢okca alasimlar
meydana getirebilmektedir ve % 1’den baslayip % 100°e kadar farkli oranlarda
element igererek farkli alagimlar yapilabilir. Ticari amagli alagimlarin ¢ogunda farkli
elementler bir arada bulunabilir. Bu yiizden toplamda kag¢ adet alasim oldugu tam
olarak bilinememektedir [14].

Bu tezde galisilan Pd-Ni-Ag alagimlarinda; Pd miktar1 degisken tutulup, Ni ve Ag
miktarlar1 her alasimda esit olarak alinmistir. Pd miktari; % 5, % 10, % 20 ve % 33
olarak alinip geriye kalan miktar Ni-Ag oranlari esit olacak sekilde dort adet alasim,
molekiler dinamik metoduyla Quantum Sutton Chen (Q-SC) parametrizasyonu

kullanilarak incelenmistir. 1372 atomlu ideal FCC 6rgii baz alinarak ¢alisilmistir.

Alasimlarin  isimlendirilmesi  sirasiyla  PdogsNio475A00475,  Pdo.1Nio.45AJo.45,
Pdo2Nio4AJo.4, Pdo3sNio33A0oss seklinde olmustur. Pd miktar1 arttirildikga olusan
her yeni alasimda yeni dinamik, termodinamik ve cesitli fiziksel Ozellikler

arastirilmis ve degisimler agiklanmaya galigilmistir.

BolUm 2'de MD simiilasyonlar hakkinda bilgi verilmis olup, MD simiilasyonun
nerelerde kullanildigindan ve kullanimmin ne gibi sonuglar dogurdugundan
bahsedilmistir. Daha sonra MD simiilasyon igerisinde kullanilan teori ve formiiler
izahlar konu edilmistir. Ikinci bolimiin son kisminda ise MD calismanin
detaylarindan ve simiilasyon igerisinde kullanilan Gear algoritmasinin ayrintilarina

yer verilmigtir.

Boliim 3’te ¢alisma igerisinde kullanilan sistemler anlatilmistir. Kullanilan ii¢ farkl

sistem cercevesi hakkinda detayl bilgi verilmis olup, kaynaklarla desteklenmistir.

Boliim 4’te calismanin sonuglari degerlendirilmistir. Calisma sonucunda her bir
alagim igin erime noktasi, elastik sabitler (C;; ve Cy)Vve hacim modill B, Orgu
parametreleri, yogunluk degerleri, ortalama kare yer degistirmeler ve entalpi
degerleri hesaplanmistir. Simiilasyon sonuglari, eldeki diger deneysel verilerle

karsilastirilip hata yiizdeleri hesaplanmustir.



Dordincti bolimin sonundaki  tartisma kisminda ise calismadaki alasimlarin
teknolgji icin faydalari, nerelerde kullanilabilecekleri hakkinda bilgiler ve ¢alisilan

malzemelerin bazi fiziksel 6zellikleri hakkinda yorumlara yer verilmistir.



BOLUM 2. MOLEKULER DINAMIK

2.1. Molekuler Dinamik Simulasyonunun Ozellikleri

MD simiilasyonu, bir sistemin igerisindeki parcaciklarin zamana gore hareketlerinin
incelenebilmesini saglar. Fiziksel alanda atomlar arasi etkilesimleri modelleyebilmek
icin klasik yontemlerden, hassas kuantum mekaniksel yontemlere kadar birgok 6lgme

ve hesaplama ¢esidi gelistirilmistir.

MD hesaplamalarinda temel amag¢ faz uzaymin izlerine ulasmaktir. Bu amag ic¢in
anahtar kelime harekettir. Newton'un hareket denklemleri sayisal olarak ¢oziiliir ve
sistemin faz uzayindaki izlerine ulasilir. izlerden hareket edilerek ilgilenilen sistemin

statik ve dinamik bir¢ok 6zelligi hesaplanabilir [15].

MD simiilasyonundan dogru ve giivenilir sonuglar elde edebilmek icin iizerinde
caligilan sistemin gercege en yakin olacak bigimde bir modele dokiilmiis olmasi

gerekir.

Modelleme isleminde bir takim matematiksel fonksiyonlar devreye girer.
Matematikten faydalanarak potansiyel fonksiyon adi verilen ve sistem igindeki
parcacik etkilesimlerinin bir sonucunu veren ifade olusturulur. Bu ifade deneysel

verilerden fit yapilarak elde edilir [16].

Potansiyel enerji fonksiyonu sistem igerisindeki atom etkilesimlerini ve hareket
denklemi icerisinde yer alan kuvvet terimlerini icerir. Yine MD tekniginin anlamli ve
dogru sonuglar verebilmesi icin calisilan sistemin denge konumunda minimum
enerjiye getirilmes gerekmektedir. Ctnkli ancak denge konumundaki bir sistem igin
gercek sistemi modelleyebilir ve gergek fiziksel sistem hakkinda bize dogru bilgiler



edinebiliriz. MD bu yoniiyle gergek deney kosullarinda yapilmis sayisal deneylere

yakin sonuclar vermesi agisindan da ¢ok énemlidir.

MD simiilasyonu, molekiiler 1sinim ya da spektroskopik tekniklerle c¢alisildiginda
gercek molekillerin hareketlerini de gosterebilir [17,18].

EAM (Gémiilmiis Atom Modeli-Embedded Atom Model) bunlardan biridir. Ik defa
1984 yilinda Daw ve Baskes tarafindan gelistirilmis olan model gecis metalleri i¢in
iyi sonuclar vermektedir. Daw ve Baskes, EAM ile yiizey merkezli atomlarin

etkilesimlerini hesaplamislardir [19].

MD simulasyonlar1 ile gergeklestirilmis birgok gecis metali ve alasimlar ile ilgili
caligmalara ulagilmistir [20,21].

MD simiilasyonlarinin yararlarindan bir tanesi, ilgilenilen sistem hakkinda ayrintili
fiziksel Ozellik bilgis vermesidir. MD similasyon sistemi icerisindeki her atomun
konumu ve hizi1 bilinir. Bu izlerden yola ¢ikarak, ortalama kare yer degistirmeler, oto

korelasyon hizlar1 ve gesitli yogunluklar hakkinda bilgi edinilebilir.

MD simiilasyonunda giris (input) degerleri kullanict kontroliinde oldugu icin giris ve

cikis verileri arasindaki sebep-sonug iliskisi kesin olarak ortaya konulabilmektedir.

MD simiilasyon belli sinirlamalara sahiptir. Bu sinirlamalar bilgisayar hizi ve
depolama kapasitesidir. Siirlamalara bagli olarak 10-10" pargaciklikli sistem
simiilasyonlar1 arastirma yapmaya uygundurlar. Buna karsin 10° parcgacikla ¢alisilmig

MD simulasyon sistemleri de vardir [22].

MD simiilasyonlarinda hi¢bir zaman tam anlamiyla gergek sonuca ulagsma amaci
yoktur. Gergege en yakin modele gore hareket edilir. Belli periyodik sinir sartlari ve

sadelestirme kosullar1 gbz 6niinde tutulur.

Tam anlamiyla gercek bir simiilasyon programi meydana getirmek ylizey

etkilesimleri ve diger bazi etkilerin de hesaba katilmasi anlamina gelir. Bu durum



similasyon problemini daha da kompleks hale getirecegi ve biiyiikk bir islem
yogunlugu katacagi icin tercih edilmez. Ayrica MD Simiilasyonlarindan bile biiyiik
miktarda veri ¢ikisi oluyorken daha biiyilk ve kompleks bir simiilasyon yapisi
olusturmak daha ileri teknik imkanlar ve depolama kapasitesi gerektirecegi igin

kullanilmaz.

Molekiler dinamik, simiilasyon islemi siirdiikge veri tiretir. Bu verilerin depolanmasi
ve yiiksek miktardaki veri ile ortalama hesaplar1 gibi toptan hesaplarin yapilmasi
kolay degildir. Sistem biiylidiikce, integral islemlerinin de binlerce adimdan
olusacagim diisiiniirsek gercek bir sistem simiilasyonunun problemimizi ¢6zmek ve
bize bilgi vermek yerine, siirekli yeni sikintilar meydana getirecek bir hale

gelebilecegini gorebiliriz.

2.2. Molekiiler Dinamik Hesaplama Teorisi

MD hesaplama yontemi, analitik ¢6ziimii olmayan problemlerin sayisal ¢dztimlerini
verir. Belli bir modelin deneysel sonuclarla karsilastirilmasini amacglar. MD
hesaplamalarinda iyi tasarlanan bir model kullanilarak zor ve deneysel olarak

gozlemlenemeyecek fiziksel 6zellikler ve parametreleri ele amak mumkunddr.

MD simiilasyonunda her seyden 6nce yapilmasi gereken sey, atomlar arasindaki
etkilesmeyi verecek olan potansiyel fonksiyon ifadesinin tlretilmesidir. Bu
calismamizda EAM yaklasiminda saf metal simiilasyonlar i¢in Q-SC Potansiyel
parametreleri kullanilmigtir. Bu parametreler Tablo 3.1’de sunulmustur. Alasimlar

icinise (2.5)-(2.10) ile verilen birlestirme kurallar1 uygulanmstir.

Finnis ve Sinclair tarafindan verilen gémme enerjisi fonksiyonu,

Gi(p) = —cfb (2.1)



seklindedir [15]. Formuldeki pi, i atomu civarindaki yerel yuk yogunlugunu temsil
eder ve i atomunu cevreleyen diger atomlarin yerel yiikk yogunluklarinin i

noktasindaki toplamini verir.

pi = Z p(ry) (2.2)

Jj#i

Sutton ve Chen, Finnis-Sinclair potansiyelinden bir uzun mesafe etkilesme formiilii
gelistirmiglerdir [23]. Q-SC Modeli ile belirtilen bir kristaldeki toplam enerji ifadesi

asagidaki gibidir.

N N n
_ 1 agp —
Er = ¢ = — | — cp; (2.3
— | 2 La\1;
i J#i
N m
_ a
=) (T—O) (24)
j#E N Y

(2.3) ifadesindeki & sayisi enerji boyutunda bir parametredir. r;;, r ve j atomlari
arasindaki mesafe; a,, kristal icin 6rgu sabiti; ¢, boyutsuz bir say1 ve n ile m sayilari

(n >m) da elastik kararlilik saglayan birer tam sayidir.

Tablo 2.1. Pd, Ni ve Agi¢in Q-SC formunda kullanilan potansiyel parametrelerinin degerleri [24].

Metd | a(A) | e(eV)x 1072 c n |m
Pd 3.8813 0.32864 148.205 | 12 | 6
Ni 3.5157 0.73767 84.745 | 10 | 5
Ag 4.0691 0.39450 96524 | 11 | 6

Yukarida yazdigimiz formiillerden hareketle A ve B atomlarindan olusan ikili bir

alagim sistemindeki toplam enerji ifadesi asagidaki gibidir [25].
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1 1
Er=) G p+3 ) oMy +3) o™+ ) 6 )
iA iAjB iAjB iB

1 1
+ E 2 (DBB(T'L']') + E Z (DBA(rl'j)
iBjB l'B]'A

(2.5)

Bu g¢aligmada t¢li alasim incelendigi i¢in (2.5) ifadesi A, B ve C atomlarindan
olusan {i¢lii bir alasim i¢in yeniden diizenlendi. G4 ve G® ’li terimlere ek olarak bir
GC'li terim eklendi ve yukarida bulunan AA, BB, AB ve BA gibi cift etkilesim
terimlerine de yine ek olarak CC, CA, AC, BC ve CB tipinde bes adet etkilesim

terimi eklenir.

1 1
ET = Z GA (,51) + E Z (pAA(T'ij) + E Z Q)AB(TU') + Z GB (,51)
iA iA]'B iAjB iB
12D O+ 5 Y () 45 Y ()
2 v 2 v 2 v
iBjB iBjA iB]'C

1 1 1
t3 z A (ry) + > z @ (ry) + > z @ (ry)
l'CjB l'CjC iBjC

l'CjB iC (26)

Bu sayede olusan yeni formiil farkli atomlardan meydana gelen UclU bir alagim igin

enerjiyi verecektir.

EAM’ye gore tek tip atomlu bir sistem i¢in tanimlanan gémme fonksiyonu, farkli tip
atomlardan meydana gelen alagim sistemlerindeki gomme fonksiyonu ile ayn1 degere
sahiptir. Bu agidan (2.1) ve (2.4) ifadelerinden hareket ederek ikili veya Uclu
alasimlarin p yerel yiik yogunluk fonksiyonlar1 agagidaki gibi bulunabilir.

X

a®\™
= (%) @7)
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(2.7) denkleminden hareket ederek ikili ve ti¢lii alasimlar igin yiik yogunluklar1 tespit
edilebilir. ikili alasimlar igin (2.7) ifadesindeki X yerine AA, BB ve AB ayr ayr
yazilarak ii¢ ayr1 yiik yogunlugu hesaplanabilir. Calismamizdaki tiglii alagim igin de
yine etkilesimlere bagl olarak AA, BB, CC, AB, AC ve BC ayr1 ayr yazilarak bes

ayr1 yiik yogunlugu ifadesi hesaplanmistir.

(2.5) denklemindeki @* fonksiyonlar1 ise yine p yiik dagilimi hesabinda oldugu gibi

ikili ve Gg¢lii alasimlar igin ayr1 ayr1 hesaplanabilir.

X

X (r) = X (“r—x> (2.8)

(2.8) denkleminde ikili alasimlar i¢in @ ifadesindeki X yerine AA, BB ve AB
yazilarak ayri ayr1 hesaplanabilir [25]. Calismamizdaki {iglii alagim igin ise X yerine
AA, BB, CC, AB, AC ve BC yazarak gerekli @ degerleri simiilator programi

tarafindan hesaplanmstir.

44 44 a4 m44 ve n4 parametreleri saf bir A metdinine, ¢, a, m ven
parametrelerine esittir. Bu agidan yukaridaki esitliklerde AA, BB ve CC ile ilgili
terimlere o metallerin saf hallerindeki parametre degerleri getirilerek hesaplama

yapilmistir.

PAB — /(pAA_d)BB ve pAB — pAA_pBB (2,9)

(2.9) esitliklerinden faydalanarak AB yerine ti¢lii alasimda kullanilmak tizere AC ve

AA AA

BC igin de ¢dziimlemeler yapilip hesaba dahil edildi. 44, c44, a4, m44 ve n4

parametreleri i¢in asagidaki esitliklerden faydalanildi [25,26].

Bu esitlikler yine yukaridaki islemlerde oldugu gibi ii¢lii alasimlara adapte edilerek

kullanilmigtir.
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1
AB _ — (,AA BB
m > (m#* +m”°®)
nAB =l (n44 + nBB)
2
aAB = \/qhA BB
eAB — [cAA BB
(2.10)
Elastik sabitler de toplam enerji ifadesinden faydalanarak,
1 0%Ey 1 0%Ey 1 0%E;
11 = 53,2 12 = 33, A, 4 = 7532 (211)
Qode 11 963116622 40 de 12

seklinde hesaplanmustir. Buradan Q atomik bir hacim ifadesidir ve (a*)3/4, e;1,
ey7 , €12 kuvvet tensoriiniin elemanlaridir. e ifadeleri euler parametreleri olarak

bilinir. Bu ifadeler euler uzayinin yon vektorleridir.

2.3. Molekiiler Dinamik Calismanin Detaylari

Calismamizda 1372 atomluk FCC ideal orgiideki sistemler incelenmistir. CUnku
1372 atomluk sistem, molekiler dinamik yontem icin en uygun sistemlerden biridir.
Basarili sonuglar verdigi i¢in birgok bilimsel calismada 1372 atomluk sistemler

kullanilmisgtir.

Alagimlar ve saf metallerin hepsi ayni atom say1s1 kullanilarak ele almmustir. Ik anda
atomlarin yerleri 1372 atomluk bir FCC ideal orgiiniin 6rgli noktalaridir. Bu ilk
andaki baslangic hizlar i¢in de 0.1 °K’e gore Maxwell-Boltzmann dagilimi

kullanilmisgtir.

P(V) = m mV;CZ 2.12
= kT P\ 2k, T (2.12)
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MD simulasyonu, izleri hesaplamak i¢in Newton kanunlari’'ni kullanir. Bir
Lagranjiyen fonksiyonunun formile edilmes ile sistem tanimlanmistir. Bilgisayar
similasyonu bu hareket denklemlerini cozerek sisteme ait statik ve dinamik

Ozellikler hesaplanr.

au(r™)
ar;

Fi(t) = miy(t) = — (2.13)

Toplam enerji ifadesini kullanarak kuvvet hesaplanmis ve (2.13) ifadesinden pes
pese integraller alinarak momentum ve konum ifadelerine ulasilir. Burada F;, i. atom
Uzerine etkiyen ve N-1 atom tarafindan uygulanan kuvvettir. Bu sekilde kuvvet
hesabindan yola ¢ikilarak yapilan hesaplama yontemi MD Simiilasyonlarda
kullanilan genel yontemlerdendir. Fakat bizim ¢alismamizda kuvvetten yola ¢ikilarak
degil, konumdan yola ¢ikilarak, Gear Algoritmasi kullanilarak izlerin hesaplanmasi

yoluna gidilmistir.

to+t

4= lim % f A()dr (2.14)

Her adimda hesaplanan izlerin zamana gore ortalamalari (2.14) ile gosterilen formile
gore elde edilmistir. Burada A yerine ortalamasi1 hesaplanmasi istenilen herhangi bir
fiziksel Gzellik getirilir. Ornegin A yerineV yazilirsa, hizin zamana gére ortalamasi

alinmis olur.

2.4. Molekiler Dinamikte Gear Algoritmasi

MD simiilasyonlarinin biiylik bir kismi sistem i¢i etkilesimlerin hesaplanmasinda
uzun zaman kaybederler. Bu durum, ilgili sistemde kullanilan atom sayisi ile dogru

orantili olarak degisim gostermektedir.

N atom sayist arttikca sistem ici atomik etkilesimler ve bazi formiillerdeki etkilesim

terimleri artacagindan bunlarin da tiim simiilasyon hesaplarina dahil edilmesi
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durumunda sirenin uzamasina neden olur. Bu agidan var olan siirenin optimum

diizeyde kullanilabilmesi yazilacak olan algoritmanin kalitesine baglhidir.

MD algoritmalar1 kesin ve basit hesaplamalarla malum siirenin azaltilmasina katkida
bulunurlar. MD simiilasyonlarinda hareket denklemlerini ¢6zebilme amaciyla

kullanilan ¢ok sayida algoritmik hesap metodu vardir.

Kuvvet hesaplamalarinin zor olmasi nedeniyle bircok metotta kuvvet hesab1 ihmal
edilir. Kuvvet hesaplar1 her ne kadar izlerin yerlerini kesin olarak tespit etme
amaciyla giizel sonuglar vermis olsalar da, izlerin yerlerini bu denli kesin bilmek

fazla 6nemli olmadigi i¢in bu yontemden vazgegilmistir [4].

O nedenle bu ¢aligmamizda da, kuvvetten yola cikarak hesaplama yapmak yerine
parcaciklarin t zamanda konumlarina ve onlarin tiirevlerine dayanan besinci
dereceden bir Taylor serisi kullanildi. Taylor serisi, Gear iiretici-dizenleyici
(Predictor-Corrector) algoritmasi igerisinde hesaplandi. Gear algoritmasinda t + dt

zamandar; atomunun yeri tahmin edilir ve her bir adimda 7:, #, #, r;%, r;°  tirevleri

hesaplanir.

5
7 (t) @

(dt)?
21

(dt)® (d )3
2!

#(t + dt) = #(t) + F(@O)dt + r4 (@) dt —— + 1P (t) ——

2
it +dt) = #() + r,*(O)de + 12 () (d2t|)

rAt +dt) = r4(t) + r2(H)dt

r2(t +dt) = r(t)
(2.15)

Daha sonra tahmin edilen bu konumlar, yine t + dt zamanda atomlar arasi
kuvvetleri hesaplamak igin kullamldi. Her bir i atomu icin atomlar arasi kuvvet F;,
stirekli potansiyel enerji ifadesinden de faydalanarak asagidaki gibi hesaplanir.
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aU(Tij) N
Fi=— ZT Tij (2.16)

% Yy
Bu ifadedeye Newton’1n {i¢iincii kanununu uyguladigimizda,
F(r;)=—F(r) (2.17)
seklinde bir sonug ortaya ¢ikar ve bu durumda ij, ji etkilesimleri sadece negatiflik-
pozitiflik bakimindan farkli olduklar i¢in birinin hesaplanmasi durumunda digerinin
ters isaretlisi alinarak hesaplama stiresi iki kat diigiirtilmiis olur.
Boylece (2.16) denkleminden her atom i¢in kuvvetler elde edilmis olur. Taylor
serisindeki ikinci terim ivmeleri verdigi icin, # (t + dt) ifadesinden her bir atoma

ait ivme degeri hesaplanabilmektedir.

Bu tip agoritmalar bilinen en iyi metotlardandir [27] ve Molekller Dinamikte ilk

defa Rahman tarafindan kullanilmaya baglanmiglardir [28].



BOLUM 3. SISTEM CERCEVELERI

3.1. Sabit Di1s Basing ve Sabit Entalpi (HPN)

HPN ¢erceve dis basing kaynagi ile kontrol edilir. Hacim siirekli bir degisim
halindedir. HPN cergevede i¢ basing, dis basing ile siirekli dengede olacak sekildedir.
HPN disaridan etki edilen bir piston kiitlesi tarafindan kontrol edilir. i¢ basing, dis
basingtan biiyiik oldugu zaman hemen hacim genisler ve tekrar denge basinca
gelinmis olur. HPN sisteminin i¢ basinc1 pargaciklar arasi etkilesimlerin

toplamlarinin ortalamasi alinarak hesaplanir.

HPN cerceve, sistemi 1sitmak ve dengelemek amaciyla kullanildi. Buradan elde
edilen datalar ile TPN cercevede Uretim islemi uygulanarak bazi fiziksel 6zellikler

hesaplandi.

Isitma ve Dengeleme islemlerinin HPN’de yapilmasinin sebebi sudur: HPN sistem
icerisindeki sekil degisikligini inceleyebilen bir sistemdir. TPN c¢ercevede ise sekil
degisikligi incelenememektedir. Parinello ve Rahman [29,30] sabit basing yontemini
basing aninda molekiiler dinamik birim hiicresinde meydana gelen sekil degisikligini

deigerecek sekilde gelistirmistir.

Bu gelistirme ile sistem igerisinde meydana gelen hacim degisikliklerinin yani sira
hacimde meydana gelen sekil degisiklikleri de hesaplanabilmistir. BOylece birim
hiicredeki sekil degisikliginin hesaplanabilmesi yapinin tiimiinde meydana gelen
sekil degisikligini formiile edebilmeyi (kat1 yap1 degisikligi simiilasyonu) miimkiin

kalar.



17

3.2. Sabit Sicaklik ve Sabit Basing (TPN)

Bu cergeve iiretim basamaklarinin gerceklestirmesi i¢in kullanildi. HPN’deki Isitma
ve dengeleme islemlerinden elde edilen veriler ile TPN cercevede Uretim islemi

gergeklestirilerek bazi fiziksel 6zellikler hesaplanmistir.

TPN cergceve molekiiler dinamige Nosé’un ¢alismalari ile girmistir [31,32]. NOSg,

Andersen’in TVN gercevedeki molekiler dinamik yontemini genisletmistir [31].

TPN cercevede sistem dis 1s1 kaynagiyla direkt temas halindedir ve dis kaynak
sistemdeki basincin ve sicakligin siirekli sabit kalmasini saglar. Sistem hacminin bir
piston ile kontrol edildigi varsayilir. TPN ¢ercevede sicakligin sabit olmasi onun en
dogal ¢ergeve oldugunu gostermektedir. TPN’deki biyiiklikler gunlik hayatta
kullanilan diizeyde makro boyuttadir. Bu agidan TPN i¢in giinliik hayata en uygun
istatistik mekanik cercevesidir diyebiliriz. Bu cerceve hakkinda daha ayrintili ve
formUler bilgi Nosé€' un makalesinden elde edilebilir [32].

Calismamizda TPN g¢ergeve 20000 adimda gergeklestirilmistir. TPN cerceve
kullanilarak elde edilen veriler ile alagimlarin ve saf metallerin erime noktalari, 6rgii
parametreleri ve entalpileri hesaplanmigtir. Bulunan degerlere gore elde edilen fit
parametreleri, 1. veya II. mertebeden matematiksel fonksiyonlara uyarlanmis ve
bulunan bu fonksiyonlarin tiirevlerinden diger fiziksel ozellikler hesaplanmuistir.

Bunlar termal genlesme katsayisi ve 1s1 sigasidir.

3.1. Mikrokanonik Cerceve (EVN)

Mikrokanonik cerceve, yalitilmis bir sistem igerisinde enerji, hacim ve pargacik
sayisinin sabit olarak kabul edildigi ¢ercevedir. TPN gerceveye gore aralarindaki
fark, EVN cercevenin mikro boyutta ¢alisarak atomik boyutta ve enerjiye dayali

sonuclar vermesidir.



18

Calismamizda N toplam atom sayili, V hacmindeki E toplam enerjili izole bir sistemi
ele aldik. Bu ¢ercevede siirekli bir yalitim halinde tutulan sistemin hacmi ve parcacik
sayis1 da sabittir. EVN cercevede Isitma, Dengeleme ve Uretim islemleri (Run)
uygulanmistir. Isitma isleminde sistem 100 K’lik farklarla ilgili malzemenin erime
noktasima kadar hizli bir sekilde isitilmistir. Isitilan sistem igerisindeki atomlarin
hareketleri hizlandigr igin her 1sitma isleminin sonrasinda Dengeleme islemi
yapilmistir. 5000 adimda tiim atomlarin ayni sicaklik degerine gelebilmeleri ve
sistemin dengeye gelebilmesi icin sistem bekletilmistir. Uretim isleminde ise 50000
adimda sistemin tam anlamiyla dengeye ulagmasi ve ilgili sicakligin tim atomlara

yay1lmas1 amaglanmustir.

Ayn1 zamanda mikrokanonik fiziksel ozelliklerin hesaplanmasi da yine iiretim
asamasinda yapilmistir. EVN ¢er¢evede hesaplanmis olan mikrokanonik ozellikler,
elastik sabitler ve hacim modulleridir.



BOLUM 4. SONUCLAR VE DEGERLENDIRME

4.1. Elastik Sabitlerin Analizi

Herhangi bir malzeme i¢in Elastik Sabitler’in bilinmesi, bize o madde hakkinda
bircok fiziksel bilgi verir. Bunlardan baslicalar1 kati maddelerin sertlikleri ve
kirilganliklar: ile ilgili bilgilerdir. C;; elastik sabitlerinin bilinmesi, yogunluk ile
beraber degerlendirildiginde, madde i¢indeki sesin dagilma hizinin bilgisini de verir.
Ayrica madde ile ilgili diger mekanik ve dinamik 6zelliklerin incelenmesi agisindan

daelastik sabitlerin 6nemi biydktdr.

Calismamizdaki elastik sabitler; EVN cgercevede, 50000 zaman adimlik islemlerle,
asagidaki elastik sabit esitligi kullanilarak hesaplanmistir [33,34].

2NkpT (88 + 66.)
Q

Q
Cliju = _kB_(; ((Py P} — (P X(Py)) + + ) (41

Pd, Ni, Ag ve diger dort alasim olan; PdyosNio47sA0o475, Pdo.1Nio.45Ado 45,

Pdo_zNio_4Ag0.4, Pd0_33Ni0.33Ago_33 malzemel erinin C11 ve C12 elastik sabitleri graflk

halinde, fit parametreleri ise tablo halinde gosterilmistir.

Ci1 icin; Sekil 4.1 ve Sekil 4.2°de saf metaller ile alagimlar ikiserli olarak
karsilastirllmistir ve Sekil 4.3’te calismadaki tiim alasimlar birbirleri ile

karsilastirilmistir.

Ci, icinise; Sekil 4.4 ve Sekil 4.5’de saf metal karsilastirmasi ve Sekil 4.6’da tiim

alasimlarin elastik sabitlerinin birbirlerine olan farklar1 gozlenmistir.
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Sekil 4.1 Pd, Ni, Ag, PdyosNips75A00475 V€ Pdg1NigssAdoss icin similasyon sonucu bulunan Ci4
degerleri vefit parametreleri grafigi.
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Sekil 4.2 Pd, Ni, Ag, PdgsNig4Ago4, PdoasNigazAgoas icin simiilasyon sonucu bulunan C;; degerleri
vefit parametreleri grafigi.
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degerleri vefit parametreleri grafigi.
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Similasyon sonunda O °K degerinden erime noktasina kadar bulunmus olan elastik
sabitler,

Cyx(T) =aT + b (4.2)

seklinde birinci dereceden bir fonksiyona fit edilmistir. Her malzeme igin belirlenmis

olan fit parametreleri (a ve b) Tablo 4.1°de verilmistir.

Tablo 4.1 Pd, Ni, Ag saf metalleri ve PdyosNigssAJoars, PdoiNigssAGoss, PdooNiosAos
Pdj 23Ni.33A 0033 alasimlari i¢in C;; ve C;, €lastik sabitleri fit parametreleri.

Malzeme Elastik Sabit a b

Pd -0.06294 222.653
Ni -0.06190 235.469
Ag -0.04899 131.407
Pdo.osNio.475A0o.475 Ciq -0.05123 163.403
Pdo.1Nio.45A 0045 -0.05249 165.688
Pdo2Nio4Adoa -0.05296 171.130
Pdo.33Nio.33A0o.33 -0.05514 180.691
Pd -0.03299 150.787
Ni -0.02996 162.705
Ag -0.02692 92.233
Pdo.osNio.475A0o.475 Ciy -0.03086 129.788
Pdo.1Nio.45A 0045 -0.03201 131.425
Pdo.2Nio.4AJo.4 -0.03161 133.277
Pdo.33Nio.33A0o.33 -0.03184 137.211

Sekil 4.1, Sekil 4.2, Sekil 4.4 ve Sekil 4.5’¢ bakildiginda bircok sonuc¢ elde
edilmistir. Ik olarak elastik sabiti en yiiksek olan malzemenin saf Ni metali oldugu
goriilmiistiir. Daha sonra elastik sabiti en kiglk olan malzemenin ise Ag metal
oldugu goriilmiistiir. Bu durum bize Ag metali ile Ni arasindaki sertlik-yumusaklik
farki hakkinda ciddi ipuglar1 verir. Buna gore Ni metali elastik sabitlerine gore
degerlendirildiginde Pd ve Ag metalinden daha sert bir malzemedir.

Ag ise bu calismada incelenen malzemeler arasindaki en yumugsak metaldir. Ayni
sekiller bize ¢alismadaki tiim alasimlarin elastik sabitlerinin Pd — Ag araliginda

oldugunu gostermistir. Bu durumda alasimlar icin Pd — Ag araliginda bir sertlikten
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bahsedebiliriz. Yani alasimlarin Ag kadar yumusak olmayan ve Pd kadar da sert

Olmayan malzemeler olmasini bekleriz.

Sekil 4.3 ve Sekil 4.6’ya bakarak caligilan alasimlarin kendi aralarinda elastik
sabitlere gére bir sertlik siralamasi yapildiginda sirasiyla, PdossNipssAQoss >
Pdo2NiosAQos > PdoiNioasAdoss > PdoosNiosrsAGosrs oldugu goriilmektedir.
Alagimlar arasindaki en yumusak malzeme PdogsNiga7sAQoa7s alasimidir. Bu
siralamayla Pd elementinin yiizdesi arttikga elastik sabitlerde bir artma meydana
geldigi goriilmistir. Buna gore Pd oranmin artmasi alasimlarin = sertligini

arttirmaktadir diyebiliriz.

Ayrica ayn grafiklerde alasim igerisindeki Pd miktar1 arttikga, alasimlarin grafik
cizgilerinin saf Pd elementinin grafik ¢izgilerine yakinlastigi goriilmektedir. Bu
durum bize ¢alismamizin dogrulugu hakkinda ipucu verir. Ciinkii alasim igerisindeki
Pd miktarinin % 100’e yaklastigt durumda, alasim grafik c¢izgisi ile saf Pd
elementinin grafik ¢izgisinin hemen hemen {ist iste gelecegini yukaridaki

grafiklerden gorebiliriz.
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Sekil 4.7. Pd, Ni, Ag saf metalleri ve PdoosNioazsAGoazs, PdoiNioasAGoss, Pdo2NiosAGos,
Pdy 33Ni.33A 0o 33 alagimlari i¢in simiilasyon sonunda elde edilen B hacim modiilii degerleri grafigi.
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Tablo 4.2. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdoesNiossAJoars, PdoiNiossAGoss, Pdo2NiosAGos,
Pdo33Nio23Adoss alasimlari igin Cy; , Ci; ve B deneysel degerleri [35] ve diger ¢aligmalarda
hesaplanan degerler.

Malzeme T (°K) Referans Ci1 Ciy B
0 2173 | 1497 | 1722

300 Q-SC 202.7 | 1407 | 161.0

[36] 2341 | 176.1 | 195.4

[37] 2342 | 1761 | 1954

Pd 0 [38] 2420 | 1740 | 196.6
[39] 156.8 | 1134 | 127.8

2341 | 1761 | 195.4

[Den. 351 o7 1 T 1761 | 1808

300 [23] 2483 | 1762 | 2002

[40] 2322 | 1780 | 196.0

0 230.7 | 161.2 | 1843

300 Q-SC 2152 | 1529 | 1737

[36] 2612 | 150.8 | 187.6

[37] 2612 | 1508 | 187.6

Ni 0 [38] 2438 | 1640 | 190.6
[39] 1703 | 55.7 93.9

[41] 3200 | 218.0 255

2612 | 150.8 | 187.6

300 [Den. 35] 2508 | 1500 | 1836

0 1287 | 91.4 | 1038

300 Q-SC 1163 | 83.9 94.4

[36] 1315 | 973 | 1087

[37] 1315 | 973 | 1087

A 0 [38] 88.2 79.1 82.1

g [39] 1076 | 528 | 7106
1315 | 973 | 1087

[Den. 35] 1240 | 937 | 1007

300 [23] 1410 | 9.1 | 1105

[40] 1320 | 97.0 | 108.0

. 0 1351 | 1399 | 1383
PdoosNioa75AGoa7s 35 1478 | 1208 | 129.8
. 0 1334 | 1441 | 1405
PoiNioasAGoss |30 osc 1490 | 1217 | 1308
Pl Nic oA 0 1389 | 1467 | 1441
02MNl04AGo4 300 156.2 | 123.0 | 134.1
. 0 148.1 | 149.7 | 149.2
PloasNiossAGoss 547 1641 | 1273 | 1396

Saf metaller ve alasimlar i¢in B hacim modiilii degerleri C;; ve C;, degerlerinden

faydalanilarak (4.3) ifadesinden hesaplanmustir.
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1
B = §(611 +2Cy5) (4.3)

Calismamizdaki B degerlerinin sicakliga bagli degisim grafigi Sekil 4.7°de
gosterilmistir. Elde edilen Q-SC elastik sabit ve hacim modiilii degerlerinin
bulunabilen deneysel degerler ile karsilastirildiginda deneysel veris bulunabilen

sicakliklar i¢cin uyumlu oldugu gorilmistiir.

C,, elagtik sabitlerinde 0 °K i¢in Pd, Ni ve Ag saf elementlerinin bagil hata oranlar:
sirastyla % 7.17, % 11.6 ve % 2.1'dir. 300 °K icin ise strastyla % 10.7, % 14.19 ve
% 6.2 olarak hesaplanmustir. C;, €lastik sabitlerinde 0 °K icin Pd, Ni ve Ag
elementlerinin yiizde bagil hatalar1 sirasiyla % 14.9, % 6.8 ve % 6.06 olarak
hesaplanmustir. 300 °K igin ise swrasiyla % 20.1, % 1.89 ve % 10.45 olarak
hesaplanmustir. B hacim modulti icin 0 °K’de yine ayni sirayla % 11.87, % 1.75 ve
% 4.5ve 300 °K icin de % 10.9, % 5.39 ve % 6.25 olarak hesaplanmustir.

Bu caligmada tespit edilen Cj; ve C;, ve B degerleri ile diger bilimsel ¢alismalarin
ortaya koydugu degerler incelendiginde, sonuclarin tutarli oldugu goriilmiistiir.
Hesaplanan C;; ve C;, ve B degerleri ile diger ¢alismalarin C;; ve C;, ve B degerleri
Tablo 4.2°de karsilastirilmistir. Deneysel degerlendirme i¢in [35] numarali
referanstan faydalamilmistir. Ornegin Pd elementi icin 0 °K’ de galismamizda bulunan
degerlerin [36,37,38] numarali referans g¢aligsmalara yakin sonuglar olarak ¢iktigi,
[39] referans numarali calismadan ise daha basarili sonuglar elde edildigi

saptanmuigtir.

Ni elementinde 0 °K’de [36,37,38] referans numarali basarili sonuglara yakin
sonuglar elde edilmis olup, [39,41] referans numarali ¢alismalardan ise daha basaril
sonuglar elde edilmistir. Ag elementinde de 0 °K sicakhiginda [36,37] numarali
referans degerlerine yakin ama [38,39] referansli calismalardan daha basarili

sonuglar elde edilmistir.
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4.2. Yogunluk Analizi

Yogunluk, maddelerin 6nemli fiziksel 6zelliklerinden biridir. Bilimsel ve Endiistriyel
kullanim alani agisindan da yogunluk degerlerinin dogru hesaplanmasi dnemlidir.
Yogunluk hesab1 20000 adimlik TPN ¢ergevede elde edilmistir. Simulasyon sonucu
olusan sicakliga bagl yogunluk grafigi Sekil 4.8’ de gosterilmistir.

Sekil 4.8 incelendiginde sicaklik arttikca yogunluklarin azaldigi gozlenir. Fakat
grafikten de goriildiigii gibi, Ag elementi caligmadaki diger malzemelere gore
sicaklik arttikca daha hizli bir sekilde yogunlugu azalan bir maddedir. Bu aym
zamanda Ag elementinin ¢alismadaki diger malzemelere nazaran daha hizli eridigini
de gostermektedir.

Ayrica grafikteki alasimlar; Ag ile beraber degerlendirildiginde, Ag elementine

eklenen Pd ve Ni katkilarinin, Ag elementinin erime hizin1 yavaglattigini gdsterir.

Ozellikle % 33 Pd katkili alasim, Ag elementi ile yakin yogunluk degerlerine sahip
olmasina ragmen Ag’ye gore daha yavas ve daha yiiksek bir sicaklik degerinde

erimistir.

Ag elementine Ni ve Pd katildiginda erime hizinin yavaglamasinin sebebi, Pd ve Ni
elementlerinin elastik sabitlerinin giiglii olmasidir. Ciinkii elastik sabitler bir anlamda

1stya dayanikli olmay1 da tanimlamaktadir.

Bu caligmada bulunan yogunluk degerleri, deneysel degerler ile karsilastirildiginda
cok diisiik bagil hata oranlar1 elde edilmistir. Pd, Ni ve Ag elementleri icin 0 °K’de
sirastyla % 0.32, % 0.89 ve % 0.75 olarak; 300 °K igin ise bagil hata oranlar1 yine
sirastyla % 0.41, % 0.31 ve % 0.47 olarak hesaplanmistir. En diisiik bagil hata
oraninin 0 °K’de Ag eementinde, 300 °K icin ise Ni eementinde oldugu

gorilmistiir.
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Sekil 4.8. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdysNioa7sAGoars, PdoiNiossAdoss, Pdo2NiosAdoas,
Pdy33Nip33Agoss alagimlarinin  simiilasyon sonucunda hesaplanarak olusturulan sicakliga bagh
yogunluk degerleri grafigi.

Yogunluk, erime noktasinin tespit edilmesinde de alternatif 6l¢ii olarak kullanilir.
Sicakliga bagli olarak yogunlukta meydana gelen ani degisimler bize incelenen

malzemelerin erime noktalar1 hakkinda bilgi verirler. Calismamizda hesaplanan

yogunluk degerleri Tablo 4.3'te verilmistir.

Tablo 4.3. Pd, Ni ve Ag saf metalleri ve PdygsNigarsAJoars, PdoiNigasAGoas, Pdo2NigsAdoa,
Pdo.33Niga3Ado 33 alasimlart igin O ve 300 °K deneysel yogunluk degerleri ve similasyon tarafindan
hesaplanan yogunluk degerleri, & [35], b: [42].

Malzemeler 0°K 300 °K Deone}; o Di?iy';

Pd 12.17 | 1195 | 12.13* | 12.00?

Ni 9.04 8.88 8.96" | 8.908"

Ag 10.71 | 1045 | 10.63* | 10.50°
Pdo.0sNio.475AJo.475 10.15 9.95 - -
Pdo.1Nio4sAgos 10.25 | 10.06 - -
Pdo,zNiOAA Joa 10.47 10.27 - -
Pdo.33Nio.33A 0033 10.74 | 10.54 - -
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4.3. Orgu Parametresi, Termal Genlesme, Baglanma Enerjisi Analizi

4.3.1. Orgu parametreleri ve baglanma enerjisi hesabi

Orgii parametrelerinin bilinmesi; incelenen materyalin termal 6zellikleri hakkinda
Onemli bilgiler vermesi, kat1 yapilarin en direkt yoldan belirlenmesi, zorlanmanin

Olcllmesi ve malzemelerdeki yap1 kusurlarinin analizi agisindan ¢ok 6nemlidir.

Bu calismada orgli parametrelerini hesaplamak i¢in 20000 adimlik TPN ¢erceve

kullanilmistir. Hesaplanan verilere gore cizilen grafikler asagidaki gibidir.
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Sekil 4.9. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdyosNig475A00.475 Pdo1Nig4sAgoss icin similasyon sonucu
sicaklia bagli hesaplanan orgii parametresi ve fit parametreleri grafigi.
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Sekil 4.10. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve Pdy,NigsAQos, PdoasNigzsAdoss iGin similasyon sonucu
sicakliga bagli hesaplanan 6rgii parametresi ve fit parametreleri grafigi.
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Sekil 4.11 PdoosNioa7sAQo47rs, PdoaNioasAGoss, PdoaNiosAGos, PdoasNiozsAgoss igin similasyon
sonucu sicakliga bagli hesaplanan 6rgii parametresi ve fit parametreleri grafigi.
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0 °K degerinden erime noktasina kadar bulunmus olan 6rgii parametresi degerleri,

a(T) =aT? +bT + ¢ (4.4

seklinde ikinci dereceden bir fonksiyona fit edilmistir. Her malzeme igin belirlenmis

olan fit parametreleri (a, b vec) Tablo 4.4 te verilmistir.

Tablo 4.4. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdysNigasAGoars, PdoiNiossAdoss, Pdo2NiosAdoas,
Pdj 33Ni.33A 0033 alagimlari i¢in a, b ve ¢ 6rgl denklemi fit parametreleri.

Malzeme ax10® | bx10° c

Pd 2.703 4,958 3.87
Ni 1.942 5.4093 3.50
Ag 4.585 8.115 4.06
Pdo.0sNi0.475AJo.475 2.634 7.239 3.80
Pdo.1Nio.45AQo.45 2.977 6.794 3.81
Pdo2Nio4AQo.4 2.564 6.948 3.82
Pdo.33Nio33A 0033 2.452 6.747 3.82

Sekil 4.9 ve Sekil 4.10’a bakildiginda calisma icerisindeki 0rgii parametresi en biiyiik
olan malzemenin Ag elementi oldugu goriilmiistiir. Orgii parametresi en diisiik olan
malzeme ise Ni elementidir. Sekil 4.8 incelendiginde Pd elementinin, Ni

elementinden daha yogun bir madde oldugu goriiliir.

Fakat Sekil 4.9 ve Sekil 4.10’a bakildiginda ise Pd elementinin Ni elementinden daha
yogun bir malzeme olmasina ragmen, Pd elementinin 0rgl parametresi daha biyuk
¢ikmistir. Bu durum Pd saf metalinin, atomik kiitle bakimindan Ni’den daha biiyiik

olmasi ile agiklanabilir.

Sekil 4.11, alasimlar igerisindeki Pd miktar1 artisindan kaynaklanan degisimleri
gostermektedir. Grafikteki egrilere bakildiginda Pd miktar1 arttikga, Orgii
parametrel erinde bir artis gorulmektedir.
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Sekil 4.9 ve Sekil 4.10 ile beraber incelendiginde alagimlarin 6rgii parametrelerinin

Pd elementinin 6rgii parametresine yakin oldugu goriliir.

Aynit durum Tablo 4.4’teki ¢ parametrelerinde de goriilmektedir. ¢ parametresi 0
°K’de malzemelerin orgii sabitlerini vermesi acisindan degerlendirilebilir. Tablo
4.4°teki alasimlarin ¢ parametrelerine bakildiginda saf Pd elementinin ¢
parametresine ¢ok yakin oldugu goriiliir. Bu durum, 6rgl parametresinin onemli
oldugu yerlerde Pd yerine, calismamizdaki Pd katkili alagimlarin kullanilabilecegini

gosterir.

Boylece paladyumun sanayi ve endiistriyel kullanimda saf metali yerine, yukarida
calisilan alasimlarindan biri kullanilarak mali agidan tasarruf elde edilebilir. Bu

acidan Pd elementinin alagimlarinin ¢alisilmasi biiylik 6nem arz etmektedir.

Ornegin Pd elementi ¢ok iyi bir hidrojen tutucudur ve Hidrojen Tanklari’nda
kullanilmaktadir [43]. Yine burada saf Pd kullanmak yerine, Pd alagimlar1 tercih
edilebilir. Fakat ¢alismamizdaki alasimlar, 1000 °K’den sonra erimeye baslamaktir.

Bu agidan ancak daha diisiik sicakliklar i¢cin uygun olabilmektedirler.

Calismamizda Ag elementinin Orgli parametresinin biiyllk ¢ikmasi, onun bu
calismadaki diger malzemelere gore daha islenebilir bir mazeme oldugunu
gostermektedir. Elastik sabitlerin incelendigi kisimda da Ag’nin elastik sabitlerinin

diisiik ¢cikmasi bu diislinceyi dogrulamaktadir.

Bu 0Ozellikleri sayesinde Ag metali, sanayide kolaylikla doviiliip islenebilen bir metal
olarak siklikla kullanilmaktadir. Oyle ki 1 gr giimiis kullanilarak 2000 m
uzunlugunda bir tel meydana getirilebilir [44].

Tablo 4.5't¢ 0 ve 300 K sicaklik degerlerinde hesaplanan E,. degerleri Q-SC
potansiyelindeki toplam enerji ifadesinden hesaplanmistir. Bulunan toplam enerji
simiile edilen atom sayis1 olan 1372'ye boéliinerek atom basina diisen E,. degeri

bulunmustur.
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Simiilasyona girilen etkilesme genisligi araliginda, denge durumunda, enerji

denkleminin ¢ozilmesinden elde edilen kuvvetin integrali alinarak konumlar elde

edilmis, FCC yapiya goére denge mesafesi konumlarindan a 6rgu parametres

degerleri elde edilmistir. Simiilasyon sonucu hesaplanan 6rgili sabiti ve baglanma

enerjisi degerleri ile deneysel degerler ve diger bilimsel ¢aligmalardan 6rnek degerler

karsilastirilmistir.

Tablo 4.5. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdysNigasAGoars, PdoiNiossAdoss, Pdo2NiosAdoas,

Pdo 33Nig33A003s alagimlart igin O ve 300 °K’de hesaplanan 6rgll sabiti a ve E. baglanma enerjisi
degerleri ile deneysel degerler ve diger referans alinan bilimsel ¢alismalarin degerleri.

Malzeme T(K)| Referans | a(A) | E, (eV/mol)
0 3.87 -376.01
300 Q-sc 3.89 -384.3
. [37] - -391.0
P - -376.00
[Den. 35 380 7389.00
300 [23] 3.89 -380.15
[4] 3.89 -379.77
0 3,50 -431.866
300 Qsc 3.52 -423.989
[37] - -445.0
Ni 0 [41] 3.421 -
[45] 3.523 -
i -428.00
300 [Den. 35] 350 ;
0 4.06 -286.55
300 Qsc 4.09 -289.51
[37] - -285.0
[45] 4.086 -
Ag 0 [46] : -286.0
[Den. 35] . 2540
200 4.06 -
[4] 4.09 -285.60
_ 0 3.80 -356.30
Pdo.0sNio.475AJo.475 300 3.83 -348.58
_ 0 3.81 -357.24
Pdo.1Nio.4sAo.45 300 3.83 -349.72
N 0 Q-sC 3.82 -350.37
0.2N10.4AJo.4 300 3.84 -351.71
_ 0 3.82 -363.83
Pdo.33Nio33A00.33 300 3.84 -356.22
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Pd, Ni ve Ag elementlerinin 300 °K’de orgii sabitleri i¢in deneysel degerlere gore
yapilan yiizde bagil hata oranlar1 sirasiyla % 0, % O ve % 0.73 olarak ¢ikmistir. Yine
ayn1 tablodan hareketle Pd, Ni ve Ag elementlerinin 0 °K’de baglanma enerjisi i¢in
bagil hata oranlari sirastyla % 0.002, % 0.9 ve % 0.89 olarak hesaplanmigtir. Yapilan
her iki bagil hata hesabinda da simiilasyon hesaplamalarinin, bulunabilen deneysel

degerlerle cok uyumlu oldugu goriilmiistiir.

Bu calismadaki baglanma enerjisi sonuglari, bulunabilen diger bilimsel ¢alismalarin
degerleri ile beraber incelendiginde ¢alismamizdaki bazi degerler i¢in daha basarili
sonuglar elde edildigi goriilmiistiir. Pd elementinde 300 °K degeri i¢in deneysel [35]
degerlerine gore [23] ve [4] referans ¢alismalarindan daha iyi sonug elde edilmistir.
Ni elementinde 0 °K icin deneysel [35] degerine gore [37] numarali referans

calismadan daha iyi sonug elde edilmistir.

4.3.2. Termal genlesme katsayis1 hesabi

Maddeler sicakliklari arttikca belli bir miktar genlesirler. Bu 6zellik gecis metalleri
icin de onemlidir. Pek cok bilimsel ve miihendislik uygulamalarinda, binalarda,
kopriilerde ve hatta demiryollarinda meydana gelen sicaklik degisimine bagli olarak
ortaya ¢ikan termal genlesme kontrol altinda tutulmalidir. Bu agidan malzemelerin

termal genlesme katsayilarinin bilinmesi 6nem arz etmektedir.

aa(T)] (4.5)

1
T)=—
a( ) ao[ oT
Bu caligmada termal genlesme katsayilarini hesaplamak i¢in, 6rgili parametrelerinden
elde edilen fit denklemi kullanmilmistir. (4.5) ifadesinde tlrev sonucu yerine

yazildiginda asagidaki gibi bir esitlik elde edilir.

a(T) = aio(zaT +b) (4.6)
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(4.6) ifadesi caligmamizdaki termal genlesme Kkatsayilarin1 hesaplamak icin
kullandigimiz esitliktir. Bu esitlige gore simiilasyon sonucunda hesaplanan degerler

ve bulunabilen deneysel degerler Tablo 4.6’da verilmistir.

Tablo 4.6. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdoesNiossAdoars, PdoiNiossAGoss, Pdo2NiosAGos,
Pdy33Nio33A 0033 alasimlar: icin 300 °K’de hesaplanan o(T) termal genlesme katsayilar1 ve deneysel
degerler [42].

-5
Malzemeler «mx10° | 0 ;‘y;g)
Pd 1.69°K*! 1.16°k?
Ni 1.87 k™ 1.30°%k™*
Ag 2.65°K* 1.90 °K*
Pdo.0sNio.475A0o.475 231°%* -
Pdo.1Nio.45Ago.as 2.25°%* -
Pdo.2Nio.4AJo.4 2.22°%* -
Pdo33Nio33Ado33 2.14°%K* -

Pd, Ni ve Ag elementleri icin termal genlesme katsayilar1 deneysel degerlerle
kargilastirildiginda istel katsayilarda hata ¢ikmamis olup, garpan sabitlerinde bagil
hata oranlar1 sirasiyla; % 45.68, % 43.84 ve % 39.47 olarak hesaplanmustir.

4.4. Entalpi ve Is1 Sigas1 Analizi

4.4.1. Entalpilerin degerlendirilmesi

Bu c¢alismada malzemelerin Entalpi degisimleri EVN g¢erceve kullanilarak

hesaplanmistir. Simiilasyon sonunda olusan Entalpi grafikleri Sekil 4.12 ve Sekil

4.13’te gosterilmistir. Sekil 4.14 ise sadece alasimlarin bir arada gosterildigi entalpi

grafigidir.
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Sekll 4.12. Pd, Ni, Ag sof metaleri ve Pdo_05Nio_475Ago,475, Pdo_]_Niol45Ago_45 alaslmlarl 1(}111
malzemelerin erime noktalarina kadar hesaplanan entalpi egrileri ve fit parametreleri.
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Sekil 4.13. Pd, Ni, Ag saf metalleri ve Pdg,Nig4AJo4, PdoasNigs3Ado sz alasimlari igin malzemelerin
erime noktalarina kadar hesaplanan entalpi egrileri ve fit parametreleri.
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Sekil 4.14 Pdo esNio.475Ado.a75, Pdo1NiosAoas, Pdo2NiosAQos, PdossNio33Agoas alasimlarr icin erime
noktalarina kadar hesaplanan sicakliga bagli entalpi egrileri ve fit parametreleri.

Sekil 4.12 ve Sekil 4.13 incelendiginde her iki grafikte de entalpisi en yiiksek
malzemenin Ag elementi oldugu, en diisiik elementin de Ni elementi oldugu
goriilmiistiir. Bu sonuca gore calisilan malzemeler arasinda en siki bagl atom
yapisina sahip materyal Ni elementidir. Calisma igerisindeki alagimlarin tiimiiniin ise
Pd — Ag araliginda entalpi degerlerine sahip oldugu tespit edilmistir. Sekil 4.14
alasgimlarin kendi aralarinda bir entalpi degerlendirmesini icermektedir ve alagim
icerisindeki Pd miktarina bagli degisimi gostermektedir. Buna goére Pd miktar
arttik¢a entalpide bir diislis goriilmiistiir. Pd ve Ni miktar1 arttik¢a alagimlarin grafik
cizgilerinin saf Pd ve Ni metalinin ¢izgisine yaklagmasi calismamizin tutarl

oldugunu gostermektedir.

(Calismada bulunan entalpi degerleri (4.7) ifadesindeki gibi ikinci dereceden bir

fonksiyona fit edilmistir. Hesaplanan fit parametreleri Tablo 4.7’ de verilmistir.

H(T) = aT? + bT + ¢ (4.7)
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Tablo 4.7. Pd, Ni, Ag saf metalleri ve PdyesNiossAdoars, PdoiNiossAGoss, Pdo2NiosAGos,
Pdg 33Ni33A 0033 alasimlari igin a, b ve ¢ entalpi fonksiyonu fit parametreleri.

Malzemeler ax 10° bx10” c

Pd 2.783 286.973 | -377.64
Ni 2.108 249.317 | -431.659
Ag 4.038 233.364 | -286.342
Pdo_o5N i 0475A Jo.475 2.297 246.348 -356.258
Pdo 1Nio.45AQo.45 2.889 241.209 | -357.119
Pdo.33Nio.33A00.33 2.537 244,312 | -363.776

4.4.2. Is1 sigas1 hesabi

Is1 s1i@asin1 hesaplamak igin yukarida verdigimiz entalpi grafiklerinden ortaya ¢ikan

ve (4.7) ile gosterilen fit denklemi kullanilmistir.

c - OH(T)
P ar |, (4.8)
¢, (T) = 2aT +b (4.9)

Buna gore ortaya cikan (4.9) esitliginden faydalanarak 300 °K icin hesaplanan 1s1

sigas1 degerleri ve bulunabilen deneysel degerler Tablo 4.8’de gosterilmistir.

Tablo 4.8. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdysNigasAGoars, PdoiNiossAdoss, Pdo2NiosAdoas,
Pdo33NigasAdoss alasimlan igin hesgplanan 300 °K  sicakliktaki 1s1 sigas1 degerleri ve bulunan
deneysel degerler [42].

-1
Malzemeler C, (kJmol™'K~1) Cp (lgemn;l/sel[{ )
Pd 0.025130 0.025995
Ni 0.026196 0.0260414
Ag 0.025718 0.025670
Pdo.0sNig.475A0o.475 0.026013 -
Pdo.1Nio.45A00.45 0.025854 -
Pdo.2Nio4Ado.4 0.026085 -
Pdy.33Nig.33A00.33 0.025953 -
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Hesaplanan 1s1 sigas1 degerleri ile deneysel degerler karsilastirildiginda sonuglarin
cok uyumlu oldugu goriilmiistiir. Bulunabilen deneysel degerlere gore Pd, Ni ve Ag
elementleri igin 1s1 sigalar1 bagil hata ytizdeleri sirasiyla % 3.32, % 0.59 ve % 0.18

olarak ¢ikmuistir.

4.5. Erime Noktalar1 Analizi

Erime noktasini tespit etme konusunda bircok fiziksel ozellik yol gostericidir.
Ornegin yogunluk grafiklerinin ve entalpi grafiklerinin ani degisim gosterdigi yerler
erime noktalarini belirlemede 6nemli rol oynar. Ancak bu calismada tam anlamiyla
bir erime noktasi tayini yapabilmek i¢in ortalama kare yer degistirme’den

faydalanilmistir.

Ortalama kare yer degistirmenin zamana bagl grafikleri bize malzeme igerisindeki
atomlarin birbirlerinden uzaklagma 6lgiilerini verir. Kat1 halde daha ¢ok malzeme i¢i
ileri-geri titresimler s6z konusudur ve grafiklerde diizgiin egriler yerine daha ¢ok
pikler gozikmektedir. Madde sivilasmaya basladigi zaman atomlar birbirlerinden

daha fazla uzaklasmaya baslarlar.

Madde sivilagtigit  anda artik atomlar diizglin  hizlarla  birbirlerinden
uzaklagsmaktadirlar ve bu anda ortalama kare yer degistirmenin zamana bagh
grafikleri bize diizgiin egriler vermektedir. Bu diizglin egriler ayn1 zamanda

diflizyonun da siirekli arttigini gdstermektedir.

Bu c¢alismada da erime noktalarii tespit edebilmek amaciyla bu grafiklerden
yararlanilmigtir. Ayn1 zamanda yogunluktaki ve entalpideki ani degisimler de erime

noktasinin tespitinde goz dnilinde bulundurulmustur.

Ortalama kare yer degistirmeler TPN ¢erceve kullanilarak hesaplanmistir. Calismada

belirlenen ortalama kare yer degistirmeler Sekil 4.15-21 grafiklerinde verilmistir.
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Sekil 4.15. Pd elementi i¢in erime noktasi civarinda zamana bagli ortalama kare yer degistirme

grafigi.
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Sekil 4.16. Ni elementi i¢gin erime noktasi civarinda zamana bagli ortalama kare yer degistirme grafigi.
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Sekil 4.17. Ag elementi i¢in erime noktasi civarinda zamana bagli ortalama kare yer degistirme
grafigi.
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Sekil 4.18. PdggsNig.475A00475 alasimi i¢in erime noktasi civarinda zamana bagli ortalama kare yer
degistirme grafigi.
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Sekil 4.19 PdyiNig4sAQo4s alasimi i¢in erime noktasi civarinda zamana bagli ortalama kare yer
degistirme grafigi.
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Sekil 4.20. Pdy,NigsAQo4 alasimi igin erime noktasi civarinda zamana bagli ortalama kare yer
degistirme grafigi.
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Sekil 4.21. Pdy33Nig33A00ss alasimi igin erime noktasi civarinda zamana bagh ortalama kare yer
degistirme grafigi.
Yukaridaki sekillere tespit edilen yaklagik erime noktalar1 ve bulunabilen deneysel

degerler Tablo 4.9’da verilmistir.

Tablo 4.9. Pd, Ni, Ag saf metaleri ve PdyesNioasAGoars, PdoiNiossAdoss, Pdo2NiosAdoas,
Pdo33Nig23Agosz alagimlart igin hesaplanan erime noktasi teorik degerleri ve bulunabilen deneysel
degerler [42].

Malzemeler Hesaplanan Erime . Deneysel
Noktalar1 Erime Noktalar1
Pd ~1825 °K 1825 °K
Ni ~1705 °K 1726 °K
Ag ~1270 °K 1235 °K
Pdo.05Nio.475AJo.475 ~1195 °K -
Pdo.1Nio.4sAdo.s ~1235°K -
Pdo2Nio4Ado4 ~1285 °K -
Pdo.33Nio33Ado.33 ~1375 °K -

Erime noktalar1 incelendiginde simiilasyon sonucu hesaplanan degerlerin deneysel

degerlere yakin ¢iktigir goriilmiistiir. Ayrica PdoosNig475A0o47s Ve Pdo1Nio4sAgoss
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alagimlariin otektik (Eutectic) 6zellikte bir malzeme oldugu tespit edilmistir. CUnki

kendini olusturan biitiin malzemelerden daha diisiik sicaklikta erimistir [47,48].

Otektik malzemelerin sanayi ve teknolojide bircok kullanim alan1 bulunmaktadir.
Otektik malzemeler genel olarak akilli malzeme o&zelligi gosterirler. Bu tiir

malzemelerin hafizali alasim olma 6zellikleri digerlerine gore daha fazladir [47,49].

Kendilerini olusturan maddelerin ayni 6zelliklerini gdsterebildigi gibi ¢ok farkl
Ozellikler de gosterebilirler. Diisiik erime noktas1 nedeniyle fiziksel olarak daha az
enerji ile daha uygun islenme ve kullanilabilme olanagi vardir. Nonoksidan
malzemedir ve oksitlenmeye karst dayamkhidir. Otektik malzemeler ileri teknoloji
iiriinleridir ve ¢ok degerlidir. Insan viicudunda dis dolgusu, eklem yerlerine kemik
protez olarak, protezin kirilmasi durumunda metalik kaynak olarak kullanilabilirler.
Bu sebeplerle bu gibi alasimlarin 6zellikle erime noktalar1 civarinda ¢ok iyi

arastirilmasi ve teknolojiye katiliminin arttirilmasi gerekmektedir [47-50].

4.6. Tartisma

Teknolojinin zaman gegtikge ilerlemesi gegis metallerinin dnemini arttirmaktadir. Bu
calismada Pd, Ni ve Ag gecis metalleri ile onlardan meydana gelen dort farkli alagim
fiziksel ozellikleri bakimindan incelenmistir. Incelenen gegis metalleri giiniimiiz

teknolojisinin bir¢ok alaninda ¢okga kullanilmaktadir.

Calismamizda fiziksel Ozelliklerin arastirilmasi igcin MD similasyon yontemi
kullanilmigtir. MD simiilasyon yontemi ile ge¢miste yapilmis bir¢ok bilimsel

calismalar vardir.

Bu calismada ilk olarak HPN ¢er¢evede, materyaller 1sitma ve dengeleme islemleri
ile incelenip, TPN cercevede bazi fiziksel 6zelliklerin (yogunluk, 1s1 sigasi, orgi
parametresi, baglanma enerjisi, termal genlesme katsayisi, erime noktasi)

hesaplanmasi yoluna gidilmistir. Bu islemlerin hepsi birden mikrokanonik bir
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cerceve olan EVN cercevede yeniden yapilip, mikrokanonik fiziksel Ozellikler

(elastik sabitler, hacim modiilii) hesaplanmustir.

Ortaya c¢ikan sonucglara gore teknolojik olarak nerelerde kullanilabilecegi ve
yaptigimiz ¢alismanin deneysel degerlerle ne kadar uyumlu oldugu tartigilmistir.
Buna gore o0zellikle PdoosNio47sA00475 Ve PdoiNio4sAQoss alasimlarinin  Orgii
parametresinin dnemli oldugu yerlerde, ~1000 °K sicaklik degerine kadar Pd
elementinin kullanilmas: gereken ileri teknoloji gereken yerlerde kullanilabilecegi

Ongorulmektedir.

Ayrica her iki alasim otektik (Eutectic) malzeme 6zelligi gosterdiginden teknolojik
olarak bircok faydali kullanim alanlarina sahiptir. Bu konu hakkinda ©nceki

boliimlerde daha ayrintili olarak bilgi verilmistir.

Bu calisma; Pd, Ni, Ag soy metallerinin eritilme ve camlastirilma siiregleri de
islenerek genisletildiginde teknolojik agidan daha verimli olacaktir. Bu islemler

ancak yeni bir inceleme ¢alismasiyla yapilabilecektir.
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