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OZET

Yiiksek Lisans Tezi

POLIKRISTAL SEKIL HAFIZALI NiAl ALASIMLARININ MODELLENMESI ve
YAPISAL OZELLIKLERININ INCELENMESI

Oguzhan ORHAN

Firat Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Boliimii Anabilim Dal1
2017, Sayfa:85

Tek kristal NiAl sekil hafizali alagimlarda atom sayisinin ve kompozisyonun martensit faz
doniisiimii tizerindeki etkisi yapisal agidan incelendi. Polikristal sekil hatirlamali NiAl alagimi igin
tane biiytikliigii ve miktarmin martensit faz doniisiimii tizerindeki etkisi termodinamik ve yapisal
acidan arastirildi. Hesaplamalarda molekiiler dinamik simiilasyonu kullanildi. 12 tane tek kristal,
18 tane polikristal olmak {iizere toplamda 30 adet model LATGEN programi ve Voro++
kiitiiphanesi yardimiyla iiretildi. Dinamik hesaplamalarin tamaminda NPT molekiiler dinamik
algoritmasi kullanildi. Atomlararasi fiziksel etkilesmeler gomiilii atom metodu ile temsil edildi.
Biitiin benzetim ¢alismalart LAMMPS paket programi yardimui ile yapildi.

Tek kristal NiAl modelleri, nikelce zengin faz bdlgesinde %68, 69, 70, 71, 72, 73, 74, 75
atomik Ni kompozisyonlu, B2 stiperérgiilii ve toplam 3456 atoma sahip olacak sekilde 8 ayri model
halinde kuruldu. Her model i¢in sistem sicakliklart1 800 K den 25 K e kadar, her 100000 MD
adiminda bir 25 K diisiiriildii. Atomik kompozisyon ile My sicakligi arasinda keskin bir degisim
oldugu tespit edildi. Model boyutunun M, sicakligina etkisini incelemek i¢in 2000, 3456, 16000,
54000, 128000 atomlu Ni-at.%25Al kompozisyona sahip 5 adet model iiretildi. Bu modeller i¢in de
sistem sicakligi 800 K den 400 K sicakligina, 100000 MD adiminda bir 25 K azaltilarak disiirtildi.
Model boyutunun artmasi ile My sicakliginin egrisel olarak azaldigi gozlemlendi.

Polikristal yapilarda model boyutunun ve tane miktarinin M, sicakligi iizerindeki etkisini
tespit etmek i¢in iki, i¢ ve dort taneli, Ni-at.%25Al kompozisyonlu 18 ayr1 model kuruldu. Biitiin
modellerde tane geometrileri sabit tutuldu. iki, iic ve dort taneli modellerde her biri igin 6 farkl
boyutta modeller yapildi. Bu modeller i¢in atom sayis1 ortalama olarak 9000 den 995000 e kadar
degismektedir. Tane sayisinin atmasi ile Mg sicakligi ve faz doniisiim hizinin degistigi gortildi.
Model boyutunun artmasi ile M, sicakliginin arttig1 ve faz doniisiim hizinin etkilendigi tespit edildi.

Anahtar Kelimeler: Polikristal alagimlar, Sekil hatirlamali alasimlar, Nano yapilar, Potansiyel
enerji fonksiyonlari, Molekiiler dinamik simiilasyonu.



SUMMARY
Yiiksek Lisans Tezi

MODELLING of POLYCRYSTALLINE NiAl SHAPE MEMORY ALLOYS
and INVESTIGATION of Its STRUCTURAL PROPERTIES

Oguzhan ORHAN

Firat University
Institute of Science and Technology
Departman of Physics
2017, Page:85

The effect of the number of atoms and composition on martensitic phase transformations in a single
crystal NiAl shape memory alloys were investigated structurally. The effect of grain size and
number on the martensitic phase transformations for the polycrystalline shape memory NiAl alloys
were studied thermodynamically and structurally. Molecular dynamics simulations were used in the
calculations. 12 single crystals and 18 polycrystals models, totally 30 models, were produced with
the aid of the LATGEN software and the Voro++ library. All of the calculations were realized
using the NPT molecular dynamics algorithm. The physical interactions between atoms were
represented by the embedded atom method. All of the simulation works were performed through
LAMMPS software package.

The single crystal NiAl models having B2 superlattices and totally 3456 atoms were set up
to be 8 different models in nickel-rich phase zones, 68, 69, 70, 71, 72, 73, 74, 75 Ni in atomic
percentages. System temperatures for each model were reduced from 800 K to 25 K, as to 25 K
interval at every 100,000 MD steps. It was found that there is a strong relation between atomic
composition and M temperatures. To investigate the effect of the model size on the M;
temperature, 5 different models with 2000, 3456, 16000, 54000, 128000 atoms of Ni-at.25%All
composition were produced. The system temperature was also reduced from 800 K to 400 K in 25
K interval at each 100000 MD steps. It was observed that the Ms temperatures decrease
curvilinearly with increasing model size.

To determine the effect of model size and grain size on the M;s temperature in the
polycrystalline structures, 18 different models with two-, three- and four-grained and Ni-at.%25Al
composition were established. The geometry of the grains was kept constant in all models. 6
Different sizes of models were made for each of two-, three- and four-grained models. The average
number of atoms in these models vary from 9000 to 995000. It was observed that the Ms
temperatures and the phase transformation rates increase with the increasing of the number of
grains. As increasing model size, it was found that the Ms temperatures increase and the phase
transformation speeds are affected.

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

Insanoglu yeryiiziinde var oldugundan beri giinliik hayatin1 kolaylastirmak ve
merak duygusunu tatmin etmek maksadiyla siirekli bir arayis igerisinde olmustur. Bu
arayis icerisinde, evren ile alakali bircok sey 6grenilmis ve 6grenilen bu bilgilerin 15181inda
kesici aletlerden yapay zekaya varana kadar sayisiz teknolojiler gelistirilmistir. Bu
teknolojilerin  gelistirilmesinde malzeme biliminin katkis1 olduk¢a fazladir. Yeni
malzemelerin kesfedilmesi veya mevcut malzeme davraniglarinin iyi anlasilmasi yeni
ufuklar agmaktadir. Bu yeni ufuklardan birisi de bu tez ¢alismasinin konusu olan sekil
hatirlamali alagimlardir.

Sekil hatirlamali alasimlar (SHA), akilli malzemeler veya fonksiyonel malzemeler
olarak da bilinen bu malzemeler herhangi bir deformasyon durumunda fiziksel veya termal
bir etki vasitasiyla eski sekillerini geri kazanan malzemelerdir. SHA ile alakali ilk gézlem
1932 yilinda Chang ve Read tarafindan AuCd alagimi iizerinde kaydedilmistir. AuCd
alagiminin morfolojik gozleminde ve 6z direncinde degismeler gozlemlenmistir. 1951
yilinda biikiilmiis bir AuCd ¢ubugunda Sekil Hatirlama Etkisi (SHE) gézlenmistir [1].
1962 yilina kadar tizerinde ciddi bir calisma yapilmamistir. 1962 yilinda Buehler ve
arkadaglar1 Ni-Ti (Nitinol) tizerinde yaptiklari ¢alisma ile bu alandaki ¢aligmalar1 ciddi
olarak baslamistir. On yil igerisinde c¢ok calisilmis ve endiistriye girmeye baslamistir.
Baska alasimlarda da SHE gozlenmistir [1]. ilk baslarda genellikle Ni, Cu ve Fe tabanli
SHA {iretilmeye baslanmis ve bu alagimlar tizerinde ¢aligmalar halen devam etmektedir.
En yaygin olarak bilinen ve SHE &zelligini en iyi yansitan Nitinol alasimidir. Ancak, bu
alasimin tretim maliyeti oldukc¢a yiiksek oldugundan endiistriyel kullanimi kisithdir.
Endiistriyel olarak yaygin bicimde kullanabilecek Cu tabanli alagimlarin ise stabilizasyon
problemi bulunmaktadir. Bu olumsuz durumu gidermek ilizere Cu tabanli alagimlar
tizerindeki ¢aligmalar artmistir. Sekil hafizali alagimlar bu essiz 6zelliklerinden medikal
uygulamalardan enerji dontisiim sistemlerine ve otomotivden tarima kadar birgok alanda
kullanilmaktadir.

Alasimlar kristografik yapilarina gore tekli kristal (single kristal) yapilar ve ¢ok
kristal (polikristal) yapilar olmak iizere iki gruba ayrilirlar. Tek kristal yapili malzeme,
kristal 6rgiiniin tamamen tek bir dogrultuya (yonelime) sahip oldugu malzemelerdir. Tek
kristal SHA doniisiim karakteristikleri agisindan degerlendirildiginde daha iyi uygulama

firsatlar1 vermektedir, ancak tiretim maliyeti ve tiretim giigliiklerinden Gtiiri ticari alanda



yaygin olarak tretilmemektedir. Polikristal alagimlar ise igerisinde birden fazla yonelime
sahip kristal orgiileri barindiran malzemelerdir. Her biri farkli yonelime sahip kristal
adaciklar1 tane (grain) olarak isimlendirilir. Tek kristal ve polikristal sekil hatirlamali
alasimlar karsilastirildiginda SME agisindan da 6nemli degisimler mevcuttur [2-4].

Taneler farkli yonelime sahip olduklarindan bir araya geldiklerinde bir ara yiizey,
siir bolgesi olusturulurlar. Bu bolgeye tane sinir1 ismi verilmektedir ve malzemenin hem
termal hem de mekanik 6zellikleri iizerinde son derece etkin rol oynar. Tane sinirlar iki
boyutlu bir kusur (yiizey kusuru) olarak da kabul edilir ve tane sinirlarinin karakteristigi
yonelim sapmasi (misorientation) ile belirlenir [5-7]. Tane ara yiizeyi yani tane sinirindaki
bu yonelim sapmasi, smirdaki atomik hareketlilikte ve tanelerin birbirleriyle olan
etkilesimlerini degistirdiginden Gtiirii tane sinirlar1 bu aci1 ile karakterize edilir. Bu bolge
icin ilging olan 6zelliklerden birisi de bir kusur olmasina karsin bir kusur kaynagi olarak da
davranmasidir [8]. Tane sinirindan kaynaklanan kusurlar polikristal malzemelerin en ciddi
dezavantajdir. Ancak, kusurlu bolge tane sinir mithendisligi ile iyilestirilebilir [5].

Bilimin gergek bilgiye ulagsmak i¢in en ¢ok bagvurdugu kaynak deney ve gozlemdir.
Ancak bazi fiziksel boyutlarda deney ve gozlem yapmak ya olduk¢a giic ya da giiniimiiz
teknolojisi yetersiz kalmaktadir. Bu gibi durumlarda bilgisayar simiilasyonlari yapmak
fiziksel olaylar1 anlamak ve yeni teorilerin olusturulmasi agisindan oldukca yararl
olmaktadir. Yapilan simiilasyon c¢alismalarinin, uygun modeller kullanildig:i takdirde
gercek deneylere yakin sonuglar verdigi goriilmiistiir. Atomik boyutlardaki ¢aligmalar i¢in
en yaygin kullanilan simiilasyonlar molekiiler dinamik (MD) simiilasyonu ve Monte-Carlo
simiilasyonudur. MD yoéntemi, fizik, kimya ve malzeme biliminde genis bir sekilde
kullanilan etkili bir ara¢ olmustur. Bu yontem, belirli bir fiziksel sistem i¢in tanimlanan
Newton hareket denklemlerinin sayisal integrasyon yardimiyla sistemin minimum enerjili
yapilarini elde etmeyi amaglar [9- 12]. Newton hareket denklemleri ile sistemin davranis
bi¢imi ortaya konulur ve sistemdeki pargacik etkilesmelerini en rahat bi¢imde tarif etmek
maksadiyla sistemi temsil eden potansiyel enerji fonksiyonu kullanilir. Bundan dolayi
saglikli bir MD simiilasyonunda potansiyel enerji fonksiyonu son derece 6nem teskil eder.
Minimum enerjili denge durumuna yerlesen model sistem, gergek bir fiziksel sistemin pek
cok oOzelligini dogru olarak yansitir. Bu yontem araciligiyla olusturulan model sistem
tizerinde cesitli teorik deneyler yapmak, bilinmeyen pek ¢ok 6zelligi gbzlemek miimkiin
hale gelir. Bu tiir simiilasyon ¢alismalar1 yapmak amaciyla gelistirilmis ¢esitli bilgisayar

programlari ve agik kaynak kodlari ticretli veya tlicretsiz olarak temin edilebilmektedir [13].



MD simiilasyonunda a¢ik kaynak kodu destegi saglayan ve GNU lisansiyla verilen ve
yaygin olarak kullanilan baz1 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 olusan molekiiler sistemlerin incelenmesi miimkiin hale gelir.

Tane boyutunun faz doniisiimii tizerindeki etkisi ile ilgili bir¢ok ¢alisma yapilmistir.
Morrison ve ark. tane boyutlarinin martensit doniisim ve ultra-hizli siiperelastiklik
tizerindeki etkilerini molekiiler dinamik simiilasyonunu kullanarak incelemislerdir [18]. Bu
calismalarda deneysel olarak ¢ok c¢alisilmis NiAl alasimini modellemislerdir. Modellerini
NisAl; i¢in kurmuslar ve B2 fazi1 i¢in Farkas tarafindan Onerilen gomiilii atom
potansiyelini (Embedded Atom Method - EAM) kullanmiglardir [19]. Modellerinde tane
boyutlarint 2,5 nm den (benzetim hiicre uzunlugu 20 nm ve toplam atom sayisi1 606.419)
20 nm ye (simiilasyon hiicre uzunlugu 80 nm ve toplam atom sayis1 43.103.735) kadar
degistirmislerdir. Yapmis olduklar1 simiilasyon sonucunda, ortalama tane boyutu 7,5 nm ve
altinda olan modellerde sicaklik etkili doniisimiin  tamamiyla baskilandiginm
gozlemislerdir. Tane boyutlarmin azalmasi doniisiimiin ilerlemesine engel olmaktadir.
Buna Karsin ilging bir sekilde 7,5 nm de tanelerin ultra-hizli siiperelastik davranig
gelistirdigini  belirtmektedirler. Yine Morrison ve arkadaslart molekiiler dinamik
simiilasyonunu kullanarak NiAl alasimini incelemislerdir [20]. Bu seferki amaglari, atomik
seviyedeki gercek degisikliklerin ve mekanik kisitlamalarin martensit ve austenit doniisiim
tizerindeki etkilerini belirlemektir. Yapmis olduklart modelde Farkas’in EAM potansiyelini
ve NiAl i¢in B2 fazimi kullanmiglardir. Simiilasyonun gerg¢ege c¢ok yakin olmasi igin
diizensiz bir dizilim yapist kurmuslardir. Bu dizilimi NigzAl;; i¢in olusturmuslardir.
Simiilasyonlarinda atom sayis1 6750 den (simiilasyon hiicre uzunlugu 4,29 nm) 5.971.968
(simiilasyon hiicre uzunlugu 41,99 nm) atoma kadar ¢ikartmislardir. Simiilasyon sonunda
austenit doniisiim sicakliginin tane boyutunun diismesiyle arttid1 gdzlenmistir. Ilging bir
sekilde ytiksek sicaklik martensit doniisiimiiniin degisimi ufak boyutlara baglidir. Martensit
yapinin ¢coklu bolge (multi-domain) gelistirebilmesi igin kritik boyut yaklasik olarak 40 nm
dir ve mekanik kisitlamalar 7nm boyutunda azalmaktadir ki bu doniisiim sicakligini 6nemli
derecede etkiler.

Roca ve arkadaslar1 tane boyut etkisinin sicaklik etkili martensit doniisiimi
tizerindeki etkisini deneysel olarak arastirmislardir [21]. Calismalarinda Cu tabanli

polikristal alagim kullanmislardir. Calismalarinda numunelerin boyutlarint 500 nm den



6mm ye kadar degistirmisler ve bu numune boyutlarina paralel olarak tane boyutlar1 da
degismistir. Numuneleri hizli katilasma teknigiyle seritler ve bantlar halinde elde etmisler
ve Bridgman metoduyla tek kristaller biiyiitmiislerdir. Tane boyutlarinin diismesiyle ileri
dontisiim sicakliglr (Austenit—Martentisit) asagi sekilde (azalacak bi¢imde) degismistir.
Mevcut tane boyutu etkisi, d (tane boyutu) degeri ~ 100 pm altinda gozle goriliir sekilde
gozlenmeye baglanmistir. Ayrica, bu etkinin 20 pum altinda ¢ok daha belirginlestigi
gozlenmistir. Roca ve ark. calismalarinda elde ettikleri dontisiim sicakligi-tane boyutu
grafiginin egimi literatiirdeki Hall-Petch davranisindan dikkate deger bir sekilde farklidir.
Zhen ve arkadaslar1 yapmis olduklar1 ¢alismada ise malzeme nano boyutta incelenmistir
[22]. Nano boyuttaki malzemelerde yiizey etkisinin faz doniisiimleri iizerinde oldukca
onemli oldugu gozlenmistir. Caligmalarinda numune boyutu D=18,4 nm den 4,02 nm ye
diisiiriildiglinde hem martensit hem de austenit doniisiim sicakliklarinda azalma gézlenmis
ve buna ¢k olarak doniisiim histerisizi numune boyutunun diismesiyle daha da
kiigilmiigtiir. Parcacik boyutu 1,15 nm ye diistiriildigiinde ise herhangi bir doniisim
gbzlenmemistir.

Bu tez calismasinda, SMA i¢in tane biiyiikliiglinlin martensit faz doniisiimii iizerine
etkisi termodinamik ve yapisal olarak incelenmistir. Calisma yontemi olarak molekiiler
dinamik simiilasyonu seg¢ilmistir. Voro++ [23] kiitiiphanelerini kullanan LATGEN [24]
programi ile on iki tane tek kristal, on sekiz tane de polikristal olmak iizere toplam otuz
farkli B2 siiper Orgii yapisina sahip modeller tretilmistir. Tek kristal modellerde Ni-
at.%25Al kompozisyonuna sahip bes farkli bilyiikliikte model ve 3456 atomlu farkli
kompozisyonlara sahip sekiz farkli model iiretilmistir. Polikristal yapilar1 olusturmak igin
iki, {ic ve dort taneli Ni-at.%25Al kompozisyonlu modeller kurulmustur. Iki, {ic ve dort
taneli bu modeller igin atom sayist yaklasik olarak 9000 den 995000 e kadar
yikseltilmistir. MD benzetiminde atomlararasi etkilesmeleri tanimlamak i¢in Pun-Mishin
tarafindan gelistirilen EAM kullanilmistir  [25]. Uretilen biitiin modellerin  MD
simiilasyonlart LAMMPS [14] paket programi ile yapilmistir. Simiilasyon sonuglarinin
analizinde OVITO [26] programindan faydalanilmigtir. Elde edilen veriler neticesinde
martensit fazin baslangi¢ sicakliginin kompozisyon ile dogru orantili bir bicimde degistigi
ve model boyutunun artmasi ile martensit baslangi¢ sicakliginin etkilendigi goriilmiistiir.
Ayni biiyiikliige sahip polikristal modellerde tane sayisinin artmasiyla martensit fazin

biiyiime hizinin etkilendigi ortaya konulmustur.



2. POLIKRSITAL ALASIMLAR

Kristal yapili bir katidaki atomlarin, katinin sonuna kadar ayni diizende devam
etmesi ve kristal orgiilerin ayni dogrultuda olmasiyla olusturduklart kristal yapiya tek
kristal yap1 denilmektedir. Tek kristalli numuneler 6zel kosullar altinda olusturulur. Son
zamanlarda gelisen yari iletken teknolojisinde ve sekil hatirlamali alasimlarda ve bunun
gibi birgok modern teknoloji alaninda tek kristalli yapilar karsimiza ¢ikmaktadir. Ancak
tiretim esnasinda dikkat edilmesi gereken hususlar ve iiretim maliyetlerinin fazla olmasi
nedeniyle tek kristal malzemeler ekonomik agidan dezavantajhidir [4].

Tek kristalli yapilarin iiretilmesinde bazi metotlar kullanilmaktadir. Bu metotlar;
kristal gekme (crystal pulling), Birdgman metodu, skull melting metodu, zone melting ve
Verneuil metodu seklindedir [4].

Kristal tiretim siireclerinde, dogadaki metallerin neredeyse hepsi ayni kimyasal
ozelligi tasimasina karsin yapisal agidan farkli yonelimlerle biiyiiyerek kristal topluluklari
olusabilir. Bu yapilara polikristal ismi verilmektedir. Polikristal yapilarin nasil bir yapida
olustugunu gostermek igin farkli tane biiyiikliikleri iceren Cu bazli polikristal yapili bir
sekil hatirlamali alagimin taramali elektron mikroskobu (Scanning Electron Microscop -
SEM) goriintiisii Sekil 2.1 de verilmistir. Sekil 2.1 (a) da ki numune iri taneli bir yapi
ihtiva ederken Sekil 2.1 (b) de tanelerin boyutu biraz daha kiigtilmustiir. Sekil 2.1 (c) ise en
kiiciik tanelere sahip numunenin SEM goriintiisii bulunmaktadir [27].

Polikristal yapilar dogal yapilar olduklarindan iiretimleri de oldukga diisiik maliyete
sahiptir. Ancak tek kristallere nazaran verimleri daha disiiktiir ve bundan dolay1
tyilestirilmeleri gerekir. Giiniimiizdeki bir¢ok calisma polikristal malzemelerin 6zelliklerini

iyilestirmek tizere yapilmaktadir.

Sekil 2.1 Cu bazl farkli tane boyutlu polikristal sekil hatirlamali alagimin SEM gérintiisii [27].



2.1 Cekirdeklenme

Polikristal yapilar, eriyik bir malzemenin zaman igerisinde sogumasiyla veya toz
metaliirjisi gibi farkli metotlarla iiretilen malzemelerde ortaya ¢ikan yapilaridir [3,7,28].
Zamanla soguyan malzemenin igerisindeki ilk kristal embriyolarinin olusmasina
cekirdeklenme denilmektedir [3]. Cekirdeklenmenin iyi anlagilmasi, polikristal
malzemelerin termal ve mekanik davranis bi¢imlerinin iyilestirilmesi ve kusurlarmin
giderilmesi gibi alanlarda 6nemli bir baslangi¢ olusturur.

Bir sistem igeriSinde yeni bir fazin diizenlenmesine Onciiliik eden bir reaksiyon
olustugunda, yeni faz ilk once eski fazin igerisinde kiigiik ¢ekirdekler olarak goriiniir ve
eski faza ait birgok yapisal pargaciklarin bu gekirdege eklenmesiyle biiyiirler. Birgok
metaliirjik islem ¢ekirdeklenme ve biiyiime yasalarina bagl olarak gerceklestirilir.

Cekirdeklenme olayr homojen ve heterojen olmak iizere iki ayr1 sekilde tanimlanir.
Bu ayrimin temelinde yatan sebep, ¢ekirdeklenme faaliyetinin basladigi bolgelerin farkl
olmasidir [3, 7, 28]. Cekirdeklenme olay1 yeni faza onciiliik eden ilk fazin igerisinde ve
tekdiize (uniform) bir bigimde dagilmis ise buna homojen ¢ekirdeklenme denir. Homojen
cekirdeklenmede olusacak yeni fazin ¢ekirdeklerinin diizenlenme olasilig1 sistem igerinde
her noktada aynidir. Heterojen ¢ekirdeklenme ise tane sinir1, dislokasyon gibi mikro yapida
tekdiizeliklerin olmadig1 ve ¢ekirdeklenmenin tercihli olarak olustugu yerlerde ortaya ¢ikar
[3,7,28].

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 molekiillerin diizensizlik derecesi temsil eden entropinin bir

fonksiyonudur [7]. Gibbs serbest enerjisi
G=H-TS 2.1

seklinde ifade edilir. Burada G Gibbs serbest enerjisi, H sistemin entalpisi, T Kelvin
cinsinden sicaklig1 ve S sistemin entropisini temsil eder.

Ana faz igerisinde gergeklesen bir cekirdeklenme olayinda olusacak yeni faz
cekirdeginin hem hacim enerjisi hem de yiizey enerjisi Gibbs serbest enerjisi lizerinde
etkilidir [7]. Buna gore en basit sekliyle kiire geometrisine sahip bir embriyo disiiniiliir ise

Gibbs serbest enerjisi



AG = Zmr3AG, + 4mry 2.2

bicimindedir. Bu Gibbs serbest 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 ¢ekirdeklenmeye
destek verdigi icin negatif deger alir. Bir fazin yiizey tabakasindaki atom ve molekiiller
genellikle igeride bulunanlardan daha fazla serbest enerjiye sahip oldugundan ara yiizey
enerjisi v ¢ekirdeklenmeye engel olur ve pozitif deger alir. Sekil 2.2 de sivi fazdan kati
faza gecis esnasindaki ¢ekirdeklenmeyi temsil eden bir benzetime yer verilmistir. Sekil 2.2
deki r* kritik yaricap olarak tanimlanir. Olusan yeni fazin kendisini korumasi ve
yayillmasinin gerceklesmesi i¢in cekirdeklenme sirasinda yeni fazin yaricapinin kritik
yarigapa ulagsmasi sarttir. Eger olusan yeni g¢ekirdek kritik yaricap degerine ulagsmaz ise
olusacak yeni faz biiziilerek yok olur. Kritik yarigapin karsilik geldigi Gibbs serbest enerji
degeri de aktivasyon enerjidir. Eski fazin yeni faza evirilmesi i¢in sistemin aktivasyon
enerjisi degerine ulagmasi gerekir.

Homojen ¢ekirdeklenmede kritik yarigap ve aktivasyon enerjisi ifadeleri

x_ _ 2
r* = AG, 2.3
AG* = 2T 2.4
T 3(AGy)? :

seklindedir [7].

Heterojen ¢ekirdeklenmede ise kritik yarigap ve aktivasyon enerjisi

A 25
AGy '
« _ lémy?
AG* = 3(AG,,)25(6) 2.6

ifadesiyle gosterilir. Homojen c¢ekirdeklenme olayindan farkli olarak kritik yarigap igin
vektor ara yiizey enerjisi (Yg;) kullanilir ve heterojen ¢ekirdeklenmede S(6) agis1 vardir [7].
Bu a¢1 olusan yeni fazin sekline baghlik gosterir. S(0) agisindan dolayr heterojen

¢ekirdeklenmenin aktivasyon enerjisi homojen ¢ekirdeklenmeye gére daha diisiiktiir [7].
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Sekil 2.2 (a) Sivi i¢inde kat1 gekirdek modeli ve (b) Cekirdeklenme siirecinde serbest enerji degisimi [7].
2.2 Polikristal Yapilarda Taneler ve Tane Sinirlari

Polikristal malzemelerin davranis bigimlerini anlamak ig¢in, polikristali olusturan ve
tane ismi verilen yapilari anlamak son derece onem arz eder. Ciinkii polikristal bir
malzemede farkli boyut ve sekillere sahip olan bir¢cok tane vardir ve bu tanelerin
birbirleriyle etkilesim bigimleri malzemenin davranisini etkiler. Her bir tane kendi i¢inde
ayn1 yonelime ve ayni kimyasal kompozisyona sahip kristaller topluluklarindan meydana
gelir. Bu tanelerin boyutlari malzemenin termodinamik ve mekanik o6zellikleri tizerinde
etkin rol oynayan parametrelerdendir ve tane boyutu, katilasma sirasindaki soguma hiziyla
ve bazi kimyasal etkilerle degistirilebilir [29, 30].

Sekil hatirlama etkisinde martensit fazin baslangig¢ sicakliginin 6nemi oldukca
biiyiiktiir ve tane boyutu da bu martensit baslangi¢c sicaklifini degistirme kabiliyetine
sahiptir [31]. Ayrica, tane boyutunun malzemenin i¢ zorlari tizerinde de etkisi vardir. Tane
boyutundan kaynaklanan i¢ zorlar1 agiklamada Hall-Petch etkisinden yararlanilir. Bu

iligkiye gore tane boyutundan kaynaklanan akma zoru,
g, =0y +kd™'/2 2.7
sekilde ifade edilir [32]. Burada g, siirtiinme 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 c¢alismalar 1 pm den daha kii¢iik tane boyutlarinda Hall-Petch etkisinin
akma zoru-tane boyutu iliskisini agiklayamadigini gostermistir. Bazi ¢calismalar 25 nm tane
boyutunun altinda farkli bir davranisin olustugunu gostermektedir ve klasik Hall-Petch
etkisinin tersine davranan bolge ters Hall-Petch etkisidir [32]. Bu durum Sekil 2.3 de 6rnek
olarak verilmistir.

Chokshi ve arkadaslari yapmis olduklar1 ¢aligmada klasik Hall-Petch etkisini
incelemek icin farkli boyutlarda Cu ve Pd nanokristal 6rnekleri hazirlamislardir [33].
Hazirlanan bu numuneler sertlik testine tabi tutulmustur ve klasik Hall-Petch siirin1 50 nm
olarak belirlemislerdir. Sekil 2.3 (a) da Hall-Petch iligkisinin 16 nm mertebesinden daha
diisiik tane boyutlarina ulasildiginda ortaya ¢ikan ters bolge goriilmektedir.

16.0 d (nm) 6.25

400
§ 325
250
1758
100 .
020 025 030 035 0.40
a2 (nm'2)
(@)
25 d (um) 4
20 T

azo 025 30 o35 Q.40 Q.48 050

d 1/2 (}lm) 12

(b)

Sekil 2.3 Hall-Petch iliskisini gosteren sertlik test sonuglari [33]. (a) nm ve (b) um 6lgekli sonuglart
gostermektedir. Burada VPH Vickers sertligidir.
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Sekil 2.3 (b) de ise tane boyunun 16 nm den daha biiyiik oldugu zaman goriilen ve
klasik Hall-Petch davranisinin sergilendigi bolgeyi tasvir etmektedir. Nieh ve Wadsworth,
farkli numuneleri kullanarak da benzer sonuglara ulagsmislardir [34].

Klasik Hall-Petch etkisinde kesme zoru 7 asagidaki gibi ifade edilir:

T= 2.8

Khp
VD

Denklem 2.8 yukarida bahsettigimiz nano boyutta farklilik gosterir. Nanometre
mertebesindeki boyutlara inildiginde dislokasyon c¢evrimlerinin  hesaba katilmasi

zorunludur ve bu noktada kesme zoru ifadesi

sekline donisiir. Burada G kesme modiiliinti, b Burgers vektoriinii ve D tane boyutunu
temsil etmektedir [35]. Hall-Petch olayi bu 7 degeri ile sinirlandirilir.

Boyut daha da kiigiildiigiinde t ifadesi de farklilasarak asagidaki seklini kazanir:

T =G—bln2 2.10

2nD 1o

Denklem 2.10 da r, alt kesim mesafesidir [35]. Tane giiglendirme etkisi, tane boyutunun
(D) tane sinir1 kalinligina (8,) yaklagtiginda azalmaktadir [36].

Tane sinirinda bulunan atomlar tane icerisindeki atomlara nazaran daha reaktiftir ve
daha diizensiz bir yapiya sahiplerdir [28]. Tane sinirlart bes serbestlik derecesine
sahiptirler: {i¢ii 6rgiiler arasindaki déonmeleri ifade ederken diger ikisi tane sinir alanlarini
temsil eder veya her bir tane simirma ait iki parametre tanimlanir (iki etkilesme igin
toplamda dort serbestlik derecesi anlamima gelir) bir de oOrgiiler arasindaki doénme
parametresi yani serbestlik derecesi olarak ele alinir [37].

Tane sinir tipleri birkag yolla tanimlanabilir. Ancak geleneksel olarak egik (tilt) ve
dontik (twist) olmak iizere iki temel gruba ayrilir. Egik ve doniik tane sinirlarinin tasviri
Sekil 2.4 de verilmistir. Tane sinir tipleri ¢ogunlukla bu iki temel smir tipinin

kombinasyonuna sahiptir. Yonelim sapmalarmin tane smnirlart {izerindeki etkisi de
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diisiniildiigiinde tane smirlarmin karakteristik dagilimi, yonelim sapmas: ve normal in
toplami kullanilarak tanimlanir [37].

Egik sinir, tane sinir alami igerisindeki bir eksen etrafindaki rotasyondur. Bu
nedenle sapma agis1 ekseni tane siirt normaline diktir. Doniik sinir ise, tane sinir alanina
dik bir eksen etrafindaki donmedir. Bu nedenle, sapma agisi tane siir alani normaline
paraleldir [37]. iki bitisik tane yeterince diisiik 8 agis1 ile yan yana geldiklerinde, bir grup
ozel dislokasyon olusumuyla 6 yonelim sapmasi kararli konumunu alir (Sekil 2.5).
Buradaki dislokasyon diizeni Burgers vektorii ile saglanir, Burger vektori ise
dislokasyonlarin ilerleme yoniinii tayin eder. Egik tane sinirlar1 kenar dislokasyonlar1 ile
formiile edilirken, doniik dislokasyonlar vida dislokasyon dizisinden olusur [37].

Tane smur1, yonelim sapma acisinin aracilifi ile diisiik agili tane sinirlar: ve yiiksek
acilt tane sinirlart olmak tizere iki gruba ayrilir. Sapma acis1 6 degerinin 15° ye kadar
olugu bolgedeki tane sinirlart diisiik acili tane sinir1 olarak isimlendirilir. Sekil 2.5 de

diisiik acili tane siirina sahip Molibdenin elektron mikroskobu goriintiisii verilmistir [5].

Egik Aci
6, 61'62
6,
Tane 1| Tane 2 v
Donuk Acli

Sekil 2.4 Egik simir ve doniik sinir gésterimi [38].
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Sekil 2.5 Diisiik agili tane sinirina sahip Molibdenin elektron mikroskobu gorintiisii [5].

Sapma agis1 8 nin 11° den daha fazla olmas: durunda yiliksek agili tane sinirlari
bolgesine gegilir. Bazi malzemelerde yiiksek agili tane sinir1 bolgesi 15° den sonra
gozlenir. Yiiksek acili tane sinirina sahip tane siirlarinin davranis bigimleri bastan asagiya
degistiginden dolayr buradaki yapiyr farkli bir bigimde tanimlamak gerekir. FCC
kristallerde, ¢ok fazla sayida ve sistematik bir bigimde tane sinir1t modellenmistir. Bunun
sonucunda, yiliksek ag¢ili tane smirlarinin tanmimlanmasi i¢in yapisal birim modeli
gelistirilmistir [39,40]. Bu modele gore, yiiksek acili tane smirlar1 yapisal birimlerin
tekrarlamasiyla formiile edilir. Bu yapisal birimler, smirli sayidaki atomlarin belirli
diizenlerini temsil eder. Genel olarak tane sinirlarinin yapilari, basit yapisal birimlere
sahiptir.

Yiiksek ac¢ili tane smirlarmin  birgok ¢esidinin  olmasi nedeniyle bunlarin
siniflandirilmast gerekmektedir. Bu smiflandirma yontemleri; tesadiifi-yer 6rgii modeli,

diizlemler aras1 mesafe ve tane sinir hiyerarsisi seklindedir [5].

a) Tesadiifi-yer orgii modeli (Coincidence-Site Lattice-CSL)

Tarihsel olarak 6zel tane sinirlarinin kimliklendirilmesi i¢in kullanilan ilk modeldir.
Bu model 1949 yilinda Kronberg ve Wilson tarafindan one siiriilmiistiir [5]. Bu modelin
dayanak noktas1 basit¢e sunu varsayar; yan yana gelen her iki tane sinirinda tane sinirinda
geniglik arttikga kirtlan baglarin sayisi diiser ve atomik konumlarin tesadiifi olusma

olasilig1 yiikselir. Bu durumda tane sinir enerjisi disiiktiir. Eger Gibbs serbest enerjisi
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minimum kabul edilirse (benzer bir durum orgii pozisyonundaki miikemmel diizenli
atomlarda da vardir) bu durum anlagilabilir. Boylece, mitkemmel kristal konumuna sahip
tesadiifi pozisyonlu atom sayisi tesadiifi olmayan durumlardakinden daha fazladir. Bu yol
ile daha diisiik tane sinir enerjisine sahip tane siirlari olusur.

CSL nin sayisal olarak degerlendirilmesi Y, ile ifade edilir:

Z __ Temel hiicredeki tesadifi yer sayist 211

Temel hiicredeki toplam 6rgi sayist

Kiibik bir orglide bu ifade, yonelim sapmasina karsilik gelen simetrik egik tane sinirinin

Miller indislerinden basit¢e hesaplanabilir.
Y =68(h*+k?+1%) 2.12

b) Diizlemlerarasi1 mesafe (interplanar spacing)
Tane smirlarini bir birlerinden ayirmak i¢in uygulanan bagka bir geometrik parametre
ise diizlemler aras1 mesafedir. Diizlemler aras1 mesafe basit bir bigimde, iki kristal diizlem

arasindaki en kisa mesafedir ve asagidaki bigimde tanimlanir:

&

d(hkD) = a ey

2.13

Burada 6rgii parametresi a, £ ise tane sinirlari i¢in tanimlanan belirli bir degerdir ve 1 veya

1/2 degerlerini alir.

c) Tane siirlarmin hiyerarsisi
Tane sinir diizlemlerinin hiyerarsisinde tane simniri diizlemlerinin birbirleriyle olan
etkilesimlerinden yararlanarak tane siirlarini sistematik bir bigimde diizenler. Bu hiyerarsi

deneysel ve simiilasyon ¢alismalarina dayanmaktadir. Tablo 2.1 de bu hiyerarsi verilmistir

[5].
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Tablo 2.1 Simetrik egit tane sinir diizlemlerinin hiyerarsik siniflandirilmasi [5].

CL FCC yapisi BCC yapis1
Diizlem > 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
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

Tane sinirlarindaki yonelim sapmasina bagli malzeme ozelliklerinin sistematik

degisimi Sekil 2.6 da goriilmektedir.
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Tip A Ozellikleri-(a) egrisi
Tane Smur Enerjisi (seviye)
Korozyon (kalmlik/derinlik)
Difiizyon, Gé¢ Kayma (oran/aktivasyon enerjisi)
Sertlik (seviye/kahnhk
Elektriksel Direng (seviye)

Ozellik

I Tip B Ozellikleri-(b) egrisi

' (b) Kiurilma (zor/zorlanma seviyesi)

I Ciokelme (niikleon yogunlugu)

; Tane S Faz Déntigtimii igin Kritik Sicakhk T
Siiper-iletkenlik igin Kritik Akim Je

Sapma Ac¢i1s1 ——

Sekil 2.6 Yo6nelim sapma agicisin artmasi ile degisen malzeme [6].

Sekil 2.6 da yonelim sapmasiyla beraber malzemenin o6zelliklerinin degistigi
goriilmektedir. 85 sapma agis1 degerleri 6zeldir ve ) ile tanimlanan tesadiifii bolgelerin
olustugu acilardir.

Sekil 2.6 (a) da sapma agisinin biiyiimesiyle tip A da tanimlanan 6zelliklerde belirli
bir ac1 degerlerine kadar artis goézlenirken 6 6zel ag1 degerlerine yaklasildiginda bu
Ozellikler azalma egilimindedir. 6, degerlerinden uzaklagsmaya basladiklarinda ise yine bir
yiikselis s6z konusudur. Tip B de tanimlanan 6zelliklerde ise Sekil 2.6 (b) goriildiigi gibi

tip A davranig bigiminin zitt1 bir egilim vardir.
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3. SEKIL HATIRLAMALI ALASIMLAR

Sekil hatirlama etkisinin meydana gelmesindeki ana unsur kati-kati faz
dontigimiidiir. Kati-kat1 faz doniisiimii; yar1 kararli ve diflizyonsuz, diisiik sicaklik ve
diisiik simetriye sahip martensit faz ile kararli ve difiizyonlu, yiiksek sicaklik ve yiiksek
simetriye sahip austenit fazi arasinda gercekleserek sekil hatirlama etkisinin ortaya
¢ikmasini saglar. Sekil hatirlama olayr hem termal etki ile hem de mekanik etkilerle
gerceklesebilir. Tek yonli, iki yonlii ve stiperelastik davranis olmak lizere ii¢ grupta

toplanir [41].

a) Bir yonli sekil hatirlama etkisi: Dusiik sicakliktaki martensit fazda deforme
durumlarimni korurlar ancak sicaklik artisiyla orijinal sekillerini geri kazanirlar. Bu etkideki,

martensitten austenite faz doniistimii esastir [42].

b) iki yonlii SHE: hem yiiksek sicaklikta hem de diisiik sicaklikta asil sekillerini
hatirlayabilirler. Bu etkiyi gosteren alasimlar yiiksek sicakliklarda bulunduklari siirece
yeteneklerini kaybetmeye daha meyillidirler ve “egitilmelerine” ihtiyaglar1 vardir. Bu
sebeplerden 6tiirii ticari olarak iki yonli SHA kullanimi tek yonli SHA’a nazaran daha
azdir ve tek yonlii SHA daha giivenilirdir. ki yonlii SHA larin “egitilmesi” icin cesitli
yollar onerilmektedir. Bunlardan ikisi es zamanli ve harici yiik-yardimi indiiksiyonudur.
Iki yonlii SHE ne sebebiyet veren faz gegisleri martensit<>austenit arasinda cift yonlii

gerceklesir [42].

c) Siiperelastiklik (Pseudoelastik): Tek ve iki yonli SHA’ya nazaran termal
aktivasyona gerek duymamaktadir. Bu etkide asil unsur mekanik tetiklemedir. Malzeme
tizerine etkiyen mekanik zor, malzemeyi deforme eder ancak zor kaldirildiginda numune
eski halini geri kazanir. Tipki kaucuk bir malzemenin mekanik bir zora verdigi tepki
gibidir. Siiperelastiklik etkisinin gzlenmesi i¢in martensit faz olusumunda bir zora ihtiyag
duyulmaktadir. Bu martensit fazin baslamasi i¢in gerekli olan zor M, ile ifade edilir.
Stiperelastiklik My ve Ay arasinda gergeklesmektedir [42].

Tek yonli, iki yonlii ve siiperelastik sekil hatirlama olayinin sematize edilmis hali

Sekil 3.1 de verilmistir.
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Sekil 3.1 Sekil hatirlamali alasimlarin faz gegisleri ve kristal yapilari [42].

Cesitli metallerin belirli oranlarda karistirilmasiyla elde edilen bazi alagimlarda sekil
hatirlama olay1r gozlenmistir. Bu alagimlar ile ilgili bilgi ve Ozellikler Tablo 3.1 de

verilmigtir.

Tablo 3.1 Sekil hatirlama ve siiperelastiklik gosteren alagimlar [41]

Alagim Kompozisyon Yap1 Degisimi Sicaklik Histerisizi °C Diizen Durumu
(atomik %)
Ag-Cd 44~49 Cd B2-2H ~15 Diizenli
Au-Cd 46.5~50 Cd B2-2H ~15 Diizenli
Cu-Zn 38.5~41.5Zn B2-9R, rombohedral ~10 Diizenli
M9R
~10 Diizenli
Cu-Al-Ni 28~29 Al D0O; —»2H ~35 Diizenli
3~4.5 Ni
Cu-Sn ~15 Sn D05 —2H,18R Diizenli
Cu-Au-Zn 23~28 Au Heusler—»18R ~6 Diizenli
45~47 Zn
Ni-Al 36~38 Al B2-3R ~10 Diizenli
Ti-Ni 49~51 Ni B2—-monoklinik 20~100 Diizenli
B2—rambohedral 1~2
In-Tl 18~23 Tl FCC-FCT ~4 Diizensiz
In-Cd 4~5 Cd FCC-FCT ~3 Diizensiz
Mn-Cu 5~35Cu FCC-FCT Diizensiz
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Sekil hatirlamali alagimlarin ticari kullanimi igin yiiksek potansiyele sahip
alagimlardan birisi de Ni-Al alagimidir. Ni-Al alasimlar1 yiiksek sicaklik ve kaplama
uygulamalari i¢in iyi bir adaydir. Ayrica ¢ok yiiksek erime sicakligina, diger alagimlara
nazaran daha diistik bir yogunluga, yiiksek sicaklik korozyonuna ve oksidasyon direncine
sahiptir. Bu ozelliklerinden o&tiiri de genis bir kullanim alanina sahiptir [43]. NiAl
alasimlar1 bes tane farkli yapiya sahip intermetalik bilesige sahiptir. Bu bilesikler Al;Ni,
AlNi;, Al;Nis, Al3Ni,, Al;Nic dir [44]. NiAl intermetalik bilesiklerinin faz diyagrami
Sekil 3.2 verilmistir.

Ni-Al alagimlarinin, Al;Nis alasiminda sekil hatirlama 6zelligi mevcuttur ve bu

alasim austenit fazda B2 yapisina sahiptir. B2 yapinin sematik hali Sekil 3.3 verilmistir.

Agirhk (%) Nikel
32 ae i

o 1 20 30 40 20 100
1500 4 1' A T o 3 4 r T i 4 T |’ T
1638°C @
18004 1
1400 4 -
o
Q
v 1200 .
=
*&
% 1000 -
660.452
800 .
A"c
800 ] 3
] (Al E" 'Z:
= (AD) = = AILNi,
‘m L3 L) T L ki L L] ¥ L
0 10 20 30 40 50 80 0 80 o0 100
Al Atomik (%) Nikel Ni

Sekil 3.2 Ni-Al faz diyagram [43].
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Sekil 3.3 B2 yapinin sematik gosterimi ve kayma vektorleri [45].

NiAl alasimlar at.%62-69Ni bolgesinde B2 ana fazindan termoelastik martensit faz
dontisimii gegirebildiginden dolayr sekil hatirlama ozelligine sahiptir [46]. NiAl sekil
hatirlamali alagimlarinin Ms sicakligi kuvvetli bir bigimde Ni katkisina baghdir. Bu
alasimlarda Ms sicakligr degeri 503 K e kadar oldugu gézlendiginden dolay1 potansiyel bir
yiiksek sicaklik SHA dir [47]. Ancak NiAl alasiminin dogal yapisi kirllgan oldugundan
dolay1 zayiflig1 gidermek icin demir, magnezyum, bor gibi ii¢lincli veya dordiincii bir

elemen eklenebilir. NiAl alagimlar hala faz stabilizasyonu agisindan sorunludurlar [47].

3.1 Katilardaki Martensit Faz Doniisiimii

Martensit faz, metal ve alasimlardaki B2 ana fazin yani austenit (Ostenit) ana
fazinda sicaklik ve disardan bir zor uygulanarak olusan iiriin fazidir. Austenit faz kararl
fazdir ve yiiksek simetriye sahiptir. Ancak Martensit faz yar1 kararl bir fazdir ve diisiik
simetriye sahiptir. Martensit fazin olusumunda difiizyon gozlenmez. Diflizyonsuz faz
gegislerinde atomlar komsuluklarini korurlar [48]. Martensit fazin olusmasinin ana sebebi
kesme mekanizmasidir [49, 50].

Martensit faz doniisiimlerinde termoelastik ve termoelastik olmayan doniisiim
tipleri mevcuttur. Termoelastik olmayan faz doniisiimlerinde, numunede soguma esnasinda
aniden gelisen patlama (burst) bi¢imdeki bir reaksiyonla (atermal olarak) faz olusumu
baslar ve ana faz igerisinde sicaklik degisiminden bagimsiz bicimde yayilarak gerceklesir.
Termoelastik faz doniisiimlerinde ise soguma esnasinda martensit faz sicaklik degisimine
bagl olarak yayilir ve numune igerinde yeni martensit bolgeler olusur. Sekil hatirlamali
alasimlarda genellikle termoelastik faz doniisiimii gézlenmektedir. Martensit doniisiime ait

bu doniisiim tipleri sistematik bir bigimde Tablo 3.2 de verilmistir [51].
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Tablo 3.2 Martensit doniisiim tiplerinin genel Karakteristikleri [51].

Tip Cekirdeklenme Bilyiime Kristal Kusurlar
Termoelastik Sogutma etkisi Sicaklik diisiisiiyle Doniisiim etkili
orantili
Termoelastik olmayan  Sogumanin Ani ve hizli, soguma Doniigim  etkili  ve
Ani Etkisi hizindan bagimsiz plastik deformasyonla

Martensit faz baslama sicakliginin bilinmesi sekil hatirlama etkisinin teknolojik
uygulamalar1 agisindan Onemlidir. Martensit fazin baslangig sicakligini (M) etkileyen
faktorlerin belirlenmesi de bu nedenle 6nemlidir. M, sicakligini etkileyen faktorler soyle
siralanabilir [31]:

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

2. Diizen derecesi: M sicakligi L2; diizeninin artmasiyla artis gosterir. Bunun sebebi
martentisit yapidaki komsu atomlar arasindaki kusurlarin azalmasidir. Diizen derecesi
hizli sogutma (quench) vasitasiyla degistirilebilir. Hizli sogutmayla L2, yapisinin anti-
faz sinirlart meydana gelir.

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

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

5. Dislokasyonlar: Cekirdeklenme i¢in olduk¢a elverisli yerler olarak davranirlar,

doniisiim sicakligini desteklerler ve boylelikle M sicaklifinin artmasina sebep olurlar.

3.2 Atermal Faz Doniisiimleri

Orgii igindeki fononsal dalgalanmalar bir faz déniisiimiiniin meydana gelmesi igin
gerekli kabul edilir. Ancak bazi katilar orta sicaklik bolgesinde birinci mertebeden faz
doniisimii olarak kabul edilen atermal faz doniisimii sergilerler [49]. Bu doniisiimlerin
kinetigi tzerinde termal dalgalanmalar hakim rol istlenmez. Bu nedenle, atermal
doniistimler dis parametrelerin (zor, sicaklik, manyetik alan gibi) degisimi altinda
meydana gelir. Atermal doniisiim iizerinde etkili olan bu parametreler, yiiksek ve diisiik
simetrili fazlar arasindaki serbest enerji farkini degistirir. Bu tiirden faz donistimleri

sergileyen 6rnekler manyetik ve yapisal faz doniisiim ailelerinde bulunur [49]. Manyetik ve
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yapisal bir faz donilisiimiin gergeklesebilmesi i¢in uzun menzilli etkilesmeler gereklidir

[49]. Geleneksel olarak martensit faz doniisiimleri atermal olarak bilinir [52].

3.3 Termal Faz Doniisiimii

Termal faz doniisimlerinde martensit faza ait bolgeler ve plakalar sicakligin
azalmasiyla veya artmasiyla orantili olarak degisir [53]. Atermal faz doniisiimlerinden
farkli olarak bu faz doniisiimlerinde termal dalgalanmalar etkin rol oynar. Termal faz
doniistimlerinde yapisal kusurlar doniisiimden etkilenerek ortaya c¢ikar ve termal faz
doniistimlerinin sicaklik histerisizi atermal doniisiimlere nazaran daha diistiktiir [51]. Siiper
orgliye sahip alasimlar termal faz doniisiimiine sahiplerdir [43]. Sekil hatirlamali

alagimlarda goriilen martensit faz dontistimleri termal faz dontistimleridir [41,51, 53, 55].
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4. MOLEKULER DINAMIK YONTEMIi

MD metodu, analitik olarak ¢oziilmesi zor problemlerin niimerik ¢6ziimlerini
bulmay1 ve boylece olusturulan teorilerin deney sonuglari ile uyumlulugunu test etmemize
olanak saglamaktadir. Yani deneysel bilgilerimiz ile teorik bilgilerimiz arasinda bir koprii
kurar. MD metodu vasitasiyla deneysel olarak gozlemlenmesi miimkiin olmayan veya
deneysel gbézlemin ¢ok zor oldugu boyutlardaki davranislart incelememize yardimci olur
[9-12].

MD hesaplamalar1 genellikle ii¢ adimda gergeklestirilir: a) hazirlik, b) dengeleme
ve c) analiz [9]. Birinci adimda, olusturulan sistem baslangi¢ deger problemi haline getirilir
ve sistemin ilk konumu ile hiz degerleri tanimlanarak baslangi¢ sartlari meydana getirilir.
Ikinci kisimda, sayisal iterasyon algoritmalar1 vasitasiyla hareket denklemleri bilgisayarda
¢oziiliir ve olusturulan sanal yapinin belirlenen termodinamik kosullar i¢in minimum
enerjili bir konuma siiriklenmesi saglanir. Son adimda ise termodinamik olarak
dengelenmis sistemde sisteme ait fiziksel dlciimler (hesaplamalarmn) yapilir. Iyi bir MD
simiilasyonunda dikkat edilmesi gereken temelde iki unsur mevcuttur. Bunlardan birincisi
sistemin gozlenmek istenen 6zelliklerine uygun baslangi¢ sartlarinin segilmesidir. Digeri
ise MD sistemini tanimlayan potansiyel fonksiyonunun dogru bi¢imde tanimlanmasidir.

MD benzetim ¢aligmalarinda amaca uygun dogru bir hareket denklemi elde etmek
icin sistem ile ilgili baz1 kisitlamalar getirilebilir. Sistemdeki atom sayisinin sabit kaldig:
ve basing ile sicakligin sabit tutuldugu topluluklar olusturulabilir. Buna bagka bir 6rnek ise
sistemin atom sayisinin, hacminin ve enerjisin sabit tutuldugu NVE istatistik toplulugu
verilebilir. Bunlara ek olarak NPH, NVT topluluklar1 da kullanilabilir[56].

Sekil hatirlamali alasimlarda faz doniisiimiiniin MD ile incelenmesi caligmalarinda

genellikle NPT istatistik toplulugu tercih edilmektedir [18, 20, 55, 57].

4.1 NPT Toplulugu i¢in Molekiiler Dinamik Yo6ntemi

NPT toplulugunda sistemin atom sayisinin, basincinin ve sicakliginin sabit kalmasi
icin uygun bir model olusturulur. Béyle bir modelde bu nicelikler sabit bir ortalama deger
etrafinda uygun sekilde dalgalanma gosterir. Bu toplulukta sistemin hacmi ve enerjisi ise

simiilasyon boyunca degiskendir [58]. NPT toplulugunun onciiliigiinii Andersen yapmustir



[59]. Ardindan Martyana ve arkadaslari bu yaklasimi gelistirmiglerdir [60]. Martyana ve

arkadaslarinin 6nerdigi hareket denkleminde konum ve momentum
¥, = 2Ly Pey, 4.1
. d \ pe p
pi:Fi_(l‘l'_)p_pi_ipi 4.2
1

seklinde ifade edilir [60]. Burada N parcacik sayisidir. &; pg, ve Q; degiskenleri termostat
parametreleridir. Barostat degiskenleri ise €, p, ve W ile tanimlanmustir. € sistem hacminin

logaritmasini tanimlar ve
e = In(V/V(0)) 4.3

ile tanimlanir. V(0) degeri t=0 anindaki hacme karsilik gelir. W, ¢ ile iligkili ve sistem
kiitlesini temsil eden bir parametre olup p. ise € nun momentum eslenigidir. Boylece d

boyutlu hacim i¢in hareket denklemi, konum ve momentum ifadeleriyle birlestirildiginde

y = L 4.4
w

. P} P

De = dV(Pint — Poxe) + < ZN b - %ps 4.5

denklemleri elde edilir. P,,, dis basinci temsil eder ve sicaklik gibi sistemi bu basingta

kalmaya zorlar. P;,;, Sistemin i¢ basincini tanimlar ve

au(V)

Lnt [Z ( lzl + ri-Fi) av ——= 4.6

fonksiyonu ile elde edilir. Burada U ifadesi potansiyel enerjiyi temsil eder.

NPT yaklagimda sistemin hareket denklemi i¢in korunacak biiytikliikler

Hypyrer = H(p,7) + 2 LI ”“k + (AN + DkpTE + kgTIM & + P,V 47

denklemi ile saglanir.
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4.2 Gomiilii Atom Metodu

Molekiiler dinamik simiilasyon c¢aligmalarinda metal ve alasimlarin atomlari
arasindaki fiziksel etkilesmeleri tanimlamak i¢in yaygin olarak ¢ok cisim etkilesme
potansiyel fonksiyonlarindan yararlanilir. Kullanilan bu fonksiyonlar metaller igin
deneysel ¢aligsmalarla uyumlu sonuglar tiretir. Cok cisim etkilesmelerini dikkate alan ve en
¢ok kullanilan yaklasim gémiilii atom metodudur [61].

EAM vyaklasimi, kristal yapi igerisine bir atomu yerlestirmek icin gerekli olan
gomme enerjisi ile itici etkilesmeleri temsil eden bir enerjinin toplami seklinde tasvir
edilir. Burada gomme enerjisi, gomiilmek istenen atomun yerlestirilmek istendigi
koordinattaki komsu atomlardan kaynaklanan elektronik yiikk yogunlugu nedeniyle olusan
cekici etkilesmelerden dogan enerji terimlerinin toplami seklinde ifade edilir. Bdylece, N

atom sayisina sahip bir kristalin toplam potansiyel enerjisi

ET = §V=1El' 48
1 p

E; =3 YL, o)) + Filpil 4.9

pi = XN p(ri)) 4.10

olarak hesaplanir [25,61-66]. Burada ¢(7;;) ifadesi itici etkilesmeleri, p(r;;) fonksiyonu
herhangi bir komsu atomun i koordinatindaki yiik yogunlugunu tammlar. F;[p;]
fonksiyoneli ise gomiilme enerjisine karsilik gelir. EAM metodunun bu ii¢ fonksiyona
bagli olarak farkli bigimleri mevcuttur. Genel olarak en ¢ok bilinenleri Finnis-Sinclair (FS)
[62], Johnson [63], Voter-Chen (VC) [64] ve Sutton-Chen (SC) [65] modelleridir.

EAM yaklasiminda herhangi bir i atomu {iizerine etki eden kuvvet ifadesi E;

potansiyel enerji fonksiyonun gradiyentine karsilik gelir ve agsagidaki gibi hesaplanir [61].

dF;0p; O0F;i0p; a(p(Tl‘]') A

411
apiarij apjarl-]- arl-]- Y

Fi ==Yz

NiAl alagiminin farkli kompozisyonlart i¢in atomlararasi etkilesmeleri dogru bir

bicimde tanimlamak maksadiyla cesitli calismalar yapilmistir. Mevcut ¢alismalar
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icerisinde NiAl alagimi i¢in en iyi sonucu veren EAM yaklasimi 2009 senesinde Pun ve
Mishin [25] tarafindan gelistirilmistir. Gelistirilen bu potansiyel enerji fonksiyonu, NiAl
alagiminin  bir¢ok Ozelligini deneysel sonuclar ile Ortiisecek bigimde hesaplayabilme

kabiliyetine sahiptir.
4.2.1 Pun-Mishin gomiilii atom yaklasim

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

Al i¢in ikili etkilesme ifadesi daha 6nceki calismalarda oldugu gibi

= (T [ (22 _ o

®(r) = l/)( h ) [bz—bl (zb2 zb, i 6)] 4.12
bi¢iminde ifade etmistir [66]. ®(r) Fonksiyonunda z = 7’/,~1 ve geriye kalan b,, b,, V, ve
6 degiskenleri potansiyel enerji fonksiyonunun parametreleridir. Bu parametreler deneysel
veriler ile ortiisecek bicimde denklemin fit edilmesiyle elde edilir. Pun-Mishin EAM

yaklagiminda elektronik yiik yogunlugu ifadesi

r—r¢

p(r) = ( - ) [Agz” e "?(1 + Bye ") + C,] 4.13

seklinde tanimlanmustir. Buradaki A, By, Cy 7. h, y ve y ifadeleri p(r) fonksiyonunun
parametreleridir.

Bu yaklagimda Ni ve Al atomlar1 arasindaki atomik etkilesmeleri ifade etmek i¢in

r-re

Onia(r) =P ( N ) [a1e_blz§01vuvi(€1(r - T1)) + aze_bzz(PAlAl(Cz(T - 7”2))] 4.14

seklinde bir potansiyel kullanilir. Burada ¥(x) ile tanimlanan ¢arpan fonksiyonu

potansiyel kesme fonksiyonu olarak adlandirilmistir ve

x4

W(x) = {E x<0 4.15
0, x=0
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fonksiyonuyla hesaplanir. Bu fonksiyon vasitasi ile 7, kesim mesafesinin yumusak bir
sekilde sifira inmesi kesinlestirilir. Bu sekilde a,, a, by, by, ¢4, €3, 14, 13, 7. V& h olmak
lizere on iki tane fit parametresi bulunur. Bu parametreleri belirmek i¢in NiAl alasiminin
B2 fazindaki deneysel 6rgii sabitleri (a,), elastik sabitleri (c;;) ve diizenlenme enerjisi (Ef)

kullanilir. Ef diizenlenme enerjisi Ni,Al,, kompozisyonlu bir alagim i¢in

_ Eo (NlnAlm)—nEo (Nl)—mEo (Al)
- n+m

4.16

Ey

seklinde verilir. Bu ifadedeki E,, elementlerin veya alagimlarin ayri ayri kohesif
enerjilerini tanimlar. Deneysel verilerden faydalanilarak hazirlanan bu potansiyel enerji
fonksiyonu ile Ni, Al ve NiAl i¢in hesaplanan erime sicakliklarinin deneysel veriler ile

karsilastirilmas: Tablo 4.1 de verilmistir.

Tablo 4.1 Ni, Al ve NiAl i¢in Pun-Mishin EAM yaklagimindan elde edilen erime sicakliklarinin deneysel

veriler ile karsilastiriimasi.

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 yaklasimina gore gelistirilen Pun-Mishin potansiyeli deneysel
sonuglar ile ortiismesi ciddi bir avantaj olsa bile bu potansiyel fonksiyonun sahip oldugu bir¢ok
parametre fonksiyonun analitik hesaplanmasini giiclestirmektedir. Buna benzer potansiyel enerji
fonksiyonlarinin kullanicilar tarafindan daha rahat kullanilmasi adina bu potansiyeli gelistiren
arastirmacilar, kendi kodlarim yazarak potansiyel fonksiyona ait veri tablolari olusturmuslardir.

Uretilen bu veri tablolar1 giivenilen internet kaynaklarindan temin edilebilmektedir [67].

4.3 Molekiiler Dinamik Paket Programlari

MD benzetim ¢alismalart yapabilmek i¢cin MD algoritmalarindan birisini kullanmak
ve tasarlanan sistem i¢in uygun bir potansiyel enerji fonksiyonunun analitik bi¢cimlerinin
herhangi bir programlama dili ile yazilmasi1 gerekmektedir. Bunun i¢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
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hesaplama yontemlerinin bilinmesine de ihtiya¢ duyulmaktadir [68]. Ancak, gliniimiizde
simiilasyon ¢aligmalar1 yapan aragtirmacilara kolaylik saglanmasi adina c¢esitli MD paket
programlar1 gelistirilmistir [13]. Bu programlarin bir kismi iicretli iken bir kismi da agik
kaynak kodludur. Bu programlar ile ilgili bilgiler Tablo 4.2 de verilmistir.

Bu tez galismasinda LAMMPS paket programi kullanilmistir [14]. Calismalarda
zaman kazanmak i¢in daha hizli islem yapabilen CUDA hesaplama yonteminden ve
ULAKBIM biinyesinde faaliyet gosteren ulusal hesaplama ag1 (TRUBA-TRGRID) yogun

olarak kullanilmistir [69].

Tablo 4.2 MD simiilasyon ¢alismalari i¢in kullanilabilecek iicretli ve ticretsiz programlar [13].

Program ismi Kullanim Alam Lisans Erisim
Acik kaynak,
NAMD+ VMD Hizli, Paralel MD, CUDA Akademik Beckman Institute
kullanim
. Ucretsiz, acik
LAMMPS e o yumusa}( pralzemeloy jomn kaynak kodlu. Sandia
potansiyel fonksiyonlarina sahip (GNU GPLV2)
GROMACS Yiiksek Performansli MD G ’\(lj Ljrg;t;lEVZ) gromacs.org
Katihal, sivilar ve biyolojik sistemler igin Ucretsiz
CP2K atomistik ve molekiiler dinamik (GNU GPLV2) CP2K
simiilasyon yapabilir.
CHARMM Molekiiler }{apllara ait p.otapmyel. enerji Ticari charmm.org
fonksiyonlarmin iiretilmesi
BOSS OPLS Ticari Yale University
AMBER Molekiiler yapllara ait P'otapmyel‘ enerji Ticari ambermd.org
fonksiyonlarinin iiretilmesi
CHARMM veya AMBER kuvvet Basit siiriimii
alanlarini kullanarak MD simiilasyonu iicretsiz
ACEMD yapar. Yiiksek dereceden optimize Ticari siirii-mii Acellera Ltd.
edilmis CUDA kullanarak NVIDIA GPU bulunmaktadir
iizerinde ¢aligabilir.
Ozellikle Biyomolekiiler sistemlerin ve
Abalone protein katlaniminin ¢alisilmasina Ucretsiz Agile Molecule
yoneliktir.

4.4 LAMMPS Paket Program

LAMMPS paket programi acik kaynak koduna sahiptir. 1990’larin ortalarindan
Sandia ve LLNL laboratuvarlarinin Gray, Bristol Myers Squibb ve Dupont sirketleri ile
aralarindan imzaladiklari CRADA arastirma gelistirme anlagsmasi neticesinde Steve

Plimpton Onciiliigiinde yazilmaya baslanmistir. LAMMPS paket programinin temel amaci
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biiyiik 6lcekte klasik molekiiler dinamik simiilasyonlar: gelistirmektir. ilk LAMMPS paket
program: Fortran-77 ile yazilmaya baslanmig, ardindan Fortran-90 ile giincellenmis ve
giinimiizde C++ siirimii ile yaymlanmistir. Ag¢ik kaynak kodlu olmasi sebebiyle
arastirmacilarin stireli eklemeleri sayesinde MD simiilasyonlar ile ilgili gilincel konulara
cok cabuk sekilde adapte olabilmektedir. Program yangin olarak kullanilan biitiin isletim
sistemlerine destek vermektedir. Buna ek olarak MPI, OPENMP gibi paralel programlara
kiitiiphaneleri ile c¢alismalar1 desteklemekte olup son donemlerde Onemi daha iyi
anlasilmaya baslanan GPU ( CUDA, OpenGL) hizlandiricilarini da kullanmaktadir.

LAMMPS paket programinin EAM, MEAM, Stillinger-Weber, Tersoff ve ReaxFF
gibi karmasik yapili iist diizey potansiyel enerji fonksiyonlarini rahat bir bicimde
kullanmasi, onu diger programlardan iistiin kilar. LAMMPS paket programinda sikca
kullanilan komutlar ve bu komutlarin islevi Tablo 4.3 de verilmistir. LAMMPS paket
programinin diger komutlarina ulasmak i¢in LAMMPS in internet sitesinde bulunan
LAMMPS Manuel dosyasi incelenebilir.

Tablo 4.3 Sikca kullamilan bazi LAMMPS kodlar1 ve kodlarm islevleri.

units Hesaplamalarda kullanilacak birim sisteminin tanimlanmast
dimension Hesaplamalarin kag boyutlu ger¢ekleseceginin tanimlanmasi
boundary Periyodik sinir sart1 uygulanacak dogrultularin belirlenmesi

lattice Orgii modeli ve 6rgii sabiti degerlerinin programa verilmesi
read_data Baglangig model sistem dosyasimin 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 icin zaman adim biiyiikliigiiniin tanimlanmas1

velocity Baslangi¢ atom hizlarinin olusturulmasi ve sicaklik tanimi

compute Istenilen niceliklerin hesaplanmas1

variable Program i¢inde yeni bir degisken tanimlanmasi

thermo Sonuglarin yazdirma formatinin ayarlanmasi

dump Atom koordinatlar1 ve niceliklerinin dosyaya yazdirilmasi

fix MD parametrelerinin tanimlanmasi ve hesaplamalarin tanimlanmasi
run Simiilasyon toplam integrasyon adiminin tanimlanmast
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4.5 Molekiiler Dinamikte Analiz Yontemleri

Ug boyutlu bir molekiiler dinamik simiilasyonunda sadece atomik konumlar ve
hizlar dikkate alindiginda tek bir MD zaman adiminda 6N adet veri olugsmaktadir. Ortalama
bir simiilasyon siiresinin 1 milyon MD adimi kadar olacagi disiliniiliirse bu tiir
simiilasyonlardan elde edilen sonuglarin ¢esitli analiz programlari kullanilarak
incelenmesine ihtiya¢ duyulmaktadir. OVITO [26] ve VMD [70] gibi analiz programlar1 bu
ihtiyac1 karsilar ve LAMMPS paket programi ile eclde edilen veriler bu analiz
programlarindan yararlanilarak incelenebilir. Bu analiz programlari yardimiyla
simiilasyona ait ek hesaplamalar yapilabilir, anlik yapisal ekran goriintiileri elde edilebilir
veya animasyonlar iiretilebilir.

OVITO (Open Visualization Tool), Almanya’daki Darmstadt teknoloji
tiniversitesinden Alexander Stukowski tarafindan gelistirilen atomik simiilasyonlar i¢in
bilimsel goriintiileme ve analiz programidir. Programin Windows, Linux ve Macos isletim
sistemlerine yonelik siirlimleri bulunmaktadir. A¢ik kaynak kodlu bu yazilim giin gectikce
kendisini gelistirmekte, yeni 6zellikler eklenmekte ve programdaki hatalar giderilmektedir.
OVITO programi MD ve Monte-Carlo tabanli simiilasyonlarin goriintiilenmesi ve
incelenmesinde son derece kullanigh bir zemin olusturur [26]. Python programlama dilini
bilen kullanicilar i¢in de Python ara yiizii mevcuttur. OVITO sayesinde benzetime ait gesitli
parametrelerde hesaplanabilir ve hesaplanan bu parametrelerin ¢iktist alinabilir. Bu ¢iktilar
grafik ¢izme veya bagka analiz programlarinda da kullanilabilmektedir. OVITO
programinda hali hazirda bulunan bir simiilasyon dosyasina ¢esitli analizler ve
goriintiileme ozellikleri eklenebilmektedir. Bu analizlere faz tayini, dislokasyon analizi,
atomik zorlanma gibi 6rnekler verilebilir [26].

OVITO, faz doniisiimlerini rahat bicimde gérmemiz i¢cin CNA (Common Neighbor
Analysis) yontemini bizlere Onermektedir. Bu analizde atomlarin c¢evrelerindeki
komsuluklar1 dikkate alinarak atom ciftlerinin bir bakima parmak izleri ¢ikartilarak hangi
kristal yapida olduklari tespit edilir [71]. Bu yontemin temeli radyal dagilim fonksiyonuna
dayanir. Sistemi temsil eden radyal dagilim fonksiyonunun ilk piki en yakin komsuluklari
temsil eder. Bu ilk pikin belirlenmesinde r < . sart1 aranir. Bu sart ifadesindeki r, referans
noktasinin komunu, 7, ise radyal dagilim fonksiyonunun ilk minimum konumunu tanimlar.
Bu sart sayesinde “sinirlanmis” atom ciftleri elde edilir. Her atom ¢ifti jkl bigiminde iig

indeks ile siniflandirilir [71]. 1lk indeks j paylasilan en yakin komsuluk sayisini, ikinci
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indeks k ortak komsular arasindaki baglarin sayisini temsil eder. Son indeks | ise paylasilan
komsular tarafindan olusturulan en uzun bag zincirindeki baglarin sayisini temsil eder [71].

Ortak komsu analizinde genel ifadesiyle radyal dagilim fonksiyonu

g(r) = ijl Gjra () 417

ile tanimlanir. Radyal dagilim fonksiyonunda her pike karsilik ciftlerin toplam sayisi

incelenen yapinin etkili bir 6l¢timiidiir.
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5. BULGULAR ve TARTISMALAR

Bu tez calismasinda, farkli boyutlarda ve farkli kompozisyonlarda 12 adet tek
kristal model ile farkli boyutlarda ve farkli tane sayili 18 adet polikristal model olmak
tizere toplamda 30 adet model yapi olusturulmustur. Bu yapilar Voronoi hiicreleme
tekniginin [72,73] bilgisayar kodu haline getirilmis formu olan Voro++ [23] kod
kiitiiphanesinden yararlanan LATGEN [24] yazilimi kullanilarak Linux (Ubuntu) isletim
sisteminde iiretilmistir. Uretilen modellerin atom koordinatlarin1 iceren dosya data.pos
olarak kaydedilmistir. Uretilen hem tek Kristal hem de polikristal biitiin modeller, X, y ve z
koordinatlarinda periyodik sinir sartlarina sahip, B2 kristal yapili ve [001] 6rgili yonelimine
sahip nano olgekli kiip bigimlidir. Her model sistem i¢in NPT istatistik topluluk sartlar
kabul edilmis olup LAMMPS programi yardimiyla simiilasyonlar gergeklestirilmistir. Model
sistemlerin hareket denklemlerinin integrasyonunda Verlet hiz algoritmasi kullanilmis olup

integrasyon zaman adimi biiytikliigii biitlin sistemlerde 2 fs olarak secilmistir.

5.1 Tek Kristal Modeller

Termodinamik ozelliklerinin incelenmesi i¢in olusturulan tek kristal modellerin,
model numaralar1 ve modellere ait Orgii parametreleri cinsinden boyutlar1 ve her bir
modelin Ni, Al ve toplam atom sayilar1 Tablo 5.1 de verilmistir.

Tek kristal yap1 i¢in olusturulan biitiin modellerde baslangi¢ sicaklik degeri 800 K
dir. Olusturulan modellerin termodinamik incelemesini yapmak ve sistemin simiilasyon
boyunca davranisini incelemek maksadiyla, kohesif enerji-MD adimi, hacim-MD adima,
kohesif enerji-sicaklik ve sicaklik-hacim grafiklerinden yararlanilmistir. Tek kristal i¢in
olusturulan 13 modelde de analizler bu grafikler iizerinden yapilmistir. Yapilan bu
analizler, tez calismasinda tek kristal i¢in yalnizca S4.75 (%75Ni kompozisyonlu ve
biiyiikliik siralamasinda 4. sirada yer alan tek kristal model) modeli igin gosterilecektir. Bu
model igin yapilan ¢alismada baslangi¢ sicakligi 800 K alinarak sicaklik her 100.000 MD

adiminda 25 K diisiiriilmiis ve son olarak 300 K ne indirilmistir.



Tablo 5.1 Tek kristalli modellere ait bilgiler.

Orgii parametresi Oleiiler (nm)
Model cinsinden 6Slgiiler ¢ . Kompozisyon | Toplam
Numarasi Ni Atom | Al Atom (%Ni) Atom
u s XXYyXz XXyXz Sayisi Sayisi 0
Sayisi
S1.75 10x10x 10 2,88 x2,88 x2,88 1500 500 75 2000
S2.68 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2350 1106 68 3456
S2.69 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2385 1071 69 3456
S2.70 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2419 1037 70 3456
S2.71 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2454 1002 71 3456
S2.72 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2488 968 72 3456
S2.73 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2522 934 73 3456
S2.74 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2557 899 74 3456
S2.75 12 x 12 x12 3,54 x3,45x 3,45 2592 864 75 3456
S3.75 20x20x 20 5,76 X 5,76 x5,76 12000 4000 75 16000
S4.75 30 x30x 30 8,64 x 8,64 x 864 40500 13500 75 54000
S5.75 40 x 40 x 40 11,52x11,52x11,52 | 96000 32000 75 128000

S4.75 Model sistemi igin kohesif enerjinin zamana goére degisimi Sekil 5.1 de
verilmistir. Grafik incelendiginde, kohesif enerjinin zamanla (sicaklik azalmasiyla)
kademeli olarak azaldig1 goriiliir. Sekilde goriilen kademeli azalmalar sistem sicakliginin
distiriilmesine karsilik gelir. Kohesif enerjideki kademeli azalmalarin disinda beklenmedik
hareketlerin olusmasi sistemde bir faz doniisimii olduguna isaret eder [74]. Boyle bir
degisim Sekil 5.1 de kirmiz1 ok isareti ile gosterilen 600.000 MD adiminda goriilmektedir.

S4.75 Model sistemi i¢in Kohesif enerjinin sicakliga bagh olarak c¢izilen grafigi
Sekil 5.2 de gosterilmistir. Kohesif enerji sicakligin azalmasiyla dogrusal bir bi¢imde
azalmaktadir. Ancak sicaklik 650 K oldugunda kirmizi ok isaretinin oldugu yerde kohesif
enerjide beklenmedik ani bir azalma olmast, bu sicaklikta bir faz doniistimii olabilecegini
akla getirmektedir. Burada bir faz doniistimiiniin oldugunu kesin olarak sdyleyebilmek i¢in
yapisal dzelliklerin de dikkatli sekilde incelenmesi gerekmektedir. Ileride verilen yapisal

analizlerden bu sicaklik degerinde yapisal bir faz doniisiimii oldugu anlasilmaktadir.
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Kohesif Enerji (eV)
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Sekil 5.1 S4.75 modeli igin Kohesif enerjinin MD adimina gore degisimi.
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Sekil 5.2 S4.75 modeli i¢in Kohesif enerjinin sicaklik ile degisimi.
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Sicakliga bagli olarak simiilasyon hiicresinin hacim degisimini veren grafik Sekil
5.3 de verilmistir. Sicakligin azalmasiyla beraber hacimde de bir azalma goézlenmistir.
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 olusturan
orgiilerin hacimlerinde bir degisim oldugunu gosterir. Buna dayanarak faz donisiimi
esnasinda hacimsel bir degisim oldugundan da s6z edilir.

Simiilasyon hiicresi hacminin simiilasyon boyunca zamanla degisimi de Sekil 5.4
de gorilmektedir. Buradaki degisim karakteristigi hacim-sicaklik  degisimine
benzemektedir ve 600.000 MD adiminda hacimdeki beklenmedik degisimin gézlenmesi,
bu MD adiminda bir faz doniistimii olduguna isaret eder.

Diger tiim tek kristal modeller i¢in de yukarida Sekil 5.1-5.4 ile verilen grafiklere
benzer grafikler elde edilmis ve bu grafikler yardimiyla tiim tek kristal model sistemler i¢in

M, sicakliklar belirlenmistir. Modellere ait dontisiim sicakliklar1 Tablo 5.2 de verilmistir.

608000 T T T |

606000 — —

604000 — —

Hacim (A%)
I
1

602000 — —

600000 — =

598000 | 1 | 1 | 1 I | |
300 400 500 600 700 800 900
T'(K)

Sekil 5.3 S4.75 modeli i¢in hacmin sicaklik ile degisimi.
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0 400000 800000 1200000 1600000 2000000

MD Adimi (x2 fs)

Sekil 5.4 S4.75 modeli igin hacmin MD adimina gére degisimi.

Tez calismasi kapsaminda tek Kristal S2 (3456 atomlu sistemler) modelinde
kompozisyonun faz doniisiimiinii nasil etkiledigi de incelenmistir. Kompozisyon ile Mg
sicakligr arasinda siki bir iligski oldugu literatiirde ifade edilmektedir [30]. Sekil 5.5 de
at.%Ni kompozisyonuna karsilik Mg(K) grafigi verilmistir. Grafikteki degisim, literatiirde
sikca Orneklerine rastlandigr gibi lineer fit yapilarak M sicakliginin kompozisyona bagh
lineer denklemi elde edilmistir [75, 76]. Tez ¢alismasi kapsaminda dar bir kompozisyon

aralig1 incelendiginden lineer fit isleminin gegerli bir yaklagim oldugu diisiintilmektedir.

Tablo 5.2 Tek kristal modellerine ait M; sicakliklar.

Modeller S1.75 S2.68 S2.69 S270 S271 S272 S273 S274 S275 S3.75 S4.75 S5.75

M, (K) 975 175 175 250 375 475 700 725 750 700 650 625
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Sekil 5.5 S2 modelleri igin at.%Ni kompozisyonuna karst My (K) sicaklig.

Bu tez ¢aligmasinin 6nemli bir amaci da atom sayisinin yani numune boyutunun M
dontisim sicakligi tizerine olan etkisini arastirmaktir. Bunun igin en basit bi¢imde tek
kristal yapida atom sayisinin doniisiim sicakligini nasil etkiledigini incelemek onemlidir.
Bu amagla at.%75Ni kompozisyonu tek kristal yapilar olusturulmustur. Olusturulan bu
modellerde atom sayis1 2000 den (S1.75 modeli) 128.000 ne (S5.75 modeli) kadar
degistirilmistir ve her bir model i¢in doniisiim sicakligi hesaplanmistir. Sekil 5.6 da M
sicakliginin atom sayist ile degisimi verilmistir.

Sekil 5.6 da goriildiigii gibi atom sayisina bagh olarak M, sicakliginda degisimler
tespit edilmistir. Bu degisimlerden, atom sayisi arttikca yar1 kararli ve diisiik simetrili
martensit fazin ortaya ¢ikmasi daha diigiik sicakliklarda gériilmeye baslanmaktadir. Yani
tek kristal B2 siiper orgiiye sahip atomik yapi, atom sayisinin artmasiyla daha diisiik
sicakliklarda diflizyonsuz faz doniigiimii yaparak oOrgii diizenini degistirir ve martensit

yaptya evrilir. Bu tiir degisimlere simiilasyon ¢alismalarinda da rastlanmaktadir [20].
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Sekil 5.6 Tek kristal at.%75 Ni kompozisyonlu sistemlerde M; sicakliginin atom sayisiyla degisimi.

5.2 Polikristal Sekil Hatirlamah Alasim Modelleri

Bu tez calismasinin ana konusu polikristal sekil hatirlamali alasimlarin
termodinamik ve yapisal Ozelliklerinin incelenmesidir. Polikristal alasimlarda faz
doniisiimiinii incelemek i¢in 2 taneli, 3 taneli ve 4 taneli modeller kurulmustur. En kiigiik
boyutlara sahip model sistemdeki atom sayis1t 9000 iken en biiyiik model sistemdeki atom
sayist 995000 olarak belirlenmistir. Tane geometrilerinin belirlenmesinde Wigner-Seitz
hiicre yaklagimina benzeyen Voronoi diagramlart kullanilmaktadir. Bu yaklasima gore;
simiilasyon hesaplama hiicresinin boyutlar1 tanimlandiktan sonra bu hiicre iginde tane
sayis1 kadar gelisigiizel nokta belirlenmekte ve bu noktalar1 birbirlerine birlestiren dogru
parcalarinin 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 simirlar1 dikkate
alimarak periyodik veya periyodik olmayacak sekilde belirlenebilmektedir. Boyle bir

yaklasim kullanilarak elde edilecek ii¢ boyutlu bir geometrik hacim olusumu Sekil 5.7 de
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goriilmektedir. Tane geometrileri belirlendikten sonra her tane igerisinde farkli kristal
yonelimine sahip kristal 6rgii noktalar1 sistematik sekilde olusturulabilir. Olusturulan bu
noktalara da kristal yapinin baz atomlari yerlestirilerek istenilen birim hiicre tipi i¢in tane
kristal yapist elde edilir. Bu tez ¢alismasinda bu islemler igin Voro++ kiitiiphanesini
kullanan LATGEN yazilimi kullanilmistir. Her tane igindeki kristal yonelimleri ise
gelisigiizel sayilardan tiretilen vektorler ile belirlenmistir. Tane sayisi degistirilmeden
hesaplama hiicresinin boyutlar1 artirildiginda dogal olarak tane boyutlar1 da artmakta ve

tane i¢indeki atom sayilar1 da orantili olarak artmaktadir.

Sekil 5.7 Voro++ kiitiiphanesinden elde edilen ti¢ boyutlu hiicre geometrisi.

5.2.1 iki taneli polikristal alastm modelleri

Iki taneye sahip polikristal sekil hatirlamali alagimlarda faz doniisiimii olaym
gozlemek ic¢in 6 farkli biiyiikliikte model kurulmustur. Bu modellere verilen model
numaralari, 6rgii parametreleri cinsinden modellerin boyutlari, her bir modelin Ni, Al ve

toplam atom sayilar1 Tablo 5.3 de verilmistir.
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Tablo 5.3 1ki taneli modellerin model numaralari ve model 6zellikleri.

Olgiiler (nm) Tane Atom

i Toplam Sayilar Tane Smirt Tane Smir

Model Atom Tanel | Tane?2 2
Numarasi Savisi Atom Sayi1si Alani (nm*)

XXYxXZ Y Gl G2
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 125x12,5x125 155802 79528 | 76274 20541 4345.93
G2.4 149x14,9x 14,9 265557 135059 | 130498 30335 6487.09
G2.5 20,0 x20,0x 20,0 650969 330724 | 320245 51640 10886.10
G2.6 23,0x23,0x23,0 989055 500125 | 488930 72599 15450.50

Polikristal yap1 igin olusturulan biitiin modellerde baslangi¢ sicaklik degeri, model
kristal orgiiniin B2 siiper orgiide kararli oldugu 800 K dir ve biitiin modeller simiilasyona
baslanmadan 6nce bu sicaklikta konjigeyt gradyent algoritmasinin Polak-Ribiere versiyonu
ile minimizasyon iglemine tabi tutulmustur [77]. 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 doniisiimiiniin gozlendigi
at.%75Ni orani kullanilmistir. Modellerin termodinamik incelemesini yapmak ve sistemin
simiilasyon boyunca davranigini incelemek amaciyla, sistemin ortalama potansiyel
enerjisinin MD adimm ile degisimi, ortalama potansiyel enerji-sicaklik degisimi ve
sicaklikla yapisal doniisiim 6zellikleri belirlenmistir. Iki taneli polikristal biitiin modeller
icin bu analizler yapilmistir. Sekil 5.8 (a) da iki taneli yapilarin simiilasyon hiicresinin bir
ornegi ve Sekil 5.8 (b) de tane sinir yapisinin goriintiisii verilmistir. Simiilasyon hiicresi
icindeki iki tanenin birden fazla ara yiizeye sahip olarak goriinmesi, simiilasyon hiicresine
periyodik sinir sartlarinin uygulanmasindan kaynaklanmaktadir. Sekil 5.8 deki tanelerin ve
tane sinirinin geometrisi kurulan biitiin modellerde aynidir.

Iki taneli sekil hatirlamali polikristal modellerin, kohesif enerjinin zamana baglh
degisimi Sekil 5.9 da verilmistir. Bes farkli biiyiikliikte model bulundugundan incelemeye

ornek teskil etmesi a¢isindan sadece G2.5 modeli lizerinde detaylar verilmistir.
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(@) (b)
Sekil 5.8 iki taneli G2.5 modelinin simiilasyon hiicresine ait ekran gériintiileri, (a) iki taneli G2.5

modelinin simiilasyon hiicresi ve (b) tane sinirt geometrisi.
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Sekil 5.9 G2.5 modeli kohesif enerjisinin MD adimina gore degigimi.
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Sekil 5.9 da biitiin simiilasyon hiicresi ve simiilasyon hiicresi i¢indeki tanelerin MD
adimiyla kohesif enerjilerinin degisimi goriilmektedir. Simiilasyon hiicresi ve tanelerin
kohesif enerjilerinin davranislar1 birbirine paralellik gosterir. Sicakligin 800 K den 5 K e
kademeli olarak diismesiyle kohesif enerjide de sicaklik azalmasina bagh kademeli azalma
gbzlenmistir. Ancak, Sekil 5.9 da kimizi1 ok isareti ile gosterilen 1.500.000 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
doniistimii oldugu seklinde yorumlanmistir. G2.5 modelinde faz doniistimiine eslik eden bu
kohesif enerji degisimi tek kristal S4 modelindekine benzer sekildedir.

G2.5 modelindeki faz doniisiim sicakliginin belirlenmesi ig¢in kohesif enerjinin
sistemin sicakligi ile degisiminin analiz edilmesi daha dogru bir yoldur. Kohesif enerjinin
sistem sicakligr ile degisimi Sekil 5.10 da verilmistir. Sekil 5.10 da goriildiigi 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 gortiliir.

-4.44

-4.48

Kohesif Enerji (eV)

-4.52

-456 | I | | | I |
800 600 400 200 0
I (K)

Sekil 5.10 G2.5 modeli i¢in kohesif enerjinin sicakliga bagl degisimi.

41



Sekil 5.9 ve Sekil 5.10 dan yararlanarak G2.5 igin faz doniisiimiiniin oldugu ve
dontigiim sicakliginin 400 K e karsilik geldigi tespit edilmistir. Bu donilisiim B2 fazindan
bir martensit fazina dogru olustugundan bu sicaklik Ms sicakligi olarak ifade edilebilir.

Faz dontlisiimii esnasinda, simiilasyon hiicresindeki ve tanelerdeki Kkristal yapilarin
ne sekilde ve nasil degistigini anlamak sistemin doniisiim karakteristiginin anlasilmasinda
son derece onemlidir. Simiilasyon hiicresindeki kristal yapilarin analizini yapmak icin
OVITO yaziliminin bir pargasi olan CNA analizinden yararlanilmistir. Sekil 5.11 ve Sekil
5.12 de G2.5 modelinin kristal yap1 analizine yerilmistir.

Sogutma ile birlikte G2.5 modelinin sahip oldugu faz oranlarindaki degisimler
Sekil 5.11 de ve ayni modelin 1. ve 2. tanelerine ait faz oranlarinin degisimleri ise Sekil
5.12 de verilmistir. Her iki sekilde de gortildiigii gibi modeldeki kristal yapilarin yiizdelik
oranlar1 faz doniislim noktasi olarak tespit edilen 400 K sicakliginda aniden degismeye
baglamistir. Burada ilging bulunan bir durum, tane sinir atomlarmin (“diger” olarak
tanimlanan) atomik yiizdelerinin doniisimden once sicaklikla azaldigr ve tam doniisim
esnasinda bir miktar arttig1 ve akabinde tekrar azalmaya baglamasidir. Doniistim noktasina
kadar tane sinir1 atomlarinin azalma miktar1 yaklasik %6 dir. Benzer sekilde B2 (BCC)
yap1 oranindaki artis ise %7 civarindadir. Buradan, sogutmayla birlikte tane smnir
atomlarinin B2 yapiya dahil olarak gevseme ve kararli yapi1 noktalarina yerlesme
egiliminde olduklar1 ifade edilebilir. Ancak, doniisiimiin baslamasiyla birlikte tane sinir
atomlarinin sayica aniden artmasi sinirlardaki hareketliligin en onemli gostergesidir. Yeni
olusan fazin biiylimesiyle birlikte sinir atom sayisinda yeniden bir azalma goriilmiistiir.

Sekil 5.12 de goriilen tanelerin igindeki yap1 oranlarmin degisimi birbirine
paraleldir ancak G2.5 modelinin G1 tanesi G2 tanesinden daha sonra kristal yapisini
degistirmektedir. Tablo 5.3 den bakildiginda G1 tanesinin atom sayist G2 tanesinin atom
sayisindan daha fazladir. Yani, atom sayis1 az olan tanelerdeki yapisal faz doniisiimii atom
sayisi fazla olan tanelerden daha diisiik sicaklikta ger¢eklesmektedir. Buradan, atom sayist
az olan tanelerde faz doniisiimii i¢in gerekli olan siirlicii kuvvetin daha biiyiikk olmas1
gerektigi sonucuna ulasilabilir. Daha yiiksek siiriici kuvvet ihtiyaci ise, kiigiik boyutlu
tanelerin i¢inde yeni faz (martensit faz) liretmek igin gerekli yeterince kusur noktasinin

bulunmamasindan kaynaklanabilir.
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Sekil 5.11 G2.5 modelindeki faz yapilarinin (birim hiicre oraninin) sicakliga gére degisimi.
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Sekil 5.12 G2.5 modeli i¢in her bir tanedeki yapisal doniisiimlerin sicaklik ile degigimi.
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Iki taneli tim modellere (G2.1, G2.2, G2.3, G2.4, G2.5 ve G2.6) ait BCC yap1
oraninin sicaklikla degisimleri Sekil 5.13 de verilmistir. Sekilde ayni tane sayisina ve
geometrisine sahip ancak farkli miktarda atom igeren (farkli boyutlardaki) modellerin BCC
yapilarinin sicaklik ile nasil degistigi goriilmektedir. Modellere ait atom sayilar1 Tablo 5.3
de verilmistir. Atom sayilarinin artmasiyla beraber BCC yapilarin hem doniisiim
oranlarinda hem de doniisiim hizlarinda farkliliklara yol agtig1 belirlenmistir. G2.1 ve G2.2
modellerinde BCC yap1 orani baslangigtaki ortalama bir deger etrafinda 6nce 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
yap1 orani sicakligin diisiilmesiyle birlikte diger modellerde oldugu gibi dnce hafifge artis
gostermis daha sonra azalmaya baslayarak faz doniisiimiiyle birlikte ani sekilde azalmistir.
G2.4, G2.5 ve G2.6 modellerinde yapisal faz doniisiimii reaksiyon hizlarmin sistematik
olarak arttig1t ve doniisen yapt oranmin da birlikte arttigi Sekil 5.13 de acikca

goriilmektedir. Buna gore; G2.4 modelinde faz doniisiimiiyle birlikte BCC yapisal oraninin

degisimi ~A%10, G2.5 modelinde ~A%38 ve G2.6 modelinde ~A%14 seklinde

belirlenmistir.
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Sekil 5.13 iki taneli modellerin BCC yapilarinin sicaklifa gore degisimi.
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Bu incelemede tane sekillerinin ve tanelerin birbirlerine gore kristal yonelimlerinin sabit
kaldig1 gboz Oniinde tutulursa, burada tespit edilen degisim miktarlarinin sadece atom
sayilarindaki degisimden veya tane boyutlarindaki degisimden kaynaklandigi sdylenebilir.
Bu gozlemler literatiirde, tane i¢i martensit donilisiimlerinde mekanik sinirlandirma etkisi
olarak ifade edilmektedir [18, 20, 35, 57, 78]. Burada sistematik davranisi bozan model
G2.6 dir. G2.4 ve G2.5 modellerinde %10 ve %38 lik degisimler var iken daha biiyiik olan
G2.6 modelindeki degisim %14 e diismiistiir. Bu modellerin biiytikliikleri 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 biiyiikligiiniin 20 nm civarinin
ulagsmastyla goriilmiis olmaktadir.

Sekil 5.14 de kurulan biitiin iKi taneli modellerin tane sinir atomlarinin oranlarinin
sicaklikla degisimi verilmistir. Burada, OVITO yazilimmin tek kristal modeller i¢in
baslangi¢ yapisinda %100 B2 (BCC) yapi bulundugunu belirtmesi nedeniyle, taneli
modellerin baslangi¢ yapilarinda diger (other) yapilar olarak tanimlandig: yap1 gurubunun,
tane sinirlarindaki atomik diizensizlik nedeniyle tanimlanamayan yapilara verilen isim
oldugu belirtilmelidir. Bu nedenle, tane sinirlarindaki diizensiz yapiya sahip atom guruplari
tez calismasinda “diger” olarak ifade edilmistir. Sekil 5.14 den G2.1 modelinde tespit
edilen sinir atomlarinin oraninin sogutmayla birlikte %55 den %38 civarina azaldigi, G2.2
modelinde ise %40 dan %27 civarina diistiigli belirlenmistir. G2.3 modeli i¢in bu degisim
%29 dan %17 ye olarak tespit edilmistir. G2.6 modelinin atom sayisi (989k) G2.5
modelinden (650k) daha fazla olmasina ragmen tane smir atomlarimin simiilasyon
hiicresindeki yiizdelik oran1 daha diisiiktiir. Biitlin sistemlerde tane sinir atomlarinin orani
sicakligin azalmasiyla diisiis egilimi sergilemislerdir. Ancak, G2.4, G2.5 ve G2.6
modellerinde tane smir atomlarinin yiizdelik oraninda Ms sicaklik degerinde bir artig
goriilmiistiir. Bu artis kisa siireli olup faz doniisimii sonrasinda yeniden azalmaya
baslamistir. Bu durum, yapisal faz doniisiimiiniin baglamasiyla birlikte tane sinirlarindaki
yapisal belirsizligin arttig1 ve doniisiim yiizdesi arttik¢a bu belirsizligin ortadan kalktigi
seklinde yorumlanabilir. Boylece, polikristal yapilarda meydana gelen yapisal faz
dontisiimlerinde deneysel olarak da goriilen tane sinir hareketliginin 6nemli bir bulgusu bu
tez calismasinda gozlenmis olmaktadir. Bununla birlikte, bu yorumun dogrulugunu

ispatlamak i¢in daha detayl1 analizlere ihtiya¢ duyulabilir.
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Sekil 5.15 ve Sekil 5.16 da iki taneli modelleri FCC (martensit faz) ve HCP
(yigihm kusurlari) yapilarinin sicaklikla degisimi verilmistir. Hem FCC hem de HCP
yapilarinin sicaklik ile degisim egilimleri birbirleriyle oOrtiismektedir. Ancak, iki taneli
biitlin modeller icin sicakligin diismesiyle FCC yap1 oraninda meydana gelen yiizdelik
degisim, HCP yap1 oranindaki degisimden fazladir. Burada ilging olan nokta, kurulan
biitiin iki taneli modellerde soguma ile beraber hem FCC hem de HCP yapilarinin
miktarindaki artistir. Bu artis, martensit temel yapilarinin bu tip birim hiicrelerden olustugu
dikkate alindiginda dogal karsilanabilir [79]. G2.1 ve G2.2 modellerinde sicakligin
diismesiyle BCC yap1 oraninda net bir azalma goriilmemisken (Sekil 5.12), tane sinir
atomlarinin yiizdelik oranlarinda azalma olmustur (Sekil 5.14). iki taneli G2.1 ve G2.2
modellerindeki FCC ve HCP yapilarinin artmasinin sebebi olarak tane simirlarindaki
belirsiz yap1 oraninin azalmasi gosterilebilir. Tane sinirinda bulunan atomlar FCC ve HCP
yapilara dahil olmaktadir, ancak martensit faz donlisimi ic¢in yeterli miktara
ulagilamamaktadir. Boylece, G2.1 ve G2.2 modellerinde martensit ¢ekirdeklerinin kritik

yarigapa ulasamadigi ve bu nedenle de tam bir yapisal faz donilisimii sergileyemedigi

diistinilmiistiir.
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Sekil 5.14 iki taneli modellerdeki tane sinir1 atomlarinin sicaklik ile yiizdelik degisimi.
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Sekil 5.15 iki taneli modellerde FCC yapmnin sicaklik ile degisim grafigi.
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Sekil 5.16 Iki taneli modellerde HCP yapinin sicaklik ile degisim grafigi.
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iki taneli polikristal modeller igin tespit edilen Ms sicakliklart Tablo 5.4 de
verilmistir. G2.1 ve G2.2 modellerinde faz donilisiimi gézlenmemistir. Ms sicakligi atom
sayisinin (model boyutunun) artmasiyla tistel olarak artmustir (Sekil 5.17).

iki taneli G2.5 modelinin gesitli sicakliklarda alinan yapisal goriintiisii Sekil 5.16 da
verilmistir. iki taneli G2.5 modelinde Sekil 5.18 de gériildiigii gibi, sistem sicaklig1 450 K
de iken tane sinirina yakin bolgelerde FCC (martensit) yapilar olusmaya baglamistir. Bu
olusuma HCP tipi yigilim kusurlar1 eslik etmektedir. Sistem sicaklign 425 K e
distrildiigiinde Sekil 5.18 de sar1 oklarla gosterilmis bolgelerde, hem bir 6nceki sicaklik
degeri olan 450 K den miras kalan FCC ve HCP yapilar hem de 6zellikle tanenin ortalarina
dogru kiigiik boyutlarda yeni yapisal diizenlemelerin oldugu goriilmistir. 425 K
sicakliginda faz biiylimesi olmaz iken sar1 oklar ile gosterilen bolgeler 425 K de kendilerini
muhafaza etmislerdir. Sistem sicakligi 400 K e disiirtildiigiinde ise 425 K sicakligindaki
sar1 oklar ile gosterilen bolgelerden baslayan bir faz doniisiimii tetiklenmis ve biiyiime
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 biiyiimesi
gostermektedir. 400 K de meydana gelen faz doniisiimii atermal karakterde olup daha

sonra sicakligin diismesiyle birlikte termoelastik karaktere sahip olmaktadir.

Tablo 5.4 Iki taneli polikristal modellerin Ms sicakliklar.

Model No G2.1 G2.2 G2.3 G2.4 G25 G2.6
M, (K) - - 150 275 400 450
500 I | I I I
400 R
<
= 300 ]
—a l
200 ~
100 | , | . | , |
12 16 20 24

Tane Boyutu (nm)
Sekil 5.17 Tane boyutu ile Ms sicakliginin degisimi.
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Sekil 5.18 Iki taneli G2.5 modelinin 125 K/ns sogutma hizindaki faz doniisiimii ekran goriintiisii.
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5.2.2 Uc taneli polikristal alasim modelleri

Ug taneye sahip polikristal sekil hatirlamali alasimlarda faz doniisiimiinii gézlemek
icin 6 farkli biiyiikliikte modeller kurulmustur. Bu modellerin model numaralari, model
boyutlari, her bir modelin toplam atom sayisi, tanelerindeki atom sayilari ve tane siniri
atom sayilar1 Tablo 5.5 de verilmistir.

Polikristal yap1 i¢in olusturulan biitiin modellerde baslangi¢ sicaklik degeri 800 K dir
ve biitiin modeller simiilasyona baslanmadan 6nce bu sicaklikta eslenik egim (Conjugate
gradient) algoritmasimnin Polak-Ribiere versiyonu ile minimizasyon islemine tabi
tutulmustur. Sistem sicakligi her 100.000 MD adiminda bir 25 K disiiriilerek 5 K’ne kadar
diisiiriilmiistiir. Uretilen biitin modellerde Ni orani atomik yiizde cinsinden %75’dir.
Modellerin termodinamik incelemesini yapmak ve sistemin simiilasyon boyunca
davranigin1 incelemek maksadiyla, kohesif enerji-MD adimi, kohesif enerji-sicaklik ve
yapisal doniisiim grafiklerinden yararlanilmistir. Ug taneli polikristal modeller icin
termodinamik ve yapisal analizler yapilmistir. Sekil 5.19 da ii¢ taneli yapilarin simiilasyon
hiicresinin 6rnegi ve tane siirmin goriintiisii verilmistir. Sekil 5.19 daki tanelerin ve tane
simirinin geometrisi ti¢ taneli olarak kurulan biitiin modellerde aynidir.

Uc taneli sekil hatirlamali polikristal modellerimizin, kohesif enerjinin zamana
baglt degisimi Sekil 5.20 de verilmistir. Alt1 farkli bityiikliikte modelimiz bulundugundan

incelemeye 6rnek teskil etmesi agisindan detayli analizler sadece G3.5 modeli verilmistir.

Tablo 5.5 Ug taneli modellerin 6zellikleri.

Olgiiler Toplam
Tane Atom Sayilari Toplam Tane
Model | Nanometre (nm) Toplam Tane Sinir
Sinir Alan
Num. Atom Sayisi Atom
XXYXxZ Gl G2 G3 (nm?)
Sayisi
G3.1 5,0x5,0x5,0 9480 3757 2498 3225 3184 647,71
G3.2 8,0x8,0x8,0 40122 15446 | 10671 | 14005 10330 2222,73
G3.3 | 125x125x125 157182 59599 | 42051 | 55532 26196 5594,24
G34 | 149x149x149 267445 101040 | 71379 | 95026 39895 8594,55
G3.5 | 20,0 x 20,0 x 20,0 654330 244836 | 175138 | 234356 67056 14124,62
G3.6 | 23,0x23,0x 23,0 995833 372010 | 266000 | 357823 95943 20457,20
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Polikristal yapilarda tanelerin i¢inde meydana gelen fiziksel olaylarin anlasilmasi igin
her tane i¢indeki kohesif enerjinin MD adimina goére degisimi de izlenmistir. Sekil 5.20 de
goriildiigi gibi, kohesif enerjide sicaklik azalmasiyla birlikte kademeli olarak bir azalma

goriilmektedir.

(@) (b)
Sekil 5.19 Ug taneli G3.5 modelinin simiilasyon hiicresine ait ekran goriintiileri, (a) ii¢ taneli G3.5
modelinin simiilasyon hiicresi ve (b) tane sinirt geometrisi.

-4.4 T
Biitiin Hiicre
G1 Tanesi B
(G2 Tanesi
-4 44 G3 Tanesi
S
o o
5 -4.48 —
=
172}
P]
R=] .
o
R
-4.52 —
5K
-4.56 1 | 1 | 1 I 1
0 1000000 2000000 3000000 4000000

MD Adimi (x2 fs)
Sekil 5.20 G3.5 modelin i¢in kohesif enerjinin MD adimina gore degisimi.
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Bu tezdeki simiilasyon galismalarinda faz doniisiimlerinin belirlenmesi i¢in genel
olarak kohesif enerjinin MD adimina gore degisiminden yararlanilmasi planlanmisti.
Ancak, G3.5 modelinde Sekil 5.20 de goriildiugi tizere kohesif enerjideki degisimlerde bir
anomali gorilmemistir. G3.5 modelinde faz donlisiiminin bulunup bulunmadigini
anlamak icin kullanilabilecek diger bir yaklasim ise kohesif enerjinin sicakliga bagl
degisimidir. Ancak, bu degisimlerden de {i¢ taneli modellerin tamaminda model
boyutlarinin (tane boyutlarinin) degismesine ragmen faz doniisiimiine isaret edebilecek bir
bulguya rastlanmamistir. Faz doniistimiiniin olup olmadigini anlamak i¢in kohesif enerji
degisimlerinin yerine Sekil 5.21 de verilen hacim-sicaklik degisimi incelenmistir. Hacim-
sicaklik degisimi grafiginde 150 K sicaklikta bir faz doniisimiinin oldugu acikca
goriilmektedir. Burada bir faz doniisiimiiniin oldugu OVITO yaziliminin CNA yapisal

analizinden de anlasilmastir.

7360000 T T | T T

7320000 — —

7280000 — —

)

]

Hacim (A

7240000 — —

7200000 — -

7160000 ' ' ' ' ' L
800 600 400 200 0

T (K)

Sekil 5.21 G3.5 modeli i¢in hacim-sicaklik degisimi.
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Sekil 5.22 de ise G3.5 modelindeki her bir tanedeki yapisal doniigiimler sicakliga
bagli olarak verilmistir. Sekil 5.22 de biitiin tanelerin ayni1 sicaklikta faz doniistimiine
basladig1 goriiliir. BCC yap1 orani 1, 2 ve 3 numarali tanelerde sirasiyla %74, %77 ve %79
civarinda tespit edilmistir. Faz donlisimiiniin gézlenmeye basladigir 175 K sicakligina
kadar BCC yapi oranlarinda %4 civarinda bir artis meydana gelmistir. Sogutmanin
yapildigi bu bolgede FCC ve HCP yapt oranlarinda meydana gelen artis ise %1-2
civarindadir. Buradan, faz doniisiimii 6ncesinde sogutma siiresince sinir atomlarinin %4
lik bir kisminin BCC yapiya ve %1-2 lik kisminin ise FCC ve HCP yapilara eklenerek bir
tane sinirt gevsemesinin olustugu sonucuna ulasilabilir. Faz doniistimii ile birlikte BCC
yap1 oranlarinda ortalama %19 luk bir azalma ve FCC ile HCP yap1 oranlarinda ise %26
lik bir artis gézlenmistir. Bu sonuglardan, %7 civarinda tane sinir1t atomunun doniisiime
destek verdigi soylenebilir. BCC yapinin tamamen martensit fazlarina doniismemesi ve
martensit faz iginde varhigimi korumasi deneysel olarak da gbzlenen bir sonugtur [80].
Ayrica, taneler igindeki faz doniisiimii davranigi birbirlerine gore kiigiik farkliliklar
gostermektedir. Bu farkliliklar tane atom sayilarinin farkli olmasindan kaynaklanabilir.
Tablo 5.5 de verilen tane atom sayilar1 G1 icin 244.836, G2 i¢in 175.138 ve G3 i¢in de
134.356 dir. Bu atom sayilar1 dikkate alindiginda tane i¢indeki doniisiimlerin atom sayilari
ile sistematik iligkili olmadig1 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 iligki
goriiliir. Bu durum, tanelerin yapisal (geometrik) 6zelliklerinin de faz doniisiimiinde etkili
olabilecegi diisiincesini dogurur.

Sekil 5.23 de {ii¢ taneli kurulan biitlin modellerdeki BCC yapisinin sicaklik ile
degistigi gosterilmistir. Tablo 5.5 de goriildiigli ilizere en diisiik atom sayisina sahip G3.1
modelinde, BCC yapida sogutmayla birlikte belirgin bir azalma s6z konusu olmazken atom
sayisinin artmastyla BCC yapida sicakliga bagl bir azalma gozlenmistir. Ug taneli kurulan
en biiyilk 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 kalinlig
azalmakta ve faz doniislimiine katilan atom sayist da beraberinde artmaktadir. Bu yorum,
cok kiiciik tane boyutlarina sahip nano-kristal metallerde mekanik yumusama konusunu

igeren bir bagska molekiiler dinamik ¢alismasinda da gézlenmistir [78, 81].

53



100 . . i . | .

—— (1 Tanesi BCC
B ——— (2 Tanesi BCC N

(33 Tanesi BCC
30 r__,,,,/"_————\“\ -® G Tanesi FCCHHCP
MW @ G2 Tanesi FOCHHCP
(3 Tanesi FCC+HCP

=N

S
I
I

B2 (Austenit) 4— — Martensit

0l |

b o l -

O = . L i 1 1 I 1
800 600 400 200 0

I (K)
Sekil 5.22 G3. 5 modeli igin her bir tanedeki yapisal doniigiimlerin sicaklik ile degisimi.
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Sekil 5.23 Ug taneli biitiin modeller i¢in BCC yapilarmin sicaklik ile degisimi.
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Sekil 5.24 Ug taneli modellerdeki tane sinir1 atomlarin soguma ile yiizdelik olarak degisimi.

Sekil 5.24 de goriildigii lizere ii¢ taneli kurulan biitiin modellerde tane sinirindaki
atomlarin atomik yiizdeleri sicaklikla azalmigtir. Modellerde atom sayisinin fazlalagmasi
ile tane smirinda bulunan atomlarda bir azalma s6z konusudur. Tane simirindaki diger
yapilarin diismesi ile beraber tane ic¢indeki diizenli kristal yapi oram1 da artmistir. Bu
gozlem Sekil 5.23 i¢in yapilan yorumlari ve literatiirdeki gozlemleri dogrular [81, 82].

Sekil 5.25 ve 5.26 da gorildiigii lizere FCC yap1 ve HCP yapilar sicakligin
diismesiyle beraber artis egilimi sergilemistir. FCC ve HCP yapilarin sicakligin
azalmasiyla birlikte ani artmasi modellerde faz doniistimiiniin 6nemli bir gostergesidir.
Ancak, bu tek basma yeterli degildir. Ciinkii tanelerde bir faz donilisiimiinden
bahsedebilmek i¢in BCC yapt oranmin soguma ile diismesi ve FCC ile HCP yapi
oranlarmin 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 s6z konusu
degildir. Ancak, tane simirlarindaki atomlarda yiizdece bir azalma varken FCC ve HCP
yapilarda yiizdece bir artis s6z konusudur. Bu nedenle, tane sinirindaki atomlarin sicakligin
diismesiyle FCC ve HCP yapilara katildiklar1 soylenebilir. G3.4, G3.5 ve G3.6
modellerinde, BCC yap1 oram1 diismeye baslamadan once bir artis egilimi sergiler. Bu

artisin sebebi de yine tane sinirlarindaki atomlardan kaynaklanir.
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Sekil 5.25 Ug taneli modellerde FCC yapiin sogutma boyunca degisim grafigi.
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Sekil 5.26 Ug taneli modellerde HCP yapinin sogutma boyunca degisim grafigi.
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Uc taneli polikristal modellerin Ms sicakliklart Tablo 5.6 da verilmistir. G3.1, 2, 3,
4 modellerinde faz déniisiimii gdzlenmemistir. Iki taneli modellere kiyasla 3 taneli

modelde faz dontigiimiiniin gézlendigi atom sayis1 daha yiiksektir.

G3.4 modelinde G3.5 ve G3.6 modellerine nazaran net bir faz doniisiimii
gozlenmediginden faz doniisimiiniin Karakteri G3.5 modelinin ekran goriintiisii ile
anlasilmaya calisilmis ve bu goriintii Sekil 5.26 da verilmistir. Sekil 5.27 de sogutmayla
birlikte 375 K ve 175 K sicakliklarinda tane sinirindaki atomlarin kristal yapilarinda
degisimler goriiliir. Sicaklik 150 K e disiiriildigiinde sar1 oklar ile gosterilen bolgelerde
martensit faz biiyiimeye baglayarak diger bolgelere yayilir. Kristal yapr degisiminin

basladig1 bolgeler ya tane siirinin igerisinde ya da tane sinirina olduke¢a yakindir.

Tablo 5.6 Ug taneli polikristal modellerin M, sicakliklar.

Model No G3.1 G3.2 G3.3 G34 G3.5 G3.6

M, (K) : - - 150 275
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Sekil 5.27 Ug taneli G3.5 modelinin 125 K/ns sogutma hizindaki faz doniisiimii ekran gorntiisii.
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5.2.3 Dort taneli polikristal alasim modelleri

Dort taneye sahip polikristal sekil hatirlamali alagimlarda faz doniistimiini
gozlemek i¢in 6 farkli farkli biiyiikliikte model kurulmustur. Bu modellere ait, model
numaralari, boyutlari, her bir modelin Ni, Al, tane i¢i ve toplam atom sayilar1 Tablo 5.7 de
verilmistir.

Dort taneli polikristal sekil hatirlamali alagimlarda atom sayisinin faz dontistimii
tizerindeki etkisini incelemek icin kurulan biitiin modellerde iki ve ii¢ taneli yapilarda
oldugu gibi tane geometrilerini degistirmeden yalnizca model boyutlart artirilarak
tanelerdeki atom sayilar1 arttirilmistir. DoOrt taneli kurulan biitiin modellerde de
digerlerinde oldugu gibi simiilasyon hiicreleri 800 K de ilk dnce minimize edilmis ve
sistem sicakligr kademeli olarak 800 K den 5 K e kadar 25 K adimlarla diistiriilmiistiir.
Kurulan biitiin sistemler i¢in her bir sicaklik degeri 100.000 MD adimi1 ¢aligtirilmistir. Yani
her bir sicaklik degerinde sistem 100.000 MD adimi bekletilerek yapinin dengelenmesi
saglanmigtir. Uretilen biitiin modellerde Ni oram at.%75 dir. Modellerin termodinamik
incelemesini yapmak ve sistemin simiilasyon boyunca davranisini incelemek amaciyla,
sistemin kohesif enerji-MD adimi, hacim-sicaklik ve yapisal doniisim grafikleri
kullanilmistir. Ayrica, Sekil 5.28 de dort taneli yapilarin simiilasyon hiicresinin 6rnegi ve
tane smirinin goriintiisii verilmistir. ki ve ii¢ taneli modellerde oldugu gibi dort taneli

modellerde de tane ve tane sinir1 geometrileri sabit tutulmustur.

Tablo 5.7 Dort taneli modellerin temel 6zellikleri.

Olgiiler Toplam
Tane Atom Sayilari
Nanometre (nm) Tane Toplam Tane
Model Toplam
Smir Sinir Alani
Num. Atom
XXYXZ G1 G2 G3 G4 Atom (nm?)
Sayisi
Sayisi
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 |125x125x125| 156771 | 49880 | 23557 | 41843 | 41491 31459 6832,41
G4.4 |149x149x149| 267020 | 84311 | 40362 | 71553 | 70794 44976 9750,90
G4.5 20x20x 20 652558 | 205032 | 99160 | 175828 | 172538 | 81946 17573,80
G4.6 23x23x23 994436 | 310454 | 151726 | 269621 | 262265 | 108256 23147,40
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(@) (b)

Sekil 5.28 Dort taneli G4.5 modelinin simiilasyon hiicresine ait ekran gérintiileri, (a) dort taneli G4.5

modelinin simiilasyon hiicresi ve (b) tane sinirt geometrisi.

Iki ve ii¢ taneli modeller i¢in yapilan analizler dort taneli 6 model i¢in de ayn1 sekilde
tekrarlanmistir. {1k olarak iki ve ii¢ taneli modellerle karsilastirma yapilabilmesi icin dort
taneli model igin de besinci biiytikliikteki G4.5 modeli tizerinden detaylar verilmistir.

Kohesif enerji-MD adim1 degisim grafigi Sekil 5.29 da verilmistir. Her bir tanede ve
biitiin simiilasyon hiicresinin kohesif enerjisi MD adimiyla beraber kademeli olarak
azalmistir. Ancak ii¢ taneli G3.5 modelinde oldugu gibi burada da kohesif enerjide bir
anomali s6z konusu degildir. Bu nedenle hacim-sicaklik degisimi Sekil 5.30 da verilmistir.
Sekil 5.30 incelendiginde sicakligin azalmasiyla birlikte G3.5 modelinde elde edilen
sonuglara benzer bir degisim goriilmektedir. Burada da hacimdeki ani degisim yapisal bir

faz donlistimiinii ifade etmektedir.
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Sekil 5.30 G4.5 modeli i¢gin hacim-sicaklik degisimi.
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G4.5 modelinde soguma ile hem biitiin simiilasyon hiicresindeki hem de tanelerdeki
yapisal degisimleri analiz etmek amaciyla Sekil 5.31 de verilen yapisal oran
degisimlerinden yararlanilmistir. Bu model i¢in de G2.5 ve G3.5 modellerinde oldugu gibi
BCC yap1 orani 6nce hafifce artmis ve sonra 200 K sicakligindan itibaren kademeli olarak
azalmaya baslamistir. Tane simirinda bulunan “diger” atomlar sogutma boyunca
azalmamigtir. Ancak 200 K sicakliginda kii¢iik bir artis meydana gelmis ve sonra yine
azalmaya devam etmistir. FCC ve HCP yapilar ise 200 K sicakliina kadar diisiik bir artig
hiz1 sergilemisken (bu artis tane siirindaki 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 i¢in BCC, FCC, HCP ve diger yap1 oranlarinin sicaklikliga bagh
degisimlerinden yararlanilmustir.

Sekil 5.32 de dort taneli olarak kurulan biitiin modellerde BCC yapilarin degisim
karakteristigi atom sayisina bagli olarak degistigi goriilmektedir. En az atom sayisini sahip
G4.1 modelinden (9k atomlu) en biiylik atom sayisina sahip G4.6 modeline (994k atomlu)

dogru gidildikge simiilasyon hiicresinin sahip oldugu BCC yap1 orani artis gostermistir.

100
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Sekil 5.31 G4.5 modeli yapisal doniisiim-sicaklik grafigi
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Sekil 5.32 de goriildiigii gibi atom sayisinin artmasiyla beraber BCC yapilarinin
doniisim hizlarinda da artis mevcut olmasina karsin, BCC yap1 doniisiim hizinin en fazla
oldugu model G4.5 dir. G4.6 modelinin atom sayisi G4.5 modelinden (652k) fazla
olmasma karsin doniisim hizi G4.5 modelinden daha da diisiiktiir. BCC yapilarinin
azalmaya basladig1 sicaklik degeri ise atom sayisiin artmasiyla beraber yiikselmistir. Iki
ve {i¢ taneli modellerde de ayni durum s6z konusudur. Sekil 5.33 incelendiginde diger
yapilarin orani, atom sayisinin artmasi ile azalmaktadir. Soguma ile beraber biitiin
modellerde diger yap1 miktar1 azalmaktadir. Ancak G4.5 ve G4.6 modellerinde, iki ve ti¢
taneli modellerde oldugu gibi faz doniisiimiiniin ger¢eklesmeye basladigi sicaklikta diger

atomlarin ylizdece oraninda kii¢iik bir artis olmus ve akabinde tekrardan azalmaya

baslamustir.
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Sekil 5.32 Dort taneli modellerin BCC yapilarinin sicaklik ile degisim grafigi.
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Sekil 5.33 Dort taneli modellerin diger yapilarinin sicaklik ile degisim grafigi.

Sekil 5.34 ve 5.35 de FCC ve HCP yapi oranlarinin sicaklik ile degisimi verilmistir.
Dort taneli FCC ve HCP yapilarinin degisim karakteristikleri, iki ve {i¢ taneli yapilardakine
benzemektedir. G4.1 modeli 9k atoma sahip olup en kii¢iik model olmasina karsin FCC ve
HCP yapilarinin 800 K de yiizdece en fazla oldugu modeldir. Modellerin atom sayilarinin
artmasiyla beraber baslangigtaki FCC ve HCP yapilarmin yiizdece oranlarn gittikce
azalmaktadir ve G4.5 ve G4.6 modellerinin FCC ve HCP oranlar1 neredeyse bir birine
esittir. Sicakligin azalmasiyla beraber dort taneli biitin modellerde FCC ve HCP
yapilarinin oranlarinda bir artis olmaktadir. Ancak, yalnmzca G4.5 ve G4.6 modellerinde
dikkate deger bir faz donilisimii gozlenmis, G4.4 modelinde ise acik bir faz doniisiimii
gbézlenmemistir. Faz donilistimiin olmadigi G4.1, G4.2 G3.3 modellerinde FCC ve HCP
yapilarinin model igerisindeki yiizdece oraninin artmasinin sebebi tane sinirlar1 atomlarmin
katkis1 olabilir.

Dort taneli polikristal modellerin Ms sicakliklari Tablo 5.8 de verilmistir. G4.1, 2, 3,
4 modellerinde kayda deger bir faz doniisimii gézlenmemistir. Dort taneli modellerden

elde edilen Ms sicakliklar1 genel olarak iki taneli modellerden elde edilen doniisiim
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sicakliklarindan disiik, li¢ taneli modellerin Ms sicakligindan yiiksektir. Bunun nedeni
olarak ii¢ taneli modellerdeki HCP yap1 oranlarinin dort taneli modellerdekinden daha
diisiik tespit edilmesi olabilir. HCP yap1 oranlar1 simiilasyon hiicresindeki yigilim
kusurlarinin 6nemli bir gostergesidir. Bu nedenle, yigilim kusuru yiiksek olan yapilarda
martensit faz doniistimii i¢in gerekli olan siiriici kuvvet daha diisiik olmakta ve martensit

faz donlistimiinii desteklemektedir.

Tablo 5.8 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 T I T T T I
4
|| —— G4.1(%) i
— G4.2(39%)
G4.3 (156k)
16 H G4 (267K) ]
—— G4.5(652k)
—_ ——— G4.6(994k) 7
=2 J
= 12 —
[aed
f]
(@ _
c.
o]
= 8 ]
O
@)
o _
4 ]
-‘-ﬁ'
0 | I | I | I | I
800 600 400 200 0

T (K)

Sekil 5.34 Dort taneli modellerde FCC yapilarin sicaklik ile degisim grafigi.
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Sekil 5.35 Dort taneli modellerde HCP yapilarin sicaklik ile degisim grafigi.

Sekil 5.36 da dort taneli G4.5 modelinin sogutma esnasindaki ekran goriintiilerine
yer verilmistir. Sistem sicaklig1 diistiikce ilk Once tane sinirlarindaki atomlarin kristal
yapilarinda degisimler gézlenmistir. Benzetim hiicresi 200 K sicakligina geldiginde bazi
tanelerde bir miktar yapisal doniisiim gerceklesmistir. 175 K sicakligina gelindiginde ise
sar1 oklar ile gosterilen yerlerde faz doniisiimii baslamistir. Baglayan bu faz doniisiimiiniin
bir kism1 200 K sicakligindan miras kalan yapilardan, bir kismi1 tane sinirindan veya tane
sinirina olduke¢a yakin bolgelerden ve bir boliimii ise bazi tanelerin merkezlerine yakin
bolgelerde baslamistir. Yaklasik ayni sayida atoma sahip iki taneli ve {i¢ taneli yapilardan
farkli olarak dort taneye sahip G4.5 modelinde ayni sicaklik degerinde faz ilerlememistir.
Sistemin sicakli1 azaldikca yeni faz ilerlemeye devam etmistir. Buna ek olarak G2.5 ve

G3.5 modellerine kiyasla G4.5 modelinde daha az miktarda faz doniisiimii gézlenmistir.
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Sekil 5.36 Dort taneli G4.5 modelinin 125 K/ns sogutma hizindaki faz doniisiimii ekran goriintiisil.
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6. SONUCLAR

a) Tek kristal 3456 atoma sahip at.%68-75Ni kompozisyonlu modellerde Ms sicakliklari
hesapland1 ve kompozisyonun armasina bagli olarak Ms sicakliginin hemen hemen
dogrusal arttigit  gozlemlendi (Bkz. Sayfa 36, Sekil 5.5). at.%68Ni

kompozisyonundan daha diigiik Ni oranlar1 i¢in faz doniisiimii gozlenmemistir.

b) Tek kristal at.%75Ni kompozisyonlu 2000, 3456, 16000, 54000 ve 128000 atoma
sahip modellerde Ms sicakliginin atom sayisinin artmasiyla iistel olarak azaldigi

tespit edildi. Bir baska deyisle, model boyutunun artmasiyla doniisim sicakligi
azalmaktadir. (Bkz. Sayfa 37, Sekil 5.6)

C) Atom sayisinin artmasiyla faz doniisiim hizinin da arttigi tespit edildi. (Bkz. Sayfa
44, Sekil 5.13)

d) At.%75Ni kompozisyonlu ayni tane sayili polikristal modellerde model boyutunun
(atom sayisinin) artmasinin Ms sicakliginin yiikselmesine sebep oldugu goriildii.
Model boyutunun artmasi faz doniisiimii tizerindeki mekanik smirlama etkisini

azaltmakta oldugu diisiiniildii. (Bkz. Sayfa 48, Sekil 5.17)

e) Polikristal modellerde sabit atom sayisinda tane miktar1 degistirildiginde Ms
sicakliginin etkilendigi ancak bu etkilenmenin sistematik olmadig: tespit edildi. Bu
duruma, c¢alisgmada tane geometrisi ve/veya tane yoOnelimlerinin kontrolsiiz

degisiminin yol acabilecegi var sayildi.

f) Tane sayisinin artmasi faz doniisiimiinii etkiledi ve faz donlisiim hizi tane sayisina

bagli olarak degisti.

g) Polikristal modeller igin tane igindeki atom sayilarinin artmasiyla beraber

baslangigtaki FCC ve HCP yapilarinin yiizdece oranlarinin azaldig: tespit edilmistir.
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