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Öz: Fe elementinin faz diyagramı incelendiğinde erime sıcaklığının altında farklı sıcaklıklarda farklı kristal yapılara sahip 
olduğu görülmektedir. Bu çalışmada 4000 atomdan oluşan Fe model sisteminde farklı sıcaklıklarda meydana gelen katı-katı 
faz dönüşümleri moleküler dinamik benzetim yöntemi kullanılarak incelenmeye çalışıldı. Çok cisim etkileşmelerini içeren 
Gömülmüş Atom Metodu(GAM) atomlar arasındaki etkileşmeleri hesaplamak için kullanıldı. Fe elementi için erime 
sıcaklığının altında oluşan α, γ ve δ fazları ve bu fazlar için dönüşüm sıcaklıkları belirlenerek sonuçlar deneysel değerlerle 
karşılaştırıldı. Model sistemin yapısal analizlerinde radyal dağılım fonksiyonu, termodinamik niceliklerde değişimler ve 

Ackland-Jones analiz yöntemi kullanıldı. Erime sıcaklığına kadar olan faz geçişlerinin gözlenmesi, hesaplamalarda kullanılan 
potansiyel fonksiyonunun Fe’nin sistemin modellenmesinde başarılı bir şekilde kullanılabileceğini göstermektedir. 

 
Anahtar kelimeler: Fe elementi, moleküler dinamik benzetimi, katı-katı faz dönüşümü, gömülmüş atom metodu. 

 

The Investigation with Molecular Dynamic Simulation of α→γ→δ Solid-Solid Phase 

Transformation in Fe 

 
Abstract: When the phase diagram of the element Fe is examined, it is seen that it has different crystal structures at different 
temperatures below its melting temperature. In this study, the solid-solid phase transformations occurring at different 
temperatures in the Fe model system consisting of 4000 atoms were investigated using molecular dynamic simulation method. 
The Embedded Atom Method(EAM), which includes many body interactions, was used to calculate interactions between 
atoms. For the element Fe, the α, γ and δ phases formed below the melting temperature and the transformation temperatures 
for these phases were determined and the results were compared with the experimental values. Radial distribution function, 
changes in thermodynamic quantities and Ackland-Jones analysis method were used in the structural analysis of the model 
system. 

 
Keywords: Element Fe, molecular dynamics simulation, solid-solid phase transformation, embedded atom method.1

 

1. Giriş 

 
Sıcaklık ve basınç gibi dış etkenler maddelerin farklı denge fazlarında bulunmalarında oldukça etkili 

faktörlerdir. Bu duruma iyi bir örnek Fe elementi verilebilir. Fe farklı sıcaklıklarda farklı kristal yapılara sahip 

katı-katı faz dönüşümü sergileyen poliformik (çok şekilli) elementlerden biridir. Sıfır basınç değerinde 911 °C’ye 

kadar Fe bcc yapıya sahiptir. Bu yapıdaki Fe, α-Fe olarak bilinmektedir. 911 - 1407 °C sıcaklık aralığında ise Fe 

elementi bir önceki yapıya göre daha sıkı paket yapıya sahip fcc birim hücreli yapıya dönüşür ve γ-Fe olarak 

adlandırılmaktadır [1, 2]. Fe için ve özellikle çelik için soğutma esnasında fcc yapıdan bcc yapıya faz dönüşümü 

(martensitik faz dönüşümü olarak adlandırılır) oldukça önem taşımaktadır [3]. Fe in erimesinden önce 1407 -1536 
°C sıcaklık aralığında ise yeniden bcc faza bir dönüşüm gerçekleşmektedir. Bu faz da δ-Fe olarak 

adlandırılmaktadır. Fe elementinin ısıtılması esnasında 768 °C’de bir dönüşüm daha meydana gelmektedir. Ancak 

bu sıcaklıkta kristal yapıda herhangi bir değişim meydana gelmemekte sadece bu sıcaklık değerinde Fe ısıtma veya 

soğutma esnasında kaybettiği manyetik özelliklerine yeniden kavuşmaktadır. Bu nokta Curie noktası olarak 

bilinmektedir [2, 4]. Faz geçişleri, malzemelerin mikro yapıları üzerinde önemli bir rol oynamakta ve böylece 
akma dayanımı ve sertlik gibi materyallerin makroskobik özellikleri kontrol edilebilmektedir. Fe elementinde 

meydana gelen bu katı-katı faz dönüşümü büyük bir öneme sahiptir ve Fe elementindeki katı-katı faz geçişlerinin 

incelenmesi için birçok deneysel çalışma yapılmıştır. Yapılan ısıtma veya soğutma işlemleri ile Fe istenilen faz 

bölgesinde tutularak, özelliklerinin belirli sınırlar içinde kalması sağlanmaktadır [4-9].  
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Fe’in manyetik özelliklerinden dolayı oldukça karmaşık bir faz diyagramı vardır. Manyetik özellikleri iletim 

elektronlarını ve dolayısıyla bağlanma özelliklerini etkilemektedir [10, 11]. Bununla birlikte benzetim yöntemleri 

Fe deki faz dönüşümlerinin belirlenmesinde başarılı bir şekilde kullanılmaktadır [12-14]. Son yıllarda Fe deki faz 

geçişlerini belirlemek için birçok yeni potansiyel fonksiyonu geliştirilmiştir. Bunlardan birisi bağ yönelimlerini 

içeren Müller ve arkadaşları tarafından önerilen potansiyeldir. Bu potansiyel sadece α-γ dönüşümünü değil aynı 

zamanda γ-δ dönüşümünü de modellemede kullanılmaktadır [15]. Tateyama ve arkadaşları elektron yoğunluğu 

aralığını değiştirmiş ve Finnis-Sinclair potansiyelini modifiye ederek Fe deki katı-katı faz dönüşümlerini 

çalışmıştır [16]. Lee ve arkadaşları modifiye gömülmüş atom metodu geliştirerek meydana gelen katı-katı faz 

dönüşümlerini gözlemlediler [17]. Ayrıca Finnis-Sinclair [18] ve Johnson-Oh [19] potansiyelleri 0 ile 1800 K 

sıcaklık aralığında fcc fazından daha düşük enerjili bir bcc fazı üretmektedir. 

Bilgisayar benzetimleri son 40 yılda maddelerin atomik seviyede yapı ve özelliklerinin anlaşılmasında önemli 
bir rol oynamaktadır. Özellikle atomlar arası etkileşmeleri ifade eden potansiyel enerji fonksiyonunun incelenen 

sistem için uygun olarak tanımlanması malzemelerin yapı ve özelliklerinin gerçeğe en yakın olarak 

belirlenmesinde en önemli faktördür [20-22]. Literatürde farklı sistemlerin modellenmesinde kullanılan birçok 

potansiyel enerji fonksiyonu mevcuttur [23-26]. En çok kullanılan potansiyel enerji fonksiyonlarından birisi çok 

cisim etkileşmelerini içeren ve basit bir matematiksel ifadeye sahip olan GAMdır [27]. Bu potansiyel 

fonksiyonunun Vother-Chen [28], Finnis-Sinclair [29] and Sutton-Chen (SC) [30] tarafından geliştirilen farklı 

türleri bulunmaktadır. Bununla birlikte atomik etkileşmeleri tanımlamaya yönelik mevcut en iyi yaklaşım kuantum 

mekaniksel etkileşmeleri içeren ilk prensip (first principles) metotlarıdır. Fakat bu metodun kullanılmasında düşük 

parçacık sayısına ve yüksek işlem gücüne sahip bilgisayarlara ihtiyaç duyulmaktadır. Sonuç olarak atom sayısının 

fazla olduğu ve uzun bir zaman ölçeği gerektiren benzetim çalışmalarının çoğu, deneysel ve yarı deneysel olarak 

tanımlanan atomlar-arası etkileşmeleri içerir [21, 22]. 

Bu çalışmada 4000 atomdan meydana gelen Fe tek atomlu model sisteminde oda sıcaklığından erime 

noktasına kadarki sıcaklık aralığında oluşan αγδ fazları moleküler dinamik benzetimi ile incelendi. 
Çalışmalarda LAMMPS açık kaynak kodlu moleküler dinamik benzetim programı kullanıldı. Model sistemin 

yapısal analizlerinde radyal dağılım fonksiyonu, termodinamik niceliklerde değişimler ve Ackland-Jones analiz 

yöntemi kullanılmıştır. Elde edilen dönüşüm sıcaklıkları deneysel değerlerle karşılaştırılmış ve sonuçların 

deneysel değerlerle uyum içinde olduğu görülmüştür. 

 

2. Materyal ve Metot 

 

MD benzetim yöntemi analitik olarak çözümü zor veya imkansız olan problemlerin sayısal çözümünü 

amaçlar. Atomlar arası etkileşmelerin bir potansiyel enerji fonksiyonu ile temsil edildiği N atomdan meydana gelen 

bir sistemin Lagrange fonksiyonu 
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şeklinde ifade edilmektedir. Burada i parçacığının kütlesi mi, i atomunun koordinatı si, MD hücre eksenleri h, hth 

değerine sahip metrik tensörü G, MD hücresinin kütlesini temsil eden keyfi bir sabit M, dış basınç değeri Pext ve 

hesaplama hücresinin hacmi V ile ifade edilmektedir. Sistem için hareket denklemleri (1) ifadesi kullanılarak 

parçacıklar ve MD hücresi için aşağıdaki şekilde elde edilmiştir. 
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  𝐡̈ = 𝑀−1(Π − 𝐈𝑃𝑒𝑥𝑡)σ                                                                                                                         (3) 

 
burada σ = V (ht)−1 olarak verilmekte ve mikroskobik zor tensörü Π aşağıdaki şekilde ifade edilmektedir [31-32]. 
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Hesaplamalarda büyük ölçekli atomic/moleküler kitlesel paralel simülatör (Large-scale Atomic/Molecular 

Massively Parallel Simulator-LAMMPS) açık kaynak kodu moleküler dinamik benzetimini kullanıldı [33].  MD 
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hücresi, 4000 Fe atomunun başlangıç konumları olarak seçilen fcc örgü noktalarına yerleştirilmesiyle oluşturuldu. 

Parçacık sayısının, basıncın ve sıcaklığın sabit tutulduğu NPT istatistiksel topluluğu kullanıldı. MD hücresindeki 

Fe atomlarının başlangıç hızları Maxwell-Boltzman hız dağılımına uyularak rasgele belirlendi. Parçacık hızları 

her iki adımda bir yeniden hesaplanarak sistemin sıcaklığı kontrol altında tutuldu. Bütün hesaplama süresince 

periyodik sınır şartları x, y ve z eksenleri doğrultusunda uygulandı. Hareket denklemlerini sayısal olarak integre 

edebilmek için Verlet’in hız algoritması kullanıldı. Potansiyel etkileşmesinin kesilim mesafesi olan cut-off değeri 

2aFe olarak seçildi. MD zaman adımı hesaplamalarda 1 fs olarak alındı. 

 

2.1 Potansiyel enerji fonksiyonu 

 

Potansiyel enerji fonksiyonları malzemelerin geniş bir aralıkta özelliklerini belirlemede kullanılmaktadır. N 
atomdan meydana gelmiş atomik sistemlerin toplam enerjisi GAM [28-30]; 
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şeklinde ifade edilmektedir. Denklem sırasıyla itici etkileşmeleri içeren ikili etkileşme fonksiyonu ve çekici 

etkileşmeleri içeren gömme enerjisi fonksiyonundan oluşmaktadır. Literatür incelendiğinde itici ve çekici 

etkileşmeleri ifade eden fonksiyonların farklı şekilde tanımlanması GAM’ın farklı türlerini oluşturmaktadır [28, 

29]. Literatürde Fe elementinin modellenmesi için kullanılan birçok potansiyel fonksiyonu bulunmaktadır [20-22]. 
Bununla birlikte hiçbir potansiyel kristal ve sıvı yapıdaki Fe in geniş bir aralıkta özelliklerini tam olarak 

açıklamaya yeterli değildir. Bu çalışmada Ackland ve arkadaşları tarafından Fe elementi için geliştirilen GAM 

potansiyeli ve deneysel verilere yeniden fit edilmesinden elde edilen parametreleri kullanıldı [22]. 

Maddelerin fazlarını atomların birbirleriyle etkileşmesi ve dizilimleri belirler. Model sistemde aynı ve farklı 

tür atomlar arasındaki ilişkinin incelenmesinde radyal dağılım fonksiyonu (RDF) en çok kullanılan analiz 

tekniklerinden biridir. Bu teknikte seçilen bir i atomundan herhangi bir r mesafesinde Δr küre kabuğu içerisine 

giren atomların sayısı n(r) olmak üzere g(r) radyal dağılım fonksiyonu; 
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𝑉
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ifadesi ile verilir [34].  

Benzetim çalışmalarında önemli problemlerden birisi de yapı içerisinde belirlenmesi zor olan fcc, hcp, bcc 

gibi sıkı paket yapıların tespit edilmesidir. Bu çalışmada MD hücresi içerinde var olan bu birim hücreli yapıların 

yüzdeleri Ackland-Jones analiz yöntemi kullanılarak belirlenmeye çalışıldı [35]. 

 

3. Bulgular 

 

Fe, katı faz bölgesinde farklı sıcaklık aralıklarında farklı kristal örgü yapısına sahip bir elementtir. Bu 

çalışmada Fe elementindeki faz geçişleri ve bu geçişlerin meydana geldiği sıcaklık aralıkları belirlenmeye 
çalışılmıştır. Benzetim çalışmasına başlamadan önce 4000 Fe atomu başlangıç konumları olarak seçilen fcc örgü 

noktalarına yerleştirildi. Başlangıç sıcaklığı olarak 300 K seçilmiştir. Benzetim çalışmasının ilk 10000 adımı için 

sıcaklık, birim atom başına enerji ve hacim değişimleri Şekil 1’de görülmektedir. Hesaplama sürecinin 

başlangıcından itibaren ilk 1000 MD adımında niceliklerde bir yükselme meydana gelmekte ve bu adımın sonunda 

sistem fcc yapıda dengeye ulaşmaktadır. Model sistem fcc fazdaki bu kararlı denge yapısını yaklaşık 2800. MD 

adımına kadar korumaktadır. Bu adımdan sonra niceliklerde bir değişimin meydana geldiği Şekil 1’de açıkça 

görülmektedir. Sıcaklık değerinde ani bir artışa karşılık enerji ve hacim değerlerinde bir azalma meydana 

gelmektedir. Bu durumda MD hücresinde fcc birim hücreli yüksek enerjili fazdan bcc birim hücreli düşük enerjili 

faza yapısal bir faz dönüşümünün meydana geldiği söylenebilir. 4400. MD adımında ise niceliklerin tekrardan 

denge durumuna geldiği belirlenmiştir. Deneysel olarak 300 K sıcaklıkta Fe in bcc birim hücreli α fazında olduğu 

bilinmektedir [1]. Başlangıçta Fe atomlarının fcc örgü noktalarına yerleştirildiği MD hücresinin kısa bir süre sonra 
aynı sıcaklık değerinde bcc birim hücreli faza dönüşüm sergilemesi, kullanılan potansiyel enerji fonksiyonunun 

Fe sistemini gerçekçi bir şekilde modelleyebileceğini göstermektedir. 

Katı-katı faz geçişlerini ve erime sıcaklığını belirlenmek amacı ile 4000 atomdan meydana gelen model 

sistem 300 K sıcaklığında 100000 MD adımı dengeye getirilerek bcc birim hücreli yapıya sahip α-Fe elde edildi. 

Daha sonra sistemin sıcaklığı 300 K den 2200 K’e 100 K sıcaklık aralıklarıyla arttırıldı.  Her sıcaklık değerinde 
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50000 MD adımı sistem dengeletildi. Çalışma sonunca her sıcaklık değeri için birim atom başına bağlanma enerji 

olan Ec nin son 5000 MD adımı üzerinden ortalaması alındı. Elde edilen sonuçlar Şekil 2’de gösterildiği gibi 

verilmiştir. Şekil 2 incelendiğinde 1100 K sıcaklık değerine kadar enerji değerinin doğrusal bir artış içinde olduğu 

görülmektedir. 1200 K sıcaklık değerinde enerjide küçükte olsa bir artış olduğu belirlenmiştir. Enerjideki bu artış 

yapısal bir faz dönüşümüne işaret etmektedir. Daha sonra yapılan diğer analizlerde de bu sıcaklık değerinde Fe 

model sisteminin bcc birim hücreli bir fazdan fcc birim hücreli bir faza dönüşüm yaptığı görülmektedir. 

 

 
 

Şekil 1. 300 K sıcaklık değerinde ilk 10000 adım için sıcaklık, enerji ve hacimdeki değişim. 

 

 
 

Şekil 2. 0 basınç değerinde sıcaklıkla birim atom başına bağlanma enerjisinin değişimi. 
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Deneysel olarak Fe elementi 1184 - 1680 K sıcaklık aralığında fcc faza sahip olan γ-Fe olarak bilinmektedir 

[2]. Yaptığımız çalışmada fcc faza geçiş sıcaklığının deneysel değerlerle uyum içinde olduğu ve belirlenen değerin 

deneysel değerden yaklaşık %1,3 değerinde saptığı görülmüştür. fcc faza sahip γ-Fe kararlı yapısını yaklaşık 1750 

K sıcaklık değerine kadar korumaktadır. 1750 K sıcaklık değerine ulaşıldığında enerjide yeniden bir artış 

belirlenmiştir. Bu sıcaklık değerinde yapı bir kez daha katı–katı faz dönüşümüne uğrayarak fcc birim hücreli γ-Fe 

den bcc birim hücreli δ-Fe’e bir dönüşüm meydana gelmiştir. bcc birim hücreli δ-Fe kararlı yapısını 1850 K 

sıcaklığına kadar korumaktadır. Deneysel olarak δ-Fe 1680 - 1809 K sıcaklık aralığında oluşmaktadır [2]. Elde 

edilen MD sonuçların deneysel dönüşüm sıcaklıklarıyla uyum içerisinde olduğu görülmektedir. Sıcaklık 1850 

K’ne ulaştığında enerjide bir süreksizlik meydana gelmektedir. Kohesif enerjide meydana gelen bu süreksizlik 

yapının katı fazdan sıvı faza geçişinin bir göstergesidir [36]. Model Fe sistemi için erime sıcaklığı 1875 ± 25 K 

olarak belirlenmiştir. Deneysel olarak Fe elementini erime sıcaklığı 1809 K’dir [6]. Belirlenen erime sıcaklığı 
yaklaşık %3,6 lık bir sapma miktarı ile deneysel değerlerle uyum içerisindedir. 

Şekil 3’de gösterildiği gibi farklı sıcaklıklarda elde edilen RDF eğrileri verilmiştir. 300 K sıcaklığında 2000. 

MD adımında elde edilen RDF eğrisi Şekil 3(a)’da gösterildiği gibidir. Buradan model sistemin benzetim 

çalışmasının başlangıcında fcc yapıya sahip olduğu söylenebilir. Model sistemin bu sıcaklık değerinde yarı kararlı 

bir faza sahip olduğu ve bcc birim hücreli kararlı α- Fe fazına dönüştüğü 8000. MD adımında elde edilen RDF 

eğrisinden Şekil 3(b)’de gösterildiği gibi açıkça görülmektedir. RDF eğrisindeki ikinci pik örgü parametresine 

karşılık gelmektedir ve 2,84 Å olarak belirlenmiştir. Literatürde α-Fe’in 300 K sıcaklığındaki örgü parametresi 

2,856 Å verilmektedir [6]. MD hesaplamalarından elde edilen örgü parametresinin deneysel değerlerle uyum 

içerisinde olduğu görülmektedir.  Şekil 3(c)’de 1600 K sıcaklık değerinde elde edilen RDF eğrisi verilmiştir. 1200 

K - 1750 K sıcaklık aralığında Fe model sistemi fcc birim hücreli γ-fazında bulunmaktadır. RDF eğrisi 

incelendiğinde oklarla gösterilen noktalarda pik oluşumları görülmektedir. Oluşan piklerin baskın bir şekilde 

görülmemesine rağmen bu piklerin varlığı yapının fcc birim hücreli bir faza sahip olduğunun bir göstergesidir. 
1750 K - 1850 K sıcaklık aralığında model sistem bcc birim hücreli δ-Fe fazına dönüşmesine rağmen bu dönüşüm 

RDF eğrilerinde açıkça görülmediği için bu faz ile ilgili RDF eğrisi verilmemiştir. Şekil 3(d)’de gösterildiği gibi 

2000 K’de elde edilen RDF eğrisi çizilmiştir. Bu eğriden model sistemin sıvı fazda olduğu görülmektedir.   

 

 
 

Şekil 3. (a) 300 K, (b) 300 K, (c) 1600 K ve (d) 2000 K sıcaklık değerlerinde elde edilen RDF eğrileri. 
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Şekil 4’te gösterildiği gibi Ackland-Jones analiz yönteminden elde edilen ve sıcaklık değişimine bağlı olarak 

4000 atomlu Fe sisteminde oluşan farklı birim hücreli yapıların yüzde değerleri verilmiştir. Analiz yönteminden 

bcc, fcc, hcp, ikosahedral ve bu yapıların haricindeki diğer yapıların yüzdeleri belirlenmiştir. Şekil 4 (a)’da 

gösterildiği gibi sıcaklık değişimine karşılık yapı içerisindeki bcc ve fcc birim hücrelerin yüzde miktarları 

verilmiştir. 300 K’den başlayarak sıcaklık arttırıldığında bcc yapıların azaldığı buna karşılık fcc birim hücreli 

yapıların arttığı açıkça görülmektedir. Yapı içerisinde fcc ve bcc yapıların birbirine eşit olduğu 1200 K sıcaklık 

değerinden sonra fcc miktarının arttığı bcc miktarının azaldığı belirlenmiştir. Bu sıcaklık değerinde model 

sistemde bccfcc katı-katı faz dönüşümünün meydana geldiği söylenebilir. 1750 K sıcaklık değerine kadar fcc 

birim hücrelerin sayısının fazlalığı yapının daha düşük enerjili bu fazda kararlı kaldığını göstermektedir. Model 

sistem içerisinde fcc ve bcc fazlarının yüzdelerinin eşit olduğu bir diğer nokta 1750 K sıcaklık değeridir. Bu 

sıcaklık değerinden sonra sistem erime noktasına ulaşana kadar kısa sürelide olsa bcc birim hücreli yapıların baskın 

olduğu δ-Fe’ e dönüşmektedir. 1875 K sıcaklık değerinde model sistemin sıvı faza dönüştüğü fcc ve bcc yüzde 

miktarlarındaki ani düşüşlerden açıkça görülmektedir. Bu sıcaklık değerinden sonra yapı içerisinde fcc yüzde 
miktarı oldukça azalmıştır. Buna karşılık bcc yüzde miktarında da bir azalma meydana gelmekle birlikte yine bir 

miktar bcc birim hücreli yapının bulunduğu görülmektedir. Sıcaklık değerinin artmasıyla birlikte bcc birim hücreli 

yapılar da giderek azalmaktadır. Sıcaklık değerinin yükseltilmesinin veya uzun süre yüksek sıcaklıkta bekletmenin 

bu yapıların sayısını daha da düşüreceği söylenebilir.  

 

 
               

 
 

Şekil 4. Sıcaklık artışıyla Fe model sisteminde bulunan (a) fcc, bcc, (b) hcp, ikosahedral ve diğer birim hücre yapıların 
yüzdelerinin sıcaklıkla değişimi. 
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Şekil 4(b)’de gösterildiği gibi hcp, ikosahedral ve diğer yapılara ait yüzde değişimleri verilmiştir. Şekil 

4(b)’de gösterilen model sistemde meydana gelen dönüşüm sıcaklıklarında bu yapılarda da küçük de olsa meydana 

gelen değişimler görülmektedir. Sıcaklığın arttırılmasıyla birlikte diğer yapılar adı altındaki tamamen düzensiz 

dizilimdeki atomlardan oluşan sistemlerin sayısının giderek arttığı açıkça görülmektedir.  

 

4. Sonuçlar 
 

Yapılan bu çalışmada 4000 atomdan meydana gelen Fe model sistemi Gömülmüş Atom Metodu potansiyel 

fonksiyonu kullanılarak modellendi. Model sisteme uygulanan ısıtma işlemi esnasında farklı sıcaklıklarda 

meydana gelen katı-katı faz dönüşümleri gözlemlenmeye çalışıldı. Isıtma işlemi boyunca Fe elementinde αγδ 

faz geçişlerinin meydana geldiği gözlemlendi ve benzetim çalışmalarından belirlenen dönüşüm sıcaklıkların 

deneysel değerlerle uyum içerisinde olduğu tespit edildi. Ayrıca etkileşmelerin belirlenmesi için kullanılan 

potansiyel enerji fonksiyonun da Fe model sistemindeki katı-katı faz geçişlerini modellemede oldukça başarılı 
olduğu ve birçok çalışmada model sistemin yapısal ve termodinamik özelliklerinin incelenmesinde 

kullanılabileceği söylenebilir.  
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