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Bu ¢alismada molekiiler dinamik benzetim yontemi ile 4000 atomdan olusan sivi Fe model sistemi 0 GPa, 5 GPa,7
GPa basing degerleri altinda 1x10%? K/s ve 1x10* K/s sogutma hizlar ile sogutularak kristal ve camsi gegis
sicakliklarinin yapr igerisinde olusturduklari farkli birim hiicreli atomik kiimelenmeler belirlenmeye galisildi.
Atomlar arasi etkilesmelerin hesaplanmasinda ¢ok cisim etkilesmelerini temel alan Gomiilmiis Atom Metodu
kullanildi. Basing artiginin, sivi fazdan sogutulan Fe deki kristal ve amorf yapilarin olusumuna ve bu yapilara gegis
sicakliklari tizerinde etkili oldugu goriildii. Kristal ve amorf faza gecis (Tg) sicakliklarmin belirlenmesi igin birim
atom bagina baglanma enerjisi ve Wendt-Abraham parametresinden yararlanildi. Ayrica sivi fazdan katilagma
esnasinda Fe model sistemde olusan farkli birim hiicre yapilarinin yiizdesi Ackland-Jones analiz yontemi
kullanilarak belirlendi.

Anahtar Kelimeler- Kristal ve Camst Gecis Sicakligi, Molekiiler Dinamik Benzetimi, Gémiilmiis Atom
Metodu, Hizli Sogutma

ABSTRACT

In this study, the liquid Fe model system, which consists of 4000 atoms with molecular dynamic simulation
method, is cooled under 0 GPa, 5 GPa, 7 GPa pressure values with 1x10'?2 K / s and 1x10®® K / s cooling rates, and
the different unit cell atomic atomic structure formed by crystal and glass transition temperatures in the structure.
clusters were tried to be determined. The Embedded Atom Method, which is based on many body interactions,
was used in the calculation of interactions between atoms. It was seen that the pressure increase had an effect on
the formation of crystal and amorphous structures in Fe cooled from the liquid phase and the transition
temperatures to these structures. Binding energy per unit atom and the Wendt-Abraham parameter were used to
determine the crystal and amorphous phase transition (Tg) temperatures. In addition, the percentage of different
unit cell structures formed in the Fe model system during solidification from the liquid phase was determined using
the Ackland-Jones analysis method.
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I. GIRIS

Sicaklik ve basing maddelerin fazlari, termodinamik ve fiziksel 6zellikleri iizerinde etkili 6nemli iki
faktordiir. Bir malzemenin siv1 fazdan farkli hizlarda sogutulmasi onun farkli yapilarda olmasinda énemli bir rol
oynar. Metal erime sicakligindan diisiik sicaklik bolgesine sogutuldugunda, sogutma hizina bagl olarak ya kristal
ya da amorf yapida olabilir [1-4]. Eger siv1 fazdan sogutma hizi kritik sogutma hizindan yeteri kadar biiyiik (108-
10%2 K/s) ise kristal fazin homojen ¢ekirdeklenmesi 6nlenebilir ve yar1 kararli amorf yap1 olusur [5, 6]. 1960 yilinda
Duwez ve arkadaglari sivi Au75Si25 alagimini hizlica sogutarak ilk camsi metali iirettiler [7]. Asinma, yiiksek
korozyon dayanimlari, sertlik ve Gistiin manyetiklik gibi 6zelliklerinden dolay1 metalik camsilar ilgi cekmektedirler
[8, 9]. Deneysel olarak metalik camsilarin iiretimi igin damlacik sogutma ve piston 6rs yontemi [10], tifleme
yontemi [11], levitasyon ergitme ve dokiim [12], 6glitme [13], mekanik alagimlama [14], laser ve elektron ile
bombardiman [15] gibi yontemler kullanilmaktadir. Bununla birlikte deneysel ¢alismalarda camsi doniigiimiin
dogasinin belirlenmesi oldukg¢a zor bir istir.

Fe’in krsitolografik yapisi sicakliga bagli olarak farkli yapilar gostermektedir. Fe i¢in sogutma esnasinda
meydana gelen fcc yapidan bece yapiya kati-kati faz doniisiimii (martensitik faz doniistimii) oldukca dnemlidir [16].
Malzemelerin makroskobik ve mikroskobik 6zellikleri iizerinde faz gegislerinin dnemli bir etkisi vardir. Fe’in
belirlenen faz bolgesinde tutulmasi 1sitma veya sogutma islemleri ile saglanmakta ve istenilen 6zellikler belirli
siirlar iginde kalmaktadir [17-20]. Fe’in faz diyagramimin karmagsik bir yapiya sahip olmasi manyetik
ozelliklerinden dolayidir ve iletim elektronlarini ve dolayisiyla baglanma ozelliklerini etkilemektedir [21, 22].
Bununla birlikte benzetim yontemleri Fe elementinin modellenmesi ve faz doniisiimlerinin belirlenmesinde MD
benzetim yontemi etkili bir sekilde kullanilmaktadir [23-25]. Son yillarda Fe’in modellenmesi i¢in birgok yeni
potansiyel fonksiyonu gelistirilmistir [26-30].

Molekiiler Dinamik (MD) benzetim yontemleri atomik dlgekte sivi fazdan kristal ve amorf yapilarin
olusumunun incelenmesinde kullanilan énemli yontemlerdendir. MD benzetim yontemi N pargaciktan olusan
atomik sistemin Lagrange fonksiyonundan elde edilen hareket denklemlerinin uygun bir sayisal algoritma ile
¢oziilerek faz uzayindaki yoriingelerinin belirlenmesini amaglar [31, 32]. Modellenecek sistemden gergege en
yakin benzetim sonuglarinin elde edilmesinde ana faktdr atomlararasi etkilesmelerin belirlenmesi i¢in segilen
potansiyel enerji fonksiyonudur. Literatiirde farkli metal ve alagim sistemlerinin modellenmesi i¢in kullanilan ¢ok
sayida potansiyel enerji fonksiyonu bulunmaktadir. Daw ve Baskes [33] tarafindan gelistirilen ve ¢ok cisim
etkilesmelerini iceren GOomiilmiis Atom Metodu MD benzetimlerinde tek atomlu ve alasim sistemlerinin
modellenmesinde en ¢ok kullanilan potansiyel fonksiyonudur. Bu potansiyel fonksiyonunun Vother-Chen [34],
Finnis-Sinclair [35] ve Sutton-Chen [36] tarafindan ikili etkilesme, gdmme fonksiyonu ve yiik yogunlugunun farklt
sekilde ifade edilmesi sonucu gelistirilmis farkli yapilar1 bulunmaktadir. Ik prensip metotlar1 (first principles)
kuantum etkilesmeleri icerdiginden incelenecek sistemin ger¢ege daha yakin olarak modellenmesine imkan
saglamaktadir. Bununla birlikte bu yontem diisiik pargacik sayist ve ¢ok sayida islemci igeren sistemler
gerektirmektedir.

Bu calismada molekiiler dinamik benzetim yontemi kullanilarak 4000 atomdan olusan sivi Fe model
sistemi 0, 5 GPa ve 7 GPa basing degerleri altinda farkli sogutma hizlari ile sogutularak kristal ve cams1 gegis
sicakliklart ve bu gecisler esnasindaki yapisal degisimler incelendi. Calismalarda LAMMPS agik kaynak kodlu
molekiiler dinamik benzetim programi kullanildi. Sogutma hizinin model yapinin kristal veya amorf faza gegisinde
etkili oldugu ve uygulanan basincin doniisiim sicakliklarini degistirdigi belirlenmistir. Kristal faza gecis sicakligi
kohesif enerjideki siireksizlikten, camsi gegis sicakligt Wendt-Abraham parametresinden belirlenmistir. Sogutma
islemi sonucu meydana gelen yapisal gegislerin belirlenmesinde radyal dagilim fonksiyonu ve Ackland-Jones
analiz yontemi kullanilmistir.

Il. MATERYAL VEMETOT

N atomdan meydana gelen pargaciklar toplulugunun hareket denklemlerini elde etmek icin kullanilan
Lagrange fonksiyonu;

Lpg(r", i, b, h) = %ZiNﬂ m; (31Gs)- ZiL1 XL (|hsy ) + %MTr(hth)'PextV @)

seklinde verilmektedir. Burada s;, i parcaciginin koordinatini, h matrisi MD hiicre eksenlerini, G metrik tensori,
m;, i pargacignin kiitlesini, Pext dig basimci ve V, MD hiicre hacmini ifade etmektedir. M ise MD hiicresinin



I * BSEU Fen Bilimleri Dergisi BSEU Journal of Science
I. 8(1), 65-77, 2021 https://doi.org/10.35193/bseufbd.834839

BILECIK SEYH EDEBALI
UNIVERSITESI

e-1SSN: 2458-7575 (https://dergipark.org.tr/tr/pub/bseufbd)

kiitlesini temsil eden keyfi bir sabittir. Lagrange fonksiyonundan pargaciklar ve MD hiicre hacmi i¢in elde edilen
hareket denklemleri agagidaki sekildedir.

§L' = —miFL - G_lcsi (2)
h =M1 - 1Py,) 3
burada o=V (h")* olarak verilmekte vemikroskobik zor tensorii IT asagidaki sekilde ifade edilmektedir [37, 38].
R N N |:ij
m=v?* > mo-o ->>-Lrr )
i=1 i=1 i

Bu ¢alismada biiyiik 6lgekli atomic/molekiiler kitlesel paralel simiilator (Large-scale Atomic/Molecular
Massively Parallel Simulator-LAMMPS) ag¢ik kaynak kodlu molekiiler dinamik benzetim yontemi kullanildi
[39].Baslangi¢ konumlari olarak 4000 Fe atomu fcc 6rgii noktalarina yerlestirildi. Par¢acik sayisinin, basincin ve
sicakligin sabit tutuldugu NPT istatistiksel toplulugu kullanilarak Fe atomlarinin ilk hizlart Maxwell-Boltzman hiz
dagilimina uygun olacak sekilde rasgele belirlendi. Periyodik sinir sartlart MD hesaplama hiicresinin [100], [010]
ve [001] dogrultular1 boyunca uygulandi. Verlet Algoritmasinin hiz yapist hareket denklemlerinin sayisal ¢oziimii
icin kullanildi. Potansiyel etkilesmesinin kesilim mesafesi olan cut-off degeri 2are olarak se¢ildi. MD zaman adimi1
hesaplamalarda 1 fs olarak alindi.

A. Potansiyel Enerji Fonksiyonu

Modelleme ¢aligmalarinda atomlararasi etkilesmeleri veren potansiyel enerji fonksiyonlar1 malzemelerin
ozelliklerini gergege en yakin olarak belirlemede olduk¢a dnemlidir. Gomiilmiis Atom Metodunda (GAM) N atom
igeren bir hesaplama hiicresinde sistemin toplam enerji ifadesi [40, 41];

Er =23V, 0(ip) + XY F(@) (5)
@i=))

seklinde verilmektedir. ikili etkilesme fonksiyonu atomlar arasi itici etkilesmeleri ve gdmme enerjisi fonksiyonu
da cekici etkilesmeleri ifade etmektedir. Farkli sistemleri modellemek i¢cin GAM’in farkli tiirleri literatiirde
bulunmaktadir [40, 41]. Birg¢ok potansiyel fonksiyonu Fe elementin modelleyebilmek i¢in gelistirilmistir [42-44].
Bununla birlikte Fe elementinin biitiin 6zelliklerini modelleyebilecek bir potansiyel fonksiyonu yoktur. Bu
caligmada Fe elementi i¢in Ackland ve arkadaslar tarafindan gelistirilen GAM potansiyeli ve deneysel verilere
yeniden fit edilmesinden elde edilen parametreleri kullanildi [44].

Maddelerin fazlarini belirlemek igin bir¢ok analiz yontemi bulunmaktadir [45-47]. En ¢ok kullanilan
analiz tekniklerinden biri Radyal Dagilim Fonksiyonu (RDF) dur. Segilen bir i atomundan bir r uzakliginda Ar
kiire kabugunda bulunan atomlarin sayisi n(r) olmak tizere g(r) radyal dagilim fonksiyonu;

Voiin
9() = D) (6)

N2 amr2Ar

seklinde verilir [48].

fcc, hep, bee gibi siki paket yapilarin MD hiicresi igerisinde tespit edilmesi benzetim ¢aligmalarinda
onemli problemlerden biridir. Kat1 fazdaki yapilarin belirlenmesi i¢in bir¢ok sayisal analiz metodu gelistirilmistir.
Bu yontemlerin amact her bir pargaciga bir yapisal tiir atamaktir. Ayrica bu yontemler yerel bir yapiy:
ideallestirilmis bir yapiyla eslestirerek ne kadar yakin olduklarini belirlemeye caligir. Merkez simetri parametre
analizi (centrosymmetry paramatre analysis), bag-yonelim analizi (bond-order analysis), genel yakin komsu
analizi (common neighbohr analysis), bag ac1 analizi (bond-angle analysis), Voronoi analizi, Honeycutt-Andersen
metodu gibi MD benzetim ¢alismalarinda kullanilan yap1 karakterizasyon yontemleri vardir. Ackland-Jones (A-J)
analiz yontemi de bunlardan birisidir. Bu yontem her bir atomu g¢evreleyen yerel komsulugun agisal dagilimina
odaklanir. Bu ¢aligmada MD hiicresi igerinde var olan bu birim hiicrelerin yap1 icerisinde dagilim yiizdeleri
Ackland-Jones analiz yontemi [47] kullanilarak belirlenmeye ¢aligildi.
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I1l. BULGULAR VE TARTISMA

Bu ¢alismada Fe model sisteminin siv1 fazdan 0, 5 GPa ve 7 GPa basing degerleri altinda, 1x10%3 K/s ve
1x10'? K/s sogutma hizlar1 ile sogutulmasi sonucu meydana gelen kristal ve camsi faz gegisleri incelendi. Fe
atomlarinin baglangi¢ konumlari olarak fec drgii noktalari segildi. 4000 atomdan meydana gelen model MD hiicresi
300 K sicaklik degerinde 1x10° integrasyon adimi dengeletildi. Ilk 10000 adim icin sicaklik, kohesif enerji ve
hacim degisimi Sekil 1 de goriilmektedir. ik 1000 MD adiminda verilen niceliklerde bir artis meydana
gelmektedir. 2800. adima kadar niceliklerde herhangi bir degisim gézlenmemekte ve model sistem baslangi¢
yapisi olan fcc yapida kararli kalmaktadir. Model sistemin fcc yapida oldugu Sekil 2 de 1000, 2000 ve 2800.
integrasyon adimlarinda elde edilen RDF egrilerinden agikca goriilmektedir. 2800. integrasyon adiminda verilen
niceliklerde yeniden bir degisim goriilmekte, sicaklik degerinde bir artig buna karsilik, kohesif enerji (E¢) ve hacim
degerlerinde bir azalma meydana gelmektedir. Bu degisim sonucunda sabit sicaklikta fcc yapidaki model sistemin
daha kararli olan diisiik enerjili bcc faza doniistigli Sekil 2 de 3000. adinda elde edilen radyal dagil
fonksiyonundan da goriilmektedir. Nicelikler 4400. MD integrasyon adiminda tekrar dengeye ulasmakta ve
boylece kararli bee denge fazi elde edilmis olmaktadir. Sekil 2 de 10000. adimda elde edilen RDF egrisinden de
bu durum agik¢a goriilmektedir. Deneysel olarak 300 K sicaklikta Fe in bee birim hiicreli a fazinda oldugu
bilinmektedir [49]. fcc 6rgii noktalarina yerlestirilen Fe atomlarindan olugan model MD hiicresinin ayn1 sicaklik
degerinde iterasyonun baslangicindan kisa bir siire sonra bcc birim hiicreli yapiya doniismesi atomlararasi
etkilesmeleri belirlemede kullanilan potansiyel enerji fonksiyonunun Fe sistemini gergege yakin bir sekilde
modelleyebilecegini gostermektedir.

Erime sicakligini belirlemek amaciyla model Fe sisteminin sicaklik degeri 300 K den 2200 K e 100 K
araliklarla arttirildi. Her sicaklik degerinde 5x10* integresyon adimi beklenilerek sistemin dengeye ulasmasi
saglandi. Erime sicakliginin daha hassas belirlenmesi amaci ile 1700 K den sonra sicaklik artig1 50 K araliklarla
gerceklestirildi. Sicakliga karst kohesif enerjinin (Ec) degisimi Sekil 3 de verilmistir. Model sistemin sicakligi
1850 K e ulastiginda enerjide bir siireksizlik meydana geldigi agik¢a goriilmektedir. Kohesif enerjide meydana
gelen bu siireksizlik yapinin siv1 faza gegisinin bir gostergesidir [50]. Benzetim ¢alismamizdan sistemin erime
sicakligr 1875425 K olarak tespit edilmistir. Fe elementinin erime sicakligi deneysel olarak 1809 K degerindedir
[19]. Buradan elde ettigimiz erime sicaklik degerinin deneysel degerlerle uyum igerisinde oldugunu sdyleyebiliriz.
Bununla birlikte erime sicakligindan 6nce kohesif enerjide iki farkli sicaklik degerinde kiigiikte olsa degisimler
gozlenmektedir. Enerjideki bu artig yapisal bir faz doniisiimiine isaret etmektedir. 1200 K de model sistemde
bcec—fee ve 1750 K de ise fcc—bece kati-katt faz doniisiimiiniin meydana geldigi soylenebilir [51].

Model Fe sistemi 0, 5 ve 7 GPa basing degerleri altinda 2200 K den 300 K e 1x10* K/s sogutma hiz1 ile
sogutuldu. Sogutma islemi esnasinda meydana gelen yapisal degisimleri belirlemek igin Sekil 4(a-c) de verilen
RDF egrilerinden yararlanildi. 2200 K sicaklik degerinde biitiin basing degerleri igin sistemin sivi fazda oldugu
RDF egrilerinden agik¢a goriilmektedir. Sogutma islemi esnasinda 1400 K sicaklik degerine ulasildiginda, iig
basing degeri iginde model sistemin hala sivi fazda oldugu gériilmektedir. Bununla birlikte bu durum asirt
sogutulmus bir s1v1 olarak ifade edilmektedir. Sicaklik 0 GPa basing igin 1000 K, 5 GPa i¢in 1100 K ve 7 GPa igin
1300 K degerine indiginde RDF egrilerinin ikinci pikinde bir ¢cokme Sekil 3(a-C) de agikca goriilmektedir. Ikinci
pikteki bu ¢okme RDF egrisinde amorf yapinin genel bir 6zelligi olarak bilinmektedir [52]. Sogutma islemi
tamamlanip sicaklik 300 K degerine ulastiginda model sistemin her ii¢ basing degeri iginde amorf yapida oldugu
belirlenmistir. Sicakligin azalmasiyla birlikte RDF egrilerindeki pik siddetleri artmaktadir. Bu artigin sebebinin,
sicakligin azalmasiyla katilagma esnasinda en yakin komsu koordinasyonun artmasi oldugu sdylenebilir.

Wendt-Abraham parametresinin sicakliga bagliligi camsi doniisiimiin bir gostergesidir. MD benzetim
caligmalarinda camsi gegis sicakligim belirlemek i¢in gmin/Jmax Olan Wendt-Abraham parametresi kullanildi.
Burada gmax RDF egrisindeki ilk maksimum degeri, gmin ise ilk minimum degeri gostermektedir. Sekil 5 te 0 GPa
basing degeri altinda model sistem i¢in sicaklia karst gmin/Omax degisimi verilmistir. Camst yapinin olusumu
sekildeki egrinin egiminde bir degisime sebep olur. Sekil 5 ten goriildiigi gibi farkli egimli iki dogrusal ¢izgi vardir
ve Ty sicakligl bu iki dogrusal ¢izginin kesistigi nokta olarak belirlenmistir. Model sistem i¢in 0 GPa basing altinda
bu sicaklik degeri 1050 K olarak bulunmustur. Bununla birlikte Sekil 6 da 0, 5 GPa ve 7 GPa basing degerleri
altinda sicakliga karsi gmin/Omax degisimi birlikte verilmis ve ayn1 yontemle Ty sicakligi 5 GPa basing degeri igin
1100 K ve 7 GPa igin 1350 K olarak belirlenmistir. Basincin artmasi, model sistemdeki sivi atomlarin birbirlerini
sikistirmasina ve ¢ok daha yiiksek bir yogunluga ve daha az miktarda serbest hacme sahip olmasina neden
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olmustur. Bundan dolayi, basingtaki artig nedeniyle parcaciklarin hareketleri azalmis ve Tg nin degeri artirmigtir
[53].

Calismada farkli sogutma hizlar1 sonucu elde edilen MD hiicresindeki farkli yapilari gelisimi bag acist
dagilim fonksiyonlarini kullanan Ackland-Jones (A-J) metodu ile yapildi. Analizler ve gorsellestirme i¢in OVITO
yazilim programindan yararlanildi [54]. Ackland- Jones metodu model sistem igerisindeki kusursuz yapidaki birim
hiicrelerin belirlenmesinin yanisira, termal dalgalanmalardan ve elastik gerilmelerden kaynaklanan kiigiik
bozulmalara sahip birim hiicrelerinde analizde kullanilir. Bu yontemde bir algoritma ile her atomun ait oldugu
bolgesel yapilara karar verilir. Her yap1 belirli bir agisal dagilim fonksiyonuna sahip oldugundan bu metot yiiksek
sicakliklarda bile fcc ve hep yapilari arasindaki farki belirlememizi saglar [45-47]. Bu yontemde farkl: birim hiicre
yapilar1 farkli renklerle gosterilmektedir. 1x10'° K/s sogutma hizi icin 0 GPa basing degerinde 2200 den 300 K e
kadar her 100 K sicaklik degerinde A-J metodu ile yapi igerindeki fcc, bee, hep ikosahedral ve bunlarin digindaki
diger yapilarin yiizde degerleri Sekil 7 de verilmistir. A-J metodu her atomu ¢evreleyen bolgesel atomlarin agisal
dagilimma odaklanarak bu yapilar bilinen fcc, hep, bee ve ikosahedral yapilarla karsilastirir. Segilen atom igin
belirlenen yapilar bu yapilarla uyum saglamiyorsa diger segenegi isaretlenir. Sivi fazdaki model yap1 igin diger
segeneginin en yiiksek degerde olacagini tahmin etmek ¢ok zor degildir ve Sekil 7 de tiim siv1 fazi1 igerisinde %
67.5 lik bir orana sahip oldugu agik¢a goriilmektedir. fcc ve ikosahedral yapilar tiim sistem icerisinde sirastyla %
0.9 ve % 0.8 degerlerle neredeyse sifira yakinken bce ve hep yapilarin yiizdeleri sirasiyla %13.8 ve % 16.9 dur.
Sicakligin diigmesiyle tanimli olmayan yapilar (diger) azalirken tanimli diger yapilarin (fcc, bee, hep ve
ikosahedral) sistem icerisindeki yiizdesi giderek artmaya baglamistir. Bu basing degerinde 1050 K olan camsi gegis
sicakliginda yiizdelerdeki degisim durumlart Sekil 7 de agikga goriilmektedir. 300 K sicaklik degerine
ulagildiginda en yiiksek artis bee de olmak lizere diger tanimli yapilarin model sistem igerisindeki yiizdeleri
artarken tanimsiz olan yapilarin yiiksek sicaklik degerlerindeki oranina gére oldukea diisiik bir degere sahip oldugu
belirlenmistir. Bununla birlikte biitiin basing degerleri i¢in tanimli olan yapilarin sistem igerisindeki yiizdelerinin
sicaklikla degisimleri Sekil 8 de verilmistir. Basincin artmasi model sistem igerisinde 300 K sicaklik degerinde
ikosahedral yapilarin azalmasina sebep olurken bce ve fee yapilarin yiizdesinde bir atis goriilmektedir. Artan
basing 300 K sicaklik degerinde hcp yapida fazla bir degisime sebep olmamustir.

Benzetim yonteminden elde edilen amorf faz yapilarinin A-J yontemi ile analiz edilmesinden her bir
atomun etrafindaki bolgesel atomik yerlesimlerin agirlikli olarak kristal benzeri (quasi-krsital) yapilarda oldugu
sOylenebilir. Camsi gecisin kristal benzeri atomlarin uzun mesafelerde bir araya gelmesinden olustugu
distintilmektedir. Diizensiz sistemlere uygulanan A-J analiz yontemine gore, yani sivi fazdan amorf faza gegiste,
her bir atomun etrafindaki bolgesel atomik yigilmalarin kristal benzeri bir yapiya doniistigii ve bu bolgesel
yapilarin amorf fazda birbirine bagh hale geldigi sdylenebilir. Bu durum amorf yapinin bir 6zelligi olarak
distintilebilir. Amorf faza gegis bolgesinde sicakligin azalmasiyla atomik kiime boyutunun daha kii¢iik kiimelerin
birlesmesiyle biiytidiigii ve bu durumun amorf faza gegiste dnemli bir akiskanlik artisinin baslangicinin kaynagi
oldugu soylenebilir [55].

Sekil 9(a-c) de model Fe sisteminin 1x10%*2 K/s sogutma hiz1 ile 0, 5 ve 7 GPa basing degerleri altinda
sogutulmasi esnasinda elde edilen RDF egrileri verilmistir. Biitiin basing degerleri igin 2200 K sicaklik degerinde
sistemin siv1 fazda oldugu RDF egrilerinden agik¢a goriilmektedir. 1400 K sicaklik degerinde belirlenen RDF
egrileri incelendiginde ii¢ basing degeri icinde model sistemin asirt sogutulmus bir sivi durumunda oldugu
sOylenebilir. Sicaklik 0 GPa basing i¢in 1000 K, 5 GPa i¢in 1200 K ve 7 GPa basing degeri i¢in 1300 K degerine
indiginde RDF egrilerinin ikinci pikinde bir ¢okme Sekil 9(a-c) de acik¢a goriilmektedir. Sicakligin azalmasiyla
piklerin daha belirginlestigi ve sogutma islemi tamamlanip sicaklik 300 K degerine ulagtiginda model sistemin her
ii¢ basing degeri i¢inde bee kristal yapida oldugu belirlenmistir. Sicakligin azalmasiyla birlikte RDF egrilerindeki
pik siddetlerindeki artis agik¢a goriilmektedir.

Sekil 10 da sivi fazdan 1x10*2 K/s sogutma hizi ile sogutulan model sistem igin farkli basing degerlerinde
sicakliga karsi kohesif enerjideki degisim verilmistir. Her ii¢ basing degeri i¢inde belirli sicakliklarda kohesif
enerjinin siireksizlik gosterdigi sicaklik bolgeleri goriilmektedir. 0 GPa i¢in 950 K, 5 GPa i¢in 1050 K ve 7 GPa
icin 1150 K degerlerinde goriilen bu siireksizlik yapinin sivi fazdan kristal faza doniisiim sicakliginda (T¢)
meydana gelmektedir. Artan basincin kristal faza gegis sicakligini da arttirdig1 agik bir sekilde goriilmektedir.

Model Fe sisteminin sivi fazdan 1x10%2 K/s sogutma hizi ile sogutulmasi sonucu MD hiicresindeki farkl
kristal yapilarin gelisimini karakterize etmek i¢in kullanilan A-J metodundan 0 GPa basing degeri igin yapi
icerisinde belirlenen fcc, bee, hep ikosahedral ve bunlarin disindaki diger yapilarin yiizde degerleri Sekil 11 de
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goriilmektedir. Sicakligin diismesiyle tanimli olmayan yapilar (diger) azalirken tanimli1 yapilarin (fec, bee, hep ve
ikosahedral) sistem igerisindeki yilizdesi giderek artmaya baslamistir. 1000 K kristal faz gegis sicakliginda biitiin
yapilarin yilizdelerinde meydana gelen ani degisiklik Sekil 11 de agik¢a goriilmektedir. 300 K sicaklik degerine
ulasildiginda model sistemin % 86.2 lik bir oranda bec birim hiicreli yapilardan olugtugu belirlenmistir.

Bununla birlikte bu sogutma hizinda biitiin basing degerleri i¢in tanimli olan yapilarin sistem i¢erindeki
yiizdelerinin sicaklikla degisimleri Sekil 12 de verilmigtir. Biitiin basing degerlerinde kristal faza dosiim
sicakliklarinda tanimli yapilarin yiizdelerindeki ani degisimler sekilden agik¢a goriilmektedir. Biitiin basing
degerleri i¢in 300 K de model sistem igerisinde bce yapilar biiyiik bir orana sahipken diger tanimli yapilarin
yiizdesi oldukga diigiik bir degerde goriillmektedir.

Sekil 13(a-b) de 0 GPa basing altinda 300 K sicakliginda 1x10® K/s ve 1x10'? K/s sogutma hizlar1 igin
OVITO programindan elde edilen atomik konumlar verilmistir. Yesil fcc, kirmizi hep, mavi bee ve sart renkl
ikosahedral yapidaki atomlar1 temsil ederken beyaz renkli atomlar tanimsiz yapilari temsil etmektedir. 1x10%? K/s
sogutma hizi i¢in yapinin ¢ogunlugunun bee birim hiicrelerden meydana geldigi acik¢a goriilmektedir.
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Sekil 1. Sicakligin birim atom basina baglanma enerjisinin ve birim atom bagina hacmin MD adimu ile degisimi
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Sekil 2. 300 K sicaklik degerinde ve farkli MD adimlarinda elde edilmis RDF egrileri
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Sekil 4. 1x10% K/s sogutma hizi ve 0 GPa, 5 GPa, 7 GPa basing degerleri icin farkli sicakliklarda elde edilmis RDF egrileri
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Sekil 6. Ug farkli basing degeri igin sicakliga karst gmin/Omax degerinin degisimi
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Sekil 7. 0 GPa basing degeri i¢in model sistemdeki farkli birim hiicreli yapilarinin sicaklia karsi degisim yiizdeleri
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Sekil 8. Farkli basing degerleri icin model sistemdeki tanimli farkli birim hiicreli yapilarinin sicakliga kars1 degisim yiizdeleri
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Sekil 9. 1x10%? K/s sogutma hiz1 ve 0 GPa, 5 GPa, 7 GPa basing degerleri icin farkli sicakliklarda elde edilmis RDF egrileri
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Sekil 11. 0 GPa basing degeri i¢in model sistemdeki farkli birim hiicreli yapilarmin sicakliga karsi degisim yiizdeleri
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Sekil 12. 1x10%? K/s sogutma hiz1 ve farkli basing degerlerinde model sistemdeki tanimh farkl birim hiicreli yapilarmin sicakliga kars1 degisim
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I1l. SONUCLAR

Bu ¢aligmada atomlar arasi etkilesmelerin Gomiilmiis atom metodu ile belirlendigi stvi Fe model sistemi
tic farkli basing degeri altinda, 1x10% K/s ve 1x10'? K/s sogutma hizlar ile sogutularak molekiilek dinamik
yontemiyle incelendi. 1x10% K/s sogutma hiz1 i¢in biitiin basing degerlerinde yapinin amorf fazda oldugu ve camsi
gecis sicakliklarinin artan basingla arttig1 belirlendi. A-J yontemi ile yapilan analizlerde her bir atomun etrafindaki
bolgesel atomik yerlesimlerin agirlikli olarak kristal benzeri (quasi-krsital) yapilarda oldugu ve camsi gegisin
kristal benzeri atomlarin uzun mesafelerde bir araya gelmesinden olustugu ifade edildi. 1x10? K/s sogutma hizi
i¢in ii¢ basing degeri i¢inde sogutma isleminin sonunda yapinin kristal fazda oldugu ve artan basincin kristal yapiya
gecis sicakligini da arttirdigt belirlendi.

KAYNAKLAR

[1] Zhang, Y. & Jiang, S. (2018). Atomistic mechanisms for temperature-induced crystallization of amorphous
copper based on molecular dynamics simulation. Computational Materials Science, 151, 25-33.

[2] Giang, N. H. & Van Hoang, V. (2021). Influences of cooling rate on formation of amorphous germanene.
Physica E: Low-dimensional Systems and Nanostructures Volume, 126, 114492,

[3] Ghaemi, M. & Tavakoli, R. (2020). Universal correlation between the thermodynamic potentials and some
physical quantities of metallic glasses as a function of cooling rate during molecular dynamics simulation. Journal
of Non-Crystalline Solids, 536, 119999.

[4] Samiri, A., Khmich, A., Haouas, H., Hassani, A. & Hasnhaoui, A. (2020). Structural and mechanical behaviors
of Mg-Al metallic glasses investigated by molecular dynamics simulations. Computational Materials Science,
184, 109895.

[5] Cong, H. R, Bian, X. F., Zhang, J. X. & Li, H. (2002). Structure properties of Cu - Ni alloys at the rapid
cooling rate using embedded-atom method. Materials Science and Engineering: A, 326(2), 343-347.

[6] Qi, L., Zhang, H.F., Hu, Z. Q. & Liaw, P. K. (2004). Molecular dynamic simulation studies of glass formation
and atomic-level structures in Pd—Ni alloy. Physics Letters A, 327(5-6), 506-511.

[71 Wang, W. H., Dong, C. & Shek, C. H. (2004). Bulk metallic glasses. Materials Science and Engineering: R:
Reports, 44(2-3), 45-89.

[8] Qi, L., Zhang, H. F. & Hu, Z. Q. (2004). Molecular dynamic simulation of glass formation in binary liquid
metal: Cu—Ag using EAM. Intermetallics, 12(10-11), 1191-1195.

[9] Ozgen, S. & Duruk, E. (2004). Molecular dynamics simulation of solidification kinetics of aluminium using
Sutton—Chen version of EAM. Materials Letters, 58(6), 1071-1075.

[10] Schroers, J., Pham, Q., Peker, A., Paton, N. & Curtis, R. V. (2007). Blow molding of bulk metallic glass.
Scripta Materialia, 57(4), 341-344.

[11] Laws, K. J., Gun, B. & Ferry, M. (2006). Effect of die-casting parameters on the production of high quality
bulk metallic glass samples. Materials Science and Engineering: A, 425(1-2), 114-120.

[12] Busch, R., Kim, Y. J. & Johnson, W. L. (1995). Thermodynamics and Kinetics of the undercooled liquid and
the glass transition of the Zr41. 2Ti13. 8Cul2. 5Nil10. 0Be22. 5 alloy. Journal of applied physics, 77(8), 4039-
4043.

[13] Luzzi, D. E. & Meshii, M. (1986). Criteria for the amorphisation of intermetallic compounds under electron
irradiation. Scripta metallurgica, 20(6), 943-948.

[14] Inoue, A. & Takeuchi, A. (2011). Recent development and application products of bulk glassy alloys. Acta
Materialia, 59(6), 2243-2267.

[15] Strutt, P. R., Nowotny, H., Tuli, M. & Kear, B. H. (1978). Laser surface melting of high speed tool steels.
Materials Science and Engineering, 36(2), 217-222.



I ' BSEU Fen Bilimleri Dergisi BSEU Journal of Science
I. 8(1), 65-77, 2021 https://doi.org/10.35193/bseufbd.834839

BILECIK SEYH EDEBALI
UNIVERSITESI

e-1SSN: 2458-7575 (https://dergipark.org.tr/tr/pub/bseufbd)

[16] Karewar, S., Sietsma, J. & Santofimia, M. J. (2018). Effect of pre-existing defects in the parent fcc phase on
atomistic mechanisms during the martensitic transformation in pure Fe: A molecular dynamics study. Acta
Materialia, 142, 71-81.

[17] Singh, S. B. (2012). Mechanisms of bainite transformation in steels. In Phase Transformations in Steels. 385-
416.

[18] Porter, D. & Easterling, K. (1992). Precipitation in Age Hardening Alloys. Phase Transformations in Metals
and Alloys, 2nd ed., Chapman and Hall, London, UK.

[19] Pepperhoff, W. & Acet, M. (2001). The magnetism of iron. In Constitution and Magnetism of Iron and its
Alloys, 15-55. Springer, Berlin, Heidelberg.

[20] Pereloma, E. & Edmonds, D. V. (Eds.). (2012). Phase transformations in steels: Diffusionless
transformations, high strength steels, modelling and advanced analytical techniques. Elsevier.

[21] Haasen, P. (2013). Physikalische metallkunde. Springer-Verlag.

[22] Entel, P., Meyer, R., Kadau, K., Herper, H. C. & Hoffmann, E. (1998). Martensitic transformations: first-
principles calculations combined with molecular-dynamics simulations. The European Physical Journal B-
Condensed Matter and Complex Systems, 5(3), 379-388.

[23] Porter, D. & Easterling, K. (1992). Precipitation in Age Hardening Alloys. Phase Transformations in Metals
and Alloys, 2nd ed.; Chapman and Hall: London, UK..

[24] Pepperhoff, W. & Acet, M. (2001). The magnetism of iron. In Constitution and Magnetism of Iron and its
Alloys. 15-55. Springer, Berlin, Heidelberg.

[25] Pereloma, E. & Edmonds, D. V. (Eds.). (2012). Phase transformations in steels: Diffusionless
transformations, high strength steels, modelling and advanced analytical techniques. Elsevier.

[26] Lee, B. J., Shim, J. H. & Baskes, M. I. (2003). Semiempirical atomic potentials for the fcc metals Cu, Ag,
Au, Ni, Pd, Pt, Al, and Pb based on first and second nearest-neighbor modified embedded atom method. Physical
Review B, 68(14), 144112.

[27] Tateyama, S., Shibuta, Y., Kumagai, T. & Suzuki, T. (2011). A molecular dynamics study of bidirectional
phase transformation between bcc and fcc iron. IS1J international, 51(10), 1710-1716.

[28] Lee, T., Baskes, M. 1., Valone, S. M. & Doll, J. D. (2012). Atomistic modeling of thermodynamic equilibrium
and polymorphism of iron. Journal of Physics: Condensed Matter, 24(22), 225404.

[29] Finnis, M. W. & Sinclair, J. E. (1984). A simple empirical N-body potential for transition metals.
Philosophical Magazine A, 50(1), 45-55.

[30] Johnson, R. A. & Oh, D. J. (1989). Analytic embedded atom method model for bcc metals. Journal of
Materials Research, 4(5), 1195-1201.

[31] Pelaz, L., Marqués, L. A., Aboy, M., Lopez, P. & Barbolla, J. (2005). Atomistic modeling of dopant
implantation and annealing in Si: damage evolution, dopant diffusion and activation. Computational materials
science, 33(1-3), 92-105.

[32] Shao, Y., Clapp, P. C. & Rifkin, J. A. (1996). Molecular dynamics simulation of martensitic transformations
in NiAl. Metallurgical and Materials Transactions A, 27(6), 1477-1489.

[33] Daw, M. S. & Hatcher, R. D. (1985). Application of the embedded atom method to phonons in transition
metals. Solid state communications, 56(8), 697-699.

[34] Voter, A. F. & Chen, S. P. (1986). Accurate interatomic potentials for Ni, Al and Ni3Al. MRS Online
Proceedings Library (OPL), 82.

[35] Finnis, M. W. & Sinclair, J. E. (1984). A simple empirical N-body potential for transition metals.
Philosophical Magazine A, 50(1), 45-55.



I ' BSEU Fen Bilimleri Dergisi BSEU Journal of Science
I. 8(1), 65-77, 2021 https://doi.org/10.35193/bseufbd.834839

BILECIK SEYH EDEBALI
UNIVERSITESI

e-1SSN: 2458-7575 (https://dergipark.org.tr/tr/pub/bseufbd)

[36] Sutton, A. P. & Chen, J. (1990). Long-range finnis—sinclair potentials. Philosophical Magazine Letters,
61(3), 139-146.

[37] Parrinello, M. & Rahman, A. (1980). Crystal structure and pair potentials: A molecular-dynamics study.
Physical review letters, 45(14), 1196.

[38] Parrinello, M. & Rahman, A. (1981). Polymorphic transitions in single crystals: A new molecular dynamics
method. Journal of Applied physics, 52(12), 7182-7190.

[39] LAMMPS  Molecular  Dynamics  Simulator ~ (2020).  Molecular ~ Dynamics  Simulator.
http://lammps.sandia.gov/.LAMMPS, (10.09.2020).

[40] Voter, A. F. & Chen, S. P. (1986). Accurate interatomic potentials for Ni, Al and Ni3Al. MRS Online
Proceedings Library (OPL), 82.

[41] Finnis, M. W. & Sinclair, J. E. (1984). A simple empirical N-body potential for transition metals.
Philosophical Magazine A, 50(1), 45-55.

[42] Etesami, S. A. & Asadi, E. (2018). Molecular dynamics for near melting temperatures simulations of metals
using modified embedded-atom method. Journal of Physics and Chemistry of Solids, 112, 61-72.

[43] Chamati, H., Papanicolaou, N. I., Mishin, Y. & Papaconstantopoulos, D. A. (2006). Embedded-atom
potential for Fe and its application to self-diffusion on Fe (1 0 0). Surface Science, 600(9), 1793-1803.

[44] Mendelev, M. I., Han, S., Srolovitz, D. J., Ackland, G. J., Sun, D. Y. & Asta, M. (2003). Development of
new interatomic potentials appropriate for crystalline and liquid iron. Philosophical magazine, 83(35), 3977-3994.

[45] Ding, S., Tian, Y., Jiang, Z. & He, X. (2015). Molecular dynamics simulation of joining process of Ag-Au
nanowires and mechanical properties of the hybrid nanojoint. AIP Advances, 5(5), 057120.

[46] Erhart, P., Marian, J. & Sadigh, B. (2013). Thermodynamic and mechanical properties of copper precipitates
in a-iron from atomistic simulations. Physical Review B, 88(2), 024116.

[47] Ackland, G. J. & Jones, A. P. (2006). Applications of local crystal structure measures in experiment and
simulation. Physical Review B, 73(5), 054104.

[48] Rigby, M., Maitland, G. C., Smith, E. B. & Wakeham, W. A. (1986). The forces between molecules. (Oxford
Science Publications), Clarendon Press, 232.

[49] Engin, C. & Urbassek, H. M. (2008). Molecular-dynamics investigation of the fcc— bcc phase
transformation in Fe. Computational materials science, 41(3), 297-304.

[50] Karimi, M., Stapay, G., Kaplan, T. & Mostoller, M. (1997). Temperature dependence of the elastic constants
of Ni: reliability of EAM in predicting thermal properties. Modelling and Simulation in Materials Science and
Engineering, 5(4), 337.

[51] Weissbach, W. & Bleyer, U. Materials science and materials testing. 11. rev. ed. Werkstoffkunde und
Werkstoffpruefung. Germany, 389.

[52] Schuh, C. A., Hufnagel, T. C. & Ramamurty, U. (2007). Mechanical behavior of amorphous alloys. Acta
Materialia, 55(12), 4067-41009.

[53] Shimojo, F., Hoshino, K. & Zempo, Y. (2002). Intermediate-range order in liquid and amorphous As2S3 by
ab initio molecular-dynamics simulations. Journal of non-crystalline solids, 312, 388-391.

[54] Stukowski, A. (2009). Visualization and analysis of atomistic simulation data with OVITO-the Open
Visualization Tool. Modelling and Simulation in Materials Science and Engineering, 18(1), 015012.

[55] Abraham, F. F. (2015). The local atomic packing of a single-component glass is quasi-crystalline. arXiv
preprint arXiv:1504.05751.



