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SIMGELER VE KISALTMALAR

Bu caligmada kullanirmig bazi simgeler ve kisaltmalar, agiklamalar ile
birlikte agagida sunulmustur.

Simgeler Agiklama
7(£) Oteleme vektéri
Fa[ﬂ £. Hucrenin k. atomu Uzerine o yéninde  etki
eden kuvvet
F/ Orgudeki ¢. Atom Uzerine etki eden merkezi ve

acisal kuvvet bilegenlerinin toplami

a, &, Merkezi kuvvet sabitleri
B, Agisal kuvvet sabiti
®,,(!) Atomik kuvvet sabiti
D, Potansiyel eneriji

Mk k. atomun kutlesi

q Fonon dalga vektéri
D(3) Dinamik matris

D(d) Dinamik matris elemani
Crs Esneklik sabiti

a Orgli sabiti

\ Frekans

w Sutun matris

0] Acisal frekans

v, Agisal potansiyel enerji

fo Wigner-Seitz hiicresinin yaricap!
P Yogunluk



Kisaltmalar

CGwW
GTF

SJ
CGW+SJ

DAF

Agiklama

Clark-Gazis-Walllis Kuvvet Modeli

Genel Tenso6r Kuvvet Modeli

Sharma —Joshi Modeli

Clark-Gazis-Wallis Modeline, Jharma — Joshi
Modelinin Eklenmis Hali

Launay Agisal Kuvvet Modeli



1. GIRIS

Katilanin 6rgti dinamigi ile ilgili aragtirmalar 18. ylizyilda baslamasina ragmen
giinimizde en yogun arastirma konularindan biridir.

Katilarin 6rgii dinamigi Gzerindeki calismalar 6zellikle kuvvet sabiti modelieri
seklinde olup; bu ¢aligsmalarin itk 8rneklerini Merkezi lkili Etkilesim Potansiyeli
! Central Pair Potantial (CPP) ve Genel Tens6ér Kuvveti / General Tensor
Force (GTF) [1,2,3,4] modelleri olugturur. Daha sonraki modeller ise fiziksel
sezgi ve arasgtirmalara dayanan; Eksensel Simetrik / Axially Symmetric (AS)
[18], de Launay Agisal Kuvvet / de Launay Angular Force (DAF) [11,20] ve
Clark-Gazis — Wallis'in (CGW) [10,11,15] modelleridir. Bu modellerin tamami
kisa erigimli kuvvet modelleri olup sadece iyon-iyon etkilegmesi hesaba katilir
yani uzak erisimli elektron-iyon etkilesmesi dikkate alinmaz. Elektron-iyon
etkilesmesinin hesaplandiyi modellerden biri ise, perturbasyon metodunun
kullanildigi Sharma-Joshi (SJ) [5,6] modelidir.

Dinamik matrislerin dikkate alinarak kuvvet sabiti modelleri kargilastirdiginda,
bir modelin diger model Gzerindeki tstinliglu hakkinda yodun tartigmalar
yapiimis olup [11,20,22,23,24,25]; bunlarla ilgili galigmalar giinimizde hala
devam etmektedir.

Bu galismanin esas amaci Uglincll en yakin komsu etkilegsmelerin dikkate
alindigi CGW, GTF modeileri ile elektron-iyon etkilegmesinin hesaplandigi
Sharma Joshi (SJ) modelini, CGW modelinin dinamik matrisine ekleyerek,
bunlan bazi element ve 1. ve Il. tip bazi kibik ikili alagimlarin 6rgi dinamigine
uygulamak olmustur.

Ik alti bélumde CGW, GTF ve SJ modellerinin varsayimlan ve turetilisi 6zetle
fakat gereken ayrintilari ile verilmig ve CGW ve GTF modeli ile SJ modelinin
CGW modeline eklenmis hali, 6nce elementlere daha sonra da alagimlara
uygulanmistir. Son béliimde ise bu modellerin bagarisi yorumlanmistir.



2. CGW, GTF ve SJ MODELLERINE GENEL BAKIS

Atomik titregimlerle ilgili calismalar, katilarin termal 6zellikleriyle ilgili
calismalarin bir sonucu olarak baslamistir. Radyasyonun yayilmasi ve
sogurulmasi Ozerindeki calismalar atomik titresim calismalarina 1sik
tutmustur. Planck, radyasyon enerjisinin kuantumlu oldugunu gésterdikten
sonra, Einstein (1907) atomik osilatérlerin enerilerinin de kuantumiu oldugunu
gostermigtir. Bilindigi Uzere Einstein teorisi, atomlarin birbirinden bagimsiz ve
ayni frekansta titrestigini kabul eder. Debye ise kristaldeki atomiarin sabit bir
frekansta degil, belirli bir frekans araliginda fitrestigini kabul ederek
Einstein'den daha iyi bir yaklasimla atomik titresimleri incelemistir (1912).
Debye modeli, isi sigasinin anlagiimasina katki sagladigi gibi titresimlerin X
isinlar kinminda da kullanilmigtir [13].

Debye bu calismalari yaparken, 6érgu dinamigine bakis agisindan “agisal
kuvvet modelleri” ilk kez elmas yapiy1 aragtirmak tzere M. Born (1912)
tarafindan énerilmigtir. Orgli dinami§i Ozerindeki ilk énemli calismay! ise
Oppenheimen (1927) hem elektronlari hem de c¢ekirdekleri dikkate alarak

cekirdekler hareket ettiginde elekironlarin ¢ekirdeklerin hareketini takip
ettigini gostermistir.

Metallerdeki Cauchy uyusmaziigini agiklamak ve DAF [11,20] modelindeki
eksiklikleri gidermek amaci ile CGW (Clark-Gazis-Walis) [15] modeli
geligtirilmigti. DAF ve CGW modelleri arasindaki fark, agisal kuvvetlerin
tanimindan kaynaklanir. DAF modelinde agisal kuvvetler, hareketli iki atomu
birlestiren dogru ile, bu atomlarin denge konumlarini birlestiren dogru
arasindaki aclya baglidir. CGW modelinde ise agisal kuvvet, Giggen agilarinin
degisimine baghdir. Bu degigim ise U¢ tane denge konumundaki atomun
olusturdugu tcgenin agcilan ile, bu G¢ atomun yer degistirmesinden sonra
olusturduklari Gggenin denge konumlan duzlemi Gzerindeki izdUstmleri
kiyaslanarak elde edilir [14]. Yani, acisal kuvvet sabitlerinin sayisi CGW
modelinde tggenlerin sayisi ile, DAF modelinde ise atomlar arasi uzaklikla
dogru orantih olarak artar. Ayrica CGWde kati cisimlerin dénmesinin



inveriant oldugu, DAF modelinde ise inveriant olmadigi Gazis ve arkadaglari
(1966) tarafindan agiklanmstir.

GTF modeli [1,2] eski bir “kuvvet sabiti” modeli olup, CGW modeli ile ayni
sayida kuvvet sabitine sahip oldugu saptanmigtir [20]. CGW modelinin kuvvet
sabitleri kiip bir eksen boyunca kartezyen elemani olarak yazilirsa, CGW
modelinin GTF modeline dzdes oldugu gérilir [11]. CGW modelinin, GTF
modelinin tekrar Gretilmesi ile olugan ayrintili bir durum oldugu ve bu modelin
kullaniimasiyla higbir seyin dedismeyecedi Woods, Dutton ve arkadaslar
tarafindan éne saralmastar [11].

Bcc sistemleri igin Gglncl en yakin komsulukta GTF modeli igin, CGW
modelinin dinamik matrisinin [20] yedi kuvvet sabitine esit olan, yedi adet

kuvvet sabitine (c1,02,63,11,73,A2,A3) ihtiyac vardir [20 ]. Bunlar,

1 , 1 '
—é(a1+2a1)=61, 5(‘11—01):1'1, o2 = 62

4 [} 1 1
Gy =X, (0g +a3) =20, 5(0‘3 —ag) =15 (2.1)

(o3 +G;‘)=7"3

dir. Bu esitliklerin CGW modelinin dinamik matris ifadesinde yerine konularak
GTF modeli igin dinamik matris ifadesi ve kuvvet sabitleri elde edilir [20]. Bu
nedenle de bce yapi igin, CGW ve GTF modelleri 6zdes dinamik matrisler
verir. Bununla beraber-Moore'ye [52] gére, GTF modelinin kuvvet sabitleri
(o1, Ti, A1) bilesik niceliklerdir. Yari mikroskobik CGW kuvvet sabitlerinin yan
analizlerinden ortaya ¢ikmaktadir.

Fcc sistemleri igin Gglincli en yakin komsuluktaki GTF modeli icin, CGW
modelinin dinamik matrisinin [20], dokuz kuvvet sabitine esit olan, dokuz adet

kuvvet sabitine (a4, a2, as, B1, B2, B3, Y1, Y3, €3) ihtiyag vardir [20]. Bunlar,



, o, +0o o, —a
0‘1“"0‘:] oy, 12 L=8, 12 =Y, Gy=0a, a,=p,

' Ny
% L2, L e 202

3 3 3 3
1,0, s , 2 242
S (G 3% rgas -5 0s)=h, (2:2)
_1_((13 % 2 N1_2\/§ Nz)_
2'3 3 3% T3 %)=
— O _1a' _1aN1 _’"\'/'_?-G.NZ_S

3 3 3 3 3 6 3 3

dir. Bu esitliklerinin kullaniimasiyla bcc yapida oldugu gibi CGW modelinin
dinamik matris ifadesinden GTF modeli i¢in dinamik matris ifadesi ve kuvvet
sabitleri elde edilir [20].

GTF modelinin kuvvet sabitlerinin CGW kuvvet sabitlerinden olusan bir
nicelik oldugunu ve CGW modelinde hacim modilinin agisal kuvvet
sabitinden farkh oldugu unutulmamalidir. Bu nedenle de CGW modeli GTF
modeli ile kargilagtinidiginda, CGW modeli daha mikroskobiktir ve bundan
dolayi da kavramsal olarak daha uygundur [20].

Buraya kadar bahsettigimiz acisal kuvvet modelleri kisa erigimli kuvvet
modelleri idi. Yani hesaplamalarda sadece iyon-iyon etkilesmesi dikkate
alinmisg, daha uzak erigimli elektron-iyon etkilegmesi dikkate alinmamigtir. Bu
etkilesmenin hesaplandiyi modellerden biri Sharma-Joshi modelidir
[5,6,7,8,9]. Bu modelle hesaplanan elektron-iyon etkilesmesi, agisal kuvvet
modellerinin dinamik matrisine eklenmesiyle bu etkilesmede hesaba katiimig
olur.



3. CGW MODELI

CGW modelinin 6zu Upadhyaya (1979) [11] izleyerek asagidaki sekilde
verilebilir. Modelde o6rgideki referans atomun Uglnci en yakin komsu
atomlarla etkilesmeleri dikkate alinmaktadir.

Birbirine gore lineer olmayan ii¢ atomun, orjindeki atoma gére konumlari
sirasiyla 2, £ + L4, £ + L seklinde tanimlansin. Bu durumda agisal potansiyel

enerji,

2
1 1. -~ 1 .~ 1
V3A=Ey(£,L,,L2){L—[L, XXZL,]'"L_[Lz XXeLz} +57(5+L1:L2—L1s—L1)
1 2

1 —— P p
{ILZ AL LS [lexa,]}

+%y(£+L2,—L2,L, ~-L) (3.1)

xd-L1L, x X 14— [l L) x X ]2
L 2 o, |L] L| L.L,

seklinde tanimlanir [11]. Burada atomlar arasi uzakliklar,
X = Lg+|_1 _X€1 X|_1|_2=X[+|_2—Xe+|_1, L=2¢ -/

seklinde tanimlanmigtir. Agisal kuvvet sabitleri y(¢, Ly, L3), L1 ve Lo'nin

buyukitkleri ile aralarindaki aginin kosiniisiine bagl olarak verilir.

CGW modelinde daha &nce bahsedildigi Uzere (ggenlerin agilarindaki
degigsmeler, denge konumlan Oggenin yer degistirmig haldeki pargaciklarin
dizlemi (zerine izdigUmlerini kiyaslayarak elde edilir. Ayrica denge
dizlemine dik olan agisal yer degigtirmelerinin potansiyel enerjisi ihmal edilir.



bce yapidaki sistemler igin, érgideki £'inci atom Uzerine etki eden merkezi ve

acgisal kuvvet bilesenlerinin toplami olan FEA ,
FA=Y bt (- X,1L (3.2)
L

+B, [I:X(Xu. xD]"‘CL [VL . XeL]VL}

seklinde verilir [11]. Burada o ve & merkezi kuvvet sabitleri, p. acisal

kuvvet sabitidir. Uglincli en yakin komsu etkilesmelerinde kullanilan \A/L ise,

Vv, =>s M-2(.8)%é (3.3)

seklinde ifade edilir. Burada &, kartezyen birim vektér, S, ise L ’nin sifirdan

farkli olan ilk bilesenini ifade etmektedir.

fcc sistemlerde ise,

F =Y el (. X)L
L

+B [I: X (X, X I:) 1+&, [VL - Xal \7L (3.4)
+1n [VL Ly ) L+ (E X)) VL’L]}
seklindedir [11 ]. Yine bcce sistemlerde oldugu gibi \“/L ise,

Vo=Ys [1-2(L.&)18, (3.5)

esitligiyle ifade edilir. Burada S, en yakin komsu etkilesmeleri igin L "nin
sifirdan farkii ilk bilegenini ifade eder. Ikinci en yakin komsu etkilesmelerine

dahil edilmeyen NL, birinci en yakin komsu ve dg¢iincii en yakin komsu

etkilegsmelerinde,



. 1186.L {5 A 2| a
=) — | —ZL||=- .L)? 3.
i Z 3 [léi . I:ul] [3 4(e .L) ] € (3.6)

olur. Burada af, &, nu merkezi kuvvet sabitleri, B, ise agisal kuvvet sabitidir.

Kibik sistemler icin hareket denklemi,

MU, =-F/
Mv=-F} (3.7)
MW =-F}

seklindedir. (3.1) esitliginde verilen potansiyel enerji fonksiyonundan tiretilen
kuvvet ifadesi, bcc yapilar igin (3.3) esitligi ile , fcc yapilar iginde (3.4) esitligi
ile verilen ifadelerle kargilastirmasi sonucunda kuvvet sabitlerini degerleri
elde edilir. Kuvvet sabitlerinin esitlikleri ve dispersiyon bagintilari B6lum 6’da
verilmisgtir.



4. GTF MODELI

Bu bélimde GTF modeli 6zet olarak tanitilacaktir. Bu model ilk olarak birkag
6zel yapi igin x-1ginlarinin termal yayiliminin hesaplanmasinda kullaniimig
olup, genel teorisi Waller (1925) ve birgok fizik¢i tarafindan verilmigtir [1]. Bu
modelde de atomlarin Uclncli en yakin komgu etkilesmeleri dikkate
alinmistir.

Kubik sistemler igin hareket denkiemi,

o, (¢)=x, ()-x ), (4.1)
olmak Gzere,
m, (1)+ Zquaaﬁ =y, (¢)=0 (4.2)
ﬂél

esitligi ile ifade edilir. Burada my, k tipi pargacigin katlesidir. v,(%), (%)

v
seklinde etiketlenen atomun $ yonundeki birim yerdegistirmesini, @, (fw)

ise kuvvet sabitini ifade eder.

@, (ﬁk,) niceligi herhangi bir (ﬁ) noktasi ile temel (2) noktasi arasindaki

esneklik kuvvetleri de ifade eder. Ozellikle kendi [p, (%) Uzerindeki bir (£)

noktasinin kuvveti, diger tim kuvvetlerden bulunabilir.

v, (¢)=sabit, v, (¢)=0 olmak tzere (4.2) denkleminden

30, ()=0 veyao, (i)=-3 "o, (%), (4.3)

o’

esitligi elde edilir. Toplam Gzerindeki tire isareti £ = 0, k = k’ de olan terimlerin

toplamda ihmal edilecegini gosterir. Bir takim ara iglemlerden sonra,



20 (6 )% ()=S0, (). ),
%q)aﬁ f;,e')x” (i,')=;q)aw ({Id;’z,)xﬂ (i’) (4-4)
esitlikleri elde edilir. Esitlik (4.2)'nin katsayilari,

0, (8)= ymu, (), (4.5)

D, (&)= T o (), (4.6)

Dy, (&)= Dpa (). (4.7)

seklinde tanimlanarak [1], hareket denklemi,
V(k)=- T D (i), (£): (4.8)
pek’

seklinde olur. Burada D, (% ¢) katsayilari igin (, £, k), (B, #, k) seKlinde ikili

olarak stiketlenen (3 x3Yluk matris ifadesi,

D(%)={Dy &) s e . (4.9)

seklinde tanimianir [2].
Esitlik (4.8)'in duzlem dalga ¢6zim,
v, ()=, (k) e e¥er® (4.10)
2
27igr
v, (f;]= W,k ™e o (4.11)

seklinde ifade edilir. Burada genlik ifadesi,
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W, (K) = V, (k) g5, (4.12)

olur. a yayllma vektdri ve F(k) kK'inci atomun gergek uzaydaki konum
vektérudar.

Esitlik (4.8)'deki ifadenin V, (k) ve W, (k) genliklerine bagh olarak matris
seklinde tanimlantlirsa,

©°V, (k)= D, (q | kk) V, (k) (4.13)
BK
o* W, (k)= C, (qlkk’) W, (k) (4.14)
BK

seklinde olur{1]. Burada,
Co (@ lkk" =D, (9 ]“k') e =) ~ 3D, (i )erole), (4.15)
¢

seklinde ifade edilir.

Hareket denklemini uzun dalga boyu limitinde ¢6ziimini yapabilmek igin
matris seklinde yeniden,

QW=C(q)W (4.16)

seklinde yazalim. Burada Q = ? ve W bir stitun matrisi ifade eder. C (q)
matrisi ise dalga sayisina bagl olarak genigletilebilen matris elemanidir [2].

Yer degigtirme ifadelerinin x, y, z yonlerinde tanimlanmasi ve genlik
¢6zumilerinin yerinde kullaniimasi ile hareket denklemi,

po?U, = ;D;g(q) U, (4.17)

ile ifade edilir. Burada p yogunluk, o agisal frekanstir. D, (q) situn matrisi,

esneklik sabitleri ve yayiima vektorlerine bagh olarak,
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p
AN R R TR
66 2 Ly 24 4 62 1
D% (@| |Csx Cu Cus Cu Cas Cs, 9%
Dz, (a) =|Ces Ca Cg u (Cps +Cyy 1 (Cus +Cy) 1 (Ces +C3s) %
D%(d) : % % % 29,9,
D3 (9) Csi Cu Css 2 (Cus +Cs) ) (Cas+Css) 2 (Cs6 +Cy4) || 29,0,
Pz (9) \016 Ce, Cs %(Cu +Cys) ’;‘ (Css +Cy4) %(Cu +Cos )) \29:9; )

(4.18)

seklinde olur [1]. Burada C,, esneklik sabitlerdir.

Esitlik (4.2)deki hareket denkleminin géziminde Quq(¢ ) sabitleri genel
tensor kuvvet sabitleri olarak isimlendirilerek, her bir komsuluk igin matris

seklinde ifade edilir [2].

Bu sabitler (2.1) ve (2.2) esitliklerden yararlanarak kolayca bulunur. Elde
edilen ifadelerin CGW modelinin dinamik matrisinde yerine konmasiyla, GTF
modeli icin dispersiyon bagintilan bulunur [20]. Bdylece de dispersiyon
bagintilarindan frekanslarin nimerik degerleri kolaylikla bulunabilir. GTF
modelinin dinamik matris ifadesi ve dispersiyon bagintilan Bélim 6'da
verilmigtir.
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5. SHARMA-JOSHI MODELI

Sharma - Joshi Modeli [5,6,7,8,9] uzak erisimli elektron iyon etkilesmesinin
hesaplandig! bir modeldir. Bu bélimde 6nce modelin 6zU tanitilacak daha
sonrada bcc ve fce yapilar igin dispersiyon bagintilar verilecektir.

Kristalin toplam potansiyel enerjisi ® olmak tzere,

O=@,+1>. > ®,"u"u" + 1K, [ 1*(r)ds (5.1)

mn i,j

esitligi ile ifade edilir. Burada @ kristalin R™ denge konumundaki enerjisi,

m

u,” ise m’nci iyonun »” yerdegisiminin i'nci kartezyen bilegenidir. ©,™

kuvvet sabiti olup,

m_ 0D
R (52
seklinde ifade edilir [5]. K¢ , serbest elektron gazi bulk modull, y ise,
x (r)= -divu(r) (5.3)

esitligi ile ifade edilir [5].

(6.1) esitligindeki integralin alinmasiyla kristalin hacmi elde edilir. Org
titresimlerinin analizinden bu esitlik iki bélime ayrilabilir. Birincisi iyon-iyon

etkilesmesi, ikincisi ise elektron-iyon etkilesmesidir. ®,’li bSlim iyon-iyon

etkilesmesini, integralli bélim ise elektron-iyon etkilegsmesini ifade eder.

lo , atomun Wigner-Seitz hiicre yaricap! olmak Gzere atomun hacmi,

Q= gnr; (5.4)
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seklindedir. Burada merkezi R™de olan Wigner-Seitz kiresi igindeki R™ + r
noktasindaki diizgiin olarak dagilan elektron gazi ortamindaki termal hareket
nedeni ile ortaya ¢ikan yerdegistirme,

u"(r)y=ed expi{q.(R"‘ +r)— cot} (5.5)

seklinde oldugu varsayilimigtir. [5]. Esitlikte, q fonon dalga vektérli ,» agisal
frekans, A geniglik ve e yerdegistirme yonindeki birim vektordir. (5.3) esitligi
kullanilarak ,

x"(r)=—ileq)4 expi{q.(R"’ + r)— cot} (5.6)

esitligi elde edilir. Burada, y™’in Wigner-Seitz hiicresindeki ifadesi,

< x" > = —i(e.q)dexp i{q.R'” - cot}G(qro ) (5.7)
seklindedir. G(qr,),
G(x)= 3[(Sinx — xCosx)/ x| (5.8)

seklinde ifade edilen bir fonksiyondur [5,7,8,9]. (5.8) esitliginin (5.1)
esitliginde yerine yaziimasi ile elekiron-iyon etkilesmesini temsil eden
potansiyel eneriji,

@, = ;(eq)’ 4°Glgr, )XV (5.9)

esitligi ile ifade edilir [5,13]. Elektron gazinin sikigtirma &zelliginden dolayi,
iyonlar izerine bir kuvvet etki eder ve bu kuvvet, q daiga vektérii boyuncadir.
Dalga vektdriniin boyunca iyonik hareketin genligi, A(e.q) /q dir. Buradan
m’nci atoma uygulanan kuvvetin bu bilegeni,

(F " )elektmn = —CAq(e.q /4 )exp i(q.R'" - wt) (5.10)
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seklindedir. Buradaki C sabit olup, (5.9) esitligi ile (5.10) esitligindeki
(F"’)e,e,m kuvvetinin temsil ettidi potansiyel enerjinin esitlenmesiyle bulunur

ve
C=K,Qq9°G*(qr,) (5.11)

esitligi ile ifade edilir [5]. Buradaki C, genel olarak Sharma-Joshi modelinde
elektron-iyon etkilesmesinin dinamik matrisini ifade eder [7,8,9].

Sonug olarak (F'”)e,e,m kuvveti,

(F™ )soon =~ 4K Qa(eq)G* (g, )expilg R” - o) (5.12)
esitligi ile ifade edilir [5].
5.1. Fonon Dispersiyon Bagintilan
5.1.1. Bcc yapilar igin

Sharma-Joshi modelinde, bce yapilar igin temel simetri yénindeki fonon
dispersiyon bagintilari,

[100] Dogrultusunda,

2

o) = 4C44 —4 Sin* lqa+C“—2C”Sm ga+-—12_—% Co=Ca q°Glgr,) (5.13)
pa’ pa p

" (4C
0, =
pa’

[110] Dogrultusunda,

)sz 590 (5.14)

o’ = 4 +p5121 ~Co gin 2qa2 + Cry pCM 9°G*(gr,) (5.15)
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w2 =|(C,. -C,, )/ pa® lsin* L2 5.16
T1 [( 11 12) P ]S \/5 ( )
w2, =(C,/ paz)Sz’nz% (5.17)

[111] Dogrultusunda,

wz C44S zqa;/_ C44S 2 Qj_ Cn C12 q C12 Cy 2G (qro)
pa’ 2B B P

(5.18)

4C qa C -C qa
w; =—2 Sin’ U712 Qin? 5.19
= 25 B (>.19)

esitlikleri ile ifade edilir [5]. Kuvvet sabitleri ile esneklik sabitieri arasindaki
iligki ise,

K,=C,-C, (5.20)
a=-aC, (5.21)
a = _a(Cu —CIZ) (5.22)

seklindedir [5].
5.1.2. Fcc yapilar i¢in

Benzer sekilde fcc yapilar icin dispersiyon bagintilar,

[100] Dogrultusunda,
w? =% 8C44 Sin* . qa+ Cn —C122 Cu Sin’qa+ 12 —% Cr~Cu 7°G*(q,)  (5.23)
pa’ pa P

o} = 4C—“2“Sin2 599 (5.24)
pa



16

[110] Dogrultusunda,
4C qa C -C,+3C,, . 2qa C,-C
w; = —= sz LB~ Sin® Io+ 24 52G? 5.25
L 5 \/— P 2 p q (qro)( )
4C qa C -Cp-Ch .2 qa
w2 44 San 11 12 44 San 526
Tn — 2\/‘ mz ‘/E ( )
8Cu .. 2 qa
w2, = 2 Sin® 2 (5.27)
[111] Dogrultusunda,
8C 9a c,-C,-C qa Cc,-C
w2 —-_ 4 44 San 11 12 44 S 2 12 44 2G2 528
L paz \/5 paz J§ p (qro) ( )
2 _Cy-Cp+Cy . 2 qa
@ Sin” == 5.29
L~ mz \/§ ( )

esitlikleri ile ifade edilir [6). Kuvvet sabitleri ile esneklik sabitleri arasindaki
iligki ise, @ = B =0ve B =y olmak lzere,

K,=C,-Cu (5.30)

B =-aC, (5.31)
.1

a = —Ea(cu -C,, —Cl) (5.32)

seklindedir [6].
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6. CGW VE GTF MODELLERININ DINAMIK MATRISi VE KUVVET
SABITLERININ KARSILASTIRILMASI

Bu bélimde, Moore ve Upadhyaya [11] ve Upadhyaya ve arkadaslar [20]
tarafindan en yakin Gglincli komsulukiarla kadar genellestiriien CGW
modelinin ve bu model yararlanarak elde edilen GTF modelinin D; dinamik
matris elemanlan ve buradan elde edilen temel simetri yonlerindeki fonon
frekanslan agagida ayn ayri verilmistir.

6.1. CGW Modelinde Dinamik Matris ve Fonon Frekans ifadeleri

CGW modelinden Upadhyaya ve arkadaslan [20] tarafindan gelistirilen
Gglincli en — yakin komsuluk etkilesmelerine ait dinamik Matrisin D11 ve D3
elemanian asagida bigimde verilmistir.

6.1.1. Fcc yapilar igin

D11=Dx=2 (a1 + a3) (2—-C1(C2+C3)) +4 (a) + OL:")X
(1-C2Cs) + 40 S +4 ) (S% +S2)+8 (a] + %ag“ )x
(3—C1C2C23—C1Cy2C3—-C3 C2Cy)

4 '
*3 (03— a3) (6~Cq CzCa3—~Cq C2 C3—4 Cz C2Cy)
+ E—:;/—E agz [C1 CoCxl+CiCxnC3-2Cy Cy C3] (6.1)

4
Di2=Dgy=2(a, -a7) S, S, +§(0L3 +0ay) X

(S;S5,8,,+2S5,8,,C,+2S,,S,C,)+
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8
50‘;“ ($18,C% 8,8, C3-8,8,C;)+
42
3 oy (-818; Cp —25, 8, C3+8, S, Cy)
Burada,
. a a
Si = Slnqi— Ci = Cosqi_
2 2
Sz = Singa Cx= Cosga

seklindedir ve a 6rgli parametresidir.

Esneklik sabitleri ve fonon frekans ifadeleri,

|D ) —Mm21| =0 (6.2)
katsayilar determinantindan elde edilir. Burada D (E) dinamik matris, I birim
matris, M iyonik kutle, ® fonon agisal frekansidir.
[100], [{110] ve [111] temel simetri yonlerinde dinamik matris elemanlar,

Mo? =D_, (100)

[100] igin
Mo% =D, (100)
Mo? =D, (110)+D,, (110)
[110] igin M2, =D,, (110)-D,, (110)

M2, =D, (110)



. Mo? =D, (111) + 2D,,(111)
icin

Mo? =D, (111)~ D, (111

olarak verilir [19].

19

CGW modeli, B,, B,, B, (merkezi) ve y1, v2, 73, vs, Y6 V€ 77 (agisal) oimak

lizere dokuz adet kuvvet sabiti igerir. Bu sabitlere bagli olarak modelin

parametreleri;

' 8 22
a =p +6y, +4y, +47’5+§7’s+?710

, 16 40
a, =P, +472+?77 =

9 147

a, =B, + +i +£2- +29 +
3 31TYy 33’6 979 97’11 141

) 120 2
ay=2y,+8y,+4y, +8y, +4y; +—1‘1‘79—ﬁ7’10

: 4 16 4
a,=-2y, +476+§7/s+_3"711 _"9‘712

o;=-3y _4 +i +— +i +§ +
3 4 375 3379 337’10 157’11 5712 V13

16 280 14

N
o, =2y, -8y, -4y, +8y,+4y, +8y,+—y, —— Y, +—

1 1 Y2 V3 1 Vs Ve 3 1L 33 1) 99 14T
aN'—3 +i _i +E _i _i _ +2

3 Va4 375 376 99 Yo 45 141 45 Yi2 =73 99 Y10

N2 22 2 2042 82 42 42

T — +—
3 375 3 14 37’8 9 14 9)’11 97’10 9

(6.3)

(6.4)

(6.5)

(6.6)

(6.7)

(6.8)

(6.9)

(6.10)

(6.11)
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seklinde ifade edilir [20]. fcc yapida ys=ys=ye=y10=y11=Y12=y13=0'dir. Kuvvet
sabitleri ile esneklik sabitleri arasindaki iligki,

. . . 16
aCn:2.31+2ﬁ3+4ﬁ3+?(271+72+273) (6.12)
2, , 8
aC12=§ﬁ1+2ﬂ3+§(271+72+273) (6.13)
2, , 8
aC44=§l31+zl33+§(271+972+273+975) (6.14)

seklindedir [20].

Fcc yapida fonon frekans ifadeleri ise,

Mo} (100)=8(a, +§o¢3 + B, + [33 +— 4‘3 \/-2_ 3]sm (—n{) (6.15)

+4(a2+§a3+4ﬂ3"‘ Cs_igcns)sm (n¢)
Vo2 10 14 8, 42
(12 (100)=4 a1+?a3+3ﬁ,+?ﬁ3 +2C1+§C3——§—'T]3 Sln ﬂg
2 10, 4, 42 ).,
+4(§a3+ﬁz+-3—ﬂ3+553+—3—nsjsm (75) (6.16)

Mo} (110)=4(oz1 +31;-oz3 +3 B, +1—31ﬁ3 +2¢, —%‘/—E—mjsinz (%né’) (6.17)

+4(a1 +a, +§o¢3 + B, +§ﬁ3 +§§3 +

#m]smz #@$)+4(Ba, + B,)sin? (%7:4‘)



21

Mo?, (110)=4(a , +3a, +3 B, + B, +2¢,) sin® (%77:4’)

+4(a, + B + B, +2ﬂ3)3in2 (=€)

+§(a3+11ﬁ3+84’3—4\/5n3)sin2 Gng) (6.18)

Mo?, (100) = 8(0:, + ; a, + B, += B3 += Z_,’s 2‘3{— 113]sin2 (—;—::C)

+4(§a3+[3]+2ﬂ2+§ﬂ3+§1+%4’3 4‘3/—n3)sm () (6.19)

+§(a3 +5B, +2¢, +221,)sin’ (%n‘é‘)

Mo} (111)=4[20z1 +a, +%o¢3 + B, +2p, +%,B3 +¢, +§ —%\/———m]sm (=)

+2 B+ By + ¢y + 42 ) sin? 2 0) (6.20)

Mo} (111)=2(a,+2a2+%a3+5[3,+4B2+%ﬁ3+24’, —4‘3 ‘/—z_rb]sm (7$)

+ % (@, +17 B, +8¢,— 442 1,) sin? (2n8) (6.21)

seklindedir [11]. Modelin dokuz parametresi (B, , B,, B> 71> 72> 73 Vs> Ve>77)

icl (6.12), (6.13) ve (6.14) esitliklerin de ifade edilen elastik sabitler olmak
Uzere dokuz denklem yardimi ile elde edilir.

Gerekli olan diger alti denklem ise, v, [100] (£=1), vr [100] (£=1), v [110]
(£=1/2), vr1 [110] (£=1/2), v [111] (£=1/2) ve vt [111] (£=1/2)'deki deneysel
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zon sinin frekanslarina kullaniimasiyla elde edilir. Dokuz bilinmeyenli dokuz

denklem ise uygun nimerik metotlaria ¢6zulir.

6.1.2. Bec yapilar igin

CGW modeli igin O¢lnct en—yakin komgu etkilesmeli dinamik matrisin

elemanlarinin “dizeltiimig” bigcimde Upadhyaya [20] tarafindan,

D, =D, =—(a,+2a,)(1 C,C,C)+4a,S? +4a? (52 +82)

+2(a; + a;) (2-C, Cp-C, Cy)+4(a; + a5 Y)a- Cy» Cy) (6.22)

8 ,
D,=D, =§(a1 -a)$, 8, C; +2(a,

-03) Sy Sy

seklinde verilir. Burada S; ve Ciler fcc yapidaki anlamdadir.

Yine Biler merkezi kuvvet sabitleri y/'ler agisal kuvvet sabitleri olmak lzere

yedi adet kuvvet sabiti icerir. Bu sabitlere baglh olarak modelin parametreleri,

16 8
V2tV

a, =B +
i lBl 3 3

.32
a, =p, ""‘;‘71 +4y,

oz—,B'+E PRV
3 3 9?’3 Vs 277

. 8 4 16 8
a, =§7’1 +E7’2 "‘?73 +§74

.4 8
Q, =§'72 ‘67’1 +4ys+2y,

2

(6.23)
(6.24)
(6.25)
(6.26)
(6.27)

(6.28)

Tc.yﬂmmmm KURULU
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16 2
a31v=_‘9‘73"§74+75+y77 (6.29)
seklinde ifade edilir [20). Burada y4 = ys = y7 = 0 alinir. Kuvvet sabitleri ile

esneklik sabitleri arasindaki iligki,

2 . , , 16

aCll=§'ﬂl+2p2+4ﬂ3+—3_(271+72+2y3) (6.30)
2 . , 8

aCo=2p+28-Len+r+21) 6:31)
2, , 8

aC44=§'ﬂ1+2ﬂ3+§(271+972+273+975) (6.32)

seklindedir [11,20,22). Fonon frekans ifadeler ise,

Mo} (100) = (16/3) (a, +2,) sin’ (% nl)+4(a, +2a, +2 B,)sin*> (ng)  (6.33)
Mo? (100) = (16/3) (a, +2,) sin’ (% ) +4 (e + B, +3 B, +2¢,) sin’(nl) (6.34)
Mo?(110) = 4(§a1 ro,+a,+ -i- B, + B, + 3B, +2¢,)sin(nl) + 4az, sin (22C) (6.35)
Mo? (110) = 4@, +a, + 2B, + B, +3B, +24,)sin’ (nL) + 4B, sin® (21)  (6.36)
Mo? (110) = 8(%0:, +a, + % B, + B, + B;) sin*(nl) + 4(B, +¢,) sin® (2nL)  (6.37)
Mo?X11) = g(a, +38p,) sin’ (%n’é‘) +4(a, +2B,) sin? (L) + 4a, sin’ (—;-7:4’)

+4Qa, + B, +¢&,) sin? (27¢) (6.38)
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Mol(111) = 3(a, + 5, sin® (L) + 4ay +20;)sin’ (12) + 45, sin” Cnd)

+2(a, + 5B, +2¢,) sin® (278) (6.39)
seklindedir [11].

Bu modelin yedi kuvvet sabiti (8} , B3, B3, Y1, Y2, Y. ¥5) Ucl elastik sabitlerden,

dérdi zon sinin frekanslan v [100] (&=1), v [110] (£=0,5), vr1 [110] (£=0,5)
ve v [111] (£=0,5) olmak Uzere, bulunacak yedi denkiem niimerik metotlaria

¢6zimunden bulunur. Daha sonra, elde edilen kuvvet sabitleri benzer sekilde

fonon frekanslarinin hesaplanmasinda kullanilir.
6.2. GTF Modelinde Dinamik Matris ve Fonon Frekans Ifadeleri

6.2.1. Fcc yapilar igin

GTF modelinin fcc yapilar igin Gigincii en yakin komsulukta dinamik matrisin
Dy ve Dy, elemanlart,

Dix = 4B1(2 - C4 (C3 + C3)) + 40,4 X
(1-C2Cs)+40,S? +4p, (S2 +S3) + 8(4y; - 4e3+0;3 )X

(3-C1C;C3~C1CxC3-C, C,Cy)

+§ (2y3-Ba+2eataz) (6 — C1 C2 Co3—Cq Cx C3—4 Cyy C;, Cs)
+% (0i3-y3-€3-B3)[C1 C2 Ca3 + C1 Cx2 C3 ~ 2 Cyp1 G, Cy] (6.40)

8
Dyy = 4(“:)31 S, "';(273 - B +2e +a;) X

(S, S,8;+28,S,C,+28S,, S,C,)+
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8
5(50‘3 - B, —4e, +a3) ($:S,C5-S5,5,C, -8, S,C)) +

8
5 (as —Vs & "Bs)("sl S,C5-25,8,C, +S, S5,C))

seklindedir. Burada S;, C; Sy ve C; CGW modelinde oldugu gibi aym

sekildedir. a4, a2, a3, B1, B2, B3, 11, Y2, €3 modelin dokuz kuvvet sahibi olup,
(6.2) esitligindeki katsayilar determinatindan elde edilen elastik sabitler ve
fonon frekanslari arasinda iligki kullanarak tayin edilir.

(2.2) esitligindeki ifadelerin, CGW modelinin fonon frekans ifadelerinin de
yerine konmasiyla elde edilen GTF modelinin fonon frekans ifadeleri,

6 20 16 16 .. ., .1
Mo} (100) = 8(2, +(-"9—73 +?ﬂ3 i +?7’3)S’n2 (Eﬂ’C)
- 4(% v, +3—92-e3 +§a3 +a,)Sin® (n7) (6.41)

M2 (100) = 4(% v+ -193 e + % B, + % o, + 2B, +2a,) Sin® (%né‘)

eyl (B 16 18 4 B,)Sin? (x0) (6.42)
9 g T gSTy
Mao?(110) = 428, + 2a, +1—96-y3 —%% +%a3 +%p3)sm2 ()
2 16 16 2
+4B +y,+a, +—y, ——e; +—a; + f, +_ﬁ3)S’n2 (n€)
A 9
+4(de, +2a, +2B,) Sin® (% ) (6.43)

Mao? (110) = 428, +4 €, + 20, +2B, + 2a,) Sin’ (-;—né_,‘)
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+4(a, + B, — 7, + By + 2B —2y,) Sin’ (a8) (6.44)

+§(l6y3 -20€, +2a, +34B3)Sin2 (%ﬂg)

8 8 8 10 , 1
M&)-,Z-Z(IIO)=8(2[31 —‘673 ——9—63 +—9—a3 +2ﬂ2 + +?ﬂ3)Sln2 (Eﬂg)
+4(§73+—1—9§-53+lé6—ﬁ3+2ﬂ2+al+§a3)8in2 (7¢) (6.45)

+ 19.6. (—4y, - 4¢, + 8a, + 5P, ) Sin® (% 5)

Mo (111) =42, +27, +a, + 2B, +a, _29_°y3 +19§es
+-§a3 +i92-ﬁa,)8in2 ($) (6.46)

%(2}/3 +20e, + 250, +2B,) Sin® (2xL)

% c, + 399 B,) Sin* (L) + % [2a, + 528, -2y, - 20 €,] Sin® (22¢) (6.47)

seklinde ifade edilir.

Modelin kuvvet sabitleri ise, yine (2.2) esitligindeki ifadelerin kullaniimasiyla,
CGW modelinin kuvvet sabitlerinden elde edilir. Elde edilen bu kuvvet
sabitlerinin fonon frekans ifadelerinde yerine konmasiyla, fonon
frekanslarinin niimerik degerleri elde edilmis olur.

6.2.2. Bec yapilar igin

Dinamik Matrisin D14 ve D12 elemanlart,
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MD,=4[26,(1-C,C,C,)+0, 82 +2, (52 +S))
+03[2-C,, (Cyy +C I+ 25 1-Cy, Cy,1] (6.48)
MD,=4[27,8,8,C, +1,8,.5,,}
seklinde ifade edilir [3]. Burada,
Sx = Sin (qx a/2) S2« = Sin (ax @)
Cx = Cos (qx a/2) Cax = Cos (gx a/2)

dir. o0,,0,,0,,7,,7;, 4, V& A, ise modelin kuvvet sabitleridir.

(2.1) esitligindeki ifadelerin CGW modelinin fonon frekans ifadelerinde yerine
konmasiyla elde edilen GTF modelinin fonon frekans ifadeleri,

Mo?(100) =16 o, Sin® (%77:{) +4(c, +40,) Sin® (w0 (6.49)

Mo (100) = 16, Sin’ (%ng) +4(20, + A, +20,) Sin* (xC)

+4 (o, +1,) Sin* (2x¢) (6.50)
Mw?(110)= 420, + 27, + 0, + 20, + A, +22,)Sin*(n¢)

+4(o, +1,)Sin*(2¢) (6.51)
Mo (110) =4 (o, + 20, + 20, — 21, + A, + 24,) Sin® (n{)

+4[o, —1,]Sin* 2xL) (6.52)

Mo? (110) =8 [0, + 205 + 4,] Sin® (n{) + 44, Sin* (274) (6.53)
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Ma?(111) = 430, — 2t,) Sin’® (%ng) +4[o, +24,]Sin’ (L)

+4(c, +21,) Sin® (-;-n;)
+4(20, + 21, + A) Sin* (21L) (6.54)

Mo2(111) = 4 (3, +1,) Sin® (%7:) +4(c, +24,) Sin® ()

+4(c, —7,) Sin’ (%ng)

+4 (20, — 1, + A,) Sin* (2n¢) (6.55)
seklinde ifade edilir.

Yedi kuvvet sabitinin degerleri ise yine fcc yapida oldugu gibi, CGW
modelinin kuvvet sabiti degerlerinin (2.1) esitliginde yerine konmasiyla elde
ediimis olur.
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Cizelge 6.1. Metaller icin kuvvet sabitlerin hesaplanmasinda kullanilan

esneklik sabitleri

Kristal | METAL Esneklik Sabitleri Orgil Kitle W.Seitz
Yapisi Sabiti Hicre
Yarigabi
(10" dyn/cm?) (A% (a.m.u.) (A9
C11 C12 C44 a M Io
ca’ 0.317 0.234 0.187 4.42 40.08 1.73
Bcec Ba” 1,000 0,642 0,95 5.00 137.34 1.96
Sr° 0.109 0.077 0.074 4.83 87.62 1.89
Fe° 2.33 1.355 1.178 2.87 55.85 1.12
ca® 0.278 0.182 0.163 5.58 40,08 1.73
Fcc Cu' 1.685 1.215 0.755 3.61 63.54 1.41
Ni° 2.46 1.500 1.22 3.52 58.71 1.09
Sr' 0.153 0.103 0.099 6.08 87.62 1.89
a: Ref. 27 b: Ref. 32 ¢: Ref. 27 d: Ref. 33
e: Ref. 28 f: Ref. 21 g: Ref. 55 h: Ref. 27
Cizelge 6.2. Alasimlar icin kuvvet sabitlerin hesaplanmasinda kullanilan
esneklik sabitleri
Kristal ALASIM Esneklik Sabitleri Orgii Kiitle W.Seitz
Yapisi Sabiti Hiicre
Yarigabi
(10" dyn/cm?) (A% (a.m.u.) (A%
C11 C12 C44 a M To
Ta;7Wos 3.2227 | 1.7010 | 0.9916 3.2755 181.617 1.27
Bec [ TasoWsp 3.6651 1.8223 | 0.8803 3.235 182.4 1.26
TasaWer 42698 | 1.8997 | 1.1314 3.2095 182.893 1.24
PdoosFeoos | 0.278 1.53 0.78 3.8826 104.378 1.21
Fcc PdogoFeo10 | 1.685 1.64 0.86 3.8720 101.345 1.21
PdoosFeo72 1.40 1.342 0.80 3.755 70.00 1.14
CogoF€oos | 2.21 1.47 1.24 3,548 58.69 0.99
* : Ref. 42,43 **: Ref. 44 **Ref. 35 i Ref.46
sk Ref. 41
Cizelge 6.3. Metallerin yogunluklan (g/cm?)
Ca Ba Sr Fe Ni
1,54 3,50 2,60 7,86 8,96 8,90
Cizelge 6.4. Alagimlarin  yogunluklari (g/cm?®)
Tay W3 TaseWsp TaxWer | PdogsFeqos | PdosoFeo10 | PdossFenrs | CopooFepos
17,16 17,89 18,37 11,84 11,60 8,78 8,73
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Cizelge 6.5. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gore Ca igin hesaplanan kuvvet

sabitleri (10° dyn/cm)
CaW B, B, B 7 7 7s 7s
1268941 | 1348,52 829,754 |-118,88 |-326,36 (238,20 -135,114
GTF o-l o-2 0-3 1'1 rs 2’2 2’3

399509 192682 (52074 |3476,85 |[38563 |-86963 |-42347
cowsss LB B B 4 Y ¥s Ys
1127992 [ 3961,35 52952 [-1093,19 |-37,25 77945 | -136,01

Cizelge 6.6. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Ba igin hesaplanan kuvvet

sabitleri (10 dyn/cm)
cow B, B, B, 7, 7, 7s 7s
912440 | 11235 |-821.03 |64254 |-11847 |-35550 |94,37
GTE o, o, c, T, T, 2, A
260382 | 217226 |-56851 |994434 |-47414 |-35163 632,00
cowsss |2 B, B 7 7 7s 7s
701553 | 52341 | -45546 177,11 |894 7812 [92,71

Cizelge 6.7. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Sr igin hesaplanan kuvvet

sabitleri (10° dyn/cm)
cow B, B, B, 71 7 7s 7s
695306 | 114846 |-43581 |-1312 |1423 2773  |12.11
GTF O-l O-Z 0-3 Tl ’:3 ﬂ’z 13

235501 |1101,79 |-20558 [2261,58 |2261,07 |-217,69 |-49,30

cowsss L2 B, B; % v /s Ys
6899,09 (124681 |-447,12 |-49,81 -3,34 48,11 -12,14

Cizelge 6.8. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Fe igin hesaplanan kuvvet

sabitleri (10° dyn/cm)
coW JiA B, B, % 7, 7s 7s
57711,28 | 12030,52 | 660,67 685,22 -2222,58 | 578,80 1196,06
GTF 0'1 0-2 0-3 11 rs ]'2 2’3

16604,12 | 14502,24 587,57 |1462,70 |1783,64 |120282 |-102897
cowsss L2 B, 5 7 7 Ys 7s
65703,99 | 9605,56 |-736,65 252854 |-2710,56 |-538,50 |1210,65
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Cizelge 6.9. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Ca igin hesaplanan kuvvet

sabitleri (10" dyn/cm)
caw B B, B, 7, 7, Ys 7s 7 7
53699,20 | 34634,12 | 45040,67 | 10618,98 | 55858,95 | 14639,11 | 15512,95 | 10153,60 | 2097,63
GTF al az aS ﬂl ﬂZ ﬂ! },1 y3 83
33078 | -862,60 [28233 339448 [13608 2537  |384435 |24911 |79,67
COW+SJ B B, B, 71 V2 Vs Vs Vs Vs
573636 |34974 | 47835 |-10385 |-363,64 |48685 |167,80 |-11356 | 19,41

Cizelge 6.10. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gore Ni icin hesaplanan kuvvet

sabitleri (10° dyn/cm)
caw B, B, B, 7, 7 7s 7s Vs 7
39355,69 | -1667,39 |1315,95 | 763,11 503,92 -1489,61 | -567,65 | 169,84 119,24
GTF a, Q, a, B, B, i 7. Vs &,
214,09 | 984,23 922,27 16156,92 | -328,48 | 635,26 19188,38 | -241,59 | 597,27
cowsss L2t B B, 7 72 7s vs Y Y1
51522,79 | -5037,36 | 260,42 -1233,93 | 441,41 -443,20 | -425,61 459,89 556,77

Cizelge 6.11. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Sr icin hesaplanan kuvvet

sabitleri (10 dyn/cm)
caw B B, B, 7 7 7s 7s Y 7
7499,38 | -735,96 | -217,77 | 24261 22253 506,24 | 27,07 8,14 -104,08
oTE a | & | a | B | B | B | n |7 &
697,11 -400,97 | -45.41 369359 |-41246 |-10422 [334480 |-68,12 -89,38
cawss) L2t B, 2 7 72 s s Ys 7:
765846 |-78695 |[-235,78 |213,12 213,51 47359 |27,07 11,36 -93,46

Cizelge 6.12. CGW, GTF ve CGW+SJ modelierine gére Cu i¢in hesaplanan kuvvet

sabitleri (1 03 dyn/cm)
caw B, B, B, 7 7 7s 7s Y 7
36075,11 | -2010,48 |512,20 -774,90 330,02 -730,02 21,78 171,08 119,84
GTF al az aS ﬁl ﬂz ﬁs }’l }’3 83
917,46 |-48,15 387,01 1342814 | 22,77 48,07 16164,59 | 77,11 330,43
CGW+SJ . ﬂ1 ﬂz ﬂs 71 72 73 75 }'5 7,7
40467,05 | -3447,14 | 19,66 -1593,69 | 84,19 171.58 21,80 261,04 414,81
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Cizelge 6.13. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Ta;;Wa; icin hesaplanan

kuvvet sabitleri (10° dyn/cm)

B

caw B, B, " 7» 7s 7s
79107,75 | 13609,44 1394900 [1056,09 |-6204,12 | 295340 | 1804,02

oTF o, o, o, 7, 7, 2, A,
22203,42 | 17364,44 | 3287,12 | 11907,83 | 5091,15 |-1994,80 |-5050,49

cowss) L2 B B, 7 72 7s s
70131 30244,44 | 2036,81 | -5149,37 | -4362,75 | 6400,64 |1798,26

Cizelge 6.14. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére TasWs, icin hesaplanan

kuvvet sabitleri (10° dyn/cm)

B

B

B,

CGW 71 },2 73 75
86400,38 | 3372322 | -464,00 |-1797,46 |-5324,25 | 4016,17 | 1316,22

GTF o-l 0-2 0-3 Tl 2-3 Az 2‘3
25686,36 | 27332,21 | 1552,86 | 16159,00 | 2869,19 | -236,34 | -7139,86

canesy L2 B, B 7 7s 7s 7s
74626,5 | 5554213 | -2872,18 | -9936,64 | -2909,09 | 8537,68 | 1308,67

Cizelge 6.15. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Taz;3Ws; icin hesaplanan

kuvvet sabitleri (10 dyn/cm)

’

caw B, B, A 7 7, 7s 7s
137003,5 | 6252,25 |[-3436,5 |12469 -11828,6 | -2175,09 | 3572,77

GTF o, o, o, T, 7, 2, A,
28555,59 | 50586,47 | -2684,59 | 22678,27 | 887,82 -12665,2 | 3866,83

cawssy L2 B B, 7, 75 7s 7s
127559 | 23754,38 {-5448,37 |5940,25 |-9892,25 | 1451,84 | 3566,71

Cizelge 6.16. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére PdggsFeo g4 icin
hesaplanan kuvvet sabitleri (10 dyn/cm)

B

B,

B

CGW 71 72 Vs Vs 76 Vs
36311,68 | 9851,814 | 977,22 297,39 -892,59 181,73 856,83 -716,33 | -659,326

GTE a, @, a, ﬂx ﬂz ﬂs ' Vs &,
-1202,55 | 2765,62 | 600,75 19529,57 | -1080,30 |-382,98 | 22320,71 | 759,45 -377,91

CGW+SJ ﬂn ﬂz ﬂs 71 72 7’3 75 76 }’7
55368,22 | 336545 |-1117,80 |-3334,59 | -1962,57 | 4038,36 | 859,35 -311,63 [ 653,12




Cizelge 6.17. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gore PdggoFeq 10 i¢in
hesaplanan kuvvet sabitleri (10° dyn/cm)
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caw B B, B, 71 Y /s Ys Vs Y
49157,30 | 4353  |86593 | -267643 | -947,16 |195416 |771,15 [-14507 [47985
oTF a, a, a, B, B, B, 7o | 7s £,
-3137,85 | 166551 {21,80  |20984,79 (131443 |-9203 |23015,19 | 936,17 |28217
cawsss L2 B, B, 7, 8 7s s Ys 7s
69514,35 | -7835,89 |-129801 |-6659,07 |-2077,24 (623632 |782,86 |300,90 | 1918,60
Cizelge 6.18. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine gére Pdo2sFeo,72 igin
hesaplanan kuvvet sabitleri (10 dyn/cm)
CaW ﬂx ﬁ; ﬂ; Y, Vs Vs Vs Vs Vs
4891556 | -9032,84 |-257,36 | 26997 |1866,71 |-3517,26 |-64549 |45386 |-216,83
GTF al az a3 ﬂl ﬁz ﬁz yl 73 33
-1609,58 | -2722,44 (42460 163535 |-1917,95 (89,34 | 17530,88 | -771,31 | 219,03
COW+S. B B, B, /4 Y, Vs Vs Vs Yy
63490,82 | -13910,1 | -1873,69 | -2466,91 |1057,38 |-529,43 [-64539 |75823 |771,81
Cizelge 6.19. CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine Gdre Coqg2Feo,0s igin
hesaplanan kuvvet sabitleri (10 dyn/cm)
caw B B, B, 71 72 Vs 7s Ys 7
28081,84 | 7130,671 [ 1744,65 |3739,546 | 111325 |-4347,13 [-74424 |-12476 |-139666
GTF a, a, a, B JiA B, Vi Vs &
557,24 413389 |220368 |1206573 | 272510 | 221,64 |[17067,96 [-77067 |174,14
cawsss L2 B, B, 7, 7s 7s 7s Ys Y5
3276755 | 8170.,03 |790,48 | 335559 |68394 |-350692 |-75849 |-13405 |-1270,93




Cizelge 6.20. Ca icin [100] yéniinde frekans degerleri (10"%s™")
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VL Vr
d Deneysel | CGW_|CGW+SJ| GTF_ [Deneysel | CGW [CGW+SJ| GTF
0,1 1,11 1,02 1,02 1,02 0,79 0,71 0,71 0,71
0,2 1,73 1,98 1,98 1,98 1,30 1,40 1,41 1,40
0,3 2,65 2,83 2,85 2,83 2,00 2,08 2,11 2,08
0,4 3,65 3,54 3,59 3,54 2,60 2,73 2,80 2,73
0,5 3,95 4,09 418 4,09 3,26 3,34 3,45 3,34
0,6 4,30 4,48 4,62 4,48 3,84 3,87 4,04 3,87
0,7 4,62 4,72 4,92 4,72 4,31 4,32 4,53 4,32
0,8 4,79 4,86 5,10 4,86 4,64 4,65 4,91 465
0,9 4,93 4,92 5,20 4,92 — 4,86 5,15 4,86
1,0 4,93 4,93 5,23 4,93 — 4,93 5,23 4,93
*: Ref. 27
Cizelge 6.21. Caigin [110] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
q Vi Vi
Deneysel | CGW |[CGW+SJ| GTF |Deneysel | CGW [CGW+SJ[ GTF
0,1 1,70 1,64 1,64 1,64 0,39 0,51 0,51 0,51
0,2 2,95 3,04 3,02 3,04 0,70 0,93 0,93 0,93
0,3 4,00 4,05 3,99 4,05 1,11 1,21 1,21 1,21
0,4 4,63 4,63 4,53 4,63 1,26 1,36 1,36 1,36
0,5 4,84 4,81 4,70 4,81 1,40 1,40 1,40 1,40
q . VTZ
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,99 0,96 1,02 0,96
0,2 1,95 1,79 2,12 1,79
0,3 2,78 2,50 3,20 2,50
0,4 3,36 2,89 4,01 2,89
0,5 3,56 3,00 4,31 3,00
*: Ref. 27
Gizelge 6.22. Ca igin [111] yéniinde frekans degerleri (10"%s™)
q VL VT
Deneysel | CGW [ CGW+SJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,79 2,06 2,07 2,06 0,77 0,86 0,89 0,86
0,2 3,40 3,62 3,68 3,62 1,54 1,63 1,78 1,63
0,3 4,16 4,35 4,53 4,35 2,20 2,27 2,64 2,27
0,4 4,07 4,16 4,52 4,16 2,77 2,80 3,36 2,80
0,5 3,30 3,31 3,86 3,31 3,30 3,31 3,86 3,31
0,6 2,43 2,49 3,17 2,49 3,77 3,81 421 3,81
0,7 —_ 2,76 3,26 2,76 4,14 4,27 4,50 4,27
0,8 3,70 3,77 4,10 3,77 4,40 4,63 4,82 4,63
0,9 4,43 4,62 4,91 4,62 4,79 4,86 5,11 4,86
1,0 4,93 4,93 5,23 4,93 4,93 4,93 5,23 4,93

*: Ref. 27




Cizelge 6.23. Ba igin [100] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
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VL Vr
9 Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,28 0,33 0,33 0,33 0,31 0,32 0,32 0,32
0,2 0,56 0,65 0,65 0,65 0,65 0,64 0,64 0,64
0,3 0,82 0,96 0,95 0,96 0,98 0,94 0,93 0,94
0,4 1,056 1,25 1,23 1,26 1,24 1,23 1,21 1,23
0,5 1,22 1,51 1,48 1,51 1,62 1,49 1,46 1,49
0,6 1,44 1,73 1,68 1,73 1,73 1,71 1,67 1,71
0,7 1,74 1,91 1,85 1,91 1,93 1,90 1,84 1,90
0,8 2,01 2,04 1,97 2,04 2,05 2,04 1,96 2,04
0,9 2,10 2,12 2,04 2,12 2,15 2,12 2,04 2,12
1,0 — 2,15 2,07 2,15 2,15 2,15 2,07 2,15
*: Ref. 32
Cizelge 6.24. Ba igin [110] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VTl
Deneysel | CGW | CGW+SJ| GTF |Deneysel | CGW [CGW+SJ| GTF
0,1 0,60 0,63 0,62 0,63 0,27 0,20 0,20 0,20
0,2 1,25 1,36 1,21 1,36 0,50 0,40 0,40 0,40
0,3 1,81 1,84 1,71 1,84 0,65 0,58 0,58 0,58
0.4 2,10 2,25 2,05 2.25 0,71 0,70 0,70 0,70
0,5 2,30 2,41 2,17 2,41 0,75 0,75 0,75 0,75
q . VT2
Deneysel CGW | CGwW+SsJ GTF
0.1 0,47 0,44 0,45 0,44
0,2 0,88 0,77 0,84 0,77
0,3 1,23 0,95 1,13 0,95
0,4 1,44 1,00 1,31 1,00
0.5 1,53 1,00 1,37 1,00
*: Ref. 32
Cizelge 6.25. Ba igin [111] ydninde frekans degerleri (10'%s™)
q VL Vr
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,78 0,80 0,79 0,80 —_ 0,38 0,38 0,38
0,2 1,56 1,48 1,45 1,48 0,80 0,76 0,76 0,76
0,3 2,12 1,82 1,86 1,92 1,16 1,12 1,13 1,12
0,4 1,97 2,02 1,94 2,02 1.47 1,45 1,45 1,45
0,5 1,72 1,72 1,69 1,72 1,72 1,72 1,69 1,72
0,6 — 1,13 1,25 1,13 1,90 1,92 1,84 1,92
0,7 —_ 0,78 1,07 0,78 1,99 2,05 1,93 2,05
0,8 1,36 1,31 1,43 1,31 2,05 2,12 2,00 212
0,9 1,90 1,92 1,88 1,92 2,08 2,14 2,05 2,14
1,0 — 2,15 2,07 2,15 — 2,15 2,07 2,15

*: Ref. 32




Cizelge 6.26. Sr igin [100] yéniinde frekans degerleri (10"%s™)
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Ve Vr
a Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,41 0,42 0,42 0,42 0,34 0,35 0,35 0,35
0,2 0,85 0,83 0,83 0,83 0,73 0,70 0,70 0,70
0,3 1,25 1,22 1,22 1,22 1,06 1,05 1,05 1,05
0,4 1,57 1,56 1,57 1,56 1,43 1,38 1,38 1,38
0,5 1,86 1,86 1,87 1,86 1,77 1,70 1,70 1,70
0,6 2,20 2,11 2,12 2,11 2,07 1,98 1,99 1,98
0,7 2,42 2,31 2,32 2,31 2,30 2,23 2,23 2,23
0,8 2,44 2,45 2,46 2,45 2,44 2,41 2,41 2,41
0,9 —_ 2,53 2,54 2,53 2,54 2,52 2,52 2,52
1,0 2,56 2,56 2,57 2,56 — 2,56 2,57 2,56
*: Ref. 26
Cizelge 6.27. Srigin [110] ydniinde frekans degerleri (10%s™)
q VL VTl
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,75 0,74 0,74 0,74 0,22 0,23 0,23 0,23
0,2 1,52 1,44 1,44 1,44 0,40 0,43 0,43 0,43
0,3 2,16 2,05 2,04 2,05 0,56 0,58 0,58 0,58
0,4 2,49 2,46 2,46 2,46 0,65 0,68 0,68 0,68
0,5 2,61 2,61 2,61 2,61 0,71 0,71 0,71 0,71
q VT2
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,51 0,49 0,49 0,49
0,2 1,01 0,94 0,94 0,94
0,3 1,45 1,30 1,32 1,30
0,4 1,72 1,54 1,57 1,54
0,5 1,83 1,62 1,65 1,62
*: Ref. 26
Cizelge 6.28. Srigin [111] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VT
Deneysel | CGW [CGW+SJ| GTF |Deneysel | CGW |CGW+SJ] GTF
0,1 0,97 0,94 0,94 0,94 0,41 0,42 0,43 0,42
0,2 1,88 1,73 1,73 1,73 0,89 0,87 0,87 0,87
0,3 2,35 2,22 2,23 2,22 1,33 1,30 1,32 1,30
0,4 2,49 2,31 2,33 2,31 1,68 1,69 1,71 1,69
0,5 1,99 1,99 2,01 1,99 1,99 1,99 2,01 1,99
0,6 — 1,42 1,45 1,42 2,24 2,20 2,21 2,20
0,7 — 1,19 1,21 1,19 2,45 2,34 2,34 2,34
0,8 — 1,71 1,73 1,7 2,50 2,45 2,45 2,45
0,9 2,36 2,32 2,33 2,32 —_ 2,53 2,54 2,53
1,0 — 2,56 2,57 256 — 2,56 2,57 256




Cizelge 6.29. Fe igin [100] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
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VL Ve
a Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel [ CGW | CGW+SJ GTF
0,1 —_ 1,88 1,88 1,88 —_— 1,35 1,35 1,35
0,2 —_— 3,65 3,65 3,65 2,48 2,66 2,66 2,66
0,3 —_ 5,20 5,21 5,20 — 3,90 3,91 3,90
0,4 —_ 6,46 6,48 6,46 —_ 5,04 5,07 5,04
0,5 7.44 7,40 7,44 7,40 5,94 6,05 6,11 6,05
0,6 — 8,01 8,08 8,01 — 6,92 7,00 6,92
0,7 —_ 8,35 8,45 8,35 —_ 7.61 7,72 7,61
0,8 8,64 8,49 8,62 8,49 —_— 8,11 8,25 8,11
0,9 —_ 8,50 8,68 8,50 —_ 8,42 8,58 8,42
1,0 8,52 8,62 8,68 8,62 8,52 8,52 8,68 8,62
*: Ref. 33
Cizelge 6.30. Fe igin [110] ydnunde frekans degerleri (10'?s™)
q Vi Vi
Deneysei CGW | cew+sJ GTF Deneysel CGW | CGwW+sd GTF
0,1 3,68 2,99 3,01 2,99 —_ 1,23 1,23 1,23
0,2 —_ 5,61 5,72 5,61 2,40 2,43 2,43 2,43
0,3 b 7,59 7,88 7,59 — 3,50 3,50 3,50
0,4 8,82 8,79 9,26 8,79 4,20 4,26 4,26 - 4,26
0,5 9,19 9,19 9,74 9,19 4,53 4,53 4,53 4,53
q VTZ
Deneysel CGW | CGW+sJ GTF
0,1 —_— 1,89 1,87 1,89
0,2 — 3,65 3,51 3,65
0,3 —_ 5,11 4,74 511
0,4 5,92 6,09 5,48 6,08
0,5 6,49 6,44 5,73 6,44
*: Ref. 33
Cizelge 6.31. Fe igin [111] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
q vy Vr
Deneysel | CGW | CGW+SJ| GTF [Deneysel | CGW |[CGW+SJ| GTF
0,1 4,52 3,75 3,76 3,75 2,22 1,82 1,82 1,82
0,2 —_— 6,71 6,76 6,71 —_ 3,59 3,57 3,59
0,3 — 8,32 8,45 8,32 —_— 5,21 517 5,21
0.4 8,38 8,44 8,61 8,44 6,26 6,51 6,50 6,51
0,5 —_ 7,40 7,47 7,40 —_ 7,40 7,47 7,40
0,6 5,78 6,13 5,90 6,13 7,90 7,90 8,08 7,90
0,7 —_— 5,90 5,44 5,90 — 8,15 8,41 8,15
0,8 —_— 6,91 6,64 6,91 —_ 8,32 8,57 8,32
0,9 7,72 8,05 8,09 8,05 8,40 8,46 8,66 8,46
1,0 8,62 8,62 8,68 8,562 8,52 8,52 8,68 8,52




Cizelge 6.32. Ca igin [100] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
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Vi Vr
d Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0.1 — 0,77 0,75 0.75 — 0,57 0,59 0,59
0.2 1,50 1,52 1,48 1,48 1,07 1,13 1,16 1,16
03 2,28 2,21 2,16 2,16 1,69 1,66 1,70 1,70
0,4 3,17 2,82 2,79 2,78 2,28 2,15 2,18 2,19
0,5 3,66 3,34 3,34 3,31 2,54 2,59 2,61 2,62
0.6 4,13 3,77 3,81 3,75 2,92 2,96 2,97 2,99
07 4,35 4,00 4,18 4,10 3,20 3,26 3,25 3,28
0.8 4,40 4,31 4,45 4,34 3,42 3,47 3,45 3,49
0,9 4,59 4,44 4,61 4,49 3,61 3,61 3,58 3,62
1,0 4,52 4,49 4,66 4,54 3,63 3,65 3,62 3,66
*: Ref. 28
Cizelge 6.33. Ca igin [110] ydninde frekans degerleri (10'%s™)
q VL V1
Deneysel | CGW | CGW+SJ| _GIF_ | Deneysel | CGW_| CGW+SJ| GIF
0,1 1,29 1,26 1,26 1,26 p— 0,48 0,42 0,46
0.2 2,44 2,38 2,40 2,39 0,80 0,92 0,82 0,89
03 3,22 3,26 3,30 3,28 1,15 1,30 1,20 1,28
0,4 3,94 3,85 3,91 3,87 1,64 1,66 1,59 1,66
0,5 4,14 4,13 4,21 4,16 2,01 2,03 2,00 2,06
0,6 4,19 417 4,25 4,19 2,63 2,45 2,44 2,49
0,7 4,04 4,04 4,10 4,06 3,02 2,88 2,88 2,92
0,8 3,84 3,86 3,88 3,87 3,14 3,28 3,26 3,30
0,9 3,68 3,71 3,69 372 3,30 3,55 3,52 3,57
1,0 —_ 3,65 3,62 3,66 3,63 3,65 3,62 3,66
q VT2
Deneyse! CGW | CGW+SJ GTF
0,1 — 0,81 0,83 0,83
02 —_ 1,59 1,63 1,62
03 2,42 2,31 2,37 2,35
0,4 2,91 2,95 3,03 2,08
0,5 3,50 3,48 3,58 3,50
0,6 4,14 3,89 4,01 3,91
0.7 4,39 4,18 4,32 4,20
08 4,61 4,36 4,52 4,40
0,9 4,70 4,46 4,63 4,50
1,0 4,62 449 4,66 4,54
*: Ref. 28
Cizelge 6.34. Ca igin [111] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
a vy Vr
Deneysel | CGW | CGW+SJ| _GIF__ | Deneysel | CGW | CGW+SJ| GTF
0.1 1,60 1,59 1,61 1,61 p— 0,74 0.72 0,74
02 2,90 2,94 3,00 2,96 1,26 1,40 1,37 1,41
0.3 3,00 3,91 4,00 3,02 1,81 1,91 1,90 1,94
0,4 4,51 4,46 4,57 4,45 2,16 2,23 2,25 2,28
0,5 4,61 4,63 475 4,62 2,36 2,34 2,37 2,40

*: Ref. 28




Cizelge 6.35. Cu igin [100] yéniinde frekans degerleri (10"%s™)
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Ve Vr
d Deneysel CGW | cCow+sJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 —_ 1,17 1,11 1,19 — 0,82 0,86 0,80
0.2 2,42 2.31 2,20 2,34 1,56 1,64 1,69 1,58
0.3 3,56 3.38 327 3,41 2,30 2,36 2.45 2,32
0,4 4,47 4,35 428 4,39 3,10 3,04 3,13 3,00
0,5 5,32 5,21 5,21 5,23 3,62 3,63 3,70 3,61
0,6 6,05 5,93 6,04 5,94 4,15 4,13 4,16 412
0,7 6,60 6,50 6,73 6,49 454 4,53 4,51 4,53
0,8 6,99 6,92 7,24 6,88 4,86 4,81 4,75 4,84
0.9 7,17 717 7,56 7.11 5,02 4,98 489 | 502
1,0 7,19 7,25 7,67 7,19 5,08 5,04 4,94 5,08
*: Ref. 21
Cizelge 6.36. Cu igin [110] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VTl
Deneysel | CGW | CGW+SJ] GTF {Deneysel | CGW |CGW+SJ| GTF
0,1 2,03 1,92 1,94 1,91 —_ 0,57 0,34 0,64
0,2 3,70 3,64 3,70 3,63 1,35 1,19 0,87 1,30
0,3 5,11 5,02 512 5,00 2,03 1,88 1,60 1,98
0,4 597 5,94 6,10 5,92 2,70 2,61 2,43 2,68
0,5 6,36 6,38 6,58 6,36 3,34 3,31 3,23 3,34
0,6 6,38 6,38 6,60 6,38 3,89 3,93 3,92 3,94
0,7 5,91 6,07 6,24 6,08 4,34 4,43 4,42 4,43
0,8 5,51 5,61 5,68 5,63 4,75 4,77 4,74 4,79
0,9 5,19 5,20 5,16 5,24 5,03 4,98 4,89 5,01
1,0 5,08 5,04 4,94 5,08 5,08 5,04 4,94 5,08
q VT2
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,11 1,16 1,22 1,13
0,2 2,27 2,27 2,39 2,23
0,3 3,37 3,31 3,48 3,28
04 4,30 4,25 447 4,23
05 5,07 5,00 5.35 5,00
0,6 5,71 5,81 6,12 5,82
0,7 6,31 6,41 6,76 6,41
08 6,80 6,87 7,25 6,84
09 7.13 7.15 7.56 7.10
1,0 7,19 7,25 7,67 7,19
*: Ref. 21
Cizelge 6.37. Cu igin [111] yénuinde frekans degerleri (10'%s™)
q Vi Vr
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 2,46 2,44 2,50 2,42 1,01 0,98 0,92 1,01
0,2 4,54 4,56 4,69 4,53 1,87 1,91 1,83 1,94
0,3 6,14 6,13 6,34 6,12 2,66 2,69 2,66 2,70
0,4 7.06 7,07 7,35 7,08 317 3.21 326 3.20
0,5 7,40 7,37 7,69 7,40 3,37 3,40 3,47 3,37




Cizelge 6.38. Ni igin [100] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
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Ve Vi
d Deneysel CGW | CGw+sJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,71 1,48 1,38 1,43 —_— 1,10 1,11 1,09
0,2 3,12 2,91 2,73 2,80 2,03 2,16 2,17 2,13
0,3 4,42 422 4,04 4,09 2,99 3,13 3,15 3,10
0,4 5,58 5,39 5,26 524 3,83 3,99 3,99 3,06
0,5 6,54 6,39 6,36 6,23 4,49 4,72 4,69 4,70
0,6 7,34 7,19 7,33 7,05 5,12 5,30 5,24 5,29
0,7 7,94 7,80 8,1 7,69 5,67 574 5,64 5,74
0,8 8,34 8,22 8,70 8,14 6,01 6,04 5,91 6,06
0,9 8,56 8,47 9,06 8,41 8,23 6,21 6,06 6,24
1,0 8,55 8,55 9,18 8,50 6,27 6,27 6,11 6,31
*: Ref. 55
Cizelge 6.39. Ni i¢in [110] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VTl
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGw+SJ GTF
0,1 2,34 2,38 2,39 2,38 —_ 0,99 0,66 1,04
0,2 4,44 4,50 4,55 4,49 1,96 1,94 1,44 2,02
0,3 6,08 6,14 6,26 6,13 2,81 2,83 2,35 2,91
04 7,25 7,19 7,39 7,17 3,62 3,64 3,32 3,69
0,5 7,63 7,63 7,92 7,62 4,36 4,36 4,24 4,39
0,6 7,68 7,58 7,90 7,57 4,98 4,99 5,01 4,99
0,7 7,39 7.21 7,48 7,22 5,59 5,52 5,56 5,52
0,8 6,85 6,76 6,86 6,78 5,97 5,92 5,90 5,94
0,9 6,54 6,40 6,32 6,43 6,26 6,18 6,06 6,21
1,0 6,27 6,27 6,11 6,31 — 6,27 6,11 6,31
q . VTZ
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,28 1,85 1,57 1,63
0,2 2,76 2,98 3,04 2,95
0,3 414 4,22 4,35 4,19
0,4 5,50 5,27 5,48 5,23
0,5 6,15 6,10 6,46 6,10
0,6 6,85 6,84 7,31 6,85
0,7 7,67 7,50 8,05 7,49
0,8 8,13 8,03 8,65 8,02
0,9 8,52 8,42 9,04 8,37
1,0 — 8,55 9,18 8,50
*: Ref. 55
Cizelge 6.40. Ni igin [111] yoninde frekans degerleri (10'%s™)
q Ve Vi
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 3,05 3,02 3,08 3,00 1,33 1,45 1,28 1,47
0,2 5,60 5,60 5,75 5,58 2,47 2,69 2,47 2,71
0,3 7,44 7,47 7,73 7,46 3,37 3,58 3,46 3,58
0,4 8,53 8,54 8,90 8,55 4,02 4,08 413 4,07
0,5 8,88 8,88 9,28 8,91 424 4,24 4,36 4,21




Cizelge 6.41. Srigin [100] ydniinde frekans degerleri (10"%s™)
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Ve Vr
d Deneysel CGW [ CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,48 0,44 0,44 0,43 0,38 0,29 0,29 0,32
0,2 0,83 0,88 0,88 0,86 0,64 0,59 0,59 0,64
0,3 1,27 1,31 1,31 1,29 1,00 0,89 0,90 0,96
0,4 1,71 1,72 1,72 1,71 1,28 1,20 1,21 1,26
0,5 2,08 2,10 2,11 2,11 1,66 1,51 1,51 1,65
0,6 2,54 2,44 2,45 2,47 1,85 1,79 1,79 1,81
0,7 2,83 2,72 2,74 2,77 2,09 2,03 2,04 2,03
0,8 3,08 2,94 2,96 3,01 2,24 2,22 2,22 2,19
0,9 3,10 3,07 3,10 3,16 2,30 2,34 2,34 2,30
1,0 3,20 3,1 3,15 3,20 2,33 2,38 2,38 2,33
*:. Ref. 27
Cizelge 6.42. Srigin [110] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
q Ve Vo
Deneysel CGW | CGw+sJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 0,76 0,67 0,67 0,68 0,25 0,33 0,32 0,24
0,2 1,37 1,30 1,31 1,33 0,50 0,66 0,64 0,51
0,3 1,98 1,87 1,88 1,90 0,86 0,97 0,96 0,84
0,4 2,34 2,32 2,34 2,36 1,18 1,28 1,27 1,19
0,5 2,66 2,63 2,65 2,66 1,82 1,57 1,57 1,63
0,6 2,71 2,77 2,79 2,79 —_ 1,83 1,83 1,83
0,7 2,66 2,74 2,76 2,74 2,04 2,06 2,06 2,06
0,8 2,53 2,61 2,62 2,58 2,22 2,23 2,23 2,22
0,9 2,40 2,45 2,45 2,41 2,28 2,34 2,34 2,30
1,0 2,37 2,38 2,38 2,33 2,37 2,38 2,38 2,33
q VT2
Deneysel CGW | cew+sJ GTF
0,1 0,50 0,41 0,42 0,45
0,2 1,00 0,84 0,85 0,91
0,3 1,45 1,29 1,31 1,35
0,4 1,84 1,75 1,76 1,77
0,5 2,30 2,16 2,19 2,17
0,6 2,59 2,52 2,54 2,52
0,7 2,88 2,79 2,82 2,81
0,8 3,05 2,98 3,01 3,02
0,9 3,27 3,08 3,11 3,16
1,0 3,20 3,1 3,15 3,20
*: Ref. 27
Cizelge 6.43. Srigin [111] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VT
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CCGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,08 0,84 0,85 0,88 0,50 0,43 0,43 0,39
0,2 1,86 1,65 1,66 1,70 0,87 0,82 0,82 0,78
0,3 2,48 2,36 2,38 2,38 1,17 1,14 1,14 1,13
0,4 2,90 2,86 2,88 2,84 1,36 1,34 1,35 . 1,37
0,6 3,04 3,04 3,06 3,00 1,46 1,41 1,42 1,46
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Cizelge 6.44. Ta;Was iin [100] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)

VL Vr

a Deneysel CGW | CGW+SsJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 —_— 1,31 1,31 1,31 —_— 0,74 0,74 0,74
0,2 2,57 2,53 2,54 2,53 —_ 1,47 1,48 1,47
0,3 3,64 3,59 3,61 3,59 2,26 2,20 2,24 2,20
0,4 4,44 4,43 4,48 4,43 —_— 2,92 3,00 2,92
0,5 "~ 4,80 5,02 512 5,02 —_— 3,60 3,74 3,60
0,6 —_— 5,37 5,63 5,37 4,22 4,21 4,42 4,21
0,7 —_— 5,51 5,75 5,561 —_ 4,73 5,01 4,73
0,8 o 5,63 5,83 5,63 — 5,13 5,46 5,13
0,9 —_ 5,49 5,84 5,49 —_— 5,38 5,74 5,38
1,0 5,46 5,46 5,84 5,46 5,46 5,46 5,84 5,46

*: Ref. 45

Cizelge 6.45. TazWaaigin [110] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)

q Vi Vi
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,86 1,88 1,87 1,88 —_ 0,90 0,91 0,90
0,2 3,28 3,43 3,41 3,43 —_ 1,78 1,78 1,78
0,3 4,44 4,48 4,41 4,48 —_— 2,55 2,55 2,55
0,4 4,97 5,02 4,89 5,02 — 3,00 3,09 3,09
0,5 5,11 517 5,02 5,17 3,28 3,28 3,28 3,28
q VTZ
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,37 1,05 1,09 1,05
0,2 1,9 2,15 2,37 2,15
0,3 3,15 3,19 3,70 3,19
0,4 4,00 3,96 4,73 3,96
0,5 4,53 4,24 512 4,24
*:. Ref. 45

Cizelge 6.46. Ta;Wasigin [111] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)

vy Vr

d Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0.1 2,22 2,30 2,31 2,30 1,02 1,16 1,19 1,16
0,2 3,82 4,07 4,14 4,07 2,13 2,28 2,44 2,28
0,3 — 4,95 517 4,95 3,20 3,26 3,63 3,26
0,4 —_ 494 5,36 4,94 3,91 3,08 4,55 3,98
0,5 4,41 4,41 5,00 4,41 4,41 4,41 5,00 4,41
0,6 3,73 4,04 4,65 4,61 5,06 4,61 5,07 4,61
0,7 — 4,27 4,74 4,27 — 4,78 5,07 4,78
0,8 —_— 4,84 5,21 4,84 —_— 5,05 5,29 5,05
0,9 — 5,30 5,66 5,30 —_— 5,34 5,66 5,34
1,0 5,46 5,46 5,84 5,46 5,46 5,46 5,84 5,46




Cizelge 6.47. TasWi igin [100] yéniinde frekans degerleri (10"%s™)
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VL Vr
d Deneysel | CGW [ CGW+SJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,46 1,38 1,38 1,38 —_— 0,68 0,69 0,69
0,2 2,80 2,68 2,68 2,68 1,37 1,40 1,42 1,40
0,3 4,08 3,80 3,83 3,80 2,15 2,14 2,19 214
0,4 5,02 4,69 4,76 4,69 3,11 2,90 3,01 2,90
0,5 5,46 5,33 5,45 5,33 3,77 3,66 3,83 3,66
0,6 5,71 5,71 5,91 5,71 4,44 4,36 4,62 4,36
0,7 5,88 5,89 6,17 5,89 5,06 4,98 5,31 4,98
0,8 —_ 5,91 6,28 5,91 5,46 5,46 5,85 5,46
0,9 — 5,88 6,31 5,88 5,71 5,76 6,19 5,76
1,0 5,86 5,86 6,31 5,86 5,86 5,86 6,31 5,86
*: Ref. 45
Cizelge 6.48. TagoWsoigin [110] ydniinde frekans degerteri (10'%s™)
q VL VTl
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,91 1,92 1,91 1,92 1,11 0,98 0,98 0,98
0,2 4,08 3,59 3,55 3,59 2,22 1,91 1,91 1,91
0,3 — 4,81 471 4,81 —_— 2,69 2,69 12,69
0.4 5,77 5,54 5,38 5,54 — 3,23 3,23 3,23
0,5 5,86 577 5,69 5,77 3,42 3,42 3,42 3,42
q _ Vra
Deneysel CGW | cGw+sJ GTF
0,1 1,1 1,00 1,05 1,00
0,2 2,22 2,11 2,39 2,11
0,3 3,33 3,22 3,86 3,22
0,4 4,35 4,06 5,02 4,06
0,5 5,24 4,37 5,46 4,37
*: Ref. 45
Cizelge 6.49. TasoWspigin [111] yoniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VT
Deneysel CGW | Cew+SsJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 2,46 2,33 2,34 2,33 1,33 1,22 1,25 1,22
0,2 4,53 4,21 4,30 4,21 2,66 2,47 2,65 2,47
0,3 5,55 5,33 5,59 5,33 3,88 3,65 4,08 3,65
0,4 5,64 5,567 6,05 5,57 4,62 4,58 5,21 4,58
0,5 5,12 5,12 5,78 5,12 512 5,12 5,78 5,12
0,6 4,48 4,47 5,19 4,47 5,11 5,30 5,82 5,30
0,7 4,22 4,33 4,93 4,33 5,44 5,35 5,68 5,35
0,8 4,88 4,89 5,35 4,89 5,51 551 5,79 5,51
0,9 5,42 5,67 6,01 5,57 —_ 5,75 6,13 5,75
1,0 5,86 5,86 6,31 5,86 5,86 5,86 6,31 5,86




Cizelge 6.50. TazWey icin [100] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)

VL Vr
d Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+sJ GTF
0,1 1,56 1,48 1,49 1,48 1,07 0,78 0,78 0,78
0,2 3,23 2,87 2,88 2,87 1,56 1,57 1,58 1,57
0,3 4,55 4,07 4,09 4,07 2,33 2,37 2,41 2,37
0,4 5,41 5,02 5,07 5,02 3,26 3,18 3,26 3,18
0,5 5,90 5,69 5,79 5,69 —_ 3,96 4,09 3,96
0,6 —_— 6,08 6,23 6,08 4,56 4,68 4,87 4,68
0,7 6,46 6,24 6,46 6,24 5,16 5,29 5,55 5,29
0,8 — 6,25 6,53 6,25 5,63 577 6,08 5,77
0,9 —_ 6,20 6,53 6,20 —_ 6,07 6,41 6,07
1,0 6,17 6,17 6,562 6,17 6,17 6,17 6,52 6,17
*: Ref. 45
Cizelge 6.51. TasWericin [110] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VTI
Deneysel CGW ! cGw+sd GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 _ 2,08 2,08 2,08 —_ 1,12 1,12 1,12
0,2 4,22 3,99 3,97 3,99 —_ 2,22 2,22 2,22
0,3 5,45 5,54 5,47 5,54 3,38 3,21 3,21 3,21
0,4 — 6,55 6,45 6,55 —_— 3,91 3,91 3,91
0,5 6,36 6,90 6,79 6,90 4,89 417 4,17 417
q Vra
Deneysel CGW_ | CGW+SJ GTF
0,1 —_— 1,086 1,10 1,06
0,2 —_— 1,90 2,15 1,90
0,3 — 2,41 3,08 2,41
0,4 —_— 2,62 3,73 2,62
0,5 4,18 2,66 3,96 2,66
*: Ref. 45
Cizelge 6.52. TassWeyicin [111] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
q Ve Vr
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 2,49 2,50 2,51 2,50 —_ 1,35 1,37 1,35
0,2 5,02 4,52 4,59 4,52 — 2,64 2,78 2,64
0,3 — 5,70 5,90 5,70 —_ 3,77 4,11 3,77
0,4 — 5,89 6,26 5,89 — 4,66 517 4,66
0,5 5,23 5,25 5,78 5,25 5,23 5,25 5,78 5,25
0,6 —_— 4,34 4,95 4,34 —_— 5,59 6,00 5,59
0,7 4,65 4,11 4,62 4,11 — 5,80 6,05 5,80
0,8 — 4,87 5,25 4,87 — 5,97 6,19 5,97
0,9 5,79 5,79 6,14 5,79 —_— 6,11 6.41 6,11
1,0 6,17 6,17 6,52 6,17 6,17 6,17 6,52 6,17

*: Ref. 45
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Cizelge 6.53. PdggsFeos icin [100] yéniinde frekans degerleri (10"%s™)

|47 Vr

d Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGw+sJ GTF
0,1 —_ 1,21 1,04 1,16 —_ 0,58 0,73 0,66
0,2 2,17 2,37 2,08 2,28 1,32 1,18 1,44 1,31
0,3 —_— 3,42 3,12 3,31 1,99 1,79 2,10 1,95
0,4 3,98 4,33 412 4,23 —_ 2,40 2,70 2,56
0,5 —_ 5,07 5,07 5,01 3,17 3,01 3,23 3,12
0,6 5,49 5,64 5,93 5,65 —_— 3,58 3,67 3,62
0,7 —_ 6,05 6,65 6,13 4,13 4,07 4,01 4,04
0,8 6,42 6,32 7,21 6,46 _ 4,44 4,26 4,36
0,9 —_— 6,46 7,55 6,65 —_— 4,68 4,41 4,55
1,0 6,72 6,51 7,67 6,71 4,62 4,76 446 4,62

*:Ref. 35

Cizelge 6.54. PdggsFeggq icin [110] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)

vy Vr
d Deneysel | CGW |[CGW+SJ| GTF |[Deneysel | CGW [CGW+SJ] GTF
0,1 _ 1,69 1,75 1,71 —_ 0,84 0,38 0,65
0,2 3,27 3,24 3,40 3,29 1,22 1,59 0,86 1,28
0,3 4,66 4,54 4,83 4,61 —_ 2,20 1,47 1,87
0,4 5,65 5,50 5,83 5,67 2,29 2,66 2,15 2,42
05 6.00 6,04 6,58 6.10 294 3.06 282 2.95
0,6 — 6,16 6,71 6,19 —_ 3,46 3,42 3,45
0,7 5,52 5,91 6,34 5,90 —_ 3,91 3,89 3,90
0,8 —_— 544 5,60 5,37 —_ 4,33 4,22 4,28
0,2 4,73 4,96 4,82 4,84 —_ 4,65 4,40 4,53
1,0 4,62 4,76 4,46 4,62 4,62 4,76 446 4,62
q VTZ
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,02 0,83 1,04 0,94
0,2 1,85 1,72 2,11 1,87
0,3 —_— 2,67 3,20 2,80
0,4 o 3,64 4,27 3,7
0.5 4,47 455 5.27 455
0,6 —_— 5,31 6.14 5,29
0,7 5,98 5,88 6,82 5,90
0.8 — 6.25 7.30 6.35
0.9 — 6.45 7.58 6,63
1,0 — 6,51 7,67 6,72
*: Ref. 35

Cizelge 6.55. PdygsFeos icin [111] yoniinde frekans degerleri (10'%s™)

VL Ve
d Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 —_ 2,06 2,25 2,14 - 1,01 0,83 0,92
0,2 — 3,95 435 4,05 1,63 1,90 1,69 1,80
0,3 5,42 5,50 6,10 5,53 — 2,58 2,51 2,54
0,4 — 6,52 7,29 6,46 —_— 2,99 3,11 3,05
0,5 6,78 6,88 7,71 6,78 3,23 3,12 3,33 3,23

*: Ref. 36
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Cizelge 6.56. PdygoFeo 10 icin [100] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)

Vi Vy
d Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 —_ 1,08 — 1,15 —_— 0,75 —_ 0,70
0,2 2,29 2,13 —_— 2,26 1,38 1,48 —_— 1,39
0,3 —_— 3,14 — 3,30 2,09 2,17 —_ 2,06
0,4 —_— 4,08 —_ 4,24 — 2,79 —_ 2,69
0,5 4,95 4,93 —_— 5,05 — 3,34 —_ 3,26
0,6 — 5,66 —_ 5,72 —_ 3,80 —_— 3,77
0,7 6,16 6,25 —_ 6,24 4,27 4,16 — 4,18
0,8 —_— 6,70 —_ 6,61 —_ 4,42 —_— 4,49
0,9 — 6,97 —_— 6,84 —_ 4,58 —_ 4,68
1,0 6,91 7,06 — 6,91 4,74 4,64 — 4,74
*: Ref. 35
Cizelge 6.57. PdggoFeo,10 i¢in [110] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL Vi
Deneysel CGW | ceow+sJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 — 1,80 — 1,78 0,63 0,40 — 0,61
0,2 3,36 3,43 —_ 3,39 1,18 0,89 —_— 1,21
0,3 4,73 4,76 —_— 4,71 1,73 1,49 — 1,79
0,4 —_— 5,68 —_— 5,63 —_— 2,16 —_ 2,37
0,5 6,11 6,16 — 6,11 2,91 2,84 —_— 2,93
0,6 — 6,19 —_ 6,17 —_— 3,46 —_ 3,48
0,7 —_ 5,86 —_ 5,87 —_— 3,97 —_ 3,97
0,8 5,27 5,34 —_— 5,39 —_— 4,34 —_ 4,38
0,9 —_— 4,84 —_— 4,93 —_— 4,56 —_ - 4,65
1,0 474 4,64 — 4,74 4,74 4,64 —— 4,74
q VTZ
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 — 1,07 —_ 1,00
0,2 1,98 2,12 —_ 2,02
0,3 — 3,15 —_— 3,06
0.4 3,79 411 —_— 4,07
0,5 —_— 4,98 —_— 4,98
0,6 —_ 5,72 _ 5,73
0,7 —_— 6,30 —_ 6,29
0,8 — 6,72 — 6,65
0,9 —_— 6,97 —_— 6,85
1,0 6,91 7,06 — 6,91
*:. Ref. 35
Cizelge 6.58. PdygoFeo 10 igin [111] yoniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL VT
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel| CGW | CGW+SJ GTF
0,1 —_ 2,29 —_— 2,24 —_— 0,85 —_— 0,93
0,2 —_— 4,30 —_ 4,23 1,71 1,72 —_ 1,80
0,3 — 5,81 —_— 5,79 2,35 2,52 —_— 2,54
0,4 6,85 6,72 — 6,77 — 3,10 —_— 3,05
0,5 7,09 7,03 — 7,16 3,23 3,31 — 3,23
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Cizelge 6.59. Pdy2sFeq.7: igin [100] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)

VL Vr
a Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel CGW | CeGwW+sd GTF
0,1 —_ 1,11 —_ 1,05 —_— 0,77 — 0,80
0,2 2,44 2,20 — 2,10 —_ 1,53 —_ 1,58
0,3 3,38 3,27 —_ 3,14 2,35 2,26 —_— 2,32
0,4 4,30 4,28 —_— 4,16 — 2,94 — 3,01
0,5 -—_— 5,22 —_ 5,13 3,70 3,57 —_— 3,62
0,6 5,92 6,05 — 6,00 — 4,12 — 4,14
0,7 — 6,74 —_ 6,74 4,75 4,57 —_ 4,56
0,8 - 7,25 —_ 7,30 —_— 4,90 — 4,86
0,9 —_ 7,58 — 7,65 —_ 5,11 —_ 5,05
1,0 7,77 7,69 — 7,77 5,11 5,18 — 5,11
*: Ref. 46
Cizelge 6.60. Pdy2sFeo 2 igin [110] yéniinde frekans degerleri (10'%s™)
q VL Vr
Deneysel | CGW |[CGW+SJ| GTF |Deneysel | CGW |CGW+SJ| GTF
0,1 1,61 1,83 —_— 1,84 —_ 0,46 — 0,27
0,2 3,40 3,48 — 3,51 0,86 1,00 —_ 0,75
0,3 —_ 4,81 o 4,85 1,51 1,66 — 1,45
0,4 —_— 5,73 —_ 5,76 2,45 2,39 —_ 2,26
0,5 6,34 6,20 —_— 6,22 3,08 3,14 —_ 3,08
0,6 — 6,26 —_— 6,28 —_ 3,82 —_— 3,82
0,7 —_— 6,03 —_— 6,02 4,32 4,40 —_ 4,40
0,8 —_ 5,65 r 5,62 — 4,83 —_ 4,81
0,9 — 5,31 — 5,26 —_— 5,09 —_— 5,04
1,0 5,30 5,18 — 5,11 5,30 518 — 5,11
q VT2
Deneysel CGW | CGW+SJ GTF
0,1 1,09 1,09 —_ 1,13
0,2 2,28 2,14 —_— 2,20
0,3 — 3,14 —_— 3,20
0,4 4,25 4,09 —_ 4,12
0,5 —_— 4,98 —_— 4,98
0,6 5,99 5,82 —_ 5,81
0,7 —_ 6,56 - 6,57
0.8 — 7,16 —_ 7,20
0,9 — 7,55 —_— 7,62
1,0 7,77 7,69 — 7,77
*: Ref. 46
Cizelge 6.61. Pdy2sFeq.r; igin [111] ydniinde frekans degerleri (10's™)
q VL Vr
Deneysel | CGW | CGW+SJ| GTF |Deneysel | CGW |CGW+SJ| GTF
0,1 2,31 2,34 — 2,38 — 0,87 — 0,82
0,2 —_ 4,43 447 —_— 1,60 —_— 1,54
0,3 —_— 6,05 —_— 6,06 —_— 2,1  — 2,09
0,4 —_— 7,07 —_— 7,04 —_— 2,40 —_— 2,43
0,5 — 7,42 — 7,37 2,55 2,48 — - 2,65

*TRef 46



Cizelge 6.62. Copg:Feq s icin [100] ydniinde frekans degerleri (10'%s™)

48

Vi Vr
d Deneysel CGW | CGW+SJ GTF Deneysel | CGW [ CGW+SJ GTF
0,1 —_— 1,66 1,63 1,38 0,94 0,86 0,88 1,05
0,2 3,06 3,20 3,17 2,71 2,00 1,72 1,76 2,06
0,3 —_— 4,56 4,55 3,95 2,96 2,57 2,61 2,99
0,4 5,42 5,66 5,71 5,05 3,80 3,39 3,43 3,79
0,5 6,25 6,48 6,61 6,00 4,44 4,16 4,18 4,46
0,6 —_ 7,01 7,26 6,77 4,99 4,85 4,86 4,98
0,7 —_— 7,30 7,68 7,36 5,28 542 542 5,36
0,8 —_ 7.42 7,92 7,78 — 5,86 5,84 5,61
0,9 — 7,44 8,03 8,02 —_ 6,14 6,10 5,76
1,0 8,10 7,44 8,06 8,10 5,80 6,23 6,19 5,80
*: Ref. 41
Cizelge 6.63. Cogg2Feq s icin [110] ybniinde frekans degerleri (10'%s™)
q Vi Vr
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 — 2,24 2,26 2,32 —_— 1,32 1,28 0,82
0,2 4,27 4,23 4,29 4,38 1,71 2,47 2,41 1,65
0,3 —_— 5,75 6,91 5,95 2,50 3,34 3,28 2,48
0,4 —_ 6,71 7,01 6,93 3,24 3,92 3,88 327
0,5 7,30 7,12 7,55 7,30 4,00 4,32 4,30 4,01
0,6 —_ 7,10 7,59 7,19 —_— 4,70 4,71 4,65
0,7 — 6,84 7,27 6,78 — 517 5,17 5,15
0,8 —_— 6,53 6,79 6,30 —_ 5,68 5,67 5,52
0,9 —_ 6,31 6,36 5,94 — 6,08 6,05 573
1,0 5,80 6,23 6,19 5,80 5,80 6,23 6,19 5,80
q VTZ
Deneysel | CGW |[CGW+SJ| GTF
0,1 1,50 1,21 1,24 1,47
0,2 2,96 2,37 2,45 2,78
0,3 4,25 3,45 3,60 3,82
0,4 5,32 4,41 4,66 4,61
0,5 — 5,25 5,61 5,25
0,6 —_ 5,98 6,44 5,91
0,7 —_ 6,58 7,12 6,65
0,8 7,88 7,04 7,63 7,37
0,9 — 7,34 7,95 7,90
1,0 8,10 7,44 8,06 8,10
*: Ref. 41
Cizelge 6.64. CopgzFeo s igin [111] yoniinde frekans degerleri (10'%s™)
q vy Vr
Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF Deneysel | CGW | CGW+SJ GTF
0,1 3,04 2,71 2,75 2,94 1,31 1,54 1,62 1,31
0,2 — 5,10 5,26 5,38 2,42 2,71 2,69 2,43
0,3 — 6,92 7.28 7,02 3,26 3,35 3,34 3,25
0,4 — 8,04 8,60 7,86 3,72 3,52 3,54 3,72
0,5 8,10 8,42 9,00 8,10 3,87 3,52 3,56 3,87

*: Ref. 41
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7. SONUC VE ONERILER
7.1. CGW Modeli ve Sonuglan

Inceledigimiz metal ve alagimlarin fonon frekanslar, Ggincli komsguluk
etkilegsmeli CGW modeli kullanarak yapiidi. Etkilesmelerin dérdiinct ve daha
uzak komsuluklara uzatiimasi halinde, dinamik matris elemanlar ¢ok
karmasik olmakta ve kuvvet sabitlerinin sayisi da ¢ok artmaktadir. Bu
hesaplamalar; hem fcc hem de bcc yapilar igin incelenmis olup, ayrica bazi
metalin hem fcc hem de bec yapisi dikkate alindi. Incelenen metaller igin girig
parametleri ve esneklik sabitleri her metal igin ayn ayri olarak Cizelge 6.1'de
verilmigtir.

7.1.1. Fcc metaller

Uciincii en yakin komsgu etkilesmeli CGW modeli kullanarak Ca, Sr, Cu ve Ni
elementlerinin kuvvet sabitleri hesaplandi (Cizelge 6.7-10). Hesaplanan bu
degerler kullanarak bu elementlerin fonon frekanslari bulundu(Cizelge 6.32-
43). Ca, Sr, Cu ve Ni'in fonon frekans egrileri Sekil 6.5, Sekil 6.6, Sekil 6.7
ve Sekil 6.8'de topluca gosteriimistir. Bu grafikierde (e,0) deneysel degerleri
temsil etmektedir.

Ca'un CGW modeline gére hesaplanan kuvvet sabitleri ve fonon frekanslari
Cizelge 6.7 ve Cizelge 6.32, 6.33, 6.34'de verilmistir. ligili fonon
frekanslarinin kullaniimasiyla gizilen fonon dispersiyon egrileri Sekil 6.5'de
verilmigtir.

Hesaplanan frekans degerleri [100] dogrultusunun L dalinda ve [110]

dogrultulanindaki T1 ve T2 dalinda a’nun yiksek degerlerinde aykirilik

gostermekte olup , diger tim dallar deneysel dederlerle milkkemmel uyum
icindedir.
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Sr i¢cin hesaplanan kuvvet sabitleri Cizelge 6.9 ‘da , fonon frekanslari ise
Cizelge 6.41, 6.42, 643 ‘de veriimistir. Bu fonon frekanslarinin
kuillaniimasiyla gizilen fonon dispersiyon egrileri Sekil 6.8‘de verilmistir.

Hesaplanan frekans degerleri [110] dogrultusunda T1 dalinda a’nun diastk
degerlerinde ve T2 dallarinda a’nun yuksek degerlerinde ve [111]

dogrultusundaki L dalinda a'nun ara degerleri ile bir miktar aykirihk

gostermekte olup, diger tim dallar, deneysel degerlerle uyum igindedir.

Cu icin hesaplanan kuvvet sabitleri Cizelge 6.10'da fonon frekanslari Cizelge
6.35, 6.36 ve 6.37‘de; fonon dispersiyon egrisi ise Sekil 6.6'de verilmistir.
Fonon dispersiyon egrisinden gérilecegdi tzere [100] yéntndeki L dah hari¢
hemen hemen tum dallarda deneysel verilerle gakismakta olup mikemmel
uyum gdstermektedir. CGW modeli, literattrde [4,18,48,49,50] Cu icin baska
metotlarla hesaplanan teorik degerlerin bir kismindan daha iyi sonuclar
vermigtir.

Ayni hesaplar Ni icin tekrar edildiginde sonuclar hemen hemen tim dallarda
verilerle ¢ok iyi uyum icindedir. Bu modelin literatirde bagka metotlarla
hesaplanan [16,50,51] teorik degerlerin bir kismindan daha iyi sonugiar
verdigi géralmektedir (Sekil 6.7).

7.1.2 Bcc metaller

Bcec yapiya sahip Fe,Ba ve fcc yapilarini inceledigimiz Ca ve Sr'an bcc
yapisi CGW modelinde G¢lnct en yakin komsuluk igin uygulandi. Bu
metallerin kuvvet sabitleri Cizelge 6.3-6'da ,bu kuvvet sabitlerini kullanarak
elde edilen fonon frekanslar ise Cizelge 6.20-31'de verilmistir. ligili fonon
frekans egrilerinin kullaniimasiyla elde edilen fonon dispersiyon egrileri ise
Sekil 6.1, Sekil 6.2, Sekil 6.3 ve Sekil 6.4'de verilmigtir.

Fe igin kuilanilan girig parametreli Cizelge 6.1'de hesaplanan kuvvet sabitleri
Cizelge 6.6'da fonon frekans degerleri ise Cizelge 6.29, 6.30, 6.31'de
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verilmigtir. Bu fonon frekans degerlerinin kullaniimasiyla elde edilen fonon
dispersiyon egrisi ise Sekil 6.4 ‘de verilmigtir.

Sekilden gérilecedi Uzere Fe igcin CGW modeline gére cizilen fonon

dispersiyon egrileri hemen hemen tim dallarda deneysel verilerle miikemmel

uyum igindedir. Yalniz [111] dogrultusunun L dalinda baz a’nun ara

deg@erlerinde bir miktar uyumsuzluk géstermigtir.

Ba'un hesaplanan kuvvet sabitleri ve fonon frekans degerleri Cizelge 6.4 ve
Cizelge 6.23, 6.24, 6.25'de verilmigtir. Fonon frekans egrisi ise Sekil 6.2'de
verilmigtir.

Hesaplanan fonon frekans degerleri, [100] dogrultusunun T dalinda a’nun

ara degerlerinde ve [110] dogrultusunun T2 ve T1 dallarinda a’nun ylksek

degerlerinde aykirilik géstermekte olup; dider tim dallarda genelde uyum
icindedir.

Fcc yapisini inceledigimiz Ca ‘un bcc yapisi igin giris parametleri Cizelge
6.1'de, hesaplanan kuvvet sabitleri Cizelge 6.3'de ve fonon frekans degerleri
ise Cizelge 6.19, 6.20 ve 6.21’de verilmistir. Elde edilen fonon dispersiyon
egdrisi ise Sekil 6.1'de gdsterilmektedir.

Sekilde gorllecegi Uzere sadece [110] dogrultusunun T1 dalinda a’nun

yUksek degerlerinde ve T2 dalinda a’nun ara degerlerinde bir miktar ayrilik

gosterirken, diger tim dallarda deneysel verilerle mikemmel uyum igindedir.

Ayni gekilde inceledigimiz Sr igin hesaplanan kuvvet sabitleri ve bu
sabitlerden bulunan fonon frekans degerleri Cizelge 6.5 ve Cizelge 6.26, 6.27
ve 6.28'de goésterilmektedir. Fonon dispersiyon egrisi ise Sekil 6.3'dedir.
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Fonon dispersiyon egrisinde [110] dogrultusunun T2 dalinda a’nun ylksek

degerlerinde ve [111 ] dogrultusunun L dalinda a’nun ara degerlerinde

deneysel degerlerden sapmalar olup; diger tim dallarda uyum igindedir.

7.2. GTF Modeli ve Sonuglan

inceledigimiz metal ve alasimlarin fonon frekanslarn Gglincl en yakin
komsuluk etkilesmeli GTF modeli kullanilarak da hesaplandi. Bce yapilar igin
GTF modeli ile CGW modelinin 6zdes oldugu , fcc yapilarda ise CGW modeli
ile GTF modeli arasinda fonon dispersiyon egrisinin bazi dallarinda %1-2'lik
farklar ortaya cikmigtir. Bunun nedeni GTF modelinin kuvvet sabitlerinin
CGW modelinin kuvvet sabitlerinden olusan bir nicelik olmasi ve CGW

modelinin dogada GTF modeline gére daha mikroskobik olmasidir.

7.2.1. Fcc metaller

CGW modelinin kuvvet sabitlerinden yararlanarak GTF modelinin kuvvet
sabitleri bulundu. Bu sabitler Ca igin Cizelge 6.7'de, Sr icin Cizelge 6.9'da,
Cu icin Cizelge 6.10'da ve Ni iginde Gizelge 6.8'de verilmistir. Bu sabitlerin
kulianilmasiyla bu metallerin fonon frekans degerleri hesaplandi (Cizelge
6.32-43). Fonon dispersiyon egrileri ise Sekil 6.5-8'dedir.

Ca icin tglnct en yakin komsuluk etkilesmeli CGW ve GTF modellerinin
fonon dispersiyon egrileri Sekil 6.5'de gérilecedi Uzere frekans degerleri
arasinda %1-2 gibi bir fark s6z konusu olup genelde uyum igindedir.
Hesaplanan frekans degerleri CGW modeline gére hemen hemen daha iyi
uyum igindedir.

Ayni hesaplar Sr icin tekrar edildiginde, GTF modeli CGW modeline gbre
deneysel degerlerle daha iyi uyusmaktadir.. CGW modelinden elde edilen
frekans degerleri ile veriler arasindaki  [110] dogrultusunun T1 dalinda

a’nun dustk, T2 dalinda g’'nun yiksek degerierindeki ve [111] dogrultusunda

L dalindaki a’nun ara degerlerindeki uyumsuzluk hemen hemen ortadan
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kalkmig ve GTF modelinden elde edilen frekans degerleri daha iyi uyum
icindedir (Sekil 6.8 ).

Cu icin Gguncu en yakin komguluk etkilesmeli CGW ve GTF modellerinin
fonon dispersiyon egrileri , Sekil 6.6'de gérulecegi izere CGW modeli [100]
dogrultusunun T dali harigc , deneysel degerlerle mikemmel uyum
gosterirken; GTF modeli tim dallarda mikemmel uyum géstermigtir.

Ni'in CGW ve GTF modeline gére hesaplanan kuvvet sabitleri ve fonon
frekanslari Cizelge 6.8'de ve Cizelge 6.38-39-40'da verilmigtir. iigili fonon

frekanslarinin kullanilmasi ile gizilen fonon dispersiyon egrisi Sekil 6.7'de
verilmigtir.

Hesaplanan frekans degerleri genelde verilerie uyum iginde olup ancak GTF
modelinin frekans degerleri ile veriler arasinda [110] dogrultusunun T1 ve

T2 dali ile [111] dogrultusunun L dalinda a’nun yuksek degerlerinde %2-
3'luk bir aykinlik géstermektedir.

7.2.2. Bcc metaller

Bce yapiya sahip Fe, Ba ve Fcc yapiya sahip Ca,Sr bee yapisi igin GTF
modelini Gglincl enyakin komsuluk igin uyguladik. Elde edilen frekans
degerleri Cizelge 6.20-31 ‘de, cizilen fonon dispersiyon egrileri ise
Sekil 6.1-4'de verilmigtir. GTF modelinden yararlanarak bulunan frekans
degerleri tim metaller icin, CGW modelinden bulunan frekans degerleri ile
tamamen 6zdestir.

7.3. CGW+SJ Modeli ve Sonuglan

inceledigimiz metal ve alagimlarin fonon frekanslart CGW ve GTF modelinde
dikkate alinmayan uzak erigimli elektron-iyon etkilegsmesinin hesaplandigi SJ
modelinin CGW modeline eklenmesiyle de yapildi. SJ modeli ile elektron-iyon
etkilegsmesinin [100],[110] ve [111] temel simetri yonlerindeki katkilar
bulundu. Bu katkilar CGW modelinin temel simetri yénlerindeki dinamik
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matris elemanlarnina eklendi. Elde edilen bu ifadelerin fonon frekans
ifadelerinde yerine yazilmasi ile fonon frekans degerleri elde edildi.

7.3.1. Fcc metaller

Uglinci en vyakin komsu etkilesmeli CGW modeline SJ modelinin
eklenmesiyle Ca,Sr,Cu ve Ni elementlerinin kuvvet sabitleri hesaplandi
(Cizelge 6.7-10). Hesaplanan bu degerler kullanarak bu elementlerin fonon
frekanslar bulundu (Cizelge 6.32-43). Fonon frekans egrisi Ca icin Sekil
6.5’de, Sr icin Sekil 6.8'de, Cu icin Sekil 6.6'da ve Ni icinde de Sekil 6.7'de
verilmigtir.

Caigin hesaplanan frekans degerleri [100] dogrultusunun L ve T dallarinda
CGW ve GTF modellerine gére daha iyi uyum gostermigtir. [100]

dogrultusunun L dallndaa’nun yiksek degerlerine gidildikge, T dalinda ise

tim a degerlerinde CGW+SJ modeli CGW modeline gére zon siniri harig
deneysel verilerle ¢ok daha iyi uyum icindedir. Ayni sekilde [110]
dogrultusunun tim dallarinda daha iyi sonuglar elde edilmistir. Ozellikle [110]
dogrultusunun T2 dalinda CGW ve GTF modeline gére a’nun ylksek

degerlerindeki aykirilik ortadan kalkmis deneysel verilerle daha iyi uyum
saglamistir. [111] dogrultusunda ise L dali hari¢ diger iki modele gore daha
iyi uyum géstermistir.

Ayni hesaplar Cu igin tekrar edildiginde, tUm dallarda a’nun yiksek
degerlerine gidildikge [100] dogrultusunun L dalinda deneysel verilerle
hesaplanan frekans degerleri arasinda aykinlik daha da artmakta T dalinda
ise zon siniri hari¢ iyi uyum géstermigtir. Bunun yaninda [110] dogrultusunun
T1 dalinda a’nun disik degerlerinde de L ve T2 dalinda ise a’nun yiksek
degerlerinde aykinlik séz konusudur. [111] do§ru|tusunun L. dalinda ise yine
a’nun yuksek degerlerinde aykinlik séz konusu olup, T dalinda ise verilerle

uyumiu sonuglar elde edilmigtir.
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CGW+SJ modelinde Sr icin hesaplanan frekans degerleri incelendiginde
[100] dogrultusunun L dalinda ve [110] dogrultusunun T2 dalinda elde
edilen frekans degerleri diger iki modele gére daha iyi uyum gdéstermistir.
[110] dogrultusunun L ve T1 dalinda ise hemen hemen CGW modelle ayni
sonuglar elde ediimis olup, [111] dogrultusunun L ve T dalinda ise
hesaplanan veriler diger iki modele gére verilerle daha iyi uyum icindedir.

Ni icin hesaplanan frekans degerleri [110] dogrultusunun T1 dalmda'a’nun

diastk degerlerinde ve diger tum dallarda, a’nun yUksek degerlerine dogru

verilerle uyumsuzluk séz konusudur.

7.3.2. Bcc metaller

Benzer sekilde bce yapiya sahip Ca, Ba, Sr ve Fe elementleri icin CGW+SJ
modelinde kuvvet sabitleri hesaplandi(Cizelge 6.3-6). Bu kuvvet
sabitlerinden fonon frekans degerleri elde edildi(Cizelge 6.20-31). Fonon
frekans egrileri Ca igin Sekil 6.1°de, Ba igin Sekil 6.2'de, Sr icin Sekil 6.3'de
ve Fe icin Sekil 6.4'de verilmigtir.

Sekil 6.1'den gérilecedi Gzere Ca igin [100] ve [111] dogrultusunun tim
dallarinda diger iki modele gore a’nun yuksek degerlerine gidildikge daha

kétl sonuglar elde edilmigtir. [110] dogrultusunun T2 dalinda 6zdes sonuglar

elde ediimis olup, L ve T1 dalinda CGW modeline gére daha kétl sonuglar
elde edilmistir.

Ba icin CGW+SJ modeli; CGW modeline gére, [111] dogrultusunun T dalinin
a’nun ylksek degerleri harig, tim dallarda daha iyi sonuglar elde edilmistir.
[110] dogrultusunda L dalinda sonuglar CGW modeline gére daha
uyumludur. Ayni sekilde T2 dalinda CGW modeline gére a’nun ylksek

degerlerindeki deneysel verilerle olan aykirilik bllytk oranda azalmis ve [100]

dog";rultusdnun T dalinda, a’nun yuksek degerlerinde CGW modeline gére

daha iyi uyum géstermigtir.
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Ayni hesaplar Sr icin tekrar edildiginde elde edilen sonuglar tim dallarda %1
gibi CGW modeline goére daha iyi uyum igindedir. Ozellikle [110]
dogrultusunun T2 dalinda hesaplanan frekans degerleri CGW modeline gére
cok daha iyi uyumiudur.

Fe icin [100] ve [111] dogrultularinin zon sinirlar haric, CGW modeline gére
daha sonuglar elde edilmistir. [110] dogrultusunun L ve T2 dalinda ise

a’nun yuksek degerlerinde uyumsuziuk gézlenmis, T1 dalinda ise CGW

modeli ile 6zdes sonuglar elde edilmigtir.
7.4. CGW, GTF ve CGW+SJ Modellerinin Alagsimlara Uygulanmasi

Bu calismada CGW, GTF ve CGW+SJ modelleri A1x-Bx seklinde olan ikili
alagimlarin ; fonon dispersiyon egrilerini elde edilmesinde de kullaniidi. Bu tip
alasimiar ya Ta-W, Cu-Al ,Ni-Pt vb. oldugu gibi bilesen atomlar ayni kristal
yapili (1. tip alasimlar) ya da Fe-Pd, Co-Fe.Fe-Mn vb. gibi oldugu gibi farkh
kristal yapida (ll. tip alagimlar) olusurlar. Il. tip alasimlarda; érnegin Fe oda
sicakliginda bcc yapida , Pd ise fcc yapiya sahiptir. Fe-Pd alagimi ise oda
sicakliginda fcc yapidadir. Burada X degeri bilegenin agirlikga ylzde olani
olup; X'in alacagdi degere gére ve elementlerin esneklik sabitlerinin , isisal
genlesme katsayilarinin degerlerine bagli olarak alagim ya fcc ya da bcc
yapida tek bir 6rgli olusturur.

Bu calismada TarWa2s, TasoWse, TassWsz, PdogsFenos, Pdo.goFeo.1o,
PdozsFeo72 ve CopgoFepes alagimlarinin  fonon dispersiyon egrileri
hesaplanmigtir. Etkilesmeler Ggtnci komsuluga kadar dahil edimis olup,
dinamik matris icin kullanilan formilasyon, elemental metaller igin
kullandi§imiz formalasyonla ayni sekildedir.

Alasimin katlesi (m) olarak, alasimi olusturan bilesen atomlarin katlelerinin
ortalamasi alinmigtir. Ayni sekilde alagimlara ait 6rgh sabiti (a), esneklik
sabitlerin ve wigner-seitz hicre yarigabinin (r,) bilinmedigi durumlarda, bu
ozelliklerin %’leri Gzerinden lineer toplamlari alinarak hesaplanmigtir. Ornegin
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Aaagm olmak Gzere, A ve B elementlerinin alasimina ait 6zellik olmak ve

=0.30 ise  Aaiagm=0.30Aa + 0.70 Ag esitligi literattrde verildigi [25] sekliyle
bu ¢aligmada da kullaniimigtir. Calismamizda tim alagimlarin Wigner Seitz
hiucre yarigabi (ro) yukaridaki lineer baginti kullanarak hesaplanmistir. Ayrica
Ta-W alasimlarin 6rgt sabiti literatirde bulunamadigindan yine yukaridaki
baginti kullaniimigtir. PdogsFeo.04, PdosoFeo10, PdozsFeo72, CopgzFeos
alagimlarin 6rg ve esneklik sabitlerinin deneysel degerleri [35,36,40,41] ve
TasoWso, TazsWer alagimlarinin ise esneklik sabitlerinin deneysel degerleri
literatGrde verildiginden yukarida bahsedilen lineer bagintlyi kullanmaya
gerek kalmadi. Ancak TarWz alasiminin esneklik sabiti literatlirde

bulunamadigindan yukaridaki baginti kullanarak alasimin esneklik sabiti
hesapland:.

CGW, GTF ve CGW+SJ modellerine goére hésaplanan fonon frekans

degerleri icin giris parametleri ve esneklik sabitleri Cizelge 6.2'de her alagim
icin ayri ayri verilmisgtir.

incelenen Ltip alagimlardan Ta7z7Was alagiminin tgtinct en yakin komsuluklu

CGW, GTF, CGW+SJ modellerine gére hesaplanan kuvvet sabitleri Cizelge
6.11'de ,bu degerlerin kullaniimasiyla  hesaplanan fonon dispersiyon
degerleri Cizelge 6.44-46’ da , ¢izilen fonon dispersiyon egrisi ise Sekil 6.9’
da verilmigtir.

CGW modeline goére [100] dogrultusunun L ve T dallarinda a’nun ara

de@erlerinde sapmalar géstermis olup, diger tim dallarda hemen hemen
mukemmel uyum géstermistir. GTF modelinde ise daha énce bcc metallerde
oldugu gibi CGW modeli ile tamamen 6zdes sonuglar elde edilmistir.
CGW+SJ modelinde ise [110] dogrultusunun T1 dali hari¢ tGm dallarda

a’nun yuksek degerlerine dogru gidildikge deneysel verilerle aykirik

gOstermistir.

TC-YUKSEKUU(B\;, ba . R
POKDMANTASYON m&w
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TagoWso alagiminin ise hesaplanan kuvvet sabitleri Cizelge 6.12'de , fonon

dispersiyon degerleri ise Cizelge 6.47-49'da verilmigtir. Fonon dispersiyon
egrisi ise Sekil 6.10'da verilmistir.

Sekilden gérilecegi Uzere CGW modeli [110] dodrultusunun T2 dalinin zon
siniri hari¢ diger tum dallarda deneysel degerlerie hemen hemen mikemmel
uyum gostermigtir. GTF modelinde ise yine CGW modeli ile 6zdes sonuglar
elde edilmigtir. CGW+SJ modelinde ise [111] dogrultusunun T1 dali harig,

yine a’nun yiksek degerlerine dogru gidildikge deneysel verilerle

uyumsuzluk gdstermistir.

Ayni sekilde hesapladigimiz TassWez alagiminin hesaplanan kuvvet sabitleri
Cizelge 6.13'de, bu kuvvet sabitlerinden bulunan fonon dispersiyon degerleri
Cizelge 6.50-52'de ve fonon dispersiyon egrisi ise Sekil 6.11’de verilmistir.

CGW modeli [100] dogrultusunun L dalinda g’nun ara degerlerine aykirik

gbéstermis olup diger tim dallarda deneysel verilerle mUkemmel uyum
gostermistir. GTF modelinde ise CGW modeli ile tamamen 6zdes sonuglar
elde edilmigtir. CGW+SJ modelinde [110] dogrultusunun T1 dah harig,[100]

[110] ve [111] dogrultularinin ttm dallarinda a’nun yuksek degerlerine dogru

gidildikge deneysel degerierle uyumsuzluk géstermistir.

Sonug olarak sunu diyebiliriz ki CGW+SJ modeli, a’nun ylksek degerlerine

dogru gidildikgce deneysel degerlerle uyumsuzluk géstermis ve bcc metallerde
oldugu gibi GTF modeli, GTF modeli 6zdeg sonuglar vermisti. CGW ve GTF
modelleri ile bu alasimlarin fonon frekanslari, hemen hemen deneysel
verilerle uyusacak sekilde Uretebiimistir. Alasimi olusturan elementlerin
konsantrasyonun degismesi calistigimiz modellerin deneysel verilerle uyum
saglamasinda etkili olmamigtir. Yapilan literatir taramasina gére de , bu
alagimlarin CGW,GTF,CGW+SJ modelleri ile ik kez bu g¢alismada fonon
frekanslari teorik olarak hesaplanmisgtir.
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Pdx-Feix ve FexNiix [51,62,65] vb. tipi alagimlar invar alasim olarak
isimlendirir. Bu tip alagimlarin genel 6zelligi; cok genis bir sicaklik araliginda
beklenenin diginda anormal denecek kadar kiglk dedgerde termal genlesme
katsayisina sahip olmalaridir. Elektron fonon etkilesmesinin bu olaya neden
oldugu [46] dustntlmektedir. Ayrica invar alagimlarda isisal genlegsme 6rgti
titregimleri tarafindan tayin edilir ve 6rgt titregimleri ile magnetizma arasinda
bir iligki oldugu bilinmektedir. Pdy-Fe1« alagimlan tzerindeki [35,36,37,38,46]
aragtirmalar olduk¢a sinirlh kalmig ve daha ¢ok invar &zellikleri Gzerinde
olmustur. Bu nedenle de giris datalar1 ve deneysel degerler igin sinirli sayida
makaleden yararlaniimistir.

PdyosFeon.04 alagiminin fonon dispersiyon egrisi Sekil 6.12'de; bu alagima ait
hesaplanan kuvvet sabitleri ve fonon frekanslarn Cizelge 6.14 ve Cizelge
6.53-55'de verilmistir.

CGW modeli [100] dogrultusunun L ve T dallarinda a’nun ara degerlerinde

ve [110] dogrultusunun T1 dalinda a’nun alt degerlerinde deneysel verilerle
uyumsuzluk gdstermistir. Diger tum dallarda verilerle mikemmel uyum
icindedir. GTF modeli ise CGW modeline gdére ¢ok daha iyi uyum
gostermistir. CGW modelindeki [100] dogrultusunun L ve T dallarindaki ve
[110] dogrultusunun T2 dalindaki a’nun deg@erlerindeki uyumsuziuk %1-2

kadar daha azalmis ,6zellikle [100] dogrultusunun tim dallarinda zon
sininnda miakemmel uyum saglayarak , tum dallarda deneysel verilerle
hemen hemen uyum saglamigtir. CGW+SJ modelinde ise [110]

dogrultusunun T1 dalinda, a’nun alt deg@erlerine, diger tim dallarda ise
a’nun ylUksek degerlerinde verilerle aykirilik géstermigtir.
Ayni sekilde hesaplanan PdpgoFeo10 alasimi igin kuvvet sabitleri Cizelge

6.15'de ,frekans degerleri ise Cizelge 6.56, 6.57, 6.58'de verilmigtir. Fonon
dispersiyon egrisi ise Sekil 6.13'dedir.
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[110] dogrultusunun T1 dalinin q’nun alt degerlerindeki aykirilik hari¢ diger

tim dallarda CGW modeli deneysel verilerle uyum saglamigtir. GTF modeli
ise tim dallarda verilerle mukemmel uyum géstermistir.

PdoosFeo72 alagimin  hesaplanan kuvvet sabitleri Cizelge 6.16'da,
hesaplanan frekans degerleri ise Cizelge 6.59, 6.60, 6.61'de verilmistir.
Fonon dispersiyon egrisi Sekil 6.14'dedir.

Sekilden gorilecegi Gzere CGW modeli [110] dogrultusunun T1 dalinda
a’nun ara degerlerindeki aykiriik hari¢ tim dallarda mikemmel uyum

gostermistir. GTF modelinde hesaplanan frekans degerleri ile CGW

modelinde hesaplanan frekans deg@erleri arasinda %1 kadar fark vardir ve
CGW modelindeki [110] dogrultusunun T1 dalindaki a’nun ara

degerlerindeki aykinlikta ortadan kalkmis ve deneysel degerierle mikemmel
uyum gdéstermistir.

Yaptigimiz literatlr taramasinda Ax-Bix tipi alagimlar Uzerinde pek
cok deneysel ve teorik calisma olmasina ragmen
[37,51,56,57,58,59,61,62,65,68,69,70,71,72,73] PdogsFeo0s Ve PdogoFeo. 10
alagimlarinin  G¢lnct komsuluk icin CGW ve GTF modelleri ile ¢aligan bir
aragtirmaya rastlanmamigtir. ilk defa bu calismada yukarida bahsedilen
modeller kullanarak fonon dispersiyon egdrileri elde edilmistir. PdogoFeo.10
alagimi icin literatGrde[37] Akgtin(1995) tarafindan Three-body effect modeli
kullanilarak fonon dispersiyon egrisi gizilmistir ancak bu ¢alismada CGW ve
GTF modellerini kullanarak ¢izdigimiz fonon dispersiyon egrileri Akgiin(1995)
tarafindan cizilen fonon dispersiyon egrilere gére deneysel verilerle daha iyi
uyum saglamistir. Benzer sekilde PdgzsFeo 72 alasimi icinde literatlirde [38]
Garg (1985) tarafindan en yakin ikinci komsuluk etkilesmeli fonon
dispersiyon egrisi cizilmistir. Bu calismada [110] dogruitusunda belirgin bir
uyumsuziuk vardir. Bizim yaptiimiz bu ¢alismada ise CGW ve GTF
modellerinde bu galismaya gére mitkemmel uyum gdsteren egriler edilmistir.
inceldigimiz alagimlarda; alasimin  demir orani artttkga CGW ve GTF
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modellerinden buldugumuz sonuglar deneysel verilerie daha iyi uyum
saglamistir.

CoggoFepos [39,40,41] alagimi icinde hesaplanan kuvvet sabitleri Cizelge
6.17'de, hesaplanan frekans degerleri ise Cizelge 6.62, 6.63, 6.64'de ve
fonon dispersiyon egrisi Sekil 6.15°de verilmistir.

[100] dogrutusunun L yéniinde zon sinirt harig; CGW+SJ modeli, CGW
modeline gére daha iyi uyum géstermistir. Ayni dogrultunun T dalinda ise
GTF modeli mukemmel uyum saglamigtir. [110] dogrultusunun L dalinda

GTF modeli verilerle uyum saglamig, CGW ve CGW+SJ modeli ise a’nun

yukselen degerlerinde uyumsuziuk saglamigtir.T1 dalinda ise GTF modeli
mikemmel uyum saglamistir. Ayni dogrultunun T2 dalinda, CGW+SJ modeli
diger modellere gére daha iyi uyum saglamigtir. [111] dogrultusunun Lve T

dalinda yine GTF modeli milkemmel uyum saglarken diger iki model a’nun

yikselen degerlerinde uyumsuzluk géstermistir. Ayni dogrultunun T dalinda
CGW+SJ modeli, CGW modeline gére deneysel verilerle daha iyi uyum
saglamistir.

Sonug olarak alagimlarda GTF modeli ile diger iki modele gére deneysel
degerlerle daha iyi uyum géstermisgtir.
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EK 1

C PROGRAM CALCULATES PHONON FREQS. USING CGW3 MODEL
C234567

REAIL Al,A2,A3,B1,B2,B3,Y1,Y2,Y3,Y5,Y6,Y7
REAL X,Y,%,R,PI,ML100,MT100,ML110,MT1,MT2
REAT, ML111,MT111,S1,S2,S3,84,M

REAI, NL100,NT100,NL110,NT1,NT2,NT111,NL111
B1=6849.957

B2=1282.084

B3=-443.4312

Y1=-56.02759

Y2=1.52147

Y3=47.03171

Y5=-12.16114

Al1=Bl1+(16./3.)*Y2

A2=B2+(32./9.)*Y1

A3=B3+(8./9.)*¥Y3+¥Y5
Al1=(8./3.)*Y1+(4./3.)*Y2+(16./3.) *Y3
A22=(4./3.)*Y2-(8./9.) *Y1+4*Y5

A33=-Y5

KS3=-(16./9.) *Y3+Y5

X=3.141592/20.

Y=3.141592/10.

Z=(2.*%*3.141592) /10.

R=(3.%*3.141592) /20.

M=87.62*1.66

DO 50 N=1,10

c SIN(1/2PIKS)
S1=SIN (N*X) *SIN (N*X)
c SIN (PI*KS)

S2=SIN (N*Y) *SIN (N*Y)
c SIN (2*PIKS)

S3=8IN(N*Z) *SIN (N*Z)
c SIN(3/2PIKS)

S4=SIN (N*R) *SIN (N*R)
ML100=(16./3.)* (A1+2*A11) * (SIN (N*X) ) **2+4* (A2+2*A3+2*A33)
* % (SIN(N*Y)) *#%2
MT100=(16./3.)* (A1+2*A11) *S1+4* ( (A3+A22+3*A33) +2*KS3) *32
ML110=4.* ((4./3.)*A1+A2+A3+(2./3.) *A11+A22+3*A33+2*KS3)
*  *S2+4%A3*S3

MT1=4* (A2+A3+2*A11+A22+3*A33+2*KS3) *S2+4*A33*S3

MT2=8% ((1./3.)*A1+A3+(2./3.)*A11+A22+A33) *S2+4* (A33+KS3) *383
ML111=(4./3.)* (A1+8*All) *S1+4* (A2+2*A22) *S2+4*A1*S4+4*

* (2*A3+A33+KS3)*S3
MT111=(4./3.)* (4*A1+5%A11) *S1+4* (A2+2%A22) *S2+4*A11%S4+
* 2% (A3+5%A33+2*%KS3) *S3

NL100= (SQRT (ML100/M))/6.28318

NT100= (SQRT (MT100/M) ) /6.28318

NL.110= (SQRT (ML110/M) ) /6.28318

NT1=(SQRT (MT1/M))/6.28318

NT2=(SQRT (MT2/M) ) /6.28318

NL111l=(SQRT(ML111/M))/6.28318

NT111l= (SQRT (MT111/M))/6.28318

WRITE (*,8) N,NL100,NT100,NL111,NT111,NL110,NT1,NT2

8  FORMAT (1X,I2,2X,7F7.2)

50 CONTINUE

STOP

END
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EK 2

C PROGRAM CALCULATES PHONON FREQS.USING CGW3 MODEL
c

REAL. Al,A2,A3,Al1,A22,A33,B1,B2,B3,Y1,Y2,Y3,Y5
REAL Y6,Y7,KS1,KS3,ETA3,M,ML100,NL100

REAL. MT100,NT100,ML110,NL110,MT1,NT1,MT2,NT2
REAL ML111,NL111,MT111,NT111,X,Y,R,Z
b1=32105.41

b2=13863.32

b3=-1471.809

y1=2199.786

y2=-662.6742

y3=-2215.216

y5=22.10407

y6=-325.1693

y7=-623.6577

M=63.54%1.66

Al=Bl+6*Y1+4*%Y3+4*Y5

A2=B2+4*Y2+(16./3.)*Y7

A3=B3+(4./3.)*Y6

All=2*Y1+4+8*Y2+4%Y3+4*Y5

A22=-2%Y2+4*Y6

A33=-(4./3.)*Y5
KS1=2*Y1-8*Y2-4*%Y3+4*Y5+8*Y6+(16./3.) *Y7
KS3=(4./3.)*Y5-(4./3.)*Y6

ETA3=(SQRT(2.)/3.) *Y¥Y6+(2*%SQRT(2.)/3.) *Y7
X=3.141592/20.

Y=3.141592/10.

Z=3%3,141592/20.

R=2*3,141592/10.

write (*,*)'N NL100 NT100 NL110 NT1 NT2 NL111 NT111'
write(*,*) 'ccmmmmcm e e e e e

DO 5 N=1,10

ML100=8%* (Al+(2./3.)*A3+A11+(10./3.)*A33+(4./3.) *KS3

* 4+ (4*SQRT(2.)/3.) *ETA3) * (SIN (N*X) ) *%2

*  44% (A2+(8./3.)*A3+(4./3.)*A33+(4./3.)*KS3

* - (8*SQRT(2.)/3.)*ETA3) * (SIN(N*Y) ) **2

NL100= (SQRT (ML.100/M) ) /6.28318

MT100=4* (Al+(10./3.)*A3+3*A11+(14./3.) *A33+2*KS1

*  4+(8./3.)*KS3-(4*SQRT(2.)/3.)*ETA3) * (SIN (N*X) ) **2

*  44%((2./3.)*A3+A22+(10./3.)*A33+(4./3.) *KS3

* 4+ (4*SQRT(2.)/3.)*ETA3) * (SIN(N*Y) ) *%2

NT100= (SQRT (MT100/M) ) /6.28318

ML110=4* (Al+(1./3.)*A3+3*%A11+(11./3.)*A33+2%KS1

*  4+(8./3.)*KS3-(4*SQRT(2.)/3.)*ETA3) * (SIN (N*X) ) **2

*  4+4% (AL+A2+(2./3.) *A3+A22+(4./3.)*A33+(4./3.) *KS3

* 4+ (4*SQRT(2.)/3.)*ETA3) * (SIN(N*Y) ) **2+

* 4% (3%A3+A33) * (SIN(N*Z)) *%2

NL110= (SQRT(ML110/M))/6.28318

MT1l=4* (Al+3*A3+3*A11+A33+2*KS1) * (SIN (N*X) ) **2

* 4% (A2+A11+A22+2%A33) * (SIN (N*Y) ) **2

*  +(4./3.)*%(A3+11*A33+8*KS3-4*SQRT (2.) *ETA3) * (SIN (N*Z) ) **2
NT1=(SQRT (MT1/M))/6.28318

MT2=8* (Al+(1./3.)*A3+A11+(5./3.)*A33+(2./3.) *KS3+

* (2*SQRT(2.)/3.)*ETA3) * (SIN(N*X) ) **2+4% ((4./3.)*A3+
* A1142%A22+(2./3.)*A33+KS1+(2./3.)*KS3- (4*SQRT(2.)/3.)*
* ETA3)* (SIN(N*Y))**2+(8./3.)* (A3+5*A33+2*KS3+

* 2%SQRT(2.) *ETA3) * (SIN (N*Z) ) **2
NT2=(SQRT (MT2/M) ) /6.28318



if(n.1lt.51)goto 1000

goto 1100 }

1000 ML111=4*(2*A1+A2+(4./3.) *A3+A11+2*A22+ (14./3.) *A33
*  +KS1+(2./3.)*KS3- (4*SQRT(2.)/3.)*ETA3) * (SIN(N*Y) ) **2
* +( 4./3.)*(8*A3+A33+KS3+4*SQRT(2.) *ETA3) *

* (SIN(N*R))**2

NL111l=(SQRT(ML111/M))/6.28318

MT111=2* (A1l+2*A2+(14./3.) *A3+5%A11+4*A22+(22./3.) *A33

*  4+2%KS1+(16./3.) *KS3+(4.*SQRT(2.)/3.) *ETA3) *

*  (SIN(N*Y))**2+(2./3.) % (A3+17.*%A33+8*KS3~4%SQRT(2.) *
* ETA3)* (SIN(N*R) ) **2

NT111=(SQRT(MT111/M))/6.28318

goto 1110

1100 ntlll=0

nllii1l=0

1110 WRITE(*,11)N,NL100,NT100,NL110,NT1,NT2,NL111,NT111
i1 FORMAT (I3,1X,F6.2,2X,F6.2,2X,F6.2,1X,F6.2,1X,F6.2,
* 1X,F6.2,1X,F6.2)

5 continue

END
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EK 3

C PROGRAM CALCULATES PHONON FREQS. USING GTF3 MODEL
C234567

REAL Al,A2,A3,Bl1,B2,B3,Y1,Y2,Y3,Y5,Y6,Y7
REAL X,Y,Z,R,PI,ML100,MT100,ML110,MT1,MT2
REAL ML,111,MT111,81,S2,S83,S4,M

REAL NL100,NT100,NL110,NT1,NT2,NT111,NL111
B1=19700.573

B2=12030.35

B3=619.735

¥1=19005.353

Y2=40.935

¥Y3=-2222.58

Y5=1774.86

Al=Bl+2*Y1

A2=R1-Y1

A3=B2

Al11=Y3

A22=B3+Y2

A33=B3-Y2

KS3=Y5-B3+Y2

X=3.141592/20.

Y=3.141592/10.

Z=(2.%3.141592)/10.

R=(3.%3.141592)/20.

M=55.85*%1.66

DO 50 N=1,10

C SIN(1/2PIKS)
S1=SIN (N*X) *SIN (N*X)
c SIN (PI*KS)

S2=SIN (N*Y) *SIN (N*Y)
c SIN (2*PIKS)

S3=SIN (N*Z) *SIN (N*Z)
c SIN(3/2PIKS)

S4=SIN (N*R) *SIN (N*R)
ML100=(16./3.)* (A1+2*A11) * (SIN(N*X) ) **2+4* (A2+2*A3+2*A33)
* % (SIN(N*Y))**2

MT100=(16./3.) * (A1+2*%A11) *S1+4* ( (A3+A22+3*A33) +2%KS3) *S52
ML110=4.%((4./3.) *A1+A2+A3+(2./3.) *A11+A22+3*A33+2*KS3)
*  *G24+4%A3*S3

MT1=4* (A2+A3+2*A11+A22+3*A33+2%KS3) *S2+4*A33*S3

MT2=8% ((1./3.)*A1+A3+(2./3.)*A11+A22+A33) *S2+4* (A33+KS3) *S3
ML111=(4./3.)* (A1+8%A11) *S1+4* (A2+2*%A22) *S2+4*A1%*S4+4*

* (2%*A3+A33+KS3) *S3
MT111l=(4./3.)* (4*A1+5%A11) *S1+4* (A2+2*%A22) *S2+4*A11*S4+
* 2% (A3+5%A33+2*KS3) *S3

NL100= (SQRT (ML100/M) ) /6.28318

NT100= (SQRT (MT100/M) ) /6.28318

NL110= (SQRT (ML.110/M) ) /6.28318

NT1= (SQRT (MT1/M))/6.28318

NT2= (SQRT (MT2/M) ) /6.28318

NL111l=(SQRT(ML111/M))/6.28318
NT11l1l=(SQORT(MT111/M))/6.28318

WRITE (*,8) N,NL100,NT100,NL111,NT111,NL110,NT1,NT2

8 FORMAT (1X,I2,2X,7F7.2)

50 CONTINUE

STOP

END
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C PROGRAM CALCULATES PHONON FREQS.USING GTF3 MODEL
c

REAL Al,A2,A3,A11,A22,A33

REAL KS1,KS3,ETA3,M,ML100,NL100

REAL MT100,NT100,ML110,NL110,MT1,NT1,MT2,NT2
REAL ML111,NL111,MT111,NT111,X,Y,R,Z
M=101.345*1.66

Al=-2155.5685

A2=-1204.365

A3=1828.473

Al1=23394.0255

A22=-977.2128

A33=1653.728

KS1=26332.3545

KS3=-521.081

ETA3=-522.95

X=3.141592/20.

¥=3.141592/10.

Z=3%3.141592/20.

R=2%3.141592/10.

write(*,*)'N NL100 NT100 NL110 NT1 NT2 NL111 NT111'
write(*,*) - —----o e e '

DO 5 N=1,10

ML100=8% (2*A11-(16./9.)*KS3+(20./9.)*A33-(16./9.) *ETA
*  +(16./9.)*A3) * (SIN(N*X) ) **2

*  4+4%((32./9.)*KS3+(32./9.)*ETA3+(4./9.)*A3

*  $A2)* (SIN(N*Y) ) **2

NL100= (SQRT (ML100/M))/6.28318

MT100=4% ((16./9.) *KS3+(16./9.) *ETA3+(52./9.) *A33

*  +(20./9.) *A3+2*A11+2*A1) * (SIN (N*X) ) **2

*  4+4%((-16./9.)*KS3+(20./9.)*A33-(16./9.) *ETA3

*  +(16./9.)*A3+A22) * (SIN(N*Y) ) **2

NT100= (SQRT (MT100/M)) /6.28318

ML110=4* (2*A11+2*Al+(16./9.) *KS3-(20./9.) *ETA3

*  +(2./9.)*A3+(34./9.)*A33) * (SIN(N*X) ) **2

*  4+4% (A11+A2+KS1+(2./9.)*KS3-(16./9.) *ETA3+(16./9.)*A3
*  $A22+(2./9.)*A33)* (SIN(N*Y) ) **2+

* 4% (A*ETA3+2*A3+2%A33) * (SIN(N*Z) ) **2

NL110=(SQRT (ML110/M)) /6.28318

MT1l=4* (2*A11+4*ETA3+2*A3+2*%A33+2*A1) * (SIN (N*X) ) **2

*  4+4% (A2+A11-KS1+A22+2*A33-2*%KS3) * (SIN (N*Y) ) *%2

*  +(4./9.)*(16*%KS3-20*ETA3+2*A3+34*A33) * (SIN (N*Z) ) **2
NT1= (SQRT (MT1/M))/6.28318

MT2=8% (2*A11-(8./9.)*KS3-(8./9.) *ETA3+(8./9.) *A3+
(10./9.) *A33) * (SIN(N*X) ) #*2+4* ((16./9.) *KS3+
(16./9.)*ETA3+(16./9.) *A33+2*A22+A1+(2./9.) *

A3) * (SIN(N*Y) ) **2+(8./9.) * (-8*KS3-8*ETA3+8*A3+
10*A33) * (SIN(N*Z) ) **2

NT2= (SQRT (MT2/M) ) /6.28318

if(n.1t.51)goto 1000

goto 1100

1000 ML111l=4* (2*A11+2*KS1+A2+2*A22+A1-(20./9.) *KS3
* 4+(16./9.)*ETA3+(2./9.)*A3+(52./9.) *A33) * (SIN(N*Y) ) **2
* +( 4./9.)*(2*KS3+20*ETA3+25*A3+2*A33) *

*  (SIN(N*R))**2

NL111l=(SQRT (ML111/M))/6.28318

MT111=2* (4*A11-2*KS1+2*A2+2*A1+4*A22+ (52./9.) *A3

*  4+(20./9.)*KS3-(16./9.) *ETA3+(56./9.) *A33) *

* % & ok



*  (SIN(N*Y))**2+(2./9.)* (2%A3+52*%A33-2%KS3-20%
*  ETA3) * (SIN(N*R) ) **2
NT111l=(SQRT (MTI11/M))/6.28318

goto 1110

1100 nt111=0

nlli1l=0

1110 WRITE(*,11)N,NL100,NT100,NL110,NT1,NT2,NL111,NT111
11 FORMAT (I13,1X,F6.2,2X,F6.2,2X,F6.2,1X,F6.2,1X,F6.2,
* 1X,F6.2,1X,F6.2)

5 continue

END
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