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OZET

Bugtunlerde, bilgisayar teknikleri atomik seviyedgpylan argtirmalarda sik kullanihir
ve c¢aitli problemlerin anlailmasinda énemli rol oynar. Tekniklerinin @o ampirik denilen
atomlararasi potansiyeller esasina dayanir. Buetegdrcek uzay formalizminde verilen
atomlararasi potansiyeller basit metal sistemlerimggulanmgtir.  Kullanilan bu
potansiyellerin kuvvetli ve zayif yonleri ortayakariimistir. Bundan dolay! Utzerinde ¢ok
calsilmis ve tam olarak angdmis metal sistemler secilgtir. Ayrica, Pseudopotansiyel
kavrami geni bir sekilde ele alinmtir. Modifiye edilms bos kire(MAEC) model
pseudopotansiyeli kullanilarak basit sivi metafleratomlararasi ciftler potansiyelleri

hesaplannstir.
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BOLUM

GIRIS

Malzemeler ile ilgili uzun stre devam eden bilimaesstirmalarin amaclarindan biri,
malzemelerin 6zellikleri ve mikro-yapilari arasikoddi skileri dogru olarak tespit etmektir.
Ornesin, metal ve metal ajamlarin modern teorisi, 19. yiizyillin sonundalagan ve son
yuzyil siUresince hizli birsekilde gelgen Fiziksel Metallrji (malzeme bilimi) Uzerine
dayandirilir. Bir alamin bazi belirli yapilarini okiurulup olyturulmayacgini 6ngérmek,
atomik boyutu ve elektro-negatifli aciklamak icin kristalimsi yapi kullanan, ampirik
(deneysel) bir kural 1930’larda, Hume-Rothery vekadglari[1] tarafindan Onerildi.
1950’lerde Darken ve Gurry, bir metalik sistemintitkgdzinuarliginin onceden tahmin
edilebilmesi icin iki parametre, elektro-negatiflike atomik yaricap kullaniimasini
onerdiler[2,3]. Katilarin termodinamiklerine dayallarak ve Enerji-Band Teorisinin bazi
hesaplanngi sonuglari, tamamlayici elementlerin bdalerine esas gkil eden alaimlar ve
metallerin termodinamik 6zelliklerini hesaplamaknigir yari- nicel makroskopik model
Miedema ve arkaghri tarafindan 1970'lerin ortasinda gslildi[4]. Daha sonra
Miedema’nin modeli, ikili metal sistemlerinin Giblkgrbest enerji diyagramini kurmak, yani
tiim iliskili alasim fazlarini serbest enerjgelerini hesaplamak icin kullanildi[5,6]. Ustelik,
Miedema’in modeli, metal-metal ¢cok tabakalilarira aiizeyle ilgili serbest enerji ve yari
kararl algim fazlarinin 6zelliklerini hesaplamak icinde kulil[7-9]. Son on yilda, bir
fiziksel dlcek geniliginde sayisal yakkamlarin anlaml ilerlemesi, 6r@ge, makroskopikten

atomge ve elektronik Olgeklerinden dahgagya kadar yeni ve heyecan verici dallar arasi



bilim alani (Hesaplamali Malzemeler Bilimi) ggirilmi stir. Hesaplamali malzemeler bilimi,
malzemeler biliminin geymesini desteklemede 6nemli bir rol oynatm Bu teori, air
basitlatirilen ilkeler dgrultusunda siki bigekilde sinirlandirilmy ve uygulamada gerekli
parametreler tarafindan @o kez sinirlandiriingi gercek deneye kopru kurar. Ayrintili bir
sekilde mekanizma ile ilgilenen hesaplama, bir atogicekte veya katilarin elektronik yapi
derinligine kadar dimesi ile anlamli bir ilerleme bariimistir. Bu ylzden, metaller ve
alasimlarin 6zellgi ve mikro-yapisi arasindaki gkinin bir nicel anlailmasina yaklgmak
mdmkinddr. Bu alandaki atarmacilar, bilinen malzemelerin fiziksel ve kimghs
Ozelliklerinin nasil gelitirilecegini 6grenmeye caftyorlar. Hatta dgada bulunmayan, fakat
laboratuvarda suni olarak sentezlepime tasarlanmyibazi yeni malzemelerin 6zelliklerini
tahmin ediyorlar. Hesaplamali malzemeler bilimiasil amaci, uygun yontemler kullanilarak
elde edinilen bilginin performansi ve arzu edilenknoryap! ile belirli bir malzemeyi

tasarlayabilegé konusunda insarguna yardim etmektir.

Hesaplamali malzemeler biliminde, fizik, kimya, emtatik, mekanik mihendiglive
bilgisayar biliminde iyi bilinen kavramlar ve ilerneler birlgtirilmi s ve iligkili bilim konulari
sayisal olarak uygulangtir. Fiziksel bir olcekte, malzemelerin 6zgilive mikro-yapisi
arasindaki igki (korelasyon), dort farkli dlcekte ele alinir. iar sirasi ile, elektronik 6lcek,
atomik oOlcek, makroskopik oOlcek ve mezoskopik odigk0,11]. Herhangi birsiphe
olmaksizin, malzemelerin 6zgllive mikro-yapisi arasindaki korelasyonungdo tahmini,
gercek materyalde yaklik 1023 cekirdek ve elektron icin Schrodinger dalga demideén
¢6zUmUnu gerektirmektedir. Bdyle bir diferansiyeénéllem, problemde kapsanan tim
parcacik etkilgimlerini tarif eden bir Hamiltonyen ile donatilgnolmalidir. Maalesef, boyle
gens hesaplama caba gerektigniden, gercek malzemeler igin Schrodinger denklémin
dogrudan ¢dzmek c¢ok zordur. Bunun yaninda, ab-inigsdplamalarinin bazi akla yatkin
varsayimlari ve uygulamadaki yaflalari icerdgi goruldigu aciktir. Orngin, bu
hesaplamalarda yerel gonluk fonksiyonel teoriye dayanan ve adyabatik B&@ppenheimer
yaklasimi kullanilir. Genelde hesaplamalar ¢ ana grgptdalandirilabilir. Birincisi, siki bir
elektron yaklaimini 6neren, Hartree—Fock yaflaindan olgur. ikinci grup ise yine sadece
yaklasik olarak ¢cozulebilen, c¢ok-cisimli problem icinnmtabir arka plan dneren, ganluk
fonksiyonel teori Gzerine dayanan yakialardan olgur. Bu her iki durumda da sonug tek
elektron benzeri bir denkleme gider. Ucglincii grup ksantum Monte Carlo yonteminden
olusur. Gergekten, ¢ durumda bazi varsayimlar ve vyakhalar ile ab-initio

hesaplamalarinin uygulanmasi, atomlarin sadeceadgirk iceren bir sistemin statik



Ozelliklerinin calsmasiyla sinirlandiriimgtir. Bu yontemler ve yakiamlar calsan bir
sistemin periyodik sinir kaollarina r&men gergekten sistem icinde kapsanan atomlarin
sayisini arttirmaz. Sonug olarak, ab-initio hegaplar ile ¢@u gercek malzemelerin
Ozelliklerini hesaplamak mumkin gigir. Bu bakimdan, klasik Monte Carlo yéntemi ve
Molekuler Dinamik simulasyon gibi ger yontemler, ¢cok gicli araclardir ve hala hesaplam
malzemeler biliminin hizla blytyen alaninda gebictide uygulanmaktadir[12]. Bir¢cok
durumda argtirmacilar, malzemelerin yapisal fonksiyonlari tamnedebilir ve guvenilir
deneysel verilerde parametreleri uygun hale gelirel. Metal ve metal algmlarinda
atomlararasi potansiyeller ile ilgili yontem, & madde fizli ve ayni zamanda malzeme

biliminin bazi temel konularini ve onlarinin uygalalarini kapsamaktadir.

Maddenin fiziksel 6zellikleri kati, sivi ve gaz gissitli fazlarda gozlenebilir. Ayrica
¢ssitli fazlarda yine maddenin birgok fiziksel 6zgihi de teorik olarak hesaplamak ve tahmin
etmek muimkinddr. Kuantum mekanik metotlarinin ilensibi dikkate alinarak yapilan
hesaplamalar higliphe olmadan divu sonuclar verir. Ancak Schrédinger denklemingmo
¢bzmek buydk bir hesaplama gerek@idden, bu yontemler henliz onlarca atomun sadece
birkacini iceren sistemlerde statik Ozelliklerinligmalari ile sinirhdir. Dier yandan
eksikligine rggmen eski yontemlerin goulugu, ampirik(deneysel) atomlararasi potansiyelleri
cok buylk sistemlerde ele alabilir ve statik galnin yani sira bu tir sistemlerin dinamik

ozellikleri kullanilabilir[13].

Gelistirilmi s model potansiyelleri genellikle kicik veya ortgalli atomlar iceren
sistemler icin kullaniimaktadir. Lantanit ve aktiserisi yani gir elementleri iceren sistemler
icin gelistirilen sadece birka¢ model potansiyel vardir. Herkadar bilgisayar olanaklari giin
gectikce daha iyi bir hale gelse de, tim elektistemlerini iceren yontemler kullanilarak cok
cisimli potansiyelleri hesaplamak zordur. Bundamaglp model potansiyellegu ana kadar

kullaniimistir ve uzun sure de kullanilacaktir.

Genglemeye bgh olarak atomlar arasi potansiyeller genelliklei ikekilde
siniflandirilir;  Ciftler potansiyeller sadece iksienli terimleri icerir ve ¢ok cisimli
potansiyeller G¢ cisimli ve daha ylksek terimleri icerir. Teoridgadece n-cisimli atom
etkilesmesini tanimlamak zor olmaili gibi ayrica hesaplamada n-cisimli ggemesini
kullanmakta zor olmagdindan, n-cisim gegiemesi genellikle Ug-cisim gesemesinden
sonra kesilir. Kesilen terimlerden gelen katki katarimlerdeki cgtli parametreler arasina
yerlestirilerek dahil edilebilir. Birgok durumda agarmacilar, fonksiyonlari tahmin edebilir ve



guvenilir deneysel verilere parametreleri uygunehgetirebilirler. Oncelikle, metaller ve
alasimlarin atomlararasi potansiyelleri ileskin yontem bilimi, y@unlastiriimis madde fizgi
ve ayni zamanda malzemeler biliminin bazi temelukamni ve onlarinin uygulamalarini
kapsamaktadir. Gomuli atom potansiyeli, FinnisH8ingotansiyeli, Tersoff potansiyeli,
Sutton-Chen potansiyeli, Morse potansiyeli, Erkagtapsiyeli ve Gupta potansiyeli gibi
birka¢g atomlararasi potansiyelin temel kavramlare wontemleri ayrintihi olarak
tanimlanacaktir. Potansiyel fonksiyonlar ve fizikéeellikler arasindaki Qantilar, uygun
islemlerde kullanilan bu 6zelliklerin, atomlararasitgnsiyellerden nasil ortaya cikargahi
gostermek icin tanimlanir. Bu tanimlamada énemiiyilintem, atomlararasi potansiyellerin
hesaplanmasinda ab-initio yontemi kullanilir. Buntgim, dgisik termodinamik 6zelliklerini
iceren ikili gecs metal sistemlerinde ¢ok olumlu (esas olarak deagkarstiriimayan)
durumdan, ¢ok olumsuz (sik sik kamlabilen) duruma kadar olan kisimlari icerir. i{éme
dayal olarak, d@sik atomlararasi potansiyelleri yapilandirmak icyriatili islemlerle bazi
ikili gecis metal sistemlerine uygulangtir. Son zamanlarda bazi smamacilar tarafindan
uzun-menzilli deneysel potansiyeller Uzerinegpaalar yapilmgtir[14].

Bugin birgcok alanda, bilgisayar teknikleri atomiig/ede argtirma yontemlerinin gerekli
parcasini olgturur ve ceitli problemleri anlamak icin dnemli rol oynar. Tmklerinin ¢casu
ampirik (deneysel) de denilen “Atomlararasi Potgelfer” esasina dayanir. Born-
Oppenheimer yaktami esasina dayanan atomlararasi potansiyellenlatm koordinatlarina
bagl bir klasik sistemin potansiyel enerjisinin nasifiugunu tanimlar. Cgtli termodinamik
Ozelliklerin hesaplanmasinda kullanilan istatikselekanik formalizmini kolaylgtiran

atomlararasi ciftler potansiyeli ayni zamanda kaiayulasyon yapilmasini dagar.

Bu tezsu sekilde planlannstir. Birinci bélimde, Atomlararasi Potansiyellemksuna
kisa bir giri yapilmstir. Ikinci bolimde, Atomlararasi Potansiyeller gebir sekilde ele
alinarak bu konuda teori bilgileri aciklamalariylaerilmistir. Uclincii  bolimde,
Pseudopotansiyel kavrami genbir sekilde sunulmg ve basit sivi metal sistemlerin
atomlararasi ciftler potansiyelleri hesaplagtmi Son bélimde ise metal sistemlerine
uygulanan farkli atomlararasi potansiyeller hesaplgtir. Ayrica bu potansiyellerin kendi

aralarinda genel katastirilmasi yapilmgtir.



BOLUM 2

ATOMLARARASI POTANS IYELLER

2.1 Giris

Atomlararasi potansiyeller, atomlar arasindakilegkeleri tanimlamak icin kullanilir.
Bunlar malzemelerin gercek davrgarini belirler.iki atom arasindaki uzaklik cok biiyiikse
bunlar arasindaki kuvvet ve sistemin elektrostgtitansiyel enerjisi sifirdir. Atomlar
birbirine yaklgtiginda iki kuvvet etkili olur. Bunlar gekici ve itidiuvvetlerdir. Bu durumda
sistemin potansiyel enerjisi uzakd bali olarak pozitif veya negatif olabilir.

Iyi ve daggru hesaplama yapabilmek icin atomlararasi potaheiye asagidaki
Ozellikleri tagimasi gerekir.

a-) Esneklik: Potansiyel enerji fonksiyonu cok sayida vegigie veriyi tarif

edebilmelidir. Kohezif ve ylizey enerjileri bunlabesinda gelir.

b-) Dogruluk: Potansiyel enerji fonksiyonunun yapilandiriilmasikddanilan veriyi
tam olarak Uretir. Deneyi ifade edengdaluk farkli bir kriterdir ve Schrodinger denklemini
ifade eden dgrulukla karstirlmamalidir. D@ruluk, verilere dayali tahmin araci olarak

kullanildiginda bazi ampirilpotansiyellerin sonuclari buyuk 6lgctde tutarhdir.

c-) Tasinabilirlik: Potansiyel fonksiyonu en azindan nitelik olarak ilapmirmaya
dahil edilmemg verileri tanimlamalidir. Bu 6zellik nerdeyse titoralararasi potansiyellerin

altindaki kavramdir. Geometrilerin ve olgularin bialik icinde toplam enerjilerini herhangi



bir 6zel ayarlama yapmadan ayni algoritmada tutrgakekir. Bu 0zellik sik sik bazi

orneklerin kullanilabilir oldgu konusundaki yargi ortaya ¢ikardiindan olduk¢a 6nemlidir.

d-) Hesaplama Verimliligi: Sistemin buyuklgl, zaman o6lga ve hesap kaynaklari

gibi etkilerde fonksiyonun hesaplanmasi yeterineé blmalidir.

Ayrica, deneysel verileri icin bir potansiyelin uyg parametrelere fitlenmeSiekil
(2.1)'de sematik olarak verilmitir. Sekilden de goruldgill gibi desisik durumlara kagilhk
gelen fiziksel 6zellikler acik bigekilde gosterilmitir.

vapilar arasi arayerler
denge

boshiklar

&

1s1sal genlesme
elastik ve titresim Gzellikleri
vilksek basing Slgiimleri

Sekil 2.1. Deneysel veriler icin bir potansiyelingun parametrelere fittlenmesi



Cok cisim etkileri, ciftler potansiyelinden daharidir ve bu katkilarda iki yakam
bulunur ilk yaklgimda, ciftler terimine bir bga terim eklenir. Bu verilen atomun yerel
elektron yg@unlugunun fonksiyonelidir. Bu tip potansiyellere, GomulAtom(EAM)
Potansiyelleri[15], Finnis-Sinclair(FS) Potansigei]16], Sutton-Chen(SC) Potansiyeli[17]
verilebilir. Tkinci yaklasimda ise ug¢-cisimli ve daha yiiksek mertebedenestiiétlere uygun
olan fonksiyonlara gidilir. Bu yuksek mertebeliiteterin eklenmesi, ciftler potansiyelinin tek

basina kullanilarak elde edilecek enerji modellemeusterindan daha iyi sonug verir.

2.2 Potansiyel Turleri

Genelde Potansiyel tirleri ikiye ayrilir. Bunlaematik olarak gruplamak faydali

olacaktir.
I. Tur Potansiyeller
a-) Model Potansiyeller

« Kati kire, kare kuyu, yungak kire,
* Simulasyon metotlarinin detayli incelenmesi,

» Taneli dinamik, enerji tiketen parcacik dingrdir.
b-) Valans Kuvvet Alanlari

» Harmonik kuvvetler (bglar ve acilar),

» Kovalent sistemler icin molekuler kuvvet alanlaridi
c-) Merkezi Kuvvet Potansiyeller

« Atomlar ve iyonlar arasinda sadece uzzakhal ciftler etkilesmeleri,

» Tipik 6rnekler seyrek gazlar ve iyonik katilardir.
d-) Molekuler Mekanik Kuvvet Alanlari

« Molekller kuvvet alanlar valans kuvvet alanlaridvolektller arasi alanlar
ise merkezi kuvvet potansiyelleridir.

» Kompleks sistemler igin temel kullanimlardir.



I1. TUr Potansiyeller
a-) Polarize Edilebilir Modeller
* En iyi bilineni kabuk modelidir fakat Bka 6rnekleri de vardir.
b-) Metal Potansiyeller

« ltici ciftler potansiyeli ve cok-cisimli Gganma terimlerinden olmaktadir. sp
baglanma yonlu etkileri de dikkate almak gereklidir.
* Cok-cisimli potansiyeller ise Glue modeli, Finnigx8air modelleri ve

GOomulu Atom modelleridir.
¢-) Baglanma Yonelimindeki Sistemlericin Potansiyeller

* Her zaman ¢ok-cisimli potansiyeller bu form sisteenb&li kullanilir.

» Zeolitler ve dger silikatlarda merkeze BB potansiyeller ile agiya Igh
terimler sikhkla kullanilir.

» Cok-cisimli terimlerin bg-diizen potansiyelleri atomlarinin yerel ortamina
baglidir. Baslangicta kovalent sistemler icin ggirilmistir (C,S), fakat ayni

zamanda baolusumu ve kopmasinda da etkili oigluortaya ¢ikmytir.

Baz| potansiyeller Bolum 2.4’den itibaren detayfigekilde ele alinarak anlatilacaktir.

2.3 Atomlararasi Potansiyelden Hesaplanabilen Fiziéek Ozellikler

Atomlararasi potansiyelin parametreleri ve fonkeiyformunun bilinmesi, herhangi
bir sistemin kohezif enerjisini, 6rgu sabitleriagneklik katsayilarini ve bulk modull gibi bazi
fiziksel Ozelliklerinin dg@rudan hesaplanabilmesini veya tahmin edilebilmesagilar.
Ozellikle, atomlarasi potansiyel gturmak icin fiziksel Ozelliklere fit sleminin sik
kullanilmasinda, stabil ya da yari dengeli kristeii yapilara odaklanilir. Elastik sabitler ve
bulk modullt gibi bir yik altinda malzemenin defosyen diren¢ olcimid, malzeme
kaldirildiginda atomlarin orijinal denge konumlarina dénebiltalzemedeki atomlararasi
kuvvetlerin gercek dayanma gucunu yansitir. Bu gazdoir malzemenin temel fiziksel
Ozellikleri olarak, elastik sabitler ve bulk modu&diomlararasi potansiyellerde gto kez

kullanilir.



a-) Kohezif Enerji Ve Kafes Sabiti

Belirli bir yapinin toplam enerjistPy; € gerilme olan sirekli parametre X,
atomik hacim V ya da @er benzer parametrelerin fonksiyonudur ve X’in dedgeri Xy'a
esittir. Kararli veya yari-kararli bir yapinin toplaenerjisi x=x oldugsunda en dgiik toplam

enerjisi olan duruma kaitik gelir. Enerjinin bu durumlar ise sirasiyla,

dzq)tot
>0 2.1
dx? e 1)
=40
do
© =0 (2.2)
dX X=Xq

seklinde yazilir. (2.1) ve (2.2) denklemleri bir yam toplam enerjisinin hesaplagditim

enerjilerin denge kaludur.

b-) Esneklik Katsayilari Ve Bulk Modulleri

Atomlarin esneklik katsayilari ve bulk modiillerr mhalzemenin yuksiz olgunda,
orijinal denge pozisyonlarina geri donebilir ofdmu eer bir yik altinda ise malzemenin
sekil degistirmeye kagi direncini 6lcer. Esneklik katsayilari ve bulk nitidri malzemedeki
atomlararasi kuvvetlerin gercek dayanma gucuniiyanBu yizden, bir malzemenin temel
fiziksel ozellikleri olan esneklik katsayilari veulk modulleri atomlararasi potansiyellere

fittemede cok sik olarak kullanilir[18]. Esnekliktsayisi,

apnup = Va P)

Eap “Enp

(2.3)

seklinde yazilir. Denge durumunda bir yapinin bulkdlti ise,

9
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07y, av2

(2.4)

formunda yazilir. Burad#, deforme olmangihacmi ifade etmektedir.

c-) Bosluk Olusum Enerjisi

Atomlararasi etkilgmin ortama bglh oldugu iyi bilinir, bunun anlami “tek b#
kuvveti, yerel ortam c¢ok kank oldugu zaman azalir. Ciftler potansiyeli Gizerinde c¢adirali
potansiyelin bir avantaji dnce ortamashlagl yansitirken, sonra yansitmayabilir. Tanimlanan
cevresel bglilk cok cisimli potansiyeli incelemek icin, Blok olusum enerjisi, ylizey enerjisi
ve catlak olgum enerjisi gibi 6zellikler potansiyelden@okez hesaplanabilmektedir. Yizey
enerjisi ve catlak okum enerjisini bulmak icin, hesaplamalardaki atorkdafiglirasyonu
yumuwatmak, molekuler dinamik metodu veya molekilerildit kullanmak gereklidir[19-
21].

2.4 Morse Potansiyeli

Morse potansiyeli adini fizikci Philip M. Morse’ daalmstir. iki atomlu molekuliin
potansiyel enerjisi icin uygun bir modeldir. Mongetansiyeli ayni zamanda bir ylzey ve bir

atom arasindaki etkigan gibi diger etkilesimleri modellemek icinde kullanilir. Bu potansiyel,

dry; = D[e—m(rn‘—ro) — Ze_“(rij_rO)] (2.5)

formundadir. Burada D atomlar arasindakiglaama enerjisi,a sertlik sabiti, § denge
durumunda atomlar arasi uzaklktir, bu parametrel&rlesmenin kuvvet ve menzili ile
ilgilidir, rj kristalin ds kuvvet etkisindeki atomlar arasindaki uzgklyosterir ve potansiyelin

minumum konumunu belirler[22].
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2.5 Sutton-Chen Potansiyeli

Sutton ve Chen tarafindan metaller icin gelien bu potansiyel uzun menzilli
etkilesmeleri hesaba katan Finnis-Sinclair potansiyeliéinnis-Sinclair potansiyelindeki kisa
menzilli etkilesmelerin ileri bir tanimi ile uzun menzilli etkimeleri daha iyi veren Van der

Waals etkilgmelerinin birlgimi seklindedir. Potansiyelin analitik formu;

®d(r)=¢ %Z Z CDr(ri]-) —-c Z\/E (2.6)

i j=# i

seklidedir. Burada birinci terim,

() = Z (%)n (2.7)

o= (%)m (28)

seklindedir. € enerji boyutunda parametre, genellikle denge 6rgii mesafesi olarak alinan
uzunluk boyutunda bir parametre, m ve n (n > mgukana uygun tamsayilar ve c ise ¢ekici
kismi Olceklemek icin kullanilan boyutsuz paramainf@3].

2.6 Gupta Potansiyeli

Gupta potansiyeli Cleri ve Rosato tarafindan sgelen Siki-Bglanma potansiyeli
turlerindendir ve bgnci yakin komyuya kadar olan etkiyeneleri ifade edebilgi icin “uzun

11



menzilli siki-bg&lanma potansiyelitlarak da bilinir. Bu potansiyel, bloik olusum enerjisi ve
hacmi, Frenkel ciftlerinin ogumu gibi basit nokta kusurlari ve fonongdam egrilerini
basarili bir sekilde Uretmektedir. Bu potansiyel,

®d(r) = d(r) + d%(r) (2.9)

formunda iki terim toplami olarak yazilirsili gin sgindaki ilk terim itici, ikinci terim ise
cekici etkiye sahiptir. Bu terimlerin agik ifadalsrrasiyla,

n
r 1 I'i]'
dT(r) = 3 Ajjexp | —pj - 1 (2.10)
— 0
ij

®(r) = —B Zn: exp <—2qi]- C_E - 1))1/2 2.11)

i#j

seklindedir. Yukaridaki ifadede;,ri ve j atomlari arasindaki uzakliks denge korsu
uzaklgidir. Ay itici ciftler teriminin katsayisi ve Bise i ve j bolgelerindeki atomlar arasindaki
sigrama arafidir. p; ve ¢; de itici ve cgekici atomlar arasi uzaidi potansiyel terimlerinin
baglli gini ifade eden terimlerdir[24].

2.7 Finnis-Sinclair Potansiyeli

Bu potansiyel enerji fonksiyonu gecmetalleri icin M.W. Finnis ve J.E. Sinclair
tarafindan gegtirilmi stir[25]. Potansiyel genelde iki terim toplami olkya

® =, =) + pF (2.12)

verilir. Burada birinci terim,

12



/2

oY = —AZ Zcp(nj) (2.13)

i j#i

formunda itici terimdirikinci terim ise,

®F = z V(ry) (2.14)

i<j

seklinde cekici terim olarak bilinir. Denklem (2.1& verilencb(ri]-) ve denklem (2.14)'de

verilenV(r;;) terimleri genelde,

_( r=d)2*+B(r—d)3/d r<d

o(r) = { - =d (2.15)
_ [ (r=0)?(cy + cir + cor?) r<c

V() _{ . rsc (2.16)

formlarinda yazilirlar. Finnis-Sinclair potansiyeh parametreleri drgu sabiti, kohezif enerji,
esneklik katsayisi, kesme moduli ve elementlerunc@g basinci dikkate alinarak belirlenir.

2.8 Erkog Potansiyeli

Bu potansiyel enerji fonksiyonu kibik sistemler niciS. Erko¢ tarafindan
gelistirilmi stir[26]. Bu potansiyel,

13



CD = ¢2 == D21¢21 + D22¢22 (2.17)

formunda iki terim toplamgeklinde verilir. Buradab,, ve @,, terimleri sirasiyla,

By = Z Uy (2.18)
i<
A

@ _ A

ij

seklinde yazilirlar. Erko¢ potansiyelinin parametrebulk, kohezif enerji ve bulk kararlilk
kosulunun dikkate alinmasi ile belirlenir. Bu potar&iyenerji fonksiyonu uygun olan

elementler icin bulk modullerini, esneklik katsayihi ve kristal karargini kasilar.

2.9 Tersoff Potansiyeli

Son zamanlarda, kovalent sistemler icinde ampirbomdararasi potansiyeller
(6zellikle silisyum icin) gelmistir ve yogun ilgi gormigtir. Bu potansiyeller, sistemi
olusturan atomlarin toplam enerjisini atomik durumlaagk bir fonksiyonu olarak ifade eder.
Daha sonralar silisyum ic¢in bu potansiyellerin tinii ve en az sekiz Bansiz grubu
Onerilmistir[27]. Ayni zamanlarda bu potansiyellerin @olugu ve kullanghg ile ilgili

herhangi bir sonuca varmak icin potansiyeller yater karakterize edilmemiive testten

gecmenytir.

Son arstirmalarda[28], kovalent sistemleri icin uygun bampirik atomlararasi
potansiyel formu onerilngiir ve silisyum icin parametrelerin belirli bir krs kullaniimstir.
Genel olarak silisyumun 6zellikleri ¢ok iyi bilinde, potansiyel abikme kuvvetlerinin
tanimi zayif kalmgtir. Birgcok uygulamada bu tir kuvvetler oldukca tniéir ve bu nedenle
silisyumun esneklik 6zelliklerinin daha iyi acikiaasi icin bir dizi parametrenin verilmesi

ve alternatif aranmasina gerek duyudbou.
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Bununla beraber, 6nceki parametrize korunurkeisysimun tam olarak esneklik
Ozelliklerini aciklayan sadece bir set parametrdyalmak mumkin daldir. Yeni
parametrelerin kullaniimasiyla yapilan kuvvetli zayif yonler ortaya konulngtur. Bu
enerji, ciftler etkilemelerin toplami olarak modellenir. Burada ciftlestansiyelinde cekici
terim katsayilari verilen c¢ok cisim potansiyelindgerel ortama bglidir. Atomik

koordinatlarin fonksiyonu olarak eneriji,
1

formunda verilir. Burada etki¢ene terimi,
Vi = fe(ry)[aifr(ry) + byfa(ri)] (2.21)

seklindedir. Bu terim iginde yer alanggir ifadelerin acilgekilleri sirasiyla,

fr(r) = Aexp(—A;r) (2.22)
fo(r) = —Bexp(—A,r) (2.23)

1, r<R-D

1 1 =

fe(r) = E—ESIn[E(r—R)/D], R-D<r<R+D (2.24)

0Ob r>R+D

-1/2

by = (1+pg) " (2.25)
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¢ij = Z fo(rix) 8(BijicJexp [7\3 (rij — rik)z]

k(#i,j)
g(0) =1+ c?/d? — c?/[d? + (h — cos 0)?]

a; = (1+ a“n{})_l/zn

nij = Z f(rix) exp [7\3 (ry — rik)3]

k(#1,j)

(2.26)

(2.27)

(2.28)

(2.29)

seklinde yazilirlar. Burada i,j ve k sistemdeki atamsiniflandirirr;;, ij baginin uzunlgudur

ve 6y , ij ve ik balarl arasindaki kaagisidir.

Onceki calgmalarda potansiyel parametreleri, elmas yapida lmunlgzu ve bulk

modull ile birlikte silisyumun varsayimsal bulk pigini ve gercek kohezif enerjisini

kapsayan veri tabanina uydurularak belirlestimi Parametrelefis, a, R ve D sistematik

olarak yeterince optimize edilmegtir. A3=0 olmasi sonuglari datirmez.23=0 olmasi basit

potansiyellerin ve kuvvetlerin hesaplanmasinda kiglgide kolaylik sglar.

2.10 Atomlararasi Potansiyellerin Kasilastiriimasi

Ele alinan bazi atomlararasi potansiyellerinsikagtiriimasi Tablo (2.1)" deematik

olarak verilmitir.
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Tablo 2.1. Atomlararasi Potansiyellerin Kiéastirilmasi

Potansiyelin Adi

Modeli

Uygulamasi

Morse Potansiyeli

cDrij =D [e—ZOL(ri]-—rO) _ Ze—a(ri]-—ro)]
rj;, kristalin dg kuvvet etkisindeki atomlar arasindg

uzaklgl ver,, denge durumundaki uzagini gosterir.a

ki
Cogunlukla kiibik

_ , _ metaller igin
ve D sirasiylai ve j atomlari arasinda malzemenin
. I . . uygundur.
fiziksel Ozellikleri temel alinarak belirlenen siddrdir
(Morse,1929).
1 r
d(r) =¢ EZZ(D (rij) —cC EJE
Sutton-Chen ) P '1 Cogunlukla
Potansiyeli € enerji boyutunda parametre, genellikle denge orgy metaller icin
mesafesi olarak alinan uzunluk boyutunda |bir
uygundur
parametredir(Sutton ve Chen,1990).
®d(r) = P7(r) + ©%(r)
formunda iki terim toplami olarak yazilir. siligin | Cogunlukla caitli
Gupta Potansiyeli | sgzindaki ilk terim itici, ikinci terim ise cekici etike metaller

sahiptir (Cleri ve Rosato,1993).

modellemek icin

uygundur

Finnis-Sinclair

Potansiyeli

=0, =0) +f
formunda iki terim toplami olarak yaziliik terim itici,
terim
Sinclair,1984).

ikinci cekici etkiye  sahiptir(Finnis v

Cogunlukla gegy
e metalleriicin

uygundur.

Erkog Potansiyeli

O =@y = Dy1Pyq + Dy Py
formunda iki terim toplami olarak yazilir. Paraneétr

bulk, kohezif enerji ve bulk kararllik kalunun dikkate

Cosunlukla kiibik

sistemler icin

alinmasi ile belirlenir (Erkog,1994). uygundur.
1 -
@ = 2(1)1 ==Yy, Cogunlukla
Tersoff Potansiyeli ; 2 7 kovalent bl

Vij , i vej atomlari arasindaki itici ve gekici kuvvetl

nedeniyle olgan etkilemedir(Tersoff,1988a,1988b).

er materyaller icin

uygundur.
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BOLUM 3

PSEUDOPOTANSYEL KAVRAMI

3.1 Giris

Katilarin veya sivilarin okwmu icin temel gereksinim pozitif yikli cekirdek ve
negatif yukli elektronlar arasindaki cekici elektatik etkilgimdir. En dstaki elektronlar
olarak ifade edilen derlik(valans) elektronlari, tim fiziksel 6zelliklem yani sira
malzemenin kimsayal 6zelliklerinide belirler. Buelikleri incelemek icin cgtli teknikler
gelistirilimi stir. Pseudopotansiyel methodu[29,30] malzemeleriaikdel ve kimyasal
Ozelliklerini incelemek icin kullanilan en basitaglardan biridir. Bu method 6ncelikle
katilarin elektron teorisi igin geatirilmistir[31]. Pseudopotansiyel methodu, malzemelerin (¢
Ozellikligini dogru bir sekilde aciklar. Bunlardan birincisi, toplam kriseierjinin ya da bazi
bilesenlerin degeri ile iliskilidir. ikinci 6zellik, bir katinin basing—isi gibi sdietkilere
gosterdgi tepkinin nasil oldgudur. Genellikle, bu 6zelllik durumlarlar arasindatks
geckleri kapsamaktadir. Uglincli 6zellik ise madde icifatenlar olarak bilinen i¢ enerjiler

veya titrgim ile ilgilidir.

"Pseudopotansiyel” terimi ilk kez belirgin bekilde, diguk enerji nikleon—nikleon
saclimasi problemini aciklamak icin Fermi tarafimdtallaniimstir[32]. Fermi tekngi, birinci
dereceden pertirbasyon teorisi cercevesindgikdi$icaklik N—cisim sacilmasini agiklar.
Bardeen[33] kendisi ile uyumlu ekranla sdiaicesi ile bir elektronun deneyimli ortalama

etkilesimi aciklamstir. Pseudopotansiyel teorisi dizlemsel dalgalg82389] fikrine dayanir.
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Kristallerde pseudopotansiyel formalizminin temelviamlari Phillips ve Kleinman[40]
tarafindan formule edilngiir. Antonick[41] yari iletkenlerin enerji bant yepnin ¢algma

fikrini genisletmistir.

3.2 Pseudopotansiyel Kavrami

Bir iletken davramy icgin kristaldeki serbest elektron ya dagddik tarafindan
deneyimli kuvvet gereklidir. Birgok sistem icin,dsce siki bgl kor elektronlarin yer tutucu
olarak gorev yapabilmesi ve birkacgaelikli elektronlarin kimyasal sirece katilabilmélsi
ilgilenir. Pseudopotansiyel teorisi, ¢cok elektromunyasal sorunun boyutunu azaltmak icin
bir avantaj sglar. Schrodinger denklemi sadecegedik elektronlari icin ¢ozulur ve
Hamiltonyene ilave bir terim ile kor elektronlaratkileri dolayli olarak dahil edilmilir. Bir
pseudopotansiyeli hesaplama yonteminde, temel kavgeon cekirdgin ihmal edilebilir
olmasidir. Pseudopotansiyel metodu katihal fizécil arasinda enerji bant yapisini
hesaplamak icin temel bir yontem olarak kullanilivietallerin c¢aitli 6zelliklerini,
yariiletkenleri, alaamlari, bilesikleri ve kristal olmayan maddeleri, sivi ve mdtatamlar gibi

malzemelerin diizensizamalarini incelemek icinde kullanilan cok populertékniktir.

Pseudopotansiyel terimi;Bir elektron ve iyonlarin c¢evresindeki elektronlarin
bulutu tarafindan module edilmis fakat fiziksel olarak gerekcelendirilebilir zayif bir

efektif potansiyeli* olarak tanimlanir.

Pseudopotansiyel iki daik sekilde yapilandirlir. Birincisi, gercek atom
potansiyeline ve ilgili kor dalga fonksiyonlarineileca dahil olmasi gereklidir. Bu birinci ilke
metodu olarak adlandirilifkincisi ise, basit analitik bir yapiya veya ampilik forma sahip

model potansiyeli tarafindan pseudopotansiyel gerstrilir.

Genel olarak, pseudopotansiyel belirli parametireleeren belirli boélge icinde
gelistirilen ve gercek potansiyel ile tam olarak yergiggrebilen acik bir iyon potansiyeli

seklinde kurulur.

Ayni zamanda, pseudopotansiyel yerel ve yerel wpémadzelliklerine goére de
siniflandirilir. Ber iyon pozisyonlarina I3a ise yerel pseudopotansiyel olarak adlandirilir.
Eger momentuma veya enerjiye ghaise de yerel olmayan pseudopotansiyel olg@ak

adlandirilir. Yerel olmayan pseudopotansiyel enerji OzZmgine bg&h oldugundan,
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pseudopotansiyelin tam formu oldukca kagrkar. Abarnkov ve Heine[42], Animalu ve
Heine[43], Shaw ve Harrison[44] ve Shaw[45] yerdmayan pseudopotansiyellerini
kullanmslardir.  Ancak  matematiksel karmkligi nedeniyle, yerel olmayan
pseudopotansiyeller, yerel pseudopotansiyelleringaska fazla kullanilmazlar. Yerel
pseudopotansiyelin kullanimindarkli sonuclarin ¢cok kucik yaslari olabilir, fakat bu

matematiksel karnsgkligi ve hesaplama sidresini azaltir. Bu nedenle yeredein

pseudopotansiyeller kati, sivi ve amorf malzemelegitli 6zelliklerinin incelenmesinde ¢ok
sik kullanilir. Buglin yaygin bigekilde, pseudopotansiyel teorisi statik, dinamikek&onik,

manyetik, termodinamik ve metallerin molekiler amgi, sivi metaller, yari iletkenler,
alsgimlar, metalik camlar ve malzemelerin ger dizensiz fazlarini incelemek igin

kullanihr[46-78].

Birkac¢ elektronlu sistemler icin Schrodinger demkiiei ¢c6zmek mumkundir. Fakat
cok fazla elektronlu sistemler icin modern bilgiaaplanaklari ile bile hala bu denklemi tam

olarak ¢6zmek mumkin didir. Pseudopotansiyel kavrami ortogonstileimis (dik hale

getirilmig) diizlem dalga(OPW) saylﬁlile kolayca anlglmaktadir[29, 31, 34, 36].

3.3 Pseudopotansiyel Formalizmi

Pseudopotansiyeli formilize etmenin bircok yolu drar Bu formiilize,
ortogonallatirilmis (dik hale getirilmg) dizlem dalga yontemine dayal olmalidir(ORY9)
31, 34, 36].

Iletim elektron 6z-durumu tarafindan enerji 6zeledenklemi,

Hl}’k = Ekqjk (31)

formunda yazilir. Burada H toplam Hamiltonyen vet@&plam enerjidir. Bu enerji kinetik ve

potansiyel enerji toplami,

Ex =T+ V() (3.2)
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seklindedir. Metalik sistemlerinde Schodinger denkiléekrar yazilirsa,
hZ
[—%VZ + V(r)l P = ExWy (3:3)

formunu alir. Buradah =h/2t, h Planck sabiti ve m elektronun kutlesidir. Blaady

durumlari, 6zdger denkleminde V(r) ile ayni tahmin edilir. Kor dal fonksiyonlarinin
serbest atom ile ayni olgu kabul edilse de kor enerjileri genel olarak ayimadgina dikkat

edilmelidir. Korlarin kigiuk olmasi sebebiyle tim rkézerinden toplam katkilar sabit
olacaktir. Boylece enerji @@ dalga fonksiyonu kaymasi oluiletim bandi dalga fonksiyonu,
ortogonallgtiriimis duzlem dalgalarin gegietiimis terimidir. ilk olarak, kor durumlarda
ortogonal olarak yapilandirilan basit fonksiyonirtderinde elektron dalga fonksiyonu

gensletilir. Harrison’a[29] gore normalize edilgydizlem dalga fonksiyonu,
[k>=0""2. exp(ik.r) (3.4)
seklindedir. riyon konumu merkezli normalize edilgritor fonksiyonu,
[6,1>= W .(F — 1) (3.5)
oldugundan,
@ 1lk) =0~ /2 f Ws (F— 1) exp(ik.F) d*r (3.6)

seklinde yazilir. Ortoganal§éiriimi s dizlem dalga ise,
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|OPW, > = [k > — ZE,T >< &1k > (3.7)
e,i

formundadir ve projeksiyon operatord,

p= Z 37 >< 81| (3.8)

seklinde yazilir. Bu operatérit OPW formunda,
OPW; > = (1-P)|k > (3.9)

olarak yazilir. (3.9) denkleminin ggtemesiyle dalga fonksiyonu,

g, = z ag(K)(1 —P)[K+q > (3.10)
q

formunu alir. Buradaa, gensleme katsayilaridir. g ‘nun kiguk gkxleri icin sadece g

Uzerinden toplamlar 6nemli katkigar. Varsayilan,

d, = Z aq(K)[k +4 > (3.11)
q
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denkleminded,, diizgin bir fonksiyon olur ve pseudo-dalga fonksiymlarak isimlendirilir.
Burada serbest elektron durumlarindig genglemesi ve kor dinda @, = ¥, durumunda

projeksiyon operatort sifirdir. Schrodinger denklémermek yerine,

denklemi kullantlir. (3.1)" deki Schrodinger denkleicin gengleme uygulanirsa sirasiyla,

[T+ V(@®](1 - P)®y = Ex(1 — P)dy (3.14)

denklemleri yazilir ve var olan terimler diizenleter

Td, — VB Py — [T + V@®]PPy + E PPy = Ex(1 — P)dy (3.16)

veya,

seklinde yazilirlar.
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Burada,
W) = V(@) — [T+ VI)]P + E,P (3.18)

formunda yazilir. Bunun 2. terimi,

[T + V@)]P = Z E. |81 >< 81l (3.19)
e,i

seklindedir. Bu denklem (3.18)’ de yerine yazilirsa,

W = VE®) — ) [Ex — Eei][81>< 81| (3.20)

ei

denklemi elde edilir. Burada \&)( pseudopotansiyel veé, ise pseudo dalga fonksiyonu
olarak bilinir. Son denklem pseudopotansiyel demiitir. Bu denklemde galaki ikinci terim
iticidir, cinki baskin olan WY kor orbitallerin ds¢ bolgesinden ortaya cikar, bdylece
Ex — E¢; farki biyuk ve pozitif olur. Birinci terim ise, g potansiyel nedeniyle guglu ve
cekici iyonlarin kor bolgesindeki derlik elektronu tarafindan hissedilir. Sonug¢ olarsici
katkidan dolay! pseudopotansiyel etkili k@kilde zayiflar ve dgru potansiyeli iptal eder[29-
37]. Deserlik elektronlari Gzerine iyon kor katki potandigenet etkisi zayif etkili bir

potansiyel olur. Bu pseudopotansiyel olarak bilib@rpertirbasyoreklidir.

Boyle bir yontem basit metallere ghol bir sekilde uygulanir. Bu tir pseudopotansiyel,
valans bolgesinde d ve f bantlari bulunmayan ijyinen metaller gibi yari iletkenleri
tanimlamak icin kullanilan bu diizlem dalga gruburunli bir yakinsamaya sahip olglu

bulunmutur.
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Herhangi bir noktada bir elektron, 6rgu alani igndm iyonlar ile etkilgme neden
olucaktir ve bu ylizden pseudopotansiyel, kiireseesik bireysel iyonlarin stiperpozisyonu

ya da toplami olarak varsayilir. Boylece,
W) = Z w(E — 1) (3.21)
i
seklinde yazilir. Pertirbasyon ggleimesi kullanilarak pseudopotansiyelin matris eleliana,
o T 1 =, S - - Q0 o
(K'| W@ k) = Ef exp(ik’.t) Z w(t — 1) exp(—ik.t) d®r (3.22)
i
seklinde olur. Toplam ve integral gigtirildi ginde,

> N 1 . >
RIW@IR) = Z exp [—i(K' — K). 7]

1

X Qif exp [—iE’. (F—t)|wE - Fi)exp[iﬁ. (F-1)]d®r (3.23)
0

denklemi elde edilir. Burad@ = NQ, olarak kullaniimgtir. Son integral tek bir potansiyeli

icerir ve tum konumlarda oOlculebilen iyonun konunte dizlem dalgalardlrﬁ’ = E+ﬁ

degerinin kullaniimasi,
(k+G | W@k = S@OW() (3:24)

formunu alir. Burada sirasiylag(ve W(),
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1
S@ = Y exp(id. i) (3.25)

N N 1 N N
W@ = &+ WOHIR = - f exp [—i(K + ). Elw(® exp k. H)d*F (3.26)

seklinde yazilir. Burad&(q) Yap! faktorti ve W(q) Form faktorti olarak bilinir.

Basit metaller icin sa¢iima matrisinin sadece ikonumlarina bgi bir yapi faktori
ve sadece iyon tipine pla form faktori olarak yazilabil@i gosterilmitir. Bu form faktoru
basit olarak pseudopotansiyel olarak ifade edilbaha ©6nceden belirtildi gibi
pseudopotansiyel yerel veya yerel olmayaklinde olabilir. Bunlar malzemenin 6zellikleri
icin kesin tahminler verirler[37]. Ozellikle yerelmayan pseudopotansiyel enerji 6geléne
baghdir bu ylzden pseudopotansiyelin tam formu oldukgarmaiktir. Yerel
pseudopotansiyel sadece konumgliolar bu ylizden daha ¢ok tercih edilir[29]. §asu yerel
olmayan pseudopotansiyeller gercek malzemelerinlikizeinin kesin tahmini igin tercih
edilmelidir. Ancak, dizgun bigekilde yerel pseudopotansiyel tarafindarstaltulan sonuclar
kavramsal ve hesaplama acisindan basit bir yaklaedeniyle herhangi bir fea yontem ile
elde edilen sonuglarla kalastirilabilir. Literatlirde yerel model pseudopotardigrinin
yapilandiriimasi ve uygulamalari ile ilgili cok sds denemeler bulunur ve ginamacilar hala
yogun sisteminin nitel ve nicel camalari icin yerel pseudopotansiyel tercih
etmektedirler[42-52]. Yapi faktort ) sivilar ve katilar icindeki atomlarin diizeni fandan
yapilandirilan geometrik bir faktordir. Katilar gevilar icin bu faktérin hesabi farkhdir.
Sadece Fermi yizeyindeki elektronun durumlari igglenir, bu durumda form faktori
sureklilik gosteren tek birgei ile verilir ve g/k oranina bghdir.

Form faktorl, metaller icindeki etkiienler hakkinda c¢ok dgerli bilgiler verir.
Bilinen bu etkilgimlerden, bir metalin ¢atli 6zellikleri hesaplanabilir. Bu etkikgmler ¢
tarludar. Birinci tir, acik iyon pseudopotansiyéWg(q) iyon korlarindaki iyonlarla
elektronlarin etkilgmini gosterir. ikinci tur, diger iletim elektronlari ile coulomb

etkilesimlerinin birlesimi olan ekranlama etkileri nedeniyle san Ws(q)'dir. Bu Hartree
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ekranlama katkilari olarak bilinir. Uguincti katkie igle&sis-tokus ve korelasyon etkileri

gosteren W(q)'dir. Boylece herhangi bir yerel pseudopotanisiyekatkilarin toplami,

W(d) = Wg(q) + Ws(q) + Wx(@) (3.27)

seklinde tanimlanir. Cinko-blend veya elmas yapilaghip kovalent kristaller icin, form
faktort basit metallerde olgu kadar basit dgldir. Toplam potansiyel (veya form faktori)
yap! faktort S§)’ nun bir Grintddr ve agik iyon pseudopotansiyli(q) simetrik ve

antisimetrik parcanin toplami olarak,

W (@) = Ss(@Vs(q) +iSa(@Valq) (3.28)

seklinde yazilir. Denklem (3.28)’ deki terimlerigiti gi sirasiyla,

Vo(@) = 3 (@) +Va(@) (329)

Va(@) = 5 Vo (0) ~Va(@)} (330)

Ss(@) = Z 84 c0s(B.7) = cos(G.T) (3.31)
SA(Q) = Z 84 Sin(p.7) = sin(G.7) (3.32)
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formunda verilirler. Burada Mq) ve V,x(q) bir serbest iyonun kendi form faktérleridi. fcc’
nin ters orgu vektoru ve ise cisimde k@egen yonundeki i¢ ice gecen fcc drgulerini ayiran

vektorun yarisidir.

3.4 Ekranlama Teorisi

Ekranlama olgusu, en basit ve en 6nemli elektrektedn etkilame belirtisidir.
Dejenere elektron gazi ile metalik 6zelliklerin rfailize edilmesinde uniform arka plan
kullaniimistir. Elektron gazi icinde belirli bir durumda pokitydkli bir parcacik
yerlestirildi ginde, o zaman elektronlar ve kendi alanlari icinggatif bir ek yik (ekranlama)
olusturur. Yani etrafinda elektron ganlugu desistirilir ve pozitif yik ekranlari elde edilir.
Toplam yer dgistirme yukd iyonunun yukinesitir. Boylece potansiyelin, elektron gazi
tarafindan ekranlangh soylenebilir. Gercek bir kristalde, potansiyelraida elektronlar
serbest déldir. iletkenlik elektronlar tarafindan ganan ekranlama etkileri, bir serbest
elektron gazi icin Thomas-Fermi yaglai yardimi ile anlglabilir[29]. Yerel bir itici
potansiyel elektron gazinda mevcut ise, yerel ebekiozunlugu homojen bir Fermi ener;i
sglamak icin azalny olacaktir. Bu bir kimyasal potansiyeldir ve herde ayni olmalidir.
Acik iyon Wg(q) potansiyeli elektronlarin bir iyona etkisiniade etiginde, elektronlarin
etkisi her birine dahil olmalidir. Genel olarakraklama etkisi bir faktor ile ekranlanmami
Wg(q) potansiyelin Fourier glerine boélinmesi ile kendisiyle uyumlu alani igndahil

edilebilir. Bu dger tim dgerlik elektron ekranlama bulutun bir glik elektron Gzerindeki
etkisidir. Bu ekranlama etkisi, acik iyon potansiyeg(q) ekranlama fonksiyonu olarak

adlandirilan bir faktére bolinmesi ile dahil edilebBu nedenle potansiyelin dsstirilmis

formu,

Wg(q)
e(q)

Ws(q) = (3.33)

seklinde ekranlanngipotansiyel olarak adlandirilir.
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Dielektrik ekranlama, elektron gazinin ekranlamasdeniyle kendisiyle uyumlu
potansiyelin dgerlendiriimesinde 6nemli rol oynar. Bangicta sadece statik dielektirik
fonksiyonu tanitildi, dgrudan elektron etkikgmleri dahil edilmedi. Bu statik Hartree
dielektrik fonksiyonu olarak adlandirildi[29]. Sanantisimetrik dalga fonksiyonu icin Pauli
disarlama ilkesinden dolay ilave terim ggtokus katkisi dahil edildi. Ayrica dielektrik
fonksiyonunu kesin olarak anlamak icin korelasyotkilerini tanimlamak gereklidir.
Potansiyelin korelasyon etkilerini ve ggtokusu tanimlayan dielektrik fonksiyonu,

e(q) = 1+ [en(q) — 1][1 - 1f(q)] (3.34)

formunda verilir. Buraday (q) serbest elektronlar icin Hatree dielektrik formsiy ve f(q)'da

yerel alan diizeltme fonksiyonudur. Hatree diel&ktiranlama fonksiyonu,

me? 1+
en(q) =1+ Kehn? [ In | l (3.35)
seklinde yazilir. Denklem (3.35)’ dekj
=4
= (3.36)

deserindedir. Yerel alan dizeltme fonksiyonu f(q), lyi yerel pseudopotansiyel ve giiema

kapsaminda 6zelliklerin uygun galtiimasi icin dnemli bir faktérdir.

3.5 Yerel Alan Dizeltme Fonksiyonu

Degis-tokus ve korelasyon etkigmi, yaygin olarak c¢ok cisimli pertirbasyon
teorisinde serbest elektron gaziningardmasinda uzun siureden beri kullangtm Hatree
yaklasimi dagrudan elektron-elektron(e-e) etliimini ihmal eder. Korelasyon etkileri,
elektronlar arasindaki Coulomb itme etkisinden lejanir ve dier elektronlari diayan

elektronlar arasi korelasyon ghak kavramini ortaya cikarir. Pseudopotansiyel form
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faktoriiniin secilmesi metallik 6zelliklerin gahasinda dnemli bir etkendir ve gercek form
elektron gazinin dielektrik fonksiyonunun secimirmtd#na hassastir. gt arastirmacilar bazi
Ozelliklerin oldukgca iyi sonuc vergii farkli tirlerde yerel alan dizeltme fonksiyonlar
yayinlamstir[29,79-86] fakat bunlar der 6zellikler icin git bir sekilde calgmamustir.

Yerel alan dizeltme fonksiyonu f(q) iyi bir yeneseudopotansiyel ajturulmasi ve
malzemelerin 6zelliklerinin agarimasi icin dnemli bir faktérdir. Nagy[86] gan elektron
gazi icin ikili korelasyon model fonksiyonu kullana@ statik yerel alan dizeltme fonksiyonu
onermitir ve bu fonksiyon yari iletkenler icin oldukcasbali olmutur. Nagy’'nin yerel alan
duzeltme fonksiyonu ekranlama etkisinin goreli gitde kagilastirilmasi icin Hatree’nin[29],
Taylor'in[81], Ichimaru ve arkad&rinin[83], Farid ve arkagkrinin[84] son olarak Sarid ve
arkadalarinin[85] ekranlama fonksiyonlari  bigkgrilmistir.  Yerel alan dizeltme

fonksiyonlarinin matematiksel tanimi,

fu(q) =0 (3.37)

formunda yazilir. Burada Hatree[29] nedeniyle yemkdn diizeltme fonksiyonu tamamen
statiktir, deis-tokusu ve korelasyon etkilerini icermez. Taylor[81] dl@iun korelasyon
hareketini ve dg@s-tokusunu iceren ¢cok basit analitik bir ifade ©6negtimi ve bu ifade
Coulomb etkilgiminin normalize edilen dgs-tokus etkilesimini ve korelasyonu hesaba katar.
Ayrica 1972 yilindan 6nce o6nerilen yerel alan diimel fonksiyonunun genel 6zelliklerini
kapsar, tam olarak sgtrilabilirli gin toplam kuralini verir ve,

@ /01534
) (3.38)

fr(a) = e (1 ks

formunda ifade edilir. Ichimaru ve arkatErinin[83] yerel alan fonksiyonu ik
yogunluklarda ve metalikteki dejenere elektron sivmar dielektrik ekranlama fonksiyonu
icin fittenmis formudur, dgru Monte Carlo sonuclarinin yani sira kisa mendilizeltmeyi ve
sikistirilabilirlik toplam kuralinin kendi icinde tutahigini salar ve mikroskobik korelasyonu

uretir. Fitlenmg durumu,

2
=9 2+Q” (3.39)

fl(q)=AQ4+BQ2+C+[AQ4+(B+%>Q2_CH 2-Q
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formundadir. Farid ve arkaglari[84] yerel alan dizeltme fonksiyonunu modifigenislerdir

ve bu durumda,

(3.40)

_ N2
fe(q) = AQ* + BQ? + C + [AQ* + DQ? — (] r 4QQ In|2+Q”

2-Q

fonksiyonuseklinde yazilir. Sarkar ve arkagiari[85] yerel alan diizeltme fonksiyonu igin

basit bir form dnermierdir ve bu form ise,

fs(q) = A[1 — {1 + BQ*}exp(—CQ*)] (3.41)
seklinde yazilir. Bu denklemlerdg = q/kg’ dir.

3.6 Modifiye Edilmis Aschroft Bos Kire Model Pseudopotansiyelleri (MAEC)

Aschroft bg kiire model pseudopotansiyelinin kOIsldda—Z—:2 seklindeki Coulomb

potansiyelinin sonumli olabilmesi icin Thakor véadalar taraflndan[87]—z—§2exp(— ri)

terimi eklenmgtir. Bu model potansiyelin gercek uzaydaki formu,

0 r <re

WO | C)i-en(-2)] 1o S

r Ic

seklinde yazilir. Burada Z, e, sirasiyla dgerlik, elektronik ytk ve potansiyel parametresidir.
Bu model potansiyelin q uzayindaki formu,

W(Q) = (—41122) « (aro)exp(=1)

1+ qg?r?

Qq?

cos(qrc) - { }{Sin(qrc) + (qrc) COS(qI'C)} (3'43)

olarak verilir. Potansiyel parametresi pseudopoyahsform faktord W(q)' nun ilk sifir
oldugu q = q, degerinden elde edilir. Bu model potansiyeli icin Tbakve arkadglar
tarafindang,r. = 1.3439 sarti kullanilarak basit sivi metaller icipdeserleri elde edilmitir.
r nin Heine ve arkadgari tarafindan verilen ve deneysel olarak gozl¢®®nq,/2kg

deserleri cinsinderr. = 1.3439/(q,/2kg).2kg bagintisi ile verilebilecgi aciktir[89].
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3.7 Pseudopotansiyel Hesaplamalari

Bu bolimde modifiye edilmibos kire(MAEC) model potansiyeli kullanilarak basit
sivi metallerin matris elemanlari ve atomlararaftiec potansiyelleri hesaplangtir. 1A
grubu Li'dan Cs’a basit sivi metaller ve farkligeéeikte bulunan Mg, Al ve Pb gibi sivi

metaller secilmitir. Bu sistemlerin gig parametreleri Tablo (3.1)’de listeleryti.

Tablo 3.1- Modifiye Edilmi Aschroft Bg kiire(MAEC) Model Potansiyeli Hesaplamalarinda

Kullanilan Girg Parametreleri

Metal z T(K) ke(a.u) p(10°a.u) o/ 2Ke R.(a.u)
Li 1 463 0.5799 6.5867 1.26 0.9197
Na 1 378 0.4742 3.6033 0.98 1.4457
K 1 343 0.3822 1.8858 0.94 1.8703
Rb 1 313 0.3573 1.5415 1.00 1.8802
Cs 1 303 0.3318 1.2344 1.07 1.8923
Mg 2 953 0.6947 5.6697 0.83 0.1656
Al 3 943 0.8866 7.8163 0.76 0.9977
Pb 4 613 0.8162 4.5891 0.84 0.9803
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1A grubu basit sivi metaller icin hesaplanan rsagtemanlarSekil (3.1)'de
verilmigtir. Basit alkali sivi metallerin atomlararasi [gft potansiyel hesaplamalarinda
kullanilan matris elemanlarinda periyodik tabl@eléerine uygun olarak Li'dan Cs’a g
gidildiginde ilk pik yukseklginin arttigi gérulmektedir. Ayrica tim sivi metaller iggn— 0

limitinde W(0)'in sifira gitmesi fiziksel dgrulugu gostermektedir.

5 | I ] I 1 I |} I 1
o) .
:I,J) \ —m—Li _
34 | }3 —A—Na
\ 1 _A—K -
Ay
H'H I'iH —:—gb |
] \ —UALS
o “*ﬁ\
% 1
(]
o
2
-1 4
3 —
2 0

a/2k_

Sekil 3.1. Basit Sivi Metaller igin Hesaplanan MatElemanlar
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Basit sivi metaller icin hesaplanan atomlararafilecipotansiyelleriSekil (3.2)'de
verilmiglerdir. Sekilde de goéruld@l gibi periyodik tabloda siralama kendini korumakta
potansiyelde en gidurum sivi Na'da, en derin durum ise Cs'de gorkimeir. Ayrica
atomlararasi ciftler potansiyelinde ossilasyonlagoiiusu dikkat cekmektedir. Bunu matris

elemani hesabinda kullanilan ekranlama fonksiyornugya parametre tayinine glamak
mumkunddr.

1.0 T I

0,5 4

0,0 -

D(r)(meV)

Sekil 3.2. Basit Sivi Metaller igin Hesaplanan Atamarasi Ciftler Potansiyelleri
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Farkli dezerliklere sahip sivi metallerin hesaplanan matt&manlari Sekil(3.3)'de
verilmistir. Ilk baksta deserligi disiik olan sivi metalin ilk pik yikseldinin fazla oldgu
gorulmektedir (Pb hari¢). Bunun sebeplerinin agiklasi olasi olmamakla beraber secilen

ekranlama fonksiyonuna glaoldugu bilinmektedir

110 1 I ! I 1 I ! I 1

0,5 -

W, (q)x107

05 -

'1-D'||"|'|'|'|'|'|'|

Sekil 3.3. Farkli Dgerliklere Sahip Sivi Metallerin Hesaplanan Matrisr&anlari

35



Sekil (3.4.)'de farkli dgerliklere sahip(+1, +2, +3, +4) sivi metallerin agsnan
atomlararasi ciftler potansiyelleri kdastirmali olarak verilmgtir. Degerlik arttikga
potansiyelin minimum dgeri artmaktadir. Ayrica basit sivi metallerde @du gibi

ossilasyonlar oldukca sik bigekilde tekrar etmektedir. Bunun nedeni olarak secil
ekranlama fonksiyonu gosterilebilir.
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Sekil 3.4. Farkli Dgerliklere Sahip Sivi Metallerin Hesaplanan Atomfasa Ciftler

Potansiyelleri
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3.8 Radyal Dagilim Fonksiyonlari ile Atomlararasi Ciftler Potansiyellerinin Kar silastiriimasi

Basit sivi metallerde, deneysel radyagitien fonksiyonlari Waseda[90]‘dan alinarak
hesaplanan atomlararasi ciftler potansiyeller isesilastirmali olarak ayriSekiller (3.5-
3.12)'de verilmglerdir. Sekillerde sol taraf radyal @dim fonksiyonunu, sa taraf ise

atomlararasi ciftler potansiyelini géstermektedir.

Sekiller dikkatlice incelendgdinde; Li, Rb ve Cs sivi metaller icin g(r)’nin mak&im
durumu ciftler potansiyelinin minimum gerine kasilik gelmektedir. Na ve K sivi metaller
icin azda olsa potansiyel gakaymaktadir. 1A grubu basit sivi metaller icisdqg@anand(r)
ile g(r) uyumu oldgu go6zlenmitir. Bu malzemeler icin (e-i) model potansiyel
parametrelerinin iyi secild@i sylenebilir. Ayricar — oo limitinde her iki buyukluk dgerleri
gir) - 1 ve ©(r) » 0 gitmektedir. Bu durum fiziksel olarak glmluk oldusunu
gostermektedir. g(r)’'nin 1’e gitmesi durumu, mertedulunan bir atomdan sonsuz uzaklikta
ikinci bir atomun kesinlikle oldgunu gosterir.d(r)’'nin sifira gitmesi ise uzaklik arttikca
etkilesme potansiyelinin sifir oldiu yani sonsuz uzaklikta etkgimenin olmadii anlamini
tasir.
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Sekil 3.5. Sivi Metal Li icin Radyal O@lim Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler

Potansiyelinin Kgalastiriimasi
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Sekil 3.6. Sivi Metal Na icin Radyal @dim Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler

Potansiyelinin Kalastirilmasi
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Sekil 3.7. Sivi Metal K icin Radyal Balim Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler

Potansiyelinin Kdastiriimasi
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Sekil 3.8. Sivi Metal Rb icin Radyal @dim Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler

Potansiyelinin Kiastirilmasi
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Sekil 3.9. Sivi Metal Cs i¢in Radyal @&im Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler

Potansiyelinin Kidastiriimasi
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Mg, Al ve Pb gibi farkli dgerlikte sivi metallere bakilginda; g(r)'’nin maksimum
durumu ciftler potansiyelinin minimum gerine kasilik gelmedgi gorulmektedir. Bunun
sebebi olarak iki durum soylenebilir. Birincisi, bnalzemeler igin (e-i) model potansiyel
parametrelerinin iyi secilmegii seklindedir.ikincisi ise segilen ekranlama fonksiyonunun bu
malzemeler igin iyi cagmadgl durumudur. Ayrica, bu malzemeler iginde» co limitinde
her iki buyukluk dgerleri g(r)— 1 ved(r) — 0 gittigi gbzlenmektedir.
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Sekil 3.10. Sivi Metal Mg icin Radyal @dim Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler

Potansiyelinin Kiastiriimasi
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Sekil 3.11. Sivi Metal Al i¢cin Radyal Faim Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler

Potansiyelinin Kiastirilmasi
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Sekil 3.12. Sivi Metal Pb icin Radyal Bd&im Fonksiyonu ile Atomlararasi Ciftler
Potansiyelinin Kdastiriimasi
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BOLUM 4

SONUCLAR VE TARTI SMA

Bolum 2’ de detayll bisekilde verilen atomlararasi potansiyeller Cu, Ag, A, Ir ve
Pt metallerine uygulanitir. Bu bélimde hesaplanan potansiyellerin §araisi yapilacaktir.
Bu tezin amaci, gercek uzay formalizminde verildondararasi potansiyellerin teorileri
karisik olmayan metal sistemlerine uygulanmasi ve kulben potansiyellerin kuvvetli ve
zayif yonlerinin c¢ikarilmasidir. Bundan dolay! lmde c¢ok cakilmis ve tam olarak

anlailmis sistemler secilnstir.

4.1 Morse Potansiyeli

Morse potansiyel formu Denklem(2.5)’'de verigtin. Potansiyel parametreleri kaynak
[91]'dan alinmg ve Tablo (4.1) de listelenntir. Tabloda yer alan sistemler icin hesaplanan

potansiyelleiSekiller (4.1-4.6)'da verilmglerdir.
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Tablo 4.1. Morse Potansiyeli Parametreleri

Cu Ag Au Ni Ir Pt
D(eV) 1.5716 1.4034 1.5038 0.4290 0.8435 0.7102
a (A 1.3690 1.0890 1.5890 1.3917 1.6260 6047
19(A) 2.0904 2.4320 2.4380 2.7930 2.8640 2.8970
2
Cu
1 4
S
()
= o0
h=3
-1 4
-2 T . T T T T
0 2 4 6 8
r(A)

Sekil 4.1. Cu Metali igin Morse Potansiyel
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¢(n(eV)

Sekil 4.3. Au Metali icin Morse Potansiyeli
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Sekil 4.2. Ag Metali icin Morse Potansiyeli
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Sekil 4.4. Ni Metali i¢cin Morse Potansiyeli
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Sekil 4.5. Ir Metali icin Morse Potansiyeli
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Sekil 4.6. Pt Metali icin Morse Potansiyeli

Hesaplanan potansiygekilleri, birbirine benzemekle beraber Cu'dan Pe¢ ‘ggru
potansiyelin minimum dgerleri sga dgru kaydgl gorulmektedir. En g potansiyel dgeri
Ni'de ve en derin potansiyel ise Cu metalindedigrida butin metallerin katastirmal
potansiyel dgerleri Sekil (4.7)'de verilmgtir. Sekil dikkatlice incelendiinde ayni 6zelliklerin
burada da mevcut olgu gorilmektedir. Bu potansiyel gierlerini metallerin 6rgu sabitlerine
baglamak mumkindir. Orgu sabitleri birbirine yakin rolag(a=4.09A) ve Au(a=4.08A)

metallerin potansiyeleri benzerlik gosterirler. &3.52A) ise en diik potansiyel derinfiine
sahiptir.
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Sekil 4.7. Tam Metaller igin Morse Potansiyeli

4.2 Sutton-Chen Potansiyeli

Sutton-Chen potansiyel formu Denklem(2.6)'de verlin Potansiyel parametreleri
kaynak [23]'dan alinngi ve Tablo (4.2)" de listelengtir. Tabloda yer alan sistemler icin
hesaplanan potansiyellgekiller (4.8-4.13)'de verilnglerdir.
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Tablo 4.2. Sutton-Chen Potansiyeli Parametreleri

Cu Ag Au Ni Ir Pt
e(eV) 0.012382 0.0025415 0.012793 0.01570002%1489 0.019833
a (A) 3.61 4.09 4.08 3.52 3.84 3.92
c 39.432 144.41 488 39.432 334.94 34.408
n 9 12 10 9 14 10
m 6 6 8 6 6 8
2
Cu
1
S
G)
= o0
h=3
-1 4

r(A)

Sekil 4.8.Cu Metali icin Sutton-Chen Potansiyeli
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or) (eV)

Sekil 4.10. Au Metali icin Sutton-Chen Potansiyeli
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Sekil 4.9. Ag Metali icin Sutton-Chen Potansiyeli
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Sekil 4.11. Ni Metali igin Sutton-Chen Potansiyel
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Sekil 4.12. Ir Metali icin Sutton-Chen Potansiyeli
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Pt

or)(eV)

Sekil 4.13. Pt Metali i¢in Sutton-Chen Potansiyel

Sutton-Chen potansiyelinde parametre sayisi faidagondan hesaplamalar daha
hassas yapilgindan Morse potansiyeline gore bazi farkliliklasigomektedir. Orngn en
derin potansiyel Pt metalindedir. Engspotansiyel ise Ag metalinde gortlmektedir.
Potansiyelin minimum dgrleri 6rgu sabiti d§ilk olan metalden Bkyarak sga dagru
kaydigl gorilmektedir. Butiin metallerin kalastirmall potansiyel dgerleri Sekil (4.14)'de

verilmistir.
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Sekil 4.14. Tum Metaller icin Sutton-Chen Potansiyel

4.3 Gupta Potansiyeli

Bu potansiyel formu Denklem(2.9)'da verilgtir. Potansiyel parametreleri kaynak
[24]'den alinmg ve Tablo (4.3)’ de listelenntir. Tabloda yer alan sistemler icin hesaplanan

potansiyelleiSekiller (4.15-4.20)'da verilngierdir.
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Tablo 4.3. Gupta Potansiyeli Parametreleri

Cu Ag Au Ni Ir Pt
A(eV) 0.0855 0.1610 0.1471 0.0376 0.1156 0.297¢
B(eV) 1.224 1.082 1.294 1.070 2.289 2.695
p 10.960 10.167 12.696 16.999 16.980 10.612
q 2.278 3.105 3.179 1.189 2.691 4.004
ro(A) 2.556 3.039 2921 .49 2.715 2.775
2
Cu
1 -
S
()
= o0
h=3
-1
-2 T T T T T T T
0 2 4 6 8

r(A)

Sekil 4.15. Cu Metali icin Gupta Potansiyeli
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Sekil 4.16. Ag Metali icin Gupta Potansiyeli
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Sekil 4.17. Au Metali icin Gupta Potansiyeli
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or)(eV)

or)(eV)

Sekil 4.19. Ir Metali icin Gupta Potansiyeli
55

Ni
14
0
-1 4
-2 I ' I ' I
0 2 4 6
r(A)
Sekil 4.18. Ni Metali icin Gupta Potansiyeli
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Sekil 4.20. Pt Metali icin Gupta Potansiyeli

Sutton-Chen Potansiyelinde ofglugibi Gupta potansiyelinde de parametre sayisi ayn
oldugundan hesaplamalar benzer 6zellikler gostermektBdirada da en derin potansiyel Pt
metalinde ve en & potansiyel ise Ni metalinde bulunur. Potansiyelminimum
deserlerindeki kaymalar belli bir 6zellik gostermeakat Cu, Ag ve Au grubu birbirine ¢ok
yakin degerlere sahiptirler ve potansiyel minimumgeeeri Cu’ dan Au'a sga dgru kaydgi
gorulmektedir. Butin metallerin  kalastirmali  potansiyel dgerleri Sekil (4.21)'de

verilmistir.
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Sekil 4.21. Tum Metaller icin Gupta Potansiyeli

4.4 Ug Farkh Potansiyelde Metallerin Kasilastirma Hesaplari

Ele alinan Gg farkl potansiyel ile hesaplananathet Cu’dan Ir'aSekil (4.22-4.27)
arasinda verilmgtir. Her metal icin bu potansiyellerin kaastiriimasi 6nemli bir yere
sahiptir.Simdi bu hesaplamalari sirayla ele alalim.
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Sekil 4.22. Cu Metaligin Farkl Potansiyellerin Katlastiriimasi

Sekilden de goruldgl gibi Cu metali igin bu potansiyeller arasinda pak yoktur.
Gupta ve Morse potansiyelleri birbirine cok benikergdstermektedir. Sutton-Chen

potansiyelinde, potansiyel derigilidaha fazla ve potansiyel minimumu konum olaragasa

kaydigi gorulmektedir. Cu metali igcin bu potansiyellegalistigl rahatlikla sdylenebilir.
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Sekil 4.23. Ag Metaliigin Farkli Potansiyellerin Karlastiriimasi

Sekilden de goruldgl gibi Ag metali icin Cu metalinde olgu gibi Gupta ve Morse
potansiyelleri birbirine ¢ok benzerlik gostermektede sonuglar hemen hemen aynidir.
Sutton-Chen potansiyelinde, potansiyel deginlCu metaline gére dahagsve potansiyel
minimumu konum olarak ga kaydgl gorulmektedir. Ag metali icin 6zellikle Gupta ve

Morse potansiyellerinin ¢ghigi sdylenebilir.
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Sekil 4.24. Au Metaliicin Farkli Potansiyellerin Kanastiriimasi

Au metali icinSekil (4.24) Ag metalinde oldiu gibi Gupta ve Morse potansiyelleri
birbirine  benzerlik gbstermektedir. Bunlarin  poigak derinlikleri  Sutton-Chen
potansiyelinden daha fazla ve potansiyel minimumanukn olarak sza kaydgl
gorulmektedir. Sonu¢ olarak, Au metali icin 0zd#kGupta ve Morse potansiyellerinin

Sutton-Chen potansiyelinden daha iyi giag soylenebilir.
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Sekil 4.25. Ni Metaliicin Farkli Potansiyellerin Karlastiriimasi

Ni metali icin Sekil (4.25) her Uc¢ potansiyelde farkliliklar gostexktedir. Ni
metalinde potansiyel derinlikleri Sutton-Chen paigalinden Morse potansiyeline glo
azalmaktadir. Potansiyel minimumlari ise ayni srakonum olarak <& kaydgl

gorulmektedir. Sonug olarak, Ni metali icin 6zdid Sutton-Chen potansiyeli Gupta ve
Morse potansiyellerinden iyi ¢aligi sylenebilir.
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Sekil 4.26. Ir Metaliigin Farkl potansiyellerin kardastiriimasi

Sekilden de goruldgl gibi Ir metali igin Sutton-Chen ve Gupta potansiyelleri
benzerlik gostermektedir. Bu potansiyellerin dekieri aynidir. Morse potansiyel derigli

bunlara gére daha az ve potansiyel minimumu iseikoolarak sga kaydgi gortlmektedir.
Sonuc¢ olarak, Ir metali icin Ozellikle Sutton-Chere Gupta potansiyelleri Morse
potansiyelinden iyi ¢ajtigl sdylenebilir.
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Sekil 4.27. Pt Metalicin Farkli Potansiyellerin Kandastiriimasi

Sekilden de goruldgil Pt metali icin Ni'de oldgu gibi her ¢ potansiyelde
farkliliklar gostermektedir. Pt metalinde potansigerinlikleri Gupta potansiyelinden Morse
potansiyeline dgru azalmaktadir. Potansiyel minimumlari ise ayrada konum olarak §a
kaydigi gorulmektedir. Sonug olarak, Pt metali icin Oké Gupta potansiyeli Sutton-Chen

ve Morse potansiyellerinden iyi ¢gtlig1 séylenebilir.
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