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Fizik Anabilim Dalı 

 
 
 
 

ÖZET 

 
 

Tezde, Born-Mayer (BM) tipindeki atomlararası etkileşme potansiyelleri CaTe, 
BaTe, SrTe toprak alkali tellür sistemleri için modellenerek; incelenen sistemlerin bulk 
Moleküler Dinamik (MD) simülasyon çalışmalarında kullanılabilen, atomlararası  çiftler 
potansiyeli parametrize elde edilmiştir.  

Bu amaçla; literatürde B1 kristal yapılı toprak alkali tellür sistemlerindeki  
atomlararası etkileşmeleri tanımlayan iki farklı BM tipi model potansiyeli ile 
çalışılmıştır.CaTe,SrTe ve BaTe sistemleri için modellenen BM tipi potansiyellerden 
biri seçilerek; MD simülasyon yöntemi ile hacimsel (Bulk) CaTe, SrTe ve BaTe 
sistemlerinin B1 yapısının optimizasyonunu  sağlayan, atomlararası çiftler potansiyeline 
parametrize edilmiştir.  

MD simülasyon hesaplamalarında sabit parçacık sayısı, basınç ve sıcaklıklı 
(NPT)  topluluğu kullanılarak; ilk olarak yapı optimizasyonu  ile; incelenen sistemlerin 
örgü sabiti, bulk modülü, elastik sabitleri; bağlanma enerjileri; elde edilmiştir. Elde 
edilen sonuçlar  Birch-Murnaghan hal denklemi kullanılarak elde edilenler ve deneysel 
değerler ile karşılaştırılmıştır. 

Hacimsel CaTe, BaTe, SrTe toprak alkali tellürlerin erime süreci boyunca 
yapısal, atomik-dinamik ve termodinamik özelliklerindeki değişim; parametrize edilen 
atomlararası etkileşme potansiyeli ve NPT-MD hesaplamaları kullanılarak ayrıntılı 
olarak incelenmiştir. CaTe, SrTe ve BaTe sistemlerinin  erime noktaları, enerji-hacim, 
enerji-sıcaklık, ısı sığası-sıcaklık, lindemann erime kriteri, toplam radyal dağılım 
fonksiyonları, kullanılarak belirlenmiştir. Hesaplanan erime noktalarının literatürdeki 
sonuçlar ile uyumlu olduğu bulunmuştur.  
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ABSTRACT 

 
 

In this thesis, Born-Mayer (BM) type interatomic interaction potentials are 
modelled for bulk CaTe, SrTe, BaTe alkaline earth tellurides systems and interatomic 
pair potential which is more appliciable for Molecular Dynamics (MD) simulations is 
parameterized for the examined  systems. 

For this purpose, it has been studied with two different BM-type interatomic 
model potentials in literature  which determine the interatomic interactions for alkaline 
earth tellurides in B1 crystal structure. Interatomic pair potential the allowing 
optimization of the B1 structure of bulk CaTe, SrTe , BaTe systems with the MD 
simulation method has been parameterized by choosing one of the BM type potentials 
modelled for  CaTe, SrTe and BaTe systems.  

The structural properties; lattice constant, bulk modulus, elastic constants, 
binding energies of the examined systems are obtained with using a fixed number of  
particles,  pressure and temperature (NPT) ensemble in the MD simulation calculations. 
The results are compared with the experimental data and those obtained from Birch 
Murnaghan equation of state.  

The structural, atomic-dynamic, thermodynamic properties and some physical 
properties of bulk CaTe, SrTe, BaTe systems during their melting processes are 
discussed in detail using the parameterized interatomic interaction potential and the 
NPT-MD calculations. Melting points of bulk materials were determined using  
properties of structural pair distribution functions coloric curves such as energy-volume, 
energy-temperature, heat capacity-temperature and Lindemann’s melting criterion. The 
calculated melting points is found to be compatible with literature results. 
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BÖLÜM 1  
 

 

GİRİŞ 

 

 

 Son yıllarda, bilgisayar dünyasındaki gelişmeler birçok araştırmanın 

bilgisayar ortamında simülasyonlarla yapılması yolunu açmış ve bilgisayar 

simülasyonlarına dayalı hesaplama yöntemleri geliştirilmiştir. Ayrıca deney ve teorinin 

yeterli olmadığı durumlarda bilgisayar simülasyonların dan faydalanmak çok yarar 

sağlamaktadır. Fizik alanında da mikro yapıdaki olayların ve özelliklerin simülasyon 

tekniği ile incelenmesi önemli bir adım olmuştur. Atomlararasındaki etkileşmeleri 

modellemek için çok hassas kuantum mekaniksel hesaplama yöntemlerinden, daha basit 

yarı deneysel yöntemlere kadar birçok hesaplama yöntemi geliştirilmiştir. 

Fiziksel bir sistemin bilgisayar ortamında benzetimi, onun küçük bir modelidir. 

Bu sisteme en yakın benzetimi elde edebilmek için, sistem gerçek sistemin makroskobik 

özelliklerini yansıtacak kadar büyük olmalı ve simülasyon zamanı fiziksel özellikleri 

gözleyebilecek kadar uzun olmalıdır. Bunu sağlamak için limitler; sistemin büyüklüğü 

100 atomdan büyük, simülasyon süresi 10-13 saniye aralığında olmalıdır. 

Moleküler dinamik (MD) yöntemi, belirli bir sistem için tanımlanan Newton 

hareket denklemlerinin sayısal entegrasyonu yardımıyla, sistemin faz uzayındaki 

yörüngesini elde etmeyi amaçlar [1,2]. 

Hareket denklemleri içinde yer alan kuvvet terimleri, parçacıkların birbirleriyle 

etkileşmelerini temsil eden bir potansiyel enerji fonksiyonundan türetilir. Moleküler 

dinamik hesaplamalarında sistemin faz uzayında minimum enerjili bir konuma 

yerleşmesi ve burada dengelenmesi amaçlanır. Faz uzayında denge durumuna yerleşen 

sistem, gerçek bir fiziksel sistemin pek çok özelliğini doğru olarak yansıtır. Moleküler 

dinamik yöntemin bu özelliğinden yararlanılarak bilgisayar üzerinde, gerçek deneylere 

benzer sayısal deneyler yapılabilir. Sanal deneyler veya bilgisayar deneyleri olarak 
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adlandırılan bu deneylere, bilgisayar teknolojisindeki ilerlemelerin de katkısıyla 

günümüzde oldukça sık rastlanmaktadır. 

MD yöntemi ile çalışılacak sistemler için atomlararasında ki etkileşme 

kuvvetlerinin ve bağ tipinin tam olarak bilinmesi gerekir. Ancak saf bir metal kristali 

içindeki bir atom üzerine etkiyen toplam kuvvetin birçok bileşene sahip olduğu 

bilinmektedir. Bu nedenle, kesin çözümler yerine çeşitli yaklaşımlar kullanılmaktadır. 

Bu yaklaşımlar deneysel, Yarı-deneysel ve Teorik gibi sınıflara ayrılır. Bununla birlikte, 

Coulomb ve Van der Waals etkileşmeleri gibi, sadece koordinatlar boyunca etkiyen 

kuvvetler (merkezi etkileşme kuvvetleri) dikkate alınarak yapılan yaklaşımlarda, 

problemin karmaşık doğasını sadeleştirmiştir. Merkezi olan ve merkezi olmayan 

etkileşmeler sırasıyla İki Cisim Etkileşmesi ve Çok Cisim Etkileşmesi seklinde 

isimlendirilebilir. Bu etkileşmeleri modellemek için kullanılan matematiksel ifadelere 

potansiyel enerji fonksiyonu adı verilir [3]. 

Katıların elastik sabitleri; katı maddenin mekanik ve dinamik değerleri ile ilgili 

önemli bilgiler verir. Ultrasonik dalga yayılması, nötron saçılması, Brillouin saçılması 

gibi elastik sabitler değişik deneysel teknikler kullanılarak hesaplanılabilir. 

Bir madde, bağ kuvvetleri etkisinde denge halinde bulunan atomlar 

topluluğundan oluşur. Özellikleri ve kompozisyonu homojen olan ve maddenin diğer 

bölgelerinden fiziksel olarak ayırt edilebilen kısım faz olarak adlandırılır. Faz diyagramı 

ise; bir malzemenin sıcaklık, basınç ve element oranı gibi değişkenlere bağlı olarak 

sistemde hangi fazların bulunduğunu değerlerle ve çizgilerle gösteren faz haritalarıdır. 

Sistem üzerindeki çevre şartlarının değişmesi atomlararası bağ kuvvetlerinin 

değişmesine yol açar. Böylece, denge halindeki atomik düzen bozulur ve atomlar, daha 

kararlı bir atomik konfigürasyon oluşturacak şekilde hareket ederler. Bu fiziksel olay 

faz dönüşümü veya faz geçişi olarak adlandırılır [4]. 

II-VI grubu bileşikleri büyük band aralığına sahip olduklarından teknolojik 

önemi olan malzemelerdir. Bu bileşikler özellikle, mavi-yeşil lazer diyotların yapımında 

kullanıldıklarından bunların fiziksel özelliklerine olan ilgi artmıştır. Elektriksel ve 

optiksel cihazların değişik uygulamaları için band aralıkları bize faydalı bilgiler sağlar. 

Bu bileşiklerin elastik ve elektronik özelliklerinin tam ve karşılaştırmalı olarak 

incelenmesi bu yüzden son derece önemlidir. Malzemeye yeterli elektrik enerjisi 

verilirse elektronlar değerlik bandından iletken bandına çıkarlar. Uyarılmış elektronlar 
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temel duruma döndüklerinde, band aralığındaki enerjiye eşlik eden dalga boyu ile 

orantılı ışık fotonu yayarlar. Çıkan ışığın rengi band aralığındaki enerjiye bağlıdır. Yani 

elektromanyetik spektrumda görünür bölgede yer alan her rengin bir enerjisi vardır. 

BaTe, CaTe, SrTe mavi-yeşil ışığa karşılık gelen band aralık enerjisine sahiptir. 

Örneğin bileşikte yer alan tellür miktarı artışıyla band aralığı artar ve böylece 

yayımlanan ışığın enerjisi artar.  

Atomlararası kuvvetler, faz geçişi ve elektron- foton etkileşimi gibi özellikler II-

VI grubu bileşiklerinde önemli rol oynar ve bu yüzden bu bileşiklerin elastik ve 

elektronik özelliklerinin tam ve karşılaştırmalı olarak bilinmesi son derece önemlidir 

Yüksek basınçta ağır toprak alkali kalgojenlerinin  yapısal ve elektronik 

özellikleri teorik ve deneysel çalışmalarda kayda değer dikkat çekmektedir [5]. Bu 

malzemeler üzerinde yüksek basınç ile uygun basınç çalışmaları atomlararasında ki 

etkileşmelerin doğal analizine yardımcı olur. Kapalı kabuk iyonik sistemlerin bant 

yapıları benzerdir ve alkali tuzlar NaCl fazı için benzer fiziksel özellikler gösterirler. 

Hekzogonal yapı içinde kristalleşen BeO ve MgTe ve çinko sülfür yapıda kristalleşen 

berilyum kalgojenleri hariç uygun koşullarda bütün bu bileşenler NaCl tipi yapıda 

kristalleşirler. Son zamanlarda toprak alkali kalgojenlere  ilginin artmasının sebebi, 

elmas hücre ile ultra yüksek statik basınç gelişmelerinin olduğu, X ışını kırınım 

çalışmaları için senkrotron ve ışıklı cihazlardaki teknolojik uygulamalardır [6,7] . 

Baryum element halinde beyaz-gri metalik rengindedir. Fakat yüksek 

reaktivitelikten dolayı element halinde bulunmaz. Baryumun bütün bileşikleri zehirlidir. 

BaTe  baryum metalinin tellür ile reaksiyonu sonucu oluşur. 

Baryum Tellür, resim optik uygulamalarında ve yarıiletken olarak kullanılan 

kristal katıdır. Baryum Tellür gıda, tarım, ilaç, optik ve askeri alan olmak üzere birçok 

alanda üretilir ve kullanılır. 

Kalsiyum Tellür kuantum noktaları olarak kullanılabilir. Kalsiyum Tellür 

kuantum noktaları 500 nm gibi küçük boyutlara ulaşan  geniş dalga boyu aralığına 

sahiptir ve bu aralık,  mavi-yeşil aralıkta ışık yaymak için yeterlidir. Kalsiyum Tellür 

kuantum noktaları 490 nm‘den 740nm’ye kadar değişiklik gösteren dar emisyon 

spekturumları ile çözünebilir nano kristaller ile yüklüdür. Kalsiyum Tellur aynı 

zamanda güneş enerjisi ve gelişmiş optik uygulamalarda kullanılır [8]. 
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TAK sınıfı, değerlik bant genişlikleri ve büyük bant boşlukları ile 

yarıiletkenlerin çok önemli grubudur. Basınç, katılar ve alaşımların birçoğu için 

mekanik özelliklerin ortaya çıkmasında dikkat çekici termodinamik bir değişkendir. 

Katıların kohezyonu önemli olduğu için, basınç uygulamalarının bir sonucu olarak 

toprak alkali kalgojenlerine basınç uygulandığında NaCl yapısından CsCl (B2) yapıya 

yapısal  faz geçişi yaparlar [9]. 

Yüksek basınçta ağır toprak alkali kalgojenlerinin  yapısal ve elektronik 

özelliklerinin  teorik ve deneysel çalışmaları sonucunda hekzogonal yapı içinde 

kristalleşen BeO ve MgTe ve çinko sülfür yapıda kristalleşen berilyum kalgojenleri 

hariç uygun koşullarda bütün bu bileşenlerin  NaCl tipi yapısında kristalleştiği 

bulunmuştur  

Yapılan  çalışmalarda  BaTe, CaTe, ve SrTe bileşiklerinin B1 fazında iken tipik 

NaCl kristal yapısında kararlı oldukları bilinmektedir. BaTe, CaTe, SrTe kapalı kabuk 

iyonik sistemindedir ve çevreleyen durumlarda kaya-tuzu (B1) yapısındadırlar ve 

hidrostatik basınç altında CsCl (B2) yapısına geçerler [10]. 

Toprak alkali tellürler’in yapısal, elastik ve elektronik özellikleri ile ilgili 

literatürde çok az deneysel ve teorik çalışmalar vardır. Lin CASTEP kullanarak BaS, 

BaSe ve BaTe için yalnız B1 fazında örgü sabiti, yasak enerji aralığını hesapladı [11]. 

Kang VASP kullanarak her üç bileşiğin NaCl yapıdaki örgü sabitini hesapladı [12]. 

Straub BaS, BaSe, BaTe için TB kullanarak B1 yapıda hacim modülü, elastik sabiti ve 

kohesif enerjiyi hesapladı [13]. Wei [14] LAPW ile BaSe, BaTe (B1-B2) bulk modülü, 

bulk modülünün basınç türevi, yasak enerji aralığı ve geçiş basıncını buldu. Carlsson 

[15] Grzybowski [16] ve Yamaoka [17] üç bileşiğin yapısal özelliklerini deneysel 

olarak hesapladılar. 

Yüksek basınç X ışını kırınım deneylerinde CaTe, SrTe, BaTe sırasıyla 35, 12, 

4.8 GPa’da B1’den B2’ye faz geçişi yapar ve yine sırasıyla 10.8%, 11.1%, 13 % hacim 

azalışı görülür [16,18,19]. BaTe,  20GPa’nın metalizasyon basıncı ile yüksek basınç 

uygulama ile metalize için birinci kapalı kabuk bileşenidir [14]. 

Bu tez çalışmasında B1 yapısındaki alkali tellür sistemlerinin atomlararası çiftler 

potansiyellerinin MD simülasyon hesaplamalarında kullanılacak şekilde parametrize 

edilmesine çalışılmış, MD simülasyon yöntemi ile CaTe, SrTe ve BaTe sistemlerinin 

bazı fiziksel özellikleri incelenmiştir. İlk olarak literatürde var olan BM tipi iki farklı 
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atomlararası potansiyel CaTe, SrTe ve BaTe sistemleri için modellenmiştir. Model 

potansiyeli I MD- GULP programı ile parametrize edilerek; yapısal optimizasyon 

sonucunda her bir sitemin örgü sabitleri, molekül başına enerji, hacim (bulk) modülü ve 

elastik sabitler hesaplanmıştır. Toprak alkali  tellür sistemlerinin elastik ve elektronik 

özellikleri hakkında şimdiye kadar teorik ve deneysel olarak çok az çalışmalar 

yapılmıştır. Bu yüzden bu sistemlerin elastik ve elektronik özelliklerinin tam ve 

karşılaştırmalı tanımları son derece önemlidir. 

GULP programı [20] kullanılarak sıfır Kelvin (0 K) ve sıfır basınç da (0 GPa) 

elde edilen kararlı yapılar ile MD bulk simülasyonu yapılarak sistemlerin kalorik 

eğrileri, ısı sığası çeşitli sıcaklıklarda Lindemann endeksi, radyal dağılım fonksiyonları 

hesaplanmıştır.  

Elde edilen sonuçlar deneysel ve bilgimiz dahilinde literatürde var olan sonuçlar 

ile karşılaştırılmıştır. Tezin ikinci bölümü , toprak alkali tellür sistemleri ve atomlararası 

potansiyellere ayrılmıştır. Burada BM tipi atomlararası potansiyel modellerinin 

ayrıntıları verilmiştir. 3. Bölümde tezde kullanılan GULP- MD simülasyon programı ile 

birlikte MD ile hesaplanan büyüklüklere ayrılmıştır. Tezin 4. ve son bölümü elde edilen 

sonuçlar ve karşılaştırmalar ile birlikte tartışma olarak verilmiştir. 
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BÖLÜM 2 
 

 

TOPRAK ALKALİ TELLÜRLER VE ATOMLARARASI 
POTANSİYELLERİ 

 

 

Kalsiyum tellür (CaTe), stronsiyum tellür (SrTe), baryum tellür (BaTe), 

yarıiletken bileşikleri periyodik tablonun II. Grup elementlerinden olan Ca, Sr, Ba  ile 

VI. Grup elementlerinden olan Te’ den oluşan II-VI grup bileşikleridir [4]. Bu bölümde 

ilk olarak  toprak alkali tellür sistemlerinin genel yapısal (kristal-fazı) özellikleri 

üzerinde durularak tezde çalışılan her bir sistem için  yapısal faz geçişleri, 

termodinamik faz geçişleri verilerek, literatürde bu sistemler üzerine çalışılan 

atomlararası model potansiyelleri özetlenecektir. Born-Mayer tipindeki Model 

potansiyelleri ele alınarak, şu ana kadar bilgimiz dahilinde sunulmuş olan 

potansiyellerden MD hesaplamalarında kullanılmak üzere parametrize edilecek iki  

model potansiyeli üzerinde durulacaktır. 

 

2.1  Toprak Alkali Tellür Sistemleri 

 

II-VI grup bileşikleri, yarıiletkenler ve yarıiletken aletlerin üretiminde oldukça 

önemli bir yere sahiptir. Özellikle optoelektronik uygulamalar da; direk geçişli bant 

yapısına sahip olmalarından dolayı elektromanyetik spektrumun görünür bölgesinde 

LED‟lerde ve fotodedektörelerde, katod ışını tüplerinde pencere materyali olarak, 

elektrolümünesans cihazlarda, fotoiletkenlerde, güneş pillerinde, lazer diyotlarda, ince 

film transistörlerde de sıklıkla kullanılmaktadır.  

CaTe, SrTe, BaTe bilesikleri II-VI grubu yarı iletkenlerdir. Bu grup 

yarıiletkenlerin direk bir bant geçisine ve büyük bir bant aralığına sahip olmaları bu 
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bileşiklere teknolojik bir önem kazandırmıştır. Bu malzemeler mavi-yesil ışığa karşılık 

gelen bant aralığı enerjisine sahip olmalarından dolayı mavi-yesil lazer diyotların 

yapımının da  kullanılırlar ve bu yüzden  bu sistemlerin fiziksel özelliklerine olan ilgi 

son yıllarda artmıştır. 

Bu bileşikler 1.8 – 4 eV aralığında geniş bir bant aralığına sahip olup, mor ötesi 

ve kızıl ötesi spektrumuna kadar olan görünür bölgede ışıma yaparak çok iyi bir 

lüminesans özelliği göstermektedir. Ayrıca, II-VI grubuna dahil bileşiklerin çoğu 

elektrik enerjisini oldukça iyi iletmekte olup, enerji bant aralığında çok miktarda taşıyıcı 

iyon sürüklenmesine sahiptir. Bu nedenle bu bileşiklerin teknolojide elektrolüminesans 

diyot, lüminesans ekran ve güneş pili yapımında kullanılabilmesi için geniş araştırma ve 

incelemeler yapılmaktadır. 

Ayrıca bu malzemeler Infrared dedektörlerin görüntü sistemleri, yüksek enerjili 

radyasyon dedektörleri, televizyon kamera tüplerindeki fotoiletken görüntü detektörleri, 

güneş pilleri, lazerler, elektrolüminesans diyotlar gibidir [21]. II-VI bileşikleri kimyasal 

buhar depolama  vakumda buharlaştırma gibi yöntemlerle elde edilebilirler [22,23]. 

II-VI bileşiklerinden olan BaTe, CaTe, SrTe bileşik yarıiletken filmleri, 

yarıiletkenlerin ve yarıiletken aygıtların üretiminde oldukça önemli bir yere sahiptir. Bu 

bileşikler katot ışın tüplerinde pencere materyali olarak, fotovoltaik cihazlarda [24] 

fotoiletkenlerde [25] güneş pillerinde [26] ince film transistörlerinde, uv sensör 

uygulamalarında  [27] kullanılmaktadırlar. 

II-VI yarıiletkenin bazı avantajlı özellikleri vardır. Bunlardan en önemlilerini, 

iyi geçirgenlik, yüksek elektron mobilitesi, geniş bant aralığı, etkili oda sıcaklığı 

lüminesansı olarak sıralayabiliriz. Bu özellikler, halihazırda, sıvı kristal 

görüntülemedeki geçirgen elektrotlar için enerji depolama veya ısı-koruma pencereleri 

gibi yeni uygulamalarda kullanılmakta olup, yakın gelecekte de ince film transistör ve 

ışık yayan diyotlar olarak CaTe, SrTe, BaTe bileşikleri elektronik uygulamalarda 

kullanılabilecektir [28]. 

Anizotropik II-VI bileşikleri  yarıiletken nanokristal ve nanoparçacıklar kuantum 

bilgisayarlar, LED’ler ve lazerler gibi nanoteknolojik uygulamalar için önemli 

yapıtaşları haline gelmişlerdir. Bu aygıtlarda daha üstün özelliklerinden dolayı sıklıkla 

küresel olmayan  morfolojiler tercih edilmektedir. Örneğin hacimsel heteroeklem güneş 

pillerine oranla nanotellerden meydana gelen güneş pilleri daha gelişmiş performans 
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sergilerler. Bu sebepten dolayı nanoçubuk nanotel vb. ince uzun yapılara olan ilgi her 

geçen gün artmaktadır [29]. 

 

2.1.1 Toprak Alkali Tellür Sistemlerinin Yapısal Özellikleri 

 

Toprak alkali kalgojenlerin yüksek basınçta metalizasyon ve yapısal faz geçişi 

son yıllarda çok fazla dikkat çekmiştir [5]. Bu bileşenler katalizden mikroelektronik’ 

kadar birçok uygulamaya sahip önemli malzemelerdir. Bu bileşenlerin hem de ışık 

yayan cihazlar alanında uygulamaları vardır [6,7,30]. Berilyum kalgojenleri ve MgTe 

hariç toprak alkali kalgojenleri  (AX; A=Be,Mg,Ca,Sr,Ba; X=O,S,Se,Te) B1 (NaCl) 

yapı içinde kristalleşen kapalı kabuk iyonik sistemlerden oluşmaktadır [10]. Değerlik 

banda benzeyen p bandı ile sd iletim bandı arasındaki enerji band boşluğu 2.5 eV ‘den 

6eV arasında değişmektedir. Çalışmalarda toprak alkali kalgojenlerinin yüksek basınçta 

metalizasyonun  ortak nedeni d iletim bandı ile p değerlik bandının üst üste olmasıdır.  

 Son yıllarda çeşitli teorik modeller kullanılarak ve deneysel sonuçlar 

yorumlanarak toprak alkali kalgojen sistemlerinin fiziksel özellikleri yoğun olarak 

çalışılmaktadır. Bu yaklaşımların çoğunun amacı bant yapısal hesaplamaların farklı 

metodlarını kullanarak üst üste binen bant ile metalizsayonu tahmin etmektir [31,32]. 

Bu hesaplamalar, yüksek basınçta bantların üst üste binmesinin AX bileşenlerinde 

metalizasyona sebep olduğunu gösterir.  Yüksek basınçta AX bileşenlerin çoğunun 

yapısal, elektronik, elastik özellikler ilk prensip ile araştırılmıştır [33,34,35]. İlk prensip 

hesaplamaları metalizasyon, kohesif özellikler ve yapısal faz geçişlerini tahmin etmek 

için yukarıda bahsedilmesine rağmen, çok  büyük hesaplama zamanı içerir. Arya ve 

arkadaşları  geçiş metal bileşenleri [36,37], nadir toprak kalgojenleri  [38] için yüksek 

basınçta yapısal ve elastik özellikleri tahmin etmek için  çok başarılı model 

kullanmışlardır. 

Malzemeler üzerinde yüksek basınç ile uygulama çalışmaları atomlararasında ki 

etkileşmelerin doğal analizine yardımcı olur. Kapalı kabuk iyonik sistemlerin bant 

yapıları benzerdir ve NaCl fazındaki alkali tuzlar benzer fiziksel özellikler gösterirler. 

Hekzogonal yapı içinde kristalleşen BeO ve MgTe ve çinko sülfür yapıda kristalleşen 

berilyum kalgojenleri hariç uygun koşullarda bütün toprak alkali kalgojenler (TAK) 

NaCl tipi yapıda kristalleşirler. Son zamanlarda TAK sistemlerine ilginin artmasının 
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sebebi, elmas hücre ile ultra yüksek statik basınç gelişmelerinin olduğu, X-ışını kırınım 

çalışmaları için senkrotron kaynak kullanımı ve ışıklı cihazlardaki teknolojik 

uygulamalardır [30].  

Basınç altında yarıiletken alaşımların yapısal , mekanik, titreşim özellikleri ab 

initio ve ampirik örgü modeli hesaplamaları ile araştırılmıştır. Örgü modeli, katıların 

kısıtlı bir sınıfına uygulanabilir ve az tahmin  edici bir modeldir. Diğer taraftan kohesif 

özelliklerin ilk prensip hesaplamaları çeşitli katılar üzerinde ve yüksek derecede 

doğruluk payıyla gerçekleştirilmiştir. Elde edilen toplam enerjinin doğruluğu, sıfır 

sıcaklıkta,  en düşük enerjiye sahip olduğu durumda ve belirli bir  basınçta hangi yapıda 

olduğunu tahmin etmek için yeterli olan birçok durumdan biridir. Ab initio moleküler 

dinamik hesaplamaları çeşitli kristal yapıların serbest enerjilerin kıyaslanması geçiş 

durumlarını anlamak ve en iyi yapıyı belirlememizi sağlar. Fakat bu hesaplama 

teknikleri baskın fizik mekanizmaları hakkında kolay içgörü sağlamaz.  Tersine 

fenomenolojik örgü modelleri, en kararlı yapıların etkileşim enerjilerini belirler ve B1 

(NaCl)’den B2 (CsCl)’ye ve B1 (NaCl)’den B3 (çinkosülfür) yapıya geçen alaşım ve 

yarıiletkenlerin kimyasal eğilimlerini kapsar [9]. 

Toprak bileşenlerinin örgü modellerinin modellenmesi karmaşık bir iştir ve 

birçok durumda gözlenen etkileri yakalayacak doğru minimal model elde etmek için 

düşük serbestlik derecesi deneysel bir kanıt teşkil etmekte ve kullanışlı tahminler 

sağlamaktadır. Etkin Hamiltonyen modelleri yanında mikroskobik sıkı bağlanma 

modelleri ve ilk prensip yoğunluk fonksiyonel teorisi elektronik, manyetik ve yapısal 

taban durum özelliklerinin belirlenmesinde başarılı bir modellerdir. Dinesh ve 

arkadaşları [9] giriş parametrelerinin düzgün parametrizasyonu ile  deneysel örgü 

modellerini elde etmenin çok başarılı model olduğunu söylemişlerdir. 

 Birçok yarıiletken ve alaşımların yük transferi ve mekanik özelliklerini 

tartışmak için, kısa menzilli etkileşimlerin yanında ikinci komşu iyonlara kadar 

genişletilen üst üste itici Hafemeister ve Flygare tipi model [39]  bahsedilen fenomen 

modeller arasındadır. Dinesh ve arkadaşları [40] bazı iyonik katılarda uyumu ortaya 

çıkarmak için (d-d ve d-q) kutuplu etkileşimler ile Van der Waals etkileşimlerini düzgün 

bir şekilde birleştiren Tosi’nin [41] çalışmalarını referans almışlardır 
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 Dinesh ve arkadaşları [9,40] yapısal yönden anlamaya çalışırken,  Van der 

Waals etkileşimlerinin, mikroskopik hesaplamaları göz ardı eden fenomenolojik 

modellerin temel taşı olduğunu açıklamışlardır.. 

Deneysel çalışmalar [18,19] bilgisayar metodları ve faz geçişlerini başarılı bir 

şekilde tanımlamak için yük transferi etkin yaklaşımı [42] ve ikili yarıiletkenlerin 

yüksek basınç davranışlarını öncü alarak Dinesh ve arkadaşları, toprak alkali 

bileşenlerinin bant yapılarını hesaba katmadan Van der Waals etkileşmelerini içeren iki-

cisimli etkileşmeleri çalışmayı uygun görmüşlerdir. Toprak kalgojenlerinin elastik ve 

yapısal özelliklerinin ortaya çıkmasında etkili olduğu gözüken Van der Waals 

etkileşimlerinin dikkat çektiğini söylemişlerdir. 

Dinesh ve arkadaşları [9] basınca bağımlı elastik sabitleri hesaplamıştır. 

TAK’nin faz değişim basıncı ve bu değişim basıncına bağlı hacimdeki azalış, (ikinci ve 

üçüncü) elastik sabit , kristal yapılarının kararlılığı, elastik sabitlerin basınca ğore 

türevi,  uzun menzilli Coloumb, üç-cisimli etkileşimler, ikinci komşu iyonlara kadar 

genişletilen kısa menzilli üst üste itici Hafemeister – Flygare tipi etkileşim ve Van der 

Waals etkileşimi içeren kabuk model kapsamında elde etmiştir [9]. 

B1 (NaCl) Yapısı 

Bu kısımda TAK sistemlerinin en kararlı olduğu yapılardan biri olan B1 (NaCl) 

yapısı hakkında temel bilgiler verilmektedir.  

Kaya tuzu (NaCl) yapı iki tane iç içe geçmiş paralel yüzey merkezli örgü olarak 

tanımlanabilir. Bu örgülerden birinin köşesi bir köşegen uzunluğunun yarısı kadar 

mesafede, diğerinin cisim köşegeni üzerinde yer almıştır. Kaya tuzu kristal yapısının 

uzay örgüsü yüzey merkezli kübik örgü olup, örgü sabiti a kadardır. Bu yapıda baz ise, 

kübün cisim köşegeninin yarısı kadar mesafede olan karşıt yüklü iyondan oluşur. Baz 

vektörü (a/2, a/2, a/2)’ dir. Kaya tuzu (NaCl) yapı Şekil 2.1’de gösterilmiştir. 

 

 

 

 

 

 
Şekil 2.1 Sodyum klorür (NaCl) yapısının şematik gösterimi. 



11 
 

Şekil 2.1’de gösterildiği gibi NaCl yapısını oluşturmak için Na+ ve Cl-  iyonları 

basit kübik örgüye almaşık olarak dizilirler. Her iyon zıt yüklü altı en yakın komşuya 

sahiptir. NaCl kristalinde, her bir sodyum iyonu (ya da klor iyonu) 6 tane klor iyonu ile 

çevrilidir. Uzay örgüsü fcc olup hücre bazı 000’da bir Cl-   iyonu ve 
1
2

1
2

1
2

 ’da bir Na+  

iyonundan oluşur. Uzay grubu Fm3m  (No:225) olup; AgCl, BaS, MgO, NaBr ve CeSe 

bu yapıya örnek bileşiklerdir. Örgü noktası: Aralarındaki uzaklık küpün cisim 

köşegenin yarısı kadar olan bir Na ve bir Cl atomundan oluşur. 

Baz ise, aralarındaki uzaklık kübün cisim köşegeninin yarısı kadar olan bir Na 

ve bir Cl atomundan oluşur yani en yakın komşu atomlararası mesafe r = a/2 ’dir. Her 

ilkel küpte dört NaCl birimi olup atomların konumları şöyledir: 

CI :    000           
1
2

1
2

0            
1
2

0
1
2

        0
1
2

1
2

 

Na: 
1
2

1
2

1
2

       00
1
2

                0
1
2

0          
1
2

00 

Bu yapının içindeki kristalleşen bu bileşenler  iyon bağı kovalent bağı üzerinde 

etkilidir. İyonikliğin yüksek derecesine sahip olan bu çift bileşenlerin çoğu , bağları 

içinde %90’nın üstünde iyonik katkıya sahip olan alkali tuzların arasındaki  ve  bu yapı 

içindeki kristallere bağlanırlar. 

NaCl yapısı içinde her iyon altı en yakın komşuya sahiptir.  Hem anyon hem de 

katyon bunların merkezleri içinde katyon veya anyon ile düzenli oktahedronun 

köşelerinde NNs sahiptir. NaCl bileşeni, Çinko sülfür (B3) ve hekzagonal  (B4) 

yapılarının durumundan daha yüksek olan koordinasyon numarası 6 iyonik bağlanmayı 

maksimuma çıkarır. 

Sodyum klorür yapı, iki boyutlu hekzagonal tabakanın dizisini temsil eder.  

ANaCClBNa AClCNaBCl ANaCClBNa AClCNaBCl. Bu dizi , bir anyon ve diğer bir katyon için 

ABCABC’nin iki dizisinin üst üste çakışması olarak görülür. 

Sonuç olarak, NaCl yapısı iki tane yüzey merkezli kübik yapının üst üste 

çakışmasıdır. İki kübik birim hücre, bir köşede katyon diğer köşede anyon ile bu yapıyı 

yeniden oluşturur [43]. 
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2.1.2 CaTe 

 

TAK sınıfı,  CaX (X=S,Se,Te) bileşenlerinin elektronik bant yapılarının en 

dikkat çekici özelliği değerlik bandında d elektron olmamasıdır. Luo ve arkadaşları [18] 

X-ışını kırınım dağılım enerjisi  kullanarak basınç altında CaS, CaSe, CaTe’un 

davranışlarını  deneysel olarak çalışmıştır.. Luo ve arkadaşları [18] CaS, CaSe 

sistemlerinin  B1 (NaCl)’den B2 (CsCl) yapısına sırasıyla 40 ve 38GPa altında faz 

geçişi yaptığını göstermişlerdir. Ancak CaTe daha önce NaCl ile MnP arasında 25 

GPa’da ara durumda faz geçişi yapar ve sonrasında biraz daha büyük basınçta 33 

GPa’da B2 fazına geçiş yapar. Zimmer ve arkadaşları [19] X ışını kırınımını kullanarak 

CaTe’ün yapısal faz geçişleri ve basınç hacim ilişkilerini elde etmişler ve  CaTe’ün  

yaklaşık 35 GPa’da  B2’ye faz geçişi yaptığını belirleyerek yaklaşık 32 GPa’da   

tanımlanamayan ara fazda bulunduğunu ifade etmişlerdir.  

Khenata ve arkadaşları tarafından [44] genelleştirilmiş gradyan yaklaşımı 

(GGA) altında lineerleştirilmiş düzlem dalga (FP-LAPW) yöntemi kullanılarak NaCl ve 

CsCl yapıda CaSe ve CaTe’ün toplam enerjilerini ve elektronik bant yapıları  

hesaplanmıştır. Ek olarak CaSe, CaTe’ün  sırasıyla 35.5 ve 30.2 GPa’da NaCl’den CsCl 

yapıya faz değiştirdikleri gösterilmiş ve NaCl ve CsCl yapısında denge halindeki elastik 

sabitleri hesaplanmıştır. Charifi ve arkadaşları  [33] yoğunluk fonksiyonel teorisi ile tam 

potansiyel lineerleştirilmiş düzlem dalga yöntemini kullanarak benzer sonuçlar elde 

etmişler sıkı bağlanma teorisi [13], pseudopotansiyel [45] kullanarak elde edilen elastik 

sabitler ile karşılaştırmışlardır. incelediler. CaX bileşenlerinin basınç altındaki kohesif 

özellikleri ab initio hesaplamaları kullanılarak da hesaplanmıştır [46]. Bilindiği 

kadarıyla CaX bileşenlerinin deneysel elastik sabit çalışmaları yoktur. 

CaX bileşenlerinin deneysel [18,19] ve bilgisayara dayalı hesaplamaları 

[33,44,45,46] teorik olarak yüksek basınçta bu sistemlerin  yapısal özelliklerinin 

hesaplanmasında önemli bir alt yapı oluşturmaktadır.  Ek olarak toprak kalgojenlerinin 

[42,47,48]  ve diğer bileşenlerin [39,40,49,50,51] yapısal ve elastik özellikleri ile ilgili 

kalgojen bileşenlerinin B1’den B2’ye kristalografik faz geçişini ve deneysel çalışmaları 

kapsamaktadır.  
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Arya ve arkadaşları tarafından “Toprak Alkali Tellürler’in Yüksek Basınç 

Davranışları” üzerine üzerine yapılan çalışmada [10] CaTe için elde edilen yapısal faz 

geçişi şekil 2.2’te sunulmuştur.  

 

 

 
 

 

Şekil 2.2 CaTe için toplam enerji - hacim değişimi. 

 

 

Şekil 2.2’de görüldüğü gibi, CaTe,  4%, hacim azalışı ile  34.9 GPa’da B1’den 

B2’ye yapısal faz değişimi yapmaktadır [10]. Şekil 2.2’de CaTe’ün toplam enerji ile 

hacimin değişimi [44] gösterilmiştir. 
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2.1.3 SrTe 

 

Stronsiyum tellür, SrTe, toprak alkali tellürler içerisinde son yıllarda 

araştırmacılar için kayda değer dikkat çekmiştir çünkü SrTe’ün potansiyel teknolojik 

uygulamaları mikroelektronik ve optoelektronikten katalizörlere kadar değişmektedir 

[52]. Uygun koşullarda NaCl tipi (B1) yapıda kristalleşen  SrTe önemli kapalı kabuk 

iyonik bileşendir . Fakat yüksek basınç X ışını kırınımı deneyleri ,yaklaşık (12 ± 1) 

basınç’a kadar uygulamaları vardır. SrTe (11.1 ± 0.7 )% hacim azalışı ile B2 CsCl tipi 

(B2) yapıya yapısal faz değişimi geçirir [19]. Bazı deneyler , lineer güçlendirilmiş 

düzlem dalga metodu (FP-LAPW) içeren  ab initio teorik çalışmalar,  pseudopotansiyel 

düzlem dalga (PP-PW),  iki cisim iyonlar arası potansiyel yaklaşımı (DFT) yoğunluk 

fonksiyonel teoremi içinde diğer hesaplamalar , SrTe’ün  yapısal kararlılığı, elektronik 

enerjisi ,bant yapıları ve optik özellikleri son yıllarda çalışılmıştır 

[10,32,34,53,54,55,56,57,58,59,60,61] . SrTe’ün B1 ve B2 fazı için eski teorik 

çalışmalar göz önüne alındığında bu çalışmaların yetersiz olduğu görülmüştür.  Dahası 

teorik çalışmalar elastik sabit , bant yapıları, optik özellikler ve ilgili özellikleri 

çalışmak için yapılmıştır [62] SrTe ‘ün son çalışmalarda yapısal 5 kristal fazının 

bulunduğu, şu ana kadar bilinen B1(NaCl), B2(CsCl), B3(ZnS)  fazlarına ek olarak B4 

(hekzagonal) fazı yerine hekzagonal-MgO fazını tercih ettiği ayrıca B8 (NiAs) fazı 

olduğuna dair bilgiler mevcuttur [62]. 

B. S. Arya vd [10] tarafından “Toprak AlkaliTellürler’in Yüksek Basınç 

Davranışları” üzerine  yapılan çalışmada SrTe için elde edilen sonuçlar verilmektedir 

[10].  
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Şekil 2.3 SrTe için toplam enerji - hacim değişimi. 

 

Şekil 2.3’de SrTe’ün toplam  enerji ile hacimin değişimi [34] gösterilmiştir. 

SrTe, için 7.3%, hacim azalışı, 12.9 GPa’da B1’den B2’ye yapısal faz değişimi 

geçirdiği gözlenmiştir [10].  

 

2.1.4 BaTe 

 

Son yıllarda basınç altında malzemelerin davranışları ve yapısal faz değişimine 

dayanan yüksek basınç araştırmaları (BaX, X= O, Se, Te), içinde yapılmıştır. Baryum 

kalgojenleri (BaX, X= O, Se, Te) sırasıyla 85 GPa, 6 GPa, 5 GPa da yapısal faz 

değişimi gösterir. Bu bileşenler benzer bant yapılarına fiziksel özelliklere sahiptirler. Bu 

bileşenlerin bant yapılarını ve basınç ile değişimini anlamak için baryum 

kalgojenlerinin basınç altında teorisi araştırıldı. Bu bileşenler yüksek basınç altında 

ilginç metalizasyon olgu gösterir. Metalizasyon basınç artışı ile bant genişlemesi ve 

değerlik bandı ile iletkenlik bandının üst üste gelmesidir. Bu bileşenler arasında 

BaTe’ün en küçük bulk modülü ve bant boşluğu olması nedeniyle en düşük üst üste 

bant basıncına sahiptir. Bu bileşenlerin fiziksel özelliklerini anlamak için, bu 

bileşenlerin elektronik yapılarını detaylı bir şekilde belirlenmesi gerekir. Son yıllarda 

çeşitli teorik modeller kullanılarak deneysel çalışmaları yorumlamak için çok çaba sarf 

edilmiştir [31,63]. 

Hacim (A3) 
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  B1-B2 geçişlerin önceki teorik çalışmaları [10,64,65] iki cisimli potansiyellere 

dayalıdır. Froyen ve Cohen [65] toplam enerji  metod , pseudopotansiyel kullanarak 

alkali klorürler içinde faz geçişi çalıştılar. Froyen ve Cohen model içinde iyonların katı 

olmayan etkilerini inceleyerek bu sonuçları elde ettiler. Sims, alkali tuz ve toprak alkali 

oksitlerin B1-B2 geçişlerini çalıştılar [64] ve aktivasyon enerjisini ve geçiş basıncını 

ölçülen basınçtan çok farklı buldular. Onlar iki cisim potansiyel modelinin başarısız 

olduğunu ileri sürdüler. Froyen ve Cohen ve Sims iki cisim potansiyeli ile yük 

transferini birleştirdiler.  

B. S. Arya vd  [10] tarafından “Toprak Alkali Tellürler’in Yüksek Basınç 

Davranışları” üzerine üzerine yapılan çalışmada BaTe için elde edilen sonuçlar 

içerisinden BaTe için basınç ile Gibbs enerji 1 2( )B BG G G    ‘nin değişiminin 

sıkıştırılabilir özellikleri vermişlerdir.  Arya ve arkadaşları  BaTe için  11% hacim 

azalışı, 5 GPa’da B1’den B2’ye yapısal faz değişimi geçirdiğini bulmuşlardır. Şekil 

2.4’de BaTe’ün toplam enerji ile hacimin değişimi [31] gösterilmiştir. 

 
 

 

Şekil 2.4 BaTe için toplam enerji - hacim değişimi. 
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2.2 Atomlararası Etkileşme Potansiyelleri 

 

Katı, sıvı, ve gaz gibi çeşitli fazlardaki maddenin bazı fiziksel özellikleri teorik 

olarak hesaplanabilmektedir. Bu teorik hesaplamalar, maddenin fiziksel özelliklerinin 

çoğunun bilinmesiyle mümkün olur. Atomik boyutta kuantum mekaniğine göre bu 

hesaplamaların doğruluk derecesi çok hassas sonuçlar vermesine karşın, Schrödinger 

denklemini çözmek çok uzun süren hesaplamalar gerektirmektedir. Birkaç yüz atomdan 

birkaç milyon atoma kadar oluşabilen nanomalzemeler ile çalışabilmenin en verimli 

yolu atomlararasında ki etkileşmeleri tarif etmek için atomlar-arası potansiyelleri 

kullanmaktır. Atomlar-arası potansiyeller sadece model alınan sistemin doğasını, 

simülasyon ve modelleme sonuçlarının tutarlılığını belirlemekle kalmaz çeşitli şartlar 

altında nanomalzemenin gerçek davranışlarını da betimler. Karmaşık potansiyeller 

matematiksel bir fonksiyonun seçilerek sistemin örgü sabiti gibi deneysel olarak 

belirlenebilen özelliklerine uydurulması şeklindeki karmaşık yaklaşımlar kullanılarak 

elde edilir. Bir moleküldeki bağlanma öncelikle atomlar (veya iyonlar) arasındaki 

elektrostatik etkileşme kuvvetlerine dayanır. İki atom arasındaki uzaklık sonsuzsa 

aralarındaki kuvvet ve sistemin elektrostatik potansiyel enerjisi sıfırdır. Atomlar 

birbirine yaklaştığında çekici ve itici kuvvetlerin her ikisi de etkili olur. 

Atomlararasındaki uzaklığa bağlı olarak sistemin potansiyel enerjisi pozitif veya negatif 

olabilir. 

Sistemin atomlararası uzaklığa bağlı olarak toplam enerjisi; 

 

( ) n m

A BU r
r r

                 (2.1) 

eşitliği ile verilir. Burada r çekirdekler arası uzaklık, A ve B çekici ve itici kuvvetler ile 

ilgili sabitler, n ve m küçük tamsayılardır.  

İki çift arasındaki etkileşmeler arasında Van der Waals, molekül polarizasyonu 

içeren etkileşmeler, hidrojen bağlanma etkileri, moleküller-arası kuvvetli etkileşmeler, 

kovalent ve Coulomb etkileşmeleri sayılabilir.  

Metalik sistemlerdeki bağlanma 0.2-0.5 nm arasında gerçekleşir. Bundan daha 

uzun atomlar – arası mesafelerde Van der Waals kuvvetleri baskın hale gelir. Kovalent 



18 
 

bağlanma gibi metalik bağlanmalar elektron paylaşımından doğar ve uygun bir tanım 

yapmak için çok-cisim etkilerini hesaba katmak gerekir. İki-cisim potansiyelleri bu tür 

bağlanmaları temsil etmek için yeterli değildir, aşağıdaki sebeplerle açıklanabilir: 

Çiftler potansiyeli kübik yapıda elastik sabitler arasında C12 = C44 şeklindeki Cauchy 

bağıntısını verirken çoğu kübik metalde elastik sabitlerin oranı birden farklıdır. Boşluk 

oluşum enerjisinin değeri kohesif enerjisi ile neredeyse benzerdir. Fakat metallerde 

gevşeme enerjisi oldukça küçüktür ve deneysel veriler metallerin boşluk oluşum 

enerjisinin bağlanma enerjisinin 1/3’ ü civarında olduğunu göstermektedir. Hacimsel 

yapının kesiti üzerindeki birinci ve ikinci atomik tabakalar arasındaki atomlar – arası 

mesafe çiftler potansiyeli ile daha büyük olarak hesap edilir. Bu durum da deneysel 

veriler ile zıttır. Ayrıca çiftler potansiyelleri erime noktasını deneysel değerden %20 

daha yüksek bulmaktadırlar.  

Çiftler potansiyelinden daha ileri gidebilmek ve iki-cisim potansiyelleri içine 

çok-cisim etkilerini katabilmek üzere geliştirilmiş iki yaklaşım bulunmaktadır: İlk 

yaklaşım çiftler terimine bir başka terim eklemektir. Bu terim verilen atomun yerel 

elektron yoğunluğunun fonksiyonu şeklindedir. Bu yöntem çok-cisim etkilerini 

karşılayacak bazı alternatif potansiyellerin kullanılmasını gerektirmektedir. Bu tip çok-

cisim potansiyellerine örnek olarak Gömülü Atom Potansiyelleri (EAM) [66,67,68], 

glue model potansiyelleri [69], soy metaller ve bcc metaller için geliştirilmiş olan 

Finnis-Sinclair (FS) potansiyelleri [70,71], Sutton-Chen (SC) potansiyelleri [72] 

sıralanabilir. İkinci yaklaşım ise çiftler potansiyelinden küme potansiyeline üç-cisimli, 

dört-cisimli gibi yüksek mertebeli etkileşmeleri uygun fonksiyonel formlarda ekleyerek 

gitmektir. Yüksek mertebeli terimlerin dahil edilmesi çiftler potansiyelinin tek başına 

kullanılarak elde edilecek enerji modelleme sonuçlarından daha iyi sonuç türetecektir. 

Atomlar-arası etkileşmelerde bağ yönelimlerinin önemli olduğu durumlarda üç-cisimli 

[73] dört cisimli [74] etkileşmeleri de hesaplamalara ilave edilmektedir. 
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2.2.1 Born Mayer (BM) tipi Atomlararası Etkileşme Model  Potansiyelleri 

 

Bu kısımda literatürde varolan Born-Mayer (BM) tipi çiftler model 

potansiyellerinden iki model ele alınmıştır.  

Model 1: Kuldeep Kholiya ve Swati Verma’nın Baryum kalgojenleri üzerine yaptığı 

çalışmada [75] kullanılan potansiyeldir  

Model 2: S. Mathur, S.C. Saxena ve C. M. Kachhava tarafından Toprak Alkali 

Kalgojenleri [76] üzerine yaptığı çalışmada kullanılan  potansiyeldir . 

2.2.1.1 Toprak Alkali Tellür Sistemleri için  BM  tipi Model Potansiyeli I 

 

Aşağıda Kuldeep Kholiya ve Swati Verma’nın Baryum kalgojenleri üzerine 

yaptığı çalışma [75] özetlenmiştir 

 En yakın üçüncü komşu etkileşimlerine kadar Born-Mayer tipi potansiyel 

dikkate alınarak yüksek basınçta baryum kalgojenlerinin B1- B2 faz değişimi ve elastik 

özelliklerini araştırmışlardır. B1-B2 faz değişimi basıncının hesaplanmış değerleri ,hal 

denklemi (basınç eğrisi ), bulk modulu ve birinci dereceden basınç türevi mevcut 

deneysel ve diğer teorik değerler ile birlikte vermişlerdir. Bu çalışma Born karalılık 

kriterini desteklemiş ve en yakın üçüncü komşu etkileşiminin baryum kalgojenlerinin 

içinde B1-B2 faz değişim basıncı tahmin etmek için önemli role sahip olduğunu 

göstermişlerdir. 

Deneysel olarak büyük enerji band boşluk (2.5-6 eV) yalıtkanları içinde 

metalleşme ve davranış olaylarının kıyaslanması sabit yüksek basınç teknikleri ile 

araştırılmıştır [17,77]. Bu bileşenlerinin basınç uygulamaları 6.5, 6.0 ve 4.8 GPa 

basınçlarında altı katlı  NaCl tipi (B1 yapı)’dan sekiz katlı  CsCl tipi (B2 yapı)’ya 

birinci dereceden faz değişimi geçirir [5,14,15,17,18,32,35,77,78] . Şayet basınç daha 

da artırılırsa, CsCl yapısı içinde metalleşme meydana gelir fakat bu bileşenlerin belirli 

etkisi B1-B2 faz değişimidir.  

Geçmiş yıllarda teorik modeller kullanılarak baryum kalgojenlerinin faz 

değişimi, elastik  özelliklerini dikkate alan deneysel çalışmaları yorumlamak için çok 

fazla çaba sarfedilmiştir. Bu yaklaşımların çoğunda  lineerleştirilmiş artırılmış düzlem 

dalga (LAPW) [14] bağlanmış lineer muffin-tin orbitali (TB-LMTO) [78], lineer 

muffin-tin orbitali (LMTO) [32] , lokal yoğunluklu yaklaşım içinde artırılmış küresel 
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dalga metodu (LDA-ASW) [15] ve üç cisim etkileşim potansiyeli gibi bant yapı 

hesaplamalarının farklı metodları kullanılmıştır. Fakat bu teorilerin bazıları basınç eğrisi 

ve değişim basıncını tahmin etmekte başarısız olmuştur. Son zamanlarda Hassan ve 

Akbarzadesh [31] yoğun fonksiyonel teori yapısı içinde skaler relativistik FP-LAPW 

yaklaşımı kullanarak, Bouhemadou yerel orbit metodu LAPW potansiyeli kullanarak bu 

bileşenlerin faz değişimi ve elastik özelliklerini doğru bir şekilde hesaplamışlardır [35]. 

  Kholiya- Verma çalışmasında Born-Mayer tipi potansiyelinin yapısı içinde 

uygun iyonlararası potansiyel modeli hazırlanmış ve basit ve kolay yaklaşımlar 

kullanarak baryum kalgojenlerinin kohesif ve elastik özelliklerini , basınç eğrisinin 

denklemini, B1-B2 faz değişim basıncı belirlenmiş ve hesaplama metodlarının özeti 

sunulup tartışılmıştır. 

Gibbs enerji aşağıdaki ifade edilmiştir; 

G=U+PV-TS               (2.2) 

 

Burada U;iç enerji ,V; hacim,  S;titreşim entropisi, P;basınç, T;sıcaklık 

B1 ve B2 fazı için Gibbs serbest enerji 

 

GB1=UB1+PVB1-TS                        (2.3) 

ve 

 

GB2=UB2+PVB2-TS             (2.4) 

Faz değişim basıncı , iki faz için Gibbs serbest enerji farkının sıfır olduğu 

basınçtır. Örneğin dG(=GB2-GB1) sıfır olur. Bu çalışmada  her iki faz için oda 

sıcaklığında S entropy’nin sabit değere sahip  olduğunu düşünülerek B1 ve B2 faz 

değişimini çalışmışlardır. Deneysel çalışmalar B1-B2 faz değişimini çok küçük sıcaklık 

bağımlılığını göstermek için yapılmıştır [79]. Bu çalışmada faz değişim basıncı Gibbs 

serbest enerji değişimi dG hesaplanarak tahmin edilmiştir. Böylece  dG=GB2-GB1 

hesaplanarak, TS terimi dG’den dengelenmiştir. Hemde  Gibbs enerjiyi en aza 

indirgemek için r’yi hesaplanmıştır örneğin dG/dr=0 yaparak r, TS teriminin değerinden 

bağımsız olduğu gösterilmiştir. Bunun anlamı TS terimi ilgilenilen özellikler üstünde 

etkiye sahip değildir anlaşılmıştır. B1 ve B2 fazı için gibbs serbest enerji aşağıda 

verilmiştir. 
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GB1(r)=UB1(r)+2r3P-TS            (2.5) 

 

           (2.6) 

Buradaki r ve r1 bu fazlar içinde en yakın komşu aralığıdır.  

Baryum kalgojenleri için öne sürülen atomlararası ( iyonlararası) potansiyel aşağıdaki 

gibi olur. 

          (2.7) 

 

Kholiya-Verma çalışmasında potansiyel parametrelerin farklı değerleri 

düşünülmüştür. Burada b kuvvet parametresi  ; B1-B2  fazları için aralık parametresi. 

Sonuç olarak iç enerji  en yakın üçüncü komşulara kadar düşünülmüştür ve B1 ve B2 

fazı için aşağıda verilmiştir. 

 

                (2.8) 

       (2.9) 

 

Burada  ,  NaCl ve CsCl fazları için Modelung sabiti. ,  ve ,  

sırasıyla B1 ve B2 fazları için aralık ve kuvvet parametresidir. 

 

B1 fazı için aralık ve kuvvet parametresi  bulk modülünün termodinamik koşulu: 

 

            (2.10) 
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ve denge koşulu   

 

             (2.11) 

 

alınarak aşağıda verilen Birch-Murnaghan denklemine fit edilerek  

 

                                    (2.12) 

                       (2.13) 

 

denklemi ile verilmiştir. Aralık parametresi   en küçük Gibbs serbest enerjisinden 

hesaplanabilirken, iyonlararası ayrılma r1 , faz değişim basıncında hacim azalmasının 

yardımı ile hesaplanmışlardır [80,81]. 

B2 fazı için bulk modülü termodinamik koşulundan hesaplanmıştır. 

          (2.14) 

                                                                                                                                    (2.15) 

 ve aşağıdaki Birch Murnaghan denklemine fit edilmiştir.  

                                    (2.16) 

 

Her iki faz için Bulk modülünün (B0
1)  basınç türevi ,denklem (2.16)‘dan farklı basınçta 

V , B0  ve V0 değerleri yerine konularak hesaplanır. Burada farklı basınçta V hacim 

değeri, bu basınçta en yakın komşu ayrılması r değeri bilerek hesaplamışlardır. Kristal 
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yapı sabiti en küçük Gibbs serbest enerji tarafından verilmiş ve farklı basınçta en yakın 

komşu ayrılmasının (r) değeri, bu basınçta en küçük Gibbs serbest enerji tarafından 

hesaplanmıştır. 

BaS, BaSe ve BaTe ‘nin faz değişim özelliklerini çalışmak için; ilk önce 

denklem (2.5) ve (2.6) kullanılarak B1 ve B2 fazı için Gibbs serbest enerjiyi 

hesaplamışlardır. Burada kristal yapı sabiti en küçük Gibbs serbest enerji tarafından 

verilirken, basıncın farklı değerleri için iyonlararası ayrılma en küçük Gibbs serbest 

enerji tarafından hesaplanmıştır. Bütün bileşenler için, B1 fazı içinde (iç enerji) sıfır 

basınçta Gibbs serbest enerjinin hesaplanan değeri B2 fazından küçük olduğu 

anlaşılmıştır. Deneysel çalışmalarda normal koşullarda B1 fazı ,B2 fazından 

termodinamik ve mekanik olarak daha kararlı olduğu gözlenmiştir. Basınç arttıkça , her 

iki faz için Gibbs serbest enerjinin farkı dG azalır ve özel basınçta dG sıfır olur ve bu 

basınca faz değişim basıncı denir. BaS, BaSe ve BaTe için basınç ile Gibbs serbest 

enerjinin farkı incelenmiştir. Faz değişim basıncı BaS için 6.6 GPa, BaSe için 6.2 GPa, 

BaTe için 4.5 GPa ortaya çıkar bunlarda deneysel bulgular [16,17] ile uyumlu olduğu 

görülmüş ve atom numarası arttıkça değişim basıncı azalışının eğimi deneysel olarak 

çoğaltılabilir olduğu görülmüştür. Bu model B1-B2 faz değişim özelliklerini 

hesaplamak için basit ve kolay bir metod vermesine rağmen, bu metod sınırlıdır, bu 

metotda B2 fazı için aralık parametresini belirlemek için B1-B2 değişiminde hacim 

azalmasının yüzdesine ihtiyaç duyulmuştur. Bunun anlamı bu model sadece  B1-B2 faz 

değişimi ve hacim azalması değişimi gösteren bileşenler için uygun olduğu görülmüştür 

[82]. B1 fazının bulk modülü ve en yakın komşu ayrılması ile ters orantılı olan B2 fazı 

için aralık parametresi içinde değişim yüzdesi bulunmuştur 

B1-B2 değişimde en yakın komşu ayrılmasının arttığı gözlenmiştir. B2 fazı için 

en yakın komşu ayrılması içindeki artış, B1-B2 değişim noktasındaki hacim azalmasının 

deneysel gerçeğe aykırı olduğu görülmüştür. Fakat yüksek basınçta B2 fazı içinde en 

yakın komşu ayrılması artmasına rağmen, bu fazın hacmi düşük basınç B1 fazının 

hacminden az olduğu görülmüştür çünkü B2 fazının hacmi 1.5396 (r1)3 olmasına 

rağmen B1 fazının hacmi 2r3 ‘dir. B1 fazına göre B2 fazı için en yakın komşu 

ayrılmasının büyük değeri  B1-B2 fazının mekanizması tarafından açıklanabilir burada 

basınçtaki artışın iyonlar arasındaki bağların genişlemesine sebep olduğu görülmüştür. 

Bu sonuç karalılık kriterini desteklemiş katyon çapının anyon çapına oranı 0.41 ile 0.73 
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arasında ise NaCl yapısı sabit kalmış ve şayet yarıçap oranı 0.73 yukarısında ise CsCl 

yapısı sabit kalmıştır. Shannon and Prewitt anyon çapı kristal yapıdan bağımsız olarak 

almış ve sonuç olarak B2 fazı içinde en yakın komşu uzaklık içinde artış katyon çapının 

artışı olarak yorumlamışlardır [83]. CsCl yapının katyon çapı içindeki artış, faz değişim 

basıncında yarıçap oranı 0.73 kritik  değeri ile kesiştiği görülmüş ve CsCl tipi yapı 

kararlı kalmıştır. İç enerjinin sonuçlarından göstermişlerdir ki; kalgojen gruplarına 

inildiğinde iç enerjinin azaldığını göstermişlerdir. İyonik boyut içindeki azalış ile genel 

eğilimin uyumlu olduğu görülmüş ve iç enerji azalmıştır.  

 B2 fazı için bulk modülünün hesaplanan değeri B1 fazından daha büyük olduğu 

gözlenmiştir. Bu durum Zimmer’in  deneysel çalışması ile uyumlu olduğu görülmüştür 

[19]. B2 fazının bulk modülü için deneysel ilişki B02=B01(V02/V01)-1.1 formuyla 

verilmiştir. Küçük örgü sabitleri yüksek bulk modülüne sebep olduğu görülmüştür. B1 

fazı için BaS, BaSe, BaTe’nin örgü sabiti 6.38998, 6.59298, 7.00598 A0 iken B2 fazı 

için 3.85261, 3.96436, 4.21175 A0 olduğu bulunmuştur. Sonuç olarak B2 fazının bulk 

modülünün B1 fazından daha büyük olduğu görülmüştür. 

Üçüncü en yakın komşu etkileşim terimini dikkate almadan faz değişim basıncı 

hesaplanmış ve faz değişim basıncı BaS,BaSe,BaTe için 7.2, 6.7, 5.6 GPa bulmuşlardır 

[75]. 

Faz değişim basıncının hesaplanan değerinin deneysel datadan farklı olduğu 

görülmüştür böylece üçüncü en yakın komşu etkileşme terimi baryum kalgojenlerinin 

faz değişim basıncını tahmin etmekte çok önemli olduğu vurgulanmıştır. 

Sonuç olarak faz değişim , elastik özellikler için elde edilen sonuçlardan mevcut 

potansiyel model’in baryum kalgojenlerinin faz değişim ve elastik özellikleri açıkladığı 

bulunmuştur. Hem de faz değişim basıncını tahmin etmek için üçüncü en yakın komşu 

etkileşmesinin önemini gösterir özellikle faz değişim basıncına sahip baryum 

kalgojenlerine benzer kristaller için üçüncü en yakın komşu etkileşmesi az olduğu 

gösterilmiştir. 
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2.2.1.2  Toprak Alkali Tellür Sistemleri için  BM  tipi Model Potansiyeli II 

 

Aşağıda S. Mathur, S.C. Saxena ve C. M. Kachhava tarafından Toprak Alkali 

Kalgojenleri üzerine yaptığı çalışma özetlenmiştir [76]. 

Ag, Cu ve TI tuzlarin bazılarının ve toprak alkali kalgojenlerin , Be, Mg, Ca, Sr, 

Ba ‘un tellür, selenium, oksit, sülfür bileşenlerin kohesif enerjileri,  atomlararası 

potansiyel enerji lerin farklı formları ile hesaplamışlardır.  Bu potansiyeller Modelung , 

Van der Walls ve üç farklı overlap (üst üste binme) kısımdan oluşmaktadır.  Hesaplanan 

değerler deneysel değerler ile uyumlu bulmuşlardır. 

1965 yılında Kachhava ve Saxena iki atomlu kristalleri düşünerek , atomlararası 

kuvvetlere dayanan alkali tuz kristallerin kohesiv enerjileri karşılaştırılmıştır.  İyonik iki 

atomlu kristaller için birbirine benzemeyen iki atom arasında  enerji etkileşimleri ( )r , 

r uzaklığında yazılmıştır [84]. 
2
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                                                                                       (2.17) 

Burada  α modelung sabit , e elektronik yük, C ve D Van der Waals katsayısı A1, ρ, iki 

farklı potansiyel parametresi.  
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Burada r0 denge iyonlararası ayrılma, v molekülerin hacmi, β sıkıştırılabilir katsayısı  

Denklem (2.17) deki exponensiyel kısım overlap (üst üste binme) enerjiyi temsil 

etmektedir. Sonuç olarak  
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Mathur ve arkadaşları kohesive enerjiyi hesaplamak için iki farklı potansiyel 

kullanmışlar ve bu potansiyel parametreleri  denklem (2.20) ve (2.21) ‘den 

belirlemişlerdir. 

Mol başına kohesive enerji Ec, aşağıdaki  denklemde ( )r    ile ilişkilendirilmiştir.  

 

 0 0( )cE N r               (2.22) 

 

Burada N avagodro sayısı ve  ε0 mol başına sıfır nokta enerji. 

Ec hesaplanırken kuvvetin iki önemli tipini ihmal etmişlerdir.  Birinci durum, 

bağlanmayı iyonik olarak düşünürken [85] bunun kısmen kovalent olduğunu 

göstermişlerdir. Bu yüzden Mathur ve arkadaşları [76] buldukları Ec, deneysel 

değerlerden daha küçük olduğunu söylemişlerdir. İkinci durum ise Mathur ve 

arkadaşları herbir atom elektrik alan içinde polarizasyonun ortaya çıktığı polarizasyon 

kuvvetlerini düşünmüşlerdir.  Fakat kristaller içinde ve polarizasyon kuvvetinin  net 

katkısı karşılıklı dengeleme ile azaldığını ve bu kuvvetlerin etkisi Ec’nın değeri ile 

arttığını söylemişlerdir.  Sonuç olarak bu kuvvetlerin Ec’ye katkısı işareti zıt ve 

büyüklüğü yaklaşık eşit olduğunu söylemişlerdir. İyonik kristallerin çeşitli özelliklerini 

ilişkilendirerek ve yukarıdaki potansiyeli açıklayarak bu açıklamayı yapmışlardır 

Huggins ve Sakamato [86] toprak alkali kalgojenleri için değerleri  

hesaplayamamış fakat önceki yapılan çalışmalar ile kıyaslamışlardır. Bu sonuçlar 

Mathur ve arkadaşları tarafından elde edilen sonuçlar ile uyumlu olduğunu görmüşler ve 

verilen değerlerin güvenilirliği açıkça kabul etmişlerdir.  Mathur ve arkadaşlarının 

sonuçları bu iyonların polarizabilite ve bu moleküllerin dipol momentleri ile 

desteklemişlerdir 

Kacchava ve Saxena [87] şayet sıkıştırılabilirlik bilinmiyor ise bu potansiyelin 

iki parametresinin belirlenmesi için alternative yönetmi sunmuşlardır. Sonuç olarak 

moleküler potansiyel enerji fonksiyonu içinde olan iki sabiti 
2
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Aşağıdaki koşullardan hesaplamışlardır. 
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Burada re denge atomlararası ayrılması. ke kuvvet sabiti , c ve d Van der waals 

sabiti, α, ρ moleküler potansiyel parametreleri. Denklem (2.24) ‘de a ve ρ denklem 

(2.25) ve denklem (2.26)’daki şartlardan elde etmişlerdir. Denk (2.17) ‘deki 

parametreler denk (2.18)’den elde edilmiştir. Sonuç olarak  Ec kohesif enerjideki iki 

sabit denklem (2.23)’den belirlenmiştir.  Elde edilen değerler, [86] Huggins ve 

Sakamato  tarafından rapor edilen değerler ile uyumlu olduğunu ve moleküler sabit 

kullanılarak Ec’nin hesabının Kachhava ve Saxena tarafından önerilen yayınları 

desteklediğini söylemişlerdir. 

S. Mathur, C.M. Kachhava ve S. C. Saxena [88] tarafından “Bazı Ağır Metal 

Toprak Alkali Kalgojenlerin Kristal Özellikleri “ üzerine yapılan çalışma özetlenmiştir. 

Kristalin fiziksel özellikleri anlamak için bulk özelliklerini bilmek önemlidir. 

Küçük sayıda kristaller için deneysel bilgiler mevcuttur. Bu gibi özellikler için 

hesaplanan teorik metodlar geliştirilmeye çalışılmıştır. Birçok özellik bu teorik 

gelişmeler ile hesaplanır ve hesaplanan deneysel değerler ile kıyaslanır.  Şayet güvenilir 

metodlar kurulduysa bu metodlar mevcut deneysel bilgiler ile aradaki boşluğu doldurur 

veya köprü kurar.  

Mathur ve arkadaşları [88] Be, Mg, Ca, Sr ve Ba  sülfürler, oksitler, selenyumlar 

ve tellürler  vb. toprak alkali kalgojenler ve Ag, Cu, TI tuzlarin bazılarının kohesif 

enerjileri düşünüldü.  Modelung, Van der Waals ve üst üste terimlerden oluşan üç farklı 

atomlararası potansiyel kullanıldı. Bu üç farklı potansiyel formu birbirinden farklıdır ve 

bu yayında aşağıdaki form düşünülmüştür. 
2 2
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Bazı teorik türevler burada geliştirilip denklem (2.26) aşağıdaki formda basitleştirilip
2 2

/( ) rZ er Ae
r

              (2.27) 

Denklem (2.27) kullanılmıştır. Fakat denklem (2.26) ’den elde edilen ’nın 

değeri sayısal hesaplamalarda kullanılmıştır. Denklem (2.26) ‘deki form gerçeğe 

uygundur C ve D katkıları içeren terimler çoğu durumlar için kaydadeğerdir. Burada 

( )r , kristal içinde birbirinden r kadar uzaklıkta iki atom arasındaki etkileşim 

enerjisidir. Burada   modelung sabiti, e elektronik yük, Z değerlik, C ve D Van der 

Waals katsayısı, A ve  potansiyel parametreleridir. Bu yayında evrensel uygunluk 

açısından özellikle bu potansiyel etkileşmesi seçildi. Saxena ve arkadaşları [88] kristal 

içinde bağların tamamen iyonik olduğunu ve kovalent bağlanma ve polarizasyon 

kuvveti ile elde edilen katkının ihmal edilebilir olduğuna dikkat çekmiştir 

Kellermann [89],  deforme olmayan iyonlar kabul edildi ve NaCl tipi kristallerin 

üç elastik sabit için ifadeler türetildi. Bu ifadeler aşağıdaki formda verilmiştir. 

 
2 2

11 4
0

2.56
2 2
B Z eC

r
    

          (2.28) 

2 2

12 4
0

1.28
2 2
A Z eC

r
    

          (2.29) 

2 2

44 4
0

0.696
2
Z eC

r
            (2.30) 

Burada ; 

2
3

A 
              (2.31) 

4
0

2 2

12 4
3

rB
Z e




             (2.32) 

 

r0 denge ayrılma uzaklığı,  sıkıştırılabilir katsayıdır. Şayet r0, ,   bilinitorsa denklem 

2.28 ’den denklem 2.30’a kadar elastik sabitleri hesaplamak basittir.  
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Krishnan ve Roy [90] potansiyel enerji fonksiyon kullanılarak elastik sabitler 

hesaplanması için teori verilmiştir. NaCl tipi kristal için; 

 
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Z eC C X

r
             (2.34) 

Burada; 

 

0r


  ve  3.14X             (2.35) 

Denklem (2.26) ’da verilen A ve   potansiyel parametreleri  Born-Mayer  [91] koşulu 

altında basitleştirilen form kullanılarak belirlenmiştir. Burada C12 =C44  teorisi dikkat 

çekmiştir  
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BÖLÜM 3  
 

 

MOLEKÜLER DİNAMİK SİMÜLASYON YÖNTEMİ 

 

 

3.1 Moleküler Dinamik (MD) Hesaplama Yöntemleri 

 

Bazı problemlerin istatistik mekanikte tam çözümleri mümkündür. Fakat bu tür 

direkt çözümü ulaşılabilen problem sayısı oldukça azdır. Diğer bazı problemlerin tam 

çözümleri olmasa da yapılacak yaklaşımlarla çözüme ulaşılabilir. Bu tip teorik 

çözümlerin doğruluğunu ispatlamak ve çalışmaların doğruluğunu ortaya koymak 

açısından simülasyonun önemi çok büyüktür. Teorik çalışmaları simülasyon 

çalışmalarıyla test etmek mümkün olduğu gibi tam tersi de yapılabilmektedir. 

Simülasyon sonuçları teorik sonuçların yanı sıra gerçek deney sonuçları ile de test 

edilebilir. Bu yapılacak test simülasyona temel olan modelin testidir. 

Sonuç olarak eğer model gerçek deneylerle uyumlu sonuçlar verirse daha ileride 

yapılacak simülasyon çalışmaları, deneysel çalışmalar için yeni sonuçların kavranmasını 

sağlayacaktır. Yani bilgisayar simülasyonu teori ve deney arasında köprü vazifesi 

görmektedir. 

Bir bilgisayar simülasyonunun ana fikri bir çoklu cisim sistemin konfigürasyonu 

nümerik hesaplamalarla üretilir ve bu elde edilen konfigürasyonla termodinamik 

özellikler hesaplanır. Moleküler dinamik metotta klasik mekanik denklemleri çözülür ve 

her bir parçanın hareketi izlenir. Şekil 3.1’de  Klasik MD simülasyonunun şematik akış 

algoritması verilmektedir. 
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Şekil 3.1 Klasik MD akış algoritması 

 

Moleküler dinamik (MD) moleküllerin Newton yasalarına uyan faz uzayı izlerini 

hesaplar. Newton yasalarını kullanılarak hesaplanır. Sistemin tanımlanması Newton 

denklemlerinin yani bir hamiltonyen veya lagranjiyen’in formülleştirilmesi ile sistem 

tanımlanabilir. Moleküler dinamik metodu, hareket denklemini bir bilgisayarda sayısal 

olarak çözer ve sistemin statik ve dinamik özelliklerini elde eder. Bu sebeple uygun 

düzeltmeler yaparak denklemleri sayısal çözümler yapmaya hazırlamak gereklidir. 

Bilgisayarlı hesaplama metodlarının doğasının bir sonucu olarak, diferansiyel 

operatörlerin sonlu elamanlar yöntemiyle çözülmesinde bazı matematiksel hatalar 

çözümün içine girecektir. MD metodu, iki genel form içerir Bunlardan biri denge 

( ( ))i pot jF E R t


   �
 

N parçacık gelişim zamanı 

(104-105 zaman adımı ) 

         i iiM R F





 

{ܴଵ(ݐ), ଵܲ(ݐ), ܴଶ(ݐ), ଶܲ(ݐ),………ܴே(ݐ), ேܲ(ݐ)} 

Başlangıç Konfigürasyonu 

,௣௢௧(ܴଵܧ ܴଶ, ………ܴே) 

Potansiyel Enerji 

Kuvvetler 

p o tF E


    

Newton denklemleri çözülür  

{ܴଵ(ݐ + ,(ݐ∆ ଵܲ(ݐ + ݐ)ேܴ………,(ݐ∆ + ,(ݐ∆ ேܲ(ݐ +  {(ݐ∆

Yeni konfigürasyonlar 
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durumundaki sistem için, diğeri denge durumundan uzak sistem içindir. Örneğin 

mikrokanonik çerçevede (NVE) denge durumu moleküler dinamiği sabit hacim (V) 

içindeki sabit sayıdaki (N) molekülden oluşan yalıtılmış bir sisteme uygulanır.  

Sistem yalıtımış olduğundan toplam enerji E sabittir. Dolayısıyla N, V, E 

termodinamik durum oluşturur. Simülasyonlar boyut olarak kısa mesafeli kuvvetlerle 

etkileşen parçacıklar sistemini incelemede kullanılırlar. Hız sınırlaması nedeniyle 

simülasyonlar 100-1000 ps’den daha küçük etkileşim zamanlı çalışmalar yapmaya 

uygundur. Yani simülasyon pek çok relaksasyon zamanı içereceğinden, maddenin 

gevşeme zamanı yeterince küçük seçilmelidir.  

MD simülasyonu, simülasyon işlemi süresince binlerce veri üretir. Örneğin; 100 

atomluk bir moleküler dinamik simülasyon işlemi, her bir integrasyon adımında, 600 

değer üretir. İntegrasyon işleminin binlerce adımdan oluştuğu göz önüne alınırsa, öyle 

bir işlem sonucu oluşan yüksek miktardaki veriyi hesaplamak ya da depolamak kolay 

değildir. 

Faz uzayı izleri, MD simülasyonunun ilk ürünleridir. İzler kinetik teoriye, 

istatistik mekaniğe ve örneklendirme teorisine başvurarak araştırılır. İzler periyodik 

sınır koşullarına ve korunum yasalarına uyarlanarak denenirler. Tüm bu sonuçlara 

moleküler dinamik simülasyonunun temellerini oluşturur. 

Kristal yapıdaki 500 bakır atomundan oluşmuş sistem üzerinde Gibson vd’ nin 

[92] yapmış olduğu simülasyon literatüre geçen ilk MD simülasyonu olmuştur. 

Simülasyonun ilk ve ilkel halinin detaylı atomik inceleme yapılabilmesi Rahman [93], 

Verlet [94], Andersen [95], Nose [96], Carr – Parrinello [97], Allen – Tildesly  [98] 

Haile [1], Ercolessi [99], Frenkel – Smit [100] gibi pek çok ismin katkıları ile mümkün 

olabilmiştir. Doğada bulunan maddeler her zaman boşluk ve safsızlık gibi yapısal 

kusurlara sahiptirler. Bu tip maddeleri modellerken sistemin büyüklüğünü bazen milyon 

atoma kadar arttırmak gerekmektedir. Bu durum bilgisayar olanaklarımızın çok 

üzerinde bir kapasiteye gereksinim duymaktaydı. Fakat son 10 yılda çok güçlü paralel 

hesaplama programlarının iyileştirilmesi ve algoritmalarının geliştirilmesi ile artık 

hesaplamalarda daha büyük sistemler oluşturmak mümkün olmaktadır.  
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MD simülasyonunda, klasik mekanikte iyi bilinen Newton hareket denklemi 

takip edilmektedir. N atomdan oluşan sistemdeki her bir i atomu için ir


 kartezyen 

koordinatlarda konum ve 
ip

 momentum olmak üzere Newton hareket denklemi; 

 

i i

i

d r p
dt m

 

               (3.1) 

i
i

d p F
dt




               (3.2) 

 

şeklinde yazılabilir. Burada mi kütle, ve iF


, i atomuna etkiyen kuvvet vektörüdür. 

Kuvveti U(r) gibi sistemin potansiyel enerji fonksiyonuna bağlı olarak yazmak istersek; 

 
2

2 ( )i
i i i

d rm F U r
dt




               (3.3) 

 
şeklinde yazarız. Her hangi bir MD simülasyonunda ilk adım sistemdeki atomların 

konumlarını, kütlelerini, atom tiplerini, atomlararası bağlarını tanımlamaktır. Daha 

sonra atomik ivmelerin yeni pozisyonlar üzerinden tümlevlenerek yeni kuvvetler 

türetilir. Verilen başlangıç pozisyonları ve hızları ile sistemin dinamiğinin belirlendiğini 

düşünebiliriz fakat bu durum zaman adımlarının tümlevlenmesi sırasında oluşan 

hatalardan dolayı atomların gerçek yörüngelerinden sapmaları sonucunu doğurmaktadır. 

Dahası, iF


 kuvvetleri bir potansiyel fonksiyonunun gradyanı olarak elde edilirken, 

parçacıkların pozisyonlarına bağlı bu potansiyeli nasıl buluruz sorusuyla karşılaşırız. Bu 

nedenle simülasyonun gerçekliği şartlar göz önüne alındığında potansiyele bağlıdır.  

 MD simülasyonlarında kuvvet atomik koordinatlara bağlı olarak potansiyel 

enerji fonksiyonu U ’nun negatif gradyanı ile bulunmaktadır:  

 

1( ....... )i i NF U r r


               (3.4) 

 
Sistemi gerçekçi bir şekilde tarif edebilmek için ilk adım analitik bir potansiyel 

form seçmektir. Potansiyel formları simülasyon amacımıza ve elimizde işlem gücüne 
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göre iki-cisimli veya çok-cisimli potansiyeller arasından seçilmektedir. Tipik bir 

potansiyel form fiziksel ve geometrik özellikler gibi birçok fonksiyonu kullanarak 

oluşturulur. Ayrıca seçilen potansiyel parametrelerinin tartışılan gerçek sisteme 

benzemesi açısından çok önemlidir. Seçilen potansiyel parametreleri uygunluğu 

deneyler veya ilk prensip teorisiyle desteklenebilir. Belirli bir atomik konfigürasyon için 

üretilen bir potansiyel taşınabilirlik ilkesi diğer konfigürasyonlar içinde doğru sonuçlar 

verebilmelidir.  

 Atomlar - arası kuvvetler ve dinamik denklemler yeterince iyi tanımlandıktan 

sonra diğer bir kavramsal problem kendini gösterir: topluluk durumlarından yola 

çıkılarak makroskobik özellikler nasıl hesaplanabilir? Atomik serbestlik derecesinden 

başlanarak makroskobik özelliklerin hesaplanması problemi istatistik mekaniğin teorik 

formalizmi ile çözümü simülasyondan daha önce yapılmıştır. Fiziğin bu dalı sistemin 

bileşenlerinin faz uzayında mikroskobik özelliklerini, genel termodinamik yasaları 

çerçevesinde entropi, basınç, iç enerji gibi makroskobik özelliklere bağlar.  

Verilen bir t anında sistemi oluşturan parçacıkların hız ve konumlarının seti 

sistemin kofigürasyonu olarak bilinir. İstatistik mekanik toplam enerji, hacim, sıcaklık 

gibi sabit termodinamik değişkenler ile uyumlu şartlar altında sistemin farklı 

konfigürasyonlarının seti olarak bilinen topluluk kavramını kullanır. Bilinen farklı 

topluluklar arasında bilgisayar simülasyonlarında sıklıkla kullanılanları sabit parçacık 

(N) sayısı, hacim (V) ve enerjiye (E) sahip mikro-kanonik (NVE) topluluğu, sabit 

parçacık sayısı, sabit hacim ve sabit sıcaklık (T) şartlarına sahip kanonik (NVT) 

topluluğu ve sabit parçacık sayısı, sabit basınç (P) ve sabit sıcaklık (T) şartlarına sahip 

izotermal-izobarik (NPT) topluluğudur.  

Hareket denkleminde kullanılan potansiyel enerji fonksiyonlarının karmaşık 

doğası yüzünden hareket denkleminin analitik çözümünü bulmak oldukça zordur. Bu 

nedenden dolayı hareket denkleminin sayısal olarak çözülmesine ihtiyaç duyulmuştur. 

Bu denkleminin sayısal olarak tümlevlenmesi için bir çok algoritma geliştirilmiştir. Bu 

algoritmalar arasında Verlet [94], Leap-frog Verlet, Hız Verlet (Velocity Verlet) [68] 

Beeman  önerme-düzeltme (predictor – corrector) [2] tümlevleme yöntemleri moleküler 

dinamikte en yaygın kullanılan metotlardır. Bu tezde, hareket denklemlerinin çözümü 

için Leap-frog Verlet algoritması kullanılmıştır. 
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Leap-frog Verlet Algoritması: 

Bu algoritmada parçacıkların r konumlarını hesaplamak için ilk olarak t+(∆t/2) 

anında hızları hesaplanır ve bu hesaplanan hızlardan t+∆t zamanındaki konumlar elde 

edilir. Bu yolla, hızlar konumlardan yarım simülasyon adımı sıçrayarak ve konumlar da 

benzer şekilde hızlar üzerinden yarım simülasyon adımı sıçrayarak hesaplanmış olur.   

t+(∆t/2) zaman adımındaki hız, 

 
1 1( ) ( ) ( )
2 2

v t t v t t a t                 (3.5) 

 
bağıntısından bulunur. Bulunan yeni hızlar 
 

1( ) ( ) ( )
2

r t t r t v t t t                  (3.6) 

 
ifadesinde kullanılarak yeni konumları elde edilir. Bu algoritmada t anındaki hız yarım 

adım ileride ve gerideki hızların aritmetik ortalaması ile, 

1 1 1( ) ( ) ( )
2 2 2

v t v t t v t t       
           (3.7) 

 
hesaplanır. . Leap – frog Verlet algoritmasının Verlet algoritmasına göre hızların açıkça 

hesaplanabilir olması ve bilgisayar programlamada kolaylık sağlaması gibi üstün bazı 

aVantajları bulunmaktadır. 

Periyodik Sınır Koşulları 

Bir simülasyon kutusunda zaman sınırlamasına ve hafızaya bağlı olarak örneğin 

büyüklüğü olabildiğince küçük seçilir. Sonsuz bir sistemde simülasyon yaparken yüzey 

etkilerini en aza indirmek için periyodik sınır şartları kullanılmıştır. İlgilenilen 

parçacıklar merkezi hücrede bulunurlar ve bu temel birim her yanından kendisinin 

periyodik olarak tekrar eden kopyaları ile sarılmıştır. Her bir görüntü hücresi hücre 

merkezinde olduğu gibi, aynı göreceli konumlarda N tane parçacık içerir. Bir parçacık 

hücrenin duvarından içeriye girerse veya çıkarsa, karşı hücre duvarından da bir parçacık 

dışarıya çıkar veya girer. Böylece hücre içindeki parçacık sayısı sürekli olarak sabit 

kalır. Merkezi hücredeki parçacıklar uygun şekilde ayarlandığında (N tane parçacık 

sayısının ve hücrenin şeklinin seçimi) periyodik sınır koşullarının uygulanarak, fiziksel 

sisteme uygun mükemmel bir örgü oluşturur.  
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 MD simülasyonunun en kritik noktalarından biri bütün moleküllerin üzerine etki 

eden kuvvetlerin ve özel olarak türetilen konfigürasyonlar için potansiyel enerjilerin 

hesaplanmasıdır. Sistem ikili etkileşimlerinin bir toplamı olarak düşünülebilinir. Şöyle 

ki; 1 atomu başlangıç olarak seçilirse bu atomu çevreleyen i tane atomun bu atomla ikili 

etkileşmeleri hesaplanmalıdır. O zaman 2 atomu ve takibindeki (N-1) atom içinde aynı 

işlem sürdürülür. Bu işlem çok sayıda hesaplama gerektirdiği için kısa mesafe  

potansiyel fonksiyonuna, uygun yaklaşımlar yapılarak toplam işlem sınırlandırılır. Bu 

etkileşim bölgesinin merkezinde temel simülasyon kutusuyla aynı boy ve şekle sahip 1 

atomunun bulunduğunu düşünelim. Bu atom merkezleri aynı bölgede bulunan diğer 

bütün atomlarla etkileşecektir. Bu etkileşme diğer (N-1) tane atomdan en yakın olanları 

ile sınırlandırılmıştır. Etkileşme bölgesi temel simülasyon kutusunun sınırları 

doğrultusunda genişletilirse etkileşim bölgesinin kenarlarında bulunan diğer kutularda 

hesaba katılmış olur. Buna “minimum görüntü kuralı” denir. Minimum görüntü 

kuralının kullanılmasından kaynaklanan düşüşe rağmen hala hesaplamaların sayısı 

çoktur. Minimum görüntü kuralında, çift katkı etkileşimlerinden kaynaklanan potansiyel 

enerji hesaplaması 1 ( 1)
2

N N  tane terim içerir. Bu sözgelimi 1000 parçacıklı bir sistem 

için çok sayıda hesap anlamına gelir. Problem kesme yarıçap yaklaşımı kullanılarak 

çözümlenir. Kesme yarıçapı R
c
 kullanıldığı zaman sadece i. parçacığın etrafında 

toplanmış R
c 

yarıçaplı kürenin içindeki komşular bu parçacık üzerine etki eden kuvvete 

katkı sağlar. Şekil 3.2’de periyodik sınır koşulları gösterilmiştir. 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 3.2 Periyodik sınır şartlarının şematik gösterimi 
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3.1.1 GULP MD  Simülasyon Programı 

 

Bu tezde  klasik MD simülasyon çalışmaları için GULP  (Genel Yardımcı Örgü 

Programı) MD paket programı kullanılmıştır [20]. 

GULP bulk malzeme içinde izole edilmiş kusur, gaz ve faz kümeleri, 2-D yüzey, 

3-D periyodik katıların hesaplamalarını geniş çapta yapmak için yapılan klasik bir 

simülasyon kodudur.  

GULP programı üç boyutlu katılarla ilgili çeşitli özellikleri ifade etmek için 

dizayn edilmiş ve kuvvet alan metoduna dayanan  çeşitli özellikleri hesaplamak için 

tasarlanmıştır. GULP programı ile ilk önce atomlararası potansiyeli fit yapmak için 

çalıştırılan programa giriş dosyası oluşturmak hedeflenmiş fakat sonra bu program 

enerji minimizasyonu, fonon hesaplamaları ve diğer özellikleri hesaplayacak şekilde 

genişletilmiştir. GULP programı THBREL (METAPOCS), THBFIT, THBPHON, 

CASCADE VE PARAPOCS kodları ile birbirine benzerdir. GULP programının en 

önemli farkı  en kolay şekilde yapıyı oluşturmak ve asimetrik birimleri dikkate alarak 

hesaplamaları hızlandırmak için kristal simetri kullanmasıdır. GULP programı 

CLUSTER olarak adlandırılan ayrı bir programı kapsayarak periyodik olmayan 

sistemlerin hesaplamalarını gerçekleştirir. GULP’un bu özelliği moleküler kusurlar için 

kusur enerjilerini hesaplarken çok yararlıdır.  

GULP’un ilk versiyonunda katılar , kümeler , gömülü kusurlara odaklanılırken 

son versiyonda  yüzey, yüzeylerarası ve polimerler  özellikleri üzerinde durulmuş ve 

yoğunlaştırılmış faz problemleri modellenmesi geliştirilmiştir.  

Bu orijinal kod hem enerji yüzeyleri hem de deneysel datalara atomlararası 

potansiyeller fit edilerek yazılmıştır. GULP yaklaşık 435.000 satır program kodu ile 

çalışır. 

GULP hem inorganik ve organik alanları kapsayan potansiyel modelleri 

kullanarak 2-D ve 3-D sistemler, kümeler ve moleküllerin geometrik optimizasyonu ve 

moleküler dinamik simülasyonunu yapar. Bu potansiyeller, bağ dereceli ve reaktif 

kuvvet alanlar ve gömülü atom ve kabuk modeli (metaller için) içerir. Bu potansiyel 

model  yarıiletken yüzeyler üzerinde metalik filmler ve zeolitler gibi farklı yapıların 

modellenebildiği anlamına gelir. 
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GULP hemde potansiyellerin geniş aralığı ile yeni kuvvet alanlarını geliştirip fit 

etmek için yapılmıştır. GULP hemde potansiyellerin 2. ve 3. derece analitik türevler ile 

doğru titreşim analizinde belirli bir güç ile malzeme özelliği analiz yöntemlerinin en 

geniş aralığına sahiptir. GULP katalizörlerden akaryakıt, cam ve killere kadar geniş bir 

malzeme tip aralığı için doğru yapı ve özellikleri kolay ve hızlı bir şekilde oluşturmayı 

sağlar. 

GULP program birçok özelliği hesaplamaktadır aşağıda bunlardan bazıları 

verilmiştir [20]. 

Sistem Tipleri 

 0-D ( kümeler ve gömülü kusurları) 

 1-D (polimerler) 

 2-D (plaka, yüzeyler, tane sınırları, arayüzler) 

 3-D (bulk malzemeler) 

 

Enerji Minimizasyonu 

 Sabit basınç / Sabit hacim / birim hücre / izotropik / ortorombik 

 Optik ve termal hesaplamalar 

 Harici izotropik ya da anizotropik basınç uygulaması 

 Relaxation için serbestlik derecesi kullanım özellikleri 

 Newton / Raphson, gradyan veya Rasyonel Fonksiyon optimizasyonlar 

 Büyük sistemler için BFGS sınırlı bellek çeşidi 

 Analitik birinci türevleri ile serbest enerji minimizasyonu 

 Birinci türevleri için ayrışma algoritmaların seçimi 

 Enerji yerine gradyan ve kuvvet normunun minimizasyonu 

 Tek eksenli gerilme 

 

Kristal Özellikler 

 Elastik Özellikler 

 Bulk Modülü 

 Shear Modülü 

 Young’s Modülü 
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 Poisson oranları 

 Sıkıştırılabilirlik 

 Piezoelektrik stres ve gergilim sabitleri / Statik dielektrik sabitleri / 

Yüksek frekans dielektrik sabitleri / Frekansa bağlı dielektrik sabitleri  

 Statik kırılma indeksleri / Yüksek frekans kırılım indeksleri 

 Gerilme Tensörü 

 Fonon frekansı / Fonon yoğunluğu 

 S / P dalga hızları 

 Sıfır noktası titreşimsel enerjiler 

 Isı kapasitesi (sabit hacimli) 

 Entropi (sabit hacim) 

 Helmholtz serbest enerjisi 

 Çiftler dağılım fonksiyonu (PDF) hesaplama 

 

Ve bu özelliklerin yanı sıra 

 Moleküler Özellikleri 

 Kusur Hesaplamaları 

 Yüzey Hesaplamalar 

 Fit Yapma 

 Elektronegatiflik Eşitleme Yöntemi 

 Moleküler Dinamik Simülasyon 

 Monte Carlo Simülasyon  

 

3.1.2 MD Potansiyel Enerji Fonksiyonları 

 

Potansiyel enerji moleküler dinamik simülasyon hesaplanmasında önemli bir rol 

oynamaktadır. Çalışmalarda potansiyel fonksiyonun hem doğru sonuçlar üretmesi hem 

de hızlı çalışma sağlaması istenir. Fakat bilinen iyi modeller uzun süreli hesaplamalar 

gerektirir. Hızlı çalışan modeller ise nispeten iyi sonuç vermemektedir.  Günümüzde 

halen hızlı ve daha doğru sonuçlar üretecek potansiyel fonksiyonu arayışları 

sürmektedir. 
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Atom ve molekül topluluklarında etkileşme potansiyeli, sistemi tam olarak 

tanımlamak açısından büyük önem taşımaktadır. MD simülasyon çalışmalarında, 

çalışılan sisteme uygun bir model potansiyelin seçimi oldukça önemlidir. Literatürde bu 

amaçla kullanılan Buckingham, Gupta, Stilinger-Veber, Tersoff, Lennard-Jones, Mie, 

Axillord-Teller, Morse ve EAM v.b. gibi pek çok potansiyel enerji fonksiyonlarına 

rastlamak mümkündür [98]. 

Atomlararası potansiyel; farklı deneysel verilerin 0K (sıfır kelvin) yada oda 

sıcaklığında fit edilmesi sonucunda bulunur [101]. 

Coulomb ve Van der Waals etkileşmeleri gibi, sadece nükleer koordinatlar 

boyunca etkiyen kuvvetler (merkezi etkileşme kuvvetleri) dikkate alınarak yapılan 

yaklaşımlarda, problemin karmaşık doğasını sadeleştirmiştir. Merkezi olan ve merkezi 

olmayan etkileşmeler sırasıyla iki cisim etkileşmesi ve çok cisim etkileşmesi seklinde 

isimlendirilebilir. Bu etkileşmeleri modellemek için kullanılan matematiksel ifadelere 

Potansiyel Enerji Fonksiyonu adı verilir [3]. 

Atomlararası uzaklığın fonksiyonu olarak ortaya konulan potansiyel enerji, 

moleküler yapının tanımlanması açısından son derece önemlidir. Potansiyel Enerji 

Fonksiyonunun (PEF) uzaklığa göre ikinci türevi kuvvet sabitini tanımlar. 

 

Potansiyel Enerji Fonksiyonu kullanılarak Hamiltonyen denklemlerinin çözümü ile 

atom veya moleküler sistemlerin fiziksel özellikleri bulunabilir. U(r) aralarında r kadar 

uzaklık bulunan iki atomun etkileşme potansiyel enerji fonksiyonudur. Sistemi tarif 

eden potansiyel enerji fonksiyonu 

 1- r=∞ ise U(r)=0 

 2- r=0 ise U(r)= ∞ 

 3- r=r0 ise U(r)=min 

şartlarını sağlayacak şekilde seçilmelidir. 
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Şekil 3.3 İki cisim potansiyeli ve kuvvetin karakteristik eğrilerin şematik gösterimi. 
 

Şekil 3.3’de iki cisim potansiyeli ile kuvvetin atomlararası uzaklığa bağlı değişimi 

gösterilmiştir. Dengedeki sistem için ( ) 0F   olacağından, ( ) 0
V 







dır. Bu ise 

potansiyel enerjinin o sistemde en minimum olduğu durumdur. Potansiyel enerjinin 

minimum olduğu nokta küresel simetrik harekette 0 kararlılık noktasına karşılıktır. 

Ayrıca, potansiyel enerjinin minimum olduğu nokta, sistemin kristal yapısına ait sabit 

hacmine de karşılık olduğundan, kristal örgünün örgü parametreleri de elde edilebilir. 

Bu örgü parametresi ile deneysel örgü parametresi birbirine ne kadar yakın ise 

kullanılan metodun da aynı oranda güvenilir olduğu ifade edilir. Tüm merkezi 

etkileşmeler için potansiyel eğrileri bir noktadan döner. Enerji belli oranda yükselir ve 

tekrar bir minimumdan geçmek üzere azalmaya baslar ki, ikinci minimumda sistem 

farklı bir kristal yapıya geçmiştir. Her iki minimum noktaları enerji ve hacim karşılıkları 

birbirlerinden farklıdır [102]. Bir kristaldeki atomları bir arada tutan bağ kuvvetleri; 

iyonik, kovalent, metalik veya Van Der Walls türündedir. Bu bağ kuvvetlerinin hepsi, 

atomlar veya iyonlar arasındaki uzun mesafeli elektrostatik çekim kuvvetlerinden 

oluşurlar. Kristaldeki elektron bulutlarının üst üste gelmemesini, kısa mesafeli itici 

bulutlar sağlar. İki atom merkezini arasındaki doğal r0 mesafesi için bu kuvvetler 
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birbirlerini dengeler ve net kuvvet sıfır olur. Net kuvvet, potansiyel enerjinin negatif 

gradyentidir, zor etkisinin olmadığı durumda r=r0’dır. 

İkili-etkileşim potansiyel fonksiyonlarının uygulanabildiği alanlardan birisi de 

kristallerin kararlılığının araştırılmasıdır. Kristal örgünün kararlı olup olmadığı Born’un 

kararlılık kriterine göre incelenebilmektedir. İkili-etkileşimlerin oluşturduğu merkezi 

kuvvetler için Born, yüzey merkezli kübik kristallerin tamamen kararlı ve basit kübik 

örgülerin kararsız olduğunu göstermiştir [103]. 

İkili etkileşmeleri tanımlamak için; Lennard-Jones (LJ), Mei, Morse, Born-Mayer 

veya Buckingham gibi fonksiyonlar kullanılmaktadır [104]. GULP programında içinde 

MD simülasyon metodunda kullanılan çiftler potansiyeller verilmiştir. 

 Coloumb etkileşmesi 

İyonik metaller düşünüldüğünde, Coloumb etkileşmesi baskın bir terimdir toplam 

enerjinin 90% ‘nı oluşturur. Basit bir formu aşağıdaki denklemde verilmiştir. 

0

( )
4

i jColoumb
ij ij

ij

q q
U r

r
              (3.8) 

Coloumb etkileşmesi periyodik sistemleri değerlendirmek için en karmaşık olanıdır. 

(Atomik birimler kullanılır, 04  faktörü göz ardı edilir.) 

Coloumb etkileşmesi yakınsak seri ile verilir. Bazı ek koşullar belirtilmedikçe 

Coloum enerjisi sonsuz 3-D malzeme için kötü tanımlanmış olur. Bunun sebebi 

iyonlara arası etkileşme r, ters orantılı olarak azalır. Fakat iyon etkileşimlerin sayısı 

kürenin yüzey alanı 24 r ile artar. Sonuç olarak etkileşimlerin enerji yoğunluğu 

uzaklık ile artar. Evjen [105]  tarafından önerilen problemin tek çözümü atomları 

nötr yük üzerinde toplamaktır.  Bununla birlikte 3-D malzemeler için bugüne kadar 

kullanılan en yaygın kullanılan yaklaşım Ewald [106] yöntemidir. Nötr yük ve sıfır 

dipol moment koşulu, iyi tanımlanmış sınırda yakınsak seri elde etmek için 

uygulanmıştır. Coloumb teriminin gelişimini hızlandırmak için Laplace dönüşümü 

ele alınıp iki kısma ayrılmıştır birinci kısım gerçek alan içinde yakınsaktır ikincisi 

ters uzayda bozunmadır. Kavramsal olarak bu yaklaşım,  her bir iyon merkezine 

Gaussian yük dağılım eklenerek ve çıkarılarak düşünülenebilir.  Gerçek ve ters uzay 

için ifadelerin sonuçları ele alınarak  aşağıda her bir iyonun enerjisi verilmiştir. 
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1
2

1 1

1 ( )
2

N N
i jgerçek

ij
i j ij

q q
U erfc r

r


 

             (3.9) 

2

2
1 1

exp ( )
1 4 4exp ( . )
2

N N
ters

i j ij
i j G

G

U q q iG r
V G
 

 


         (3.10) 

1
22

1

N
öz

i
i

nU q


    
 

             (3.11) 

 
elektrostatik gerçek ters özU U U U            (3.12) 

 

Burada qiyon yükü, G ters örgü vektörü (özel durumlarda G=0), V birim hüre 

hacmi ve h ise gerçek uzay ile ters uzay arasında iş bölümünü kontrol eden bir 

parametredir. Ters uzay terimi,  atom çiftleri üzerinde iki cisim etkileşmesi olarak 

yazılır. Daha verimli değerlendirilmesi için yükler üzerinde tek bir toplam tekrar 

yazılabilir. 

Enerji, koordinasyon kabukları halinde bulunan iyonlar veya bağlı olan 

atomlararasında ki etkileşmeyi temsil eder.  İyonik durumlar için itici potansiyel 

genellikle yeterli olmakta ve en yaygın seçeneği exponensiyel formu yada mesafe ile 

ters orantılı pozitif terimdir.  Buna örnek, Lennard –Jones potansiyelinin C6 çekici 

terimi ile birleştirilen Buckingham potansiyelidir.  Buckingham potansiyeli, pauli 

prensibi nedeniyle uygun uzaklıklarda üstel bir form alan  üst üste elektron yoğunlukları 

arasında itme formudur [107]. 

6
6( ) exp ( )ijBuckingham

ij ij
ij

r CU r A
r

             (3.13) 

6
6( )Lennard Jones m

ij ij m
ij ij

C CU r
r r

              (3.14) 

Tablo 3.1’de GULP programında kullanılan iki cisim atomlararası potansiyeller 

verilmiştir [20]. 
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Tablo 3.1 GULP programında kullanılan iki-cisimli atomlararası potansiyeller  

Potanisyel Fonksiyon Formu 

Buckingham 6exp r CA
r

 
 

 
 

Lennard- Jones m n

A B
r r

  

Morse 2
0(1 exp ( ( ))) 1eD a r r        

Coloumb  i jq q
r

  

Stilinger –Weber 4exp 1
kesim

BA
r r r

         
 

 

3.1.3 MD Simülasyon Parçacık Toplulukları 

 

           Bu tezde MD simülasyon hesaplamalrında NPT (sabit atom sayısı, sabit basınç, 

sabit hacim) kanonik topluluğu kullanılmıştır.  

 

NPT Kanonik Topluluğu: 

Nosé [108] sistemin sıcaklığını sabit tutmak üzere, termal ısı deposunun yerini 

tutacak başka bir serbestlik derecesi ekleyerek, eşsıcaklıklı-eşbasınçlı bir başka topluluk 

oluşturmuştur. NPT olarak kısaca isimlendirilen bu topluluk, aslında Andersen ’in [95] 

NVT topluluğunun uzantısıdır. Genel işleyişi, enerjinin ısı deposundan ona değme 

durumunda olan sisteme doğru akması kabulüne dayalıdır.  

NPT topluluğun ( , , , , )i iq p s V t 
 sanal değişkenleri ile ),,,,( tVspq ii  

gerçek 

değişkenler arasında koordinat ölçeklemesi ile ifade edilen 

 
'

1/3
i iq V q

 

             (3.15) 

'

1/3
i

i
pp

V s




             (3.16) 
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'

0

t dtt
s

              (3.17) 

 
şeklinde ilişki bulunmaktadır. Burada “s” dış sistemin serbestlik enerjisi ve ࢏ࢗᇱ 

bileşenleri [0,1] aralığında ölçeklenmiştir. Genişletilmiş sistemin hamiltonyeni, 

 
12 2 2
3

2/3 2 ( ) ln( )
2 2 2

i s v
B ex

i

p p pH V q gk T s P V
mV s Q M




           (3.18) 

 
şeklindedir. Burada pv V’ nin eşlenik momentum, M hacim hareketi için bir kütle ve Pex 

uygulanan dış basınçtır. Daha ayrıntılı bilgi [109] kaynağında verilmektedir. 

 

3.1.4 MD yapı optimizasyonu 

Bir sistemin iç enerjisini belirledikten sonra yapılacak ilk şey mevcut malzeme 

için minimum enerji yapısını  bulmaktır.  Başlangıç noktalarına yakın olan küresel 

potansiyel enerji yüzeyi üzerinde bir yerel minimum olacaktır.  Küresel minimum 

enerjiyi bulmak zor bir iştir ve başarı garantisi yoktur. Birkaç küresel minimum enerji 

arayış yaklaşımları vardır bunlar moleküler dinamik  ve Monte Carlo metodunu simüle 

etmektir .  GULP programında yerel minimum arayışına odaklanılmıştır. 

 Konfigürasyon alanında verilen herhangi bir noktada, iç enerji Taylor serisi 

olarak açılır. 
2

2
2

1( ) ( ) ( ) ...
2!

U UU x x U x x x
x x

   
    

 
        (3.19) 

Burada birinci türevler toplu olarak g gradyan vektörü olarak yazıldı ikinci türev 

matrisleri H, Hessian matris olarak ifade edildi. Bu açılım birinci ve ikinci dereceden 

kesildi çünkü minimum enerji konfigurasyonu için sistem harmonik davranacaktır. 

Açılım birinci derecede kesilirse, minimum enerji birinci türevler ve enerji 

hesaplamaları gerektirir  ve hareket yönünü belirler.  Bu işlem sonra  yakınsamaya dek 

tekrar eder.  Fakat enerji hiper yüzeyi ihmal edilir ve önceden elde edilen tüm bilgiler 

yetersiz bir strateji olarak bilinir. Sonuç olarak eşlenik gradyan algoritması daha çok 

verimlidir. İkinci dereceden enerji yüzeyi için, bu değişkenlerin sayısı N , eşit bir dizi 

adım içinde minimuma yaklaşır. 
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3.2 MD ile Hesaplanan Yapısal ve  Termodinamik Özellikler 

 

Başarı ile tamamlanmış her simülasyon sistemin mikroskopik özelliklerini 

hesaplamada kullanılacak olan bazı yapısal, termodinamik ve dinamik büyüklüker 

hesaplanması istenilen tüm bilgilerin anlık değerlerini, parçacık konumlarının, 

hızlarının ve parçacığa etkiyen kuvvetlerin zamana bağlılığını da içermekte olan bu 

bilgi zaman korelasyon fonksiyonlarının bulunmasında kullanılabilir. 

Elastik Sabitler: 

Katıların elastik sabitleri, kristalin mekaniksel ve dinamiksel davranışları 

arasında bağlantı kurar, malzemenin sertlik ve kararlılığı hakkında da bilgi verir, 

katıdaki kuvvetlerin doğası hakkında önemli bilgiler verir. bir potansiyelin 

güvenirliğinin testi için elastik sabitlerinin teorik ve deneysel değerlerinin 

karşılaştırılması önemlidir. Bu yüzden hesaplanan elastik sabitlerinin doğruluğu mevcut 

metodun doğruluğu için de önemli bir kriterdir  

Bulk Modülü : 

Bulk modülü, bir malzemenin hidrostatik basınç altında sıkıstırılması halinde 

onun hacminde olusacak degisime karsı gösterdigi direnci tanımlayan bir özelliktir. 

Baska bir deyisle bir deformasyon olusturmak için gerekli enerjinin bir ölçüsüdür. Bu 

nedenle hem teorik hem de deneysel açıdan, bir malzemenin (özellikle kübik 

kristallerin) sertligini temsil eden yegane malzeme özelligi sayılır. Bir katı maddenin 

bulk modülü, 

 

1

T

PB V
V X
                  (3.20)

 

 

ifadesi ile tanımlanır. Burada X sıkıstırılabilirliktir. Mutlak sıfırda entropi sabit 

oldugundan ve 

 

P V                (3.21) 

 

termodinamik esitliğinden yararlanarak 
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2

2

P
V V

 
 

              (3.22)
 

 
2

2B V
V



             (3.23)

 

 

elde edilir. Bulk modülü, kristal yapının sertligi ile dogrudan iliskili oldugu için basınç 

ile degisimi önemlidir. Bulk modülünün basınç ile degisimi hacme (V) baglı olarak, 

 

T

B V B
P P V
                    (3.24)

 

 

seklinde yazılabilir. 

 

1 1 1( , , ,0,0,0)               (3.25) 

 

seklinde bir zorlanma seçilirse, o zaman birim hücre basına enerji artısı Hooke yasasına 

göre; 

 
6 6

2
1 11 12

1 1

1 3 ( 2 )
2 2

U c c c  
 

  
 

  
        (3.26)

 

 

olarak verilir [110]. Burada C11 ve C12 elastik sabitler olup, U’nun 1 ’e göre ikinci 

türevi alınırsa; 

 
2

11 12
2
1

2
3

c cU B



 


         (3.27) 

 

elde edilir; burada 11 122
3

c cB 
  bulk modülüdür. 
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Bulk modülü katıların hal-denklemi (EOS) için de önemli bir parametredir. 

Bunun için incelenen yapı optimize edilir ve farklı hacimlere karsı gelen toplam enerji 

değerleri hesaplanır. Hesaplanan toplam enerji ve hacim değerleri Murnaghan hal 

denklemine fit edilir [111]. Elde edilen hacim-enerji eğrisinin minimumu teorik örgü 

sabitini verir. Ayrıca Bulk modulü ve Bulk modülünün birinci türevi hesaplanır. Birch-

Murnaghan [112] hal denkleminin analitik bir ifadesi 

 

7 5 2
3 3 3'0 0 0 0

0
3 3( ) 1 ( 4) 1

2 4
B V V VP V B

V V V

    
                               

         (3.28) 

 

seklindedir. Burada B bulk modülü, B’ bulk modülünün birinci türevi, X ise 
1/3

0

V
V
 
 
 

 

olarak alınır. 

Erime Süreci: 

Neredeyse yüz yıldır teorik olarak çalışılan erime süreci halen tam olarak 

anlaşılamamıştır. Katı kristallerin nasıl ve neden eridiğini  erime sıcaklığını neyin 

belirlediğini anlamak önemlidir. Erimenin belirlenmesi için çok sayıda kriter vardır. 

1910 Lindemann [113] ve 1939 Born [114] kriterleri literatürde en fazla atıf alan iki 

kriterdir. P basıncındaki erime sıcaklığı Te katı Gibbs serbestlik enerjisinin ve sıvı 

serbestlik enerjisinin eşit olması şartı ile belirlenir.  

 
( , ) ( , )katı e sıvı eG P T G P T          (3.29) 

 

ln( )s
e

k

WS R
W

            (3.30) 

 
Burada ∆ܵ௘ iki faz arasındaki entropi farkı, R gaz sabiti, sW ve kW ise herhangi 

bir andaki toplam enerjiyi gösteren olası tüm konfigürasyonlardır. s kW W olduğunda 

eS pozitif olmakta ve sıvı faz daha rastgele (düzensiz) yapıyı işaret etmektedir.  

 Bu  tezde malzemelerin erime noktası enerji eğrisinin katı fazdan sıvı faza 

geçerken gösterdiği gizli ısı emilimine karşılık gelen sıçramanın gerçekleştiği sıcaklık  
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Şekil 3.4 MD Simülasyon örneklerinde erime noktasının, değişik fiziksel 

büyüklüklerden belirlenmesi 

 

olarak alınmıştır Şekil 3.4’te gösterilen enerji eğrisinde gözlenen sıçramaya karşılık 

gelen sıcaklığın erime noktasına karşılık geldiğini deneyebilmek için bu sıcaklık 

değerinde enerjinin sıcaklık ile değişimi,  radyal dağılım fonksiyonu, lindemann endeksi  

gibi katı fazdan sıvı faza geçişin gözlenebildiği fiziksel ölçütlerin karakteristik 

davranışları incelenmiştir Şekil 3.4’te Tm ile gösterilen erime noktasında sırasıyla g(r) 

radyal dağılım fonksiyonunun, ve Lindemann endeksinin karakteristik davranışları 

sistemin tamamen eriyip sıvı olduğunu göstermemekle beraber tamda ideal bir katı 

karakteristiği sergilememektedir. Fakat Tm sıcaklığından bir sonraki T sıcaklık 

değerinde ise bu fiziksel ölçütlerin tamamı sıvı karakteristiği göstermektedir. Bu durum 

Tm noktasında sistemin erimeye başladığı fakat tamamen erimediğini yani sistemin bu 

sıcaklık değerinde hem katı hem de sıvı fazı birlikte barındırdığını açıkça 

göstermektedir. 
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Lindemann Erime Kriteri: 

Hacimsel sistemlerin erimesini açıklayan ilk teori Lindemann [113] tarafından 

sunulmuştur. Bu teoride Lindemann atomların titreşimlerini bir kriter olarak 

kullanmıştır. Hacimsel sistemin sıcaklığı arttıkça termal titreşimlerde artar bunun 

sonucu olarak atomlar en yakın komşularının alanlarını da işgal etmeye başlarlar. 

Lindemann’a göre bu durum (karışıklık, bozulma) ortalama karekök titreşimlerinin 

genliğinin en yakın komşu uzaklığının onda birini aştığında oluşan durum erime olarak 

tanımlanabilir.  

Lindeman endeksi; 

 
22

1

1 1

2
( 1)

ij ij ttN N

i j i
ij t

r r

N N r
 

  




           (3.31) 

 
şeklindedir. Burada ijr , i ve j atomları arasındaki uzaklığı, N atom sayısı, 〈 〉 ise zaman 

ortalamasını göstermektedir.  

 

Özgül Isı: 

 Özgül ısı sıvıların termodinamik ve dinamik davranışlarını anlamada önemli rol 

oynar. Özellikle aşırı soğutulmuş sıvılar olmak üzere MD simülasyonlarında çokça 

incelenmektedir.  Simüle edilen sistem saf metal veya ikili ve üçlü alaşımları içerebilir. 

Genel olarak özgül ısının hesaplanmasında iki metot kullanılmaktadır. Bunlardan 

birincisi enerji dalgalanmalarının istatistiksel ortalamasıdır [98]. Özgül ısının ifadesi 

simülasyonda kullanılan topluluğa bağlıdır. NVT kanonik topluluğunda sabit hacimli 

özgül ısı 

 
2E

Tk
NC
B

V             (3.32) 

 

bağıntısı ile tanımlanır. Burada 222 EEE  , N sistemdeki atomların sayısıdır. 

NVE mikrokanonik toplulukta ise 02 E ’ dir. Bu durumda dikkate alınması gereken 

Ek kinetik enerji veya Eu potansiyel enerji dalgalanmalarıdır. Bu durumda özgül ısı 
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olarak tanımlanabilir 

Bu metot gaz gibi geniş hacimli simülasyon sistemleri ve basit etkileşmeler 

gerektirmektedir. İkinci metot ise termodinamik bir fonksiyonun türevidir. Sabit 

basınçtaki özgül ısı 

 

p
p dT

TdHC 







)(            (3.34) 

 
şeklinde entalpinin diferansiyeli olarak yazılır. Burada entalpi H(T)=E+PV MD 

simülasyonlarında kolayca hesaplanır. Bu metot MD simülasyonlarında özgül ısıyı 

hesaplamada en çok tercih edilenidir. 

 

Radyal Dağılım Fonksiyonu: 

Nanomateryallerin ve bulk sistemlerin yapısal özelliklerinin belirlenmesinde 

kullanılan en önemli fonksiyonlardan biri RDF, g(r), radyal dagılım fonksiyonudur. Bu 

fonksiyon, verilen bir parçacıktan uzakta bir başka parçacığın bulunma olasılığını verir.  

Referans noktası olarak seçilen r kadar uzakta r  kalınlığında küresel bir hacim 

elemanı içindeki parçacık sayısı n (r) ile gösterilmek üzere, g (r) radyal dağılım 

fonksiyonu  

2 2

( )
( )

4

N

i
i

n r
Vg r
N r r





           (3.35)

 

 

şeklinde tanımlanır. 
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Şekil 3.5 En yakın komşu atomlar ve radyal dağılım fonksiyonu arasındaki bağlantının 
şematik gösterimi.  

 

Çiftler dağılım fonksiyonunun literatürde çok sayıda farklı formları mevcuttur. 

Keen bunu üzerine kapsamlı bir analiz yaptı. Korelasyon fonksiyonunun üç gerçek ana 

uzayı , G(r), D(r) ve T(r) amaçlara bağlı olarak değişkenlerdir.  Çok büyük r ‘de r ölçek  

olarak T (r), fit pikleri için sık sık kullanılır ve düşük r ‘lerde yapısal detayları analiz 

yapar. D (r), T (r)’ye benzerdir  fakat  r ölçekleme terimi çıkarılmıştır ve yüksek r 

yapısal detaylar için koorelasyon fonksiyon seçimi yapar. G(r) düşük r piklerinde 

kullanılır.  
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Bu aynen PDFFIT programında kullanılır. Bu gerçek uzay koorelasyon 

fonksiyonu yüksek r’de 0 eğilimindedir. 

PDFFIT program radial dağılım fonksiyonu olarak çıktı verir hemde çiftler 

dağılım fonksiyonu olarak bilinir birimi 1/alandır.  GPDF tekrar aşağıdaki şekilde yazılır. 

0
birimhacim

n
V

  , ortalama yoğunluk sayısı (birimi 1/hacim).  Yoğunluk sayısı 

etrafında PDF  salınım yaparken , GPDF (r) sıfır etrafında salınım yapar. Bu toplam 

radial dağılım fonksiyonuna dönüşür birimi alandır. r , minimum çiftler arası uzaydan 

küçük olduğu durumda, bu fonkisyon 2
1

( )n
i ii

c b


  eğilimindedir ve yüksek r ’de  

olur.  

2
1

( )( )
( )

4

nPDF
i ii

G r c b
G r

r 
             (3.36) 

G(r),  birimi (1x10-8A2)olarak ifade edilir, fakat GULP çıktısında diğer koorelasyon 

fonksiyonları ile uyumlu olması için birim A2 olmalıdır .  
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D (r) ve T(r)’nin birimi 1/uzunluktur [20]. 
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BÖLÜM 4  
 

 

SONUÇLAR VE TARTIŞMA  

 

 

4.1 CaTe, SrTe, BaTe sistemleri için Atomlararası Çiftler Potansiyelleri 

 

Bu bölümde CaTe, SrTe ve BaTe ikili alaşımları için tezin 2. Bölümünde 

ayrıntılı olarak verilen BM tipi atomlararası etkileşme potansiyellerinin modellenmesi 

sunulmaktadır. Bu kısımda, BM tipi Model Potansiyeli I olarak adlandırılan Kholiya 

Verma [75] tarafından önerilen ve BM tipi Model Potansiyeli II olarak adlandırılan 

Mathur vd [76] tarafından önerilen potansiyel fonksiyonları incelenmiştir.  

4.1.1 CaTe, SrTe, BaTe sistemleri için BM tipi Model Potansiyeli I’in 

modellenmesi  

 

Kholiya-Verma tarafından CaTe, SrTe ve BaTe için B1 fazında en yakın üçüncü 

komşulara kadar göz önüne alınan potansiyel aşağıda verilmiştir. 

 
2 2

1 1 1 1
0 1 1 1

2 3( ) 6 exp 12 exp 8 exp
4
M

B B B B
B B B

Z e r r rr b b b
r


   

        
                    

  (4.1) 

 

Kholiya-Verma tarafından CaTe, SrTe ve BaTe için verilen b ve  potansiyel 

parametreleri [75,80,81] tablo 4.1’ de listelenmektedir. Tablo 4. 1’ de verilen Zi ve Zj 

değerleri ise bu çalışmada GULP programı kullanılarak sistemin örgü parametresini, en 

iyi veren değerler olarak alınmıştır. 
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Tablo 4.1 Model  potansiyeli I parametreleri. 

Sistem b (eV) Zi Zj  (A) 

CaTe 383.4269 1.8420 -1.8420 0.5025 

SrTe 708.5147 1.8749 -1.8749 0.4729 

BaTe 380.7923 1.8700 -1.8700 0.5443 

 

CaTe, SrTe ve BaTe için Tablo 4.1’ de verilen parametre seti kullanılarak 

hesaplanan potansiyel fonksiyonları Şekil 4.1-3’ de sırasıyla gösterilmektedir. Her bir 

sistem için potansiyel fonksiyonları itici terim, çekici terim ve toplam potansiyel olmak 

üzere üç kısımdan oluşmaktadır. 
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Şekil 4.1 CaTe için Model potansiyeli I 
 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Şekil 4.2 SrTe için Model potansiyeli I 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.3 BaTe için Model potansiyeli I. 
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Her üç sistem için de toplam potansiyel enerjiye en büyük katkının çekici terim 

Coulomb potansiyelinden geldiği açıkça görülmektedir .Potansiyel enerjinin itici 

kısmının kısa mesafe (0-3 A) daha kuvvetli olduğu, uzun mesafelerde ise çekici kısmın 

daha etkin olduğu görülmektedir. 

 

Tablo 4.2 Model potansiyeli I kullanılarak hesaplanan min ve rmin 

Sistem min (rmin) (eV) rmin (A) 

CaTe -22.35 3.17 

SrTe -22.69 3.34 

BaTe -21.12 3.55 

 

 

4.1.2 CaTe, SrTe, BaTe sistemleri için BM tipi Model Potansiyeli II’nin 

modellenmesi  

 

Mathur ve arkadaşları [88] tarafından CaTe, SrTe ve BaTe için hesaplanan , ro 

ve  potansiyel parametreleri [76,88] tablo 4.3’ de verilmektedir. Tablo 4.3’ de verilen 

Z ve A potansiyel parametreleri aşağıda verilen parametrizasyon yöntemi kullanılarak 

hesaplanmıştır. 

Mathur ve vd. tarafından verilen C11 ve C44 elastik sabitleri ile Z değeri arasındaki 

bağıntı, 

 
2 2

11 44 43(3.14 )
12 o

Z eC C
r

                           (4.2) 

Denklem (4.2) kullanılarak Z değeri hesaplanmış olup CaTe, SrTe ve BaTe için Tablo 

4.3’ de listelenmiştir. A potansiyel parametresi ise 0)(

0







rrdr
rd   ifadesinden elde 

edilmiştir. CaTe, SrTe ve BaTe için Tablo 4.3’ de verilmektedir. 
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Tablo 4.3 Model potansiyeli II  parametreleri. 

Sistem A (eV) Z  ro (A)  (A) 

CaTe 2621.277 1.5117 1.7476 3.179 0.468 

SrTe 2005.352 1.5125 1.7476 3.331 0.513 

BaTe 3284.025 1.5132 1.7476 3.500 0.493 

 

Tablo 4.3’de verilen parametre seti kullanılarak CaTe, SrTe ve BaTe için 

hesaplanan potansiyel enerji Şekil 4.4-6’ da sırasıyla gösterilmektedir. Her bir sistem 

için potansiyel enerji itici terim, çekici terim ve toplam terim olmak üzere üç kısım 

olarak verilmektedir. 
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Şekil 4.4 CaTe için Model potansiyeli II 

 

 

 

 
 

 
 

 
 

 
Şekil 4.5 SrTe için Model potansiyeli II 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Şekil 4.6 BaTe için Model potansiyeli II 
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CaTe, SrTe ve BaTe sistemlerinin her biri içinde de toplam potansiyel enerjiye 

en büyük katkı model  potansiyeli I  olduğu gibi çekici terim Coulomb potansiyelinden 

gelmektedir. Potansiyel enerjinin itici kısmının kısa mesafe (0-3A) daha kuvvetli 

olduğu, uzun mesafelerde ise çekici kısmın daha etkin olduğu görülmektedir. 

 

Tablo 4.4 Model potansiyeli II kullanılarak hesaplanan min ve rmin 

Sistem min (rmin) (eV) rmin (A) 

CaTe -15.133 3.250 

SrTe -14.271 3.450 

BaTe -13.697 3.600 

 

4.1.3 CaTe, SrTe, BaTe sistemleri için Modellenen BM tipi Potansiyellerin 

Karşılaştırılması 

 

Bu kısımda BM tipi Model Potansiyellerinin her bir sistem için hesaplanan 

potansiyel enerji fonksiyonlarının karşılaştırılması verilmektedir. Bu şekillerden her bir 

sistem için modellenen BM tipi Model Potansiyeli I’in Model Potansiyeli II’den daha 

minimum değerler aldığı görülmektedir. Bu nedenledir ki; MD simülasyonu ile 

parametrize edilmiştir. Potansiyel fonksiyonları arasındaki fark kısa menzilli için 

birbirine yakın iken uzun menzilde etkileşmeler birbirinden farklı değer almaktadır.  

Tablo 4.2 ve tablo 4.4 karşılaştırıldığında hem model I hem de Model II için  

CaTe en küçük potansiyel enerji ve konum değerine sahipken BaTe ise en büyük 

potansiyel enerjiye sahiptir. Denge konumu artıkça potansiyel enerjinin artığı 

gözlenmektedir. Bu davranış Ca, Sr ve Ba periyodik tablodaki sırasıyla da uyum 

içerisindedir. Periyodik tabloda Ca grubun en üstünde Ba ise en altındadır 
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Şekil 4.7 CaTe için BM model potansiyellerinin karşılaştırılması 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.8 SrTe için BM model potansiyellerinin karşılaştırılması 

 

 

 

 
 

 
 

 
 

 
Şekil 4.9 BaTe için BM model potansiyellerinin karşılaştırılması 
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4.2 Hacimsel (Bulk) CaTe, SrTe ve BaTe MD Simülasyonları 

 

Birim hücresinde 8 atom olan BaTe, CaTe, SrTe periyodik sınır koşulları 

kullanılarak 4x4x4 şeklinde çoğaltılmış ve toplam 512 atomdan oluşan hacimsel yapı 

elde edilmiştir. Oluşturulan sistemlerin denge durum özelliklerinden örgü parametresi, 

enerji,  bulk modülü ve elastik sabitleri hesaplamak için T=0 K ve P=0 GPa GULP 

programı yapısal optimizasyon metodu kullanılmıştır. Sistemin termal, yapısal ve 

dinamik özelliklerini hesaplamak için GULP NPT MD simülasyonu kullanılmıştır. 

GULP NPT MD simülasyonunda ısıtma işlemine başlamadan önce oluşturulan sistemler 

300 K oda sıcaklığına kadar ısıtılmış ve 0 K sıcaklığına kadar soğutulmuştur. Bu 

işlemden sonra her sıcaklık değerinde 1 fs zaman aralıklı 50000 simülasyon adımı 

boyunca dengeye getirme işlemine tabi tutulmuş ve istatistik ortalamaları hesaplamak 

içinde 50000 simülasyon adımı ile toplamda 100000 simülasyon adımı ile Leap-frog 

algoritması kullanılmıştır. 

MD ile parametrize edilen atomlararası etkileşme potansiyeli 

Kholiya ve çalışma arkadaşları tarafından [75,80,81]   CaTe, SrTe, BaTe için önerilen ve 

tezin kısım 4.1’de modellenen Model potansiyeli I MD-GULP programı ile  
2

6( ) exp( )
ij

i j ij
ij

Z Z e r CU r A
r r


              (4.4) 

 

Coloumb potansiyel + Buckingham potansiyeline fit edilerek parametrize edilmiştir. 

Coloumb potansiyel + Buckingham potansiyelinin  MD-GULP ile parametrize 

edilen değerleri tablo 4.5’te verilmiştir. Denklem 4.4’deki C değeri sıfır olarak 

alınmıştır. 

 

Tablo4.5 CaTe, SrTe, BaTe için parametrize edilen MD çiftler potansiyeli giriş 
parametreleri. 

Sistemı A (eV) 0( )A  

BaTe 380.7923 0.5443 

CaTe 383.4269 0.5025 

SrTe 708.5147 0.4729 
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4.2.1 Hacimsel CaTe, SrTe ve BaTe sistemlerinin  MD yapı optimizasyonu 

 

Tezin bu kısmında CaTe, SrTe ve BaTe için Coloumb+Buckingham 

potansiyelinin MD yapı optimizasyonu ile parametrizasyon yöntemi ve sonuçları 

verilmektedir.  Tablo 4.5’teki potansiyel parametreleri kullanılarak her bir Z değeri için 

örgü sabiti değerleri 0.1 A0 artırılıp azaltılarak  toprak alkali tellürler sistemleri için 

optimize edilmiştir. Elde edilen sonuçlara Birch –Murnaghan fiti uygulanmıştır. Birch- 

Murnaghan fiti sonucunda ayrıca bulk modülünün basınca göre türevi bulunup 

literatürdeki değerler ile karşılaştırılmıştır. 

 

 

Tablo 4.6 CaTe sisteminin farklı  Z değerleri için B1 yapısının MD optimizasyon 
sonuçları  

 
CaTe 

 

 
GULP 

 
BIRCH-MURNAGHAN 

Z E(eV/mol) a(Ao) B (GPa) E(eV/mol) a(Ao) B (GPa) B’ 

1.830 -22.334 6.3688 32.5776 -22.327 6.375 30.759 3.462 
1.840 -22.625 6.3532 33.1530 -22.617 6.354 31.201 3.479 
1.843 -22.683 6.3500 32.2750 -22.617 6.375 31.201 3.483 
1.850 -22.917 6.3377 33.7360 -22.909 6.354 31.790 3.497 
1.860 -23.212 6.3223 34.3268 -23.204 6.334 32.231 3.516 
1.870 -23.510 6.3070 34.9253 -23.501 6.313 32.820 3.535 
1.880 -23.809 6.2917 35.5317 -23.800 6.293 33.261 3.554 
1.890 -24.111 6.2766 36.1460 -24.101 6.293 33.850 3.574 
1.900 -24.415 6.2614 36.7682 -24.405 6.272 34.439 3.594 

 
DİĞER 

-29.180c 

-17.850d 
 

6.350a(den) 41.800b(den) 3.080e 

a,e [115] , b [116] ,c [117] d [10] 
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Tablo 4.7 SrTe sisteminin farklı  Z değerleri için B1 yapısının MD optimizasyon 
sonuçları 

 
SrTe 

 

 
GULP 

 
BIRCH-MURNAGHAN 

Z E (eV/mol) a(Ao) B (GPa) E (eV/mol ) a(Ao) B (GPa) B’ 

1.830 -21.563 6.7232 30.4603 -21.558 6.738 28.846 3.616 
1.840 -21.838 6.7091  30.9695 -21.832 6.718 29.288 3.632 
1.850 -22.115 6.6950 31.4849 -22.109 6.698 29.729 3.647 
1.860 -22.395 6.6810 32.0065 -22.387 6.698 30,171 3.663 
1.870 -22.676 6.6671 32.5344 -22.668 6.677 30.612 3.680 
1.875 -22,827 6.6600 32.8096 -22.808 6.677 30.906 3.688 
1.880 -22.959 6.6532 33.0686 -22.951 6.657 31.054 3.696 
1.890 -23.245 6.6394  33.6091 -23.236 6.637 31.642 3.713 
1.900 -23.532 6.6257  34.1560  -23.523 6.637 32.084 3.731 

DİĞER -26.060a 6.660b 39.500c 3.230c 
3.927c 

a [81], b [19],c [113] 

 

Tablo 4.8 BaTe sisteminin farklı  Z değerleri için B1 yapısının MD optimizasyon 
sonuçları 

 
BaTe 

 

 
GULP 

 
BIRCH-MURNAGHAN 

Z E(eV/mol) a (Ao) B (GPa) E(eV/m
ol) 

a (Ao) B(GPa) B’ 

1.830 -20.345 7.0111 22.6531 -20.340 7.010 21.487 3.537 
1.833 -20.430 7.0060  22.7720 -20.425 7.016 21.634 3.551 
1.840 -20.609 6.9943 23.0499 -20.604 6.990 21.929 3.555 
1.850 -20.875 6.9776 23.4518 -20.869 6.969 22.223 3.574 
1.860 -21.143 6.9610 23.8591 -21.137 6.969 22.665 3.594 
1.870 -21.413 6.9445 24.2713 -21.406 6.949 22.959 3.613 
1.880 -21.685 6.9280 24.6893 -21.678 6.928 23.400 3.634 
1.890 -21.959 6.9117 25.1125 -21.952 6.928 23.695 3.654 
1.900 -22.235 6.8954 25.5410 -22.228 6.907 24.136 3.675 

 
DİĞER 

-24.490a 6.9989b(den) 29.400c(den) 

28.700b 
 

4.440d(de

n) 

3.660d 
a [80], b [35], c [16], d [32] 
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Tablo 4.6-4.7-4.8 incelenip literatürde verilen enerji, örgü sabiti ve bulk 

modülünü en iyi veren Z değerleri belirlenerek Tablo 4.10’da verilmiştir. 

 

  Tablo 4.9 CaTe, SrTe, BaTe sistemleri için seçilen Z değerleri 

Sistem Z 

BaTe 1.870 

CaTe 1.842 

SrTe 1.875 
 

GULP yapısal optimizasyon metodu ile Enerji - örgü sabiti değişim grafikleri 

elde edilip, elde edilen sonuçlara şekil 4.10-4.11-4.12’de Birch-Murnaghan fiti 

uygulanmıştır. Aşağıdaki tablo 4.10-4.11-4.12’de yapısal optimazyon metodu ile Birch-

Murnaghan fiti sonucunda elde edilen molekül başına enerji E (eV/mol), örgü sabiti a 

(A0), bulk modülü B (GPa) ve bulk modülünün türevi B’ verilmektedir. Tabloda 

karşılaştırma için kullanılan deneysel değerler (den) kısaltması ile verilmiştir. 
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Tablo 4.10 CaTe için B1 yapısının MD optimizasyon sonuçları. 

CaTe 
 

E(eV/mol) a (A0) B (GPa) B’ 

GULP -22.683 6.3500 33.2750 - 
Birch-Murnaghan -22.685 6.3597 31.3510 3.483 
Diğer -29.180a 

-17.850b 
 

6.3500c(den) 41.8000d(den) 3.320e 

a,e [115] , b [116] ,c [35], d [10] 

 

 

Tablo 4.11 SrTe için B1 yapısının MD optimizasyon sonuçları. 

SrTe 
 

E(eV/mol) a (A0) B (GPa) B’ 

GULP -22.816 6.66 32.809 - 
Birch-Murnaghan -22.818 6.67 30.897 3.688 
Diğer -26.060a 6.66b(den) 39.500b(den) 

31.802c 
3.230c 
3.927c 

a [81], b [19],c [113] 

 

 

Tablo 4.12 BaTe  için B1 yapısının MD optimizasyon sonuçları. 

BaTe 
 

E(eV/mol) a (A0) B (GPa) B’ 

GULP -21.413 6.9445 24.271 - 
Birch- Murnaghan -21.416 6.9544 23.045 3.53 
Diğer -24.490a 6.9989b (den) 

 
29.400c(den) 

28.700b 
 

4.44d(den) 

3.66d 

a [80], b [35], c [16], d [32] 
  



67 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.10 B1 yapısındaki CaTe için enerjinin örgü sabiti ile değişimi 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.11 B1 yapısındaki SrTe için enerjinin örgü sabiti ile değişim 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

Şekil 4.12 B1 yapısındaki BaTe için enerjinin örgü sabiti ile değişimi 
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Aşağıda tablo 4.13-4.14-4.15’de toprak alkali tellürler için GULP yapısal 

optimizasyon metodu ve Krishann –Roy model kullanılarak teorik hesaplamalar sonucu 

elde edilen C11, C12, C44 elastik sabitlerin değerleri verilmiştir. 

 

 

     Tablo 4.13 CaTe için C11, C12, C44 elastik sabitleri 

CaTe C11 (GPa) C12 (GPa) C44 (GPa) 

GULP 41.91 28.95 28.95 

Teorik (hesaplanan) 43.25 26.80 26.80 

Diğera 63.00 31.50 31.40 

 

 

     Tablo 4.14 SrTe için C11, C12, C44 elastik sabitleri 

SrTe C11 (GPa) C12 (GPa) C44 (GPa) 

GULP 50.18 24.12 24.11 

Teorik (hesaplanan) 50.92 22.95 22.95 

Diğera 45.90 26.10 26.10 

 

 

     Tablo 4.15 BaTe için C11, C12, C44 elastik sabitleri 

BaTe C11 (GPa) C12 (GPa) C44 (GPa) 

GULP 31.20 20.80 20.80 

Teorik (hesaplanan) 32.14 19.31 19.31 

Diğera 48.40 21.40 21.40 

     a [87] 

 

Kübik kristallerde elastik sabitler için geleneksel mekanik denge koşulları    

C11-C12>0, C11>0, C44>0, C11+2C12>0 olarak bilinir. Tablo 4.13-4.14-4.15‘de 

elastik sabitler bu denge koşullarına uymaktadır. Ayrıca diğer kübik denge koşulu; 

C12<B<C11 koşuluna da uymaktadır. Bu bileşiklerin B1 fazı içinde bilgimiz dahilinde 

literatürde deneysel değerlere rastlanmamıştır. 
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Aşağıdaki tablo 4.16’da CaTe, Srte, BaTe’ün 0 K GULP yapı optimizasyonu 

sonucunda elde edilen molekül başına enerji E (eV/mol) ve örgü sabiti a (A0) değerleri 

verilmiştir.  

 

Tablo 4.16 Toprak alkali tellür sistemlerinin T=0 K’daki yapı optimizasyon sonuçları 
Sistem T=0K optimizasyonu 

 Enerji (eV/mol) a(A) 

BaTe -21.41315 6.9445 

CaTe -22.68357 6.3500 

SrTe -22.81656 6.6600 

 

Toprak alkali tellür sistemleri ilk önce 0 K’de optimizasyon yapılıp sonra 300 K 

oda sıcaklığına kadar ısıtılmış, 50 K sıcaklık azalışı ile 0K sıcaklığına kadar 

soğutulmuştur ve sonra sistem 50 K sıcaklık artışı ile 600 K’e kadar ısıtılıp, 50 K 

sıcaklık azalışı ile 0 K’e soğutulmuştur.  Bu işlem sonucunda elde edilen enerji ve örgü 

sabiti değerleri aynı bulunmuştur. 

4.2.2 CaTe, SrTe ve BaTe  sistemlerinin MD Simülasyonu ile elde edilen bazı 

fiziksel özellikleri 

 

MD simülasyonların da bulk sistemlerin erime noktalarını belirlemede en iyi 

yollardan birisi termal özelliklerden toplam enerjinin sıcaklıkla değişimini incelemektir 

(Kalorik Eğri). Enerji eğrisindeki davranışa bakarak sistemin katı halden sıvı faza 

geçtiği sıcaklık hakkında bilgi sahibi olabiliriz. 

Şekil 4.13-4.14-4.15 de CaTe, SrTe, BaTe  hacimsel sistem için enerjinin 

sıcaklıkla lineer olarak arttığı görülmektedir. Sıcaklık ile artan kinetik enerji sonucu 

enerjideki artış gözlenmektedir. Erime noktasında sistem var olan iyonik bağlarını 

yitirdiğinden sıvı faza geçmekte ve bu durumda enerji eğrilerinde ani artış 

gözlenmektedir. Enerji artışlarının gözlendiği sıcaklık değeri erime sıcaklığına karşılık 

gelmektedir. Ayrıca Şekil 4.16-4.17-4.18’de  CaTe, SrTe, BaTe için erime noktasında 

ısı sığasında, hacimde ve lindemann endeksinde  anormal bir artış gözlemlenmektedir. 
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Şekil 4.13 CaTe için B1 yapısına ait kalorik eğri 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 
Şekil 4.14 SrTe için B1 yapısına ait kalorik eğri 

 

 

 

 

 
 

 
 

 
 

 
Şekil 4.15 BaTe için B1 yapısına ait kalorik eğri 

  

Model Potansiyel I  

Model Potansiyel I 

Model Potansiyel I  
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      c) 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.16 CaTe için  a) enerji ve  Cp ısı sığası- sıcaklık b) enerji-hacim c) Lindemann 
endeksi- sıcaklık ile değişimi 

  

CaTe 
B1 Yapı 

CaTe 
B1 Yapı 

CaTe 
B1 Yapı 
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    c) 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.17 SrTe için  a) enerji ve  Cp ısı sığası- sıcaklık b) enerji-hacim c) Lindemann 
endeksi- sıcaklık ile değişimi 

  

SrTe 
B1 Yapı 

SrTe 
B1 Yapı 

SrTe 
B1 Yapı 



73 
 

 

 

 

 

 

 a)  

 

 

 

 

 

 

 

 b)  

 

 

 

 

 

 

 

  

 

c) 

 

 

 

 

Şekil 4.18 BaTe için  a) enerji ve  Cp ısı sığası- sıcaklık b) enerji-hacim c) Lindemann 
endeksi- sıcaklık ile değişimi. 

 

  

BaTe 
B1 Yapı 

BaTe 
B1 Yapı 

BaTe 
B1 Yapı 
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Bu kısımda GULP MD programı kullanılarak hesaplanan radyal dağılım 

fonksiyonları verilmektedir. Radyal dağılım fonksiyonunun karakteristik davranışı bir 

sistemin katı fazdan sıvı faza geçişin gözlenmesindeki en belirgin özelliktir. Şekil 4.19-

4.21-4.23’te sırasıyla CaTe, SrTe ve BaTe için toplam radyal dağılım fonksiyonlarının 

sıcaklıkla değişimi verilmektedir. Her bir sistem için 300K sıcaklık değerinde toplam 

radyal dağılım fonksiyonu katı faz karakteristik özelliği sergilemektedir. Aynı davranışı 

1000 K ve 1500 K sıcaklıkları içinde söylenebilir. Sıcaklık artışıyla piklerin 

genliklerinde azalma gözlenmektedir. CaTe için 1700K, BaTe için 1800K ve SrTe için 

ise 2400 K  sıcaklık değerlerinde toplam radyal dağılım fonksiyonu sıvı faz 

karakteristik özelliği göstermektedir. Bu sıcaklık değerlerinde radyal dağılım 

fonksiyonunun bu davranışından dolayı her bir sistemin eridiği aşikardır. 

 Bir sistemin katı fazdan sıvı faza geçişinin gözlenmesinin diğer bir yolu da MD 

simülasyonundan elde edilen görüntülerin analiz işlemidir. CaTe, SrTe ve BaTe için 

farklı sıcaklıkla da elde edilen MD simülasyon görüntüleri şekil 4.20- 4.22-4.24’de  

gösterilmektedir. Her bir sistem için 300K sıcaklığında kristal örgü düzenlerini 

korumaktadırlar. Sıcaklık artışı ile birlikte atomlar bağlı oldukları kafes etrafında 

titreşimler yaparak düzenli yapıdan düzensiz hale geçmeye başlamaktadırlar. CaTe için 

1700K, SrTe için 2400K ve BaTe için ise 1800K sıcaklık değerlerinde atomlar bağlı 

oldukları kafesten kurtularak tamamen düzensiz yapıya geçmişlerdir. Bu durum bu 

sıcaklık değerlerinde sistemin sıvı halde olduğunu göstermektedir 

Katı fazdan sıvı faza geçiş yapan sistemlerin diğer bir kontrol yöntemi de sıvı 

yapısal özelliklerinin incelenmesidir. Bunun içinde en iyi yöntem olarak radyal dağılım 

fonksiyon eğrilerinin incelenmesi gerekmektedir. Aşağıda şekil 4.19- 4.21- 4.23’te hem 

katı hem de sıvı fazdaki toplam radyal  dağılım fonksiyonunun atomlar- arası uzaklığa 

bağlı değişim grafikleri verilmiştir.  
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T=300K T=1000K 

T=1500K T=1700K 

CaTe 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.19 CaTe için toplam radyal dağılım fonksiyonu 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.20 CaTe için farklı sıcaklıklardaki simülasyon görüntüleri 
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Şekil 4.21 SrTe için toplam radyal dağılım fonksiyonu 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.22 SrTe için farklı sıcaklıklardaki simülasyon görüntüleri 

T=300K T=1000

T=2000

K 

T=2300

K 

SrTe 
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Şekil 4.23 BaTe için toplam radyal dağılım fonksiyonu 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Şekil 4.24 BaTe için farklı sıcaklıklardaki simülasyon görüntüleri 

T=300K T=1000K 

T=1500K T=1800K 

BaTe 
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Şekil 4.19-21-23’de CaTe, SrTe, BaTe için toplam radyal dağılım 

fonksiyonlarından  ilk pik konumu, atomlar arasındaki en yakın komsu uzaklıklarını 

gösterir Sıvı fazda bulunan maddelerde atomik yerleşimler periyodik özellik 

göstermediği için, sırasıyla CaTe, SrTe, BaTe için 1600 K, 2300K ve 1700 K’de sıvı 

fazda bulunan alasımların  radyal dağılım fonksiyonları keskin pikler vermez. 

CaTe, SrTe, BaTe için toplam radyal dağılım fonksiyon grafiklerinin tamamında 

sıcaklığın artması birlikte daha düzensiz bir yapıya geçiş olduğundan, birinci pikin 

şiddetinin giderek azaldığı görülmüştür. 

 Aşağıdaki tablo 4.17’de CaTe, SrTe, BaTe’ün enerji-sıcaklık, ısı sığası-sıcaklık, 

hacim –sıcaklık, lindemann endeksi-sıcaklık değişiminden elde edilen erime noktaları 

deneysel sonuçlar ile karşılaştırılmıştır. 

 

Tablo 4.17:  CaTe, SrTe, BaTe için MD ile hesaplanan erime noktaları 

Sistem Hesaplanan Deneysel 
CaTe 1600 K 1552 K 
SrTe 2300 K 1778 K 
BaTe 1700 K 1743 K 

 

Tablo 4.17’den görüldüğü üzere MD ile hesaplanan erime noktaları deneysel 

sonuçlar ile uyumludur. 

Aşağıdaki tablo 4.18’de  CaTe, SrTe, BaTe için bu tezde modellenen  ve GULP-

MD ile parametrize edilen BM tipi Model Potansiyeli I’in potansiyel enerjisinin  

minimum değeri ve bu potansiyelin parametrize edildiği (Coloumb+Buckingham) 

potansiyeli kullanılarak MD simülasyonu ile elde edilen toplam g(r) dağılım 

fonksiyonlarının 1. inci piklerine karşılık gelen atomlararası uzaklık değerleri 

karşılaştırılmıştır.  

 

Tablo 4.18: CaTe, SrTe, BaTe için MD ile hesaplanan g (rmax), rmax  ve rmin değerleri. 

 
Sistem 

Radyal Dağılım Fonksiyonu Model  Potansiyeli I 
T=300K  

g(rmax) rmax (A0) rmin (A0) 
CaTe 3.49 3.17 3.17 
SrTe 4.47 3.33 3.34 
BaTe 3.49 3.50 3.55 
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4.3 Sonuç 

 

Tezde edilen tüm sonuçlar, deneysel ve literatürde var olan sonuçlar ve MD-

GULP ile parametrize edilen BM tipi Model Potansiyeli I’in; alkali tellür sistemlerinin 

termodinamik erimesi dahil, termodinamik ve yapısal özelliklerini doğru 

tanımlayabildiği ancak mekanik özelliklerini makul ölçülerde verdiği gözlenmiştir.  
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