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Öz 

Bu çalışmada 4000 Cu atomu basit kübik, cisim merkezli kübik, yüzey merkezli kübik ve elmas yapının 
örgü noktalarına yerleştirilerek Sutton-Chen potansiyel fonksiyonunun bu atomik sistem için ürettiği 
kararlı örgü yapısı belirlendi. Kullanılan potansiyel fonksiyonu ifadesinde gömme enerjisinin ve yük 
yoğunluğunun hacimle, ikili etkileşme teriminin atomlararası mesafe ve gömme enerjisinin yük 
yoğunluğu ile değişimi hesaplandı. Ayrıca model sisteme Bain zorlanması ve kesme zoru uygulanarak 
kohesif enerjideki değişimler belirlendi. Gömülmüş atom metodunun Sutton-Chen türü potansiyel 
fonksiyonunun bu atomik sistemin yapısal özelliklerinin belirlenmesi için uygun değerler üretebildiği 
görüldü.  

Anahtar Kelimeler: Sutton-Chen potansiyel fonksiyonu , katı-katı faz dönüşümleri, Bain zorlanması, kesme zoru 

Abstract 

In this work, 4000 Cu atoms were placed in the lattice points of simple cubic, body-centered, cubic, 
surface-centered cubic and diamond structures and the stable lattice structure of the Sutton-Chen 
potential function for this atomic system was determined. In the used potential function expression, 
the variation of the embedding energy and charge density with the volume, the variation with the 
interatomic distance of the binary interaction term and the charge density of the embedding energy 
were calculated. In addition, with applying bain and shear stress on the model system were 
determined changes in cohesive energy. It is seen that the Sutton-Chen type potential of embedded 
atom method can produce suitable values to determine the structural properties of this atomic 
system. 

Keywords: Sutton-Chen potential functions, solid-solid phase transformations, Bain distorsion, shear stress 
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1. Giriş 

Katı fazda bir kristal yapıdan daha düşük enerjili 
başka bir kristal yapıya geçiş katı-katı faz 
dönüşümleri olarak bilinmektedir. Bu 
dönüşümler esnasında malzemenin mikro 
yapısındaki değişiklikler makro yapıda da 
önemli etkilerin ortaya çıkmasına neden 
olduğundan bu dönüşümlerin hangi şartlar 
altında ve hangi mekanizmalarla meydana 
geldiğinin bilinmesi son derece önemlidir [1, 2] 
Malzemelerin makro seviyede gösterdikleri 
davranışlar onların atomik seviyedeki yapılarına 
son derece bağlıdır. Dönüşümlerin hangi şartlara 
bağlı olduğunun belirlenmesi, bu malzemelerin 
sanayi ve teknolojide etkili bir şekilde 
kullanılması açısından oldukça önemlidir.   
Katı-katı faz geçişleriyle ilgili deneysel olarak 
yapılan birçok çalışma olmasına karşılık 
bilgisayar teknolojisi ve hızının gelişmesi bu 
geçişlerin teorik olarak çalışılmasına imkan 
sağlamaktadır. Özelliklere faz dönüşüm 
mekanizmaları ve bu dönüşümlere etki eden 
faktörlerin anlaşılması üzerine teorik 
çalışılmaklar yapılmaktadır [3-6]. Element veya 
alaşım sistemlerinin modellenmesinde en 
önemli faktör atomlar arasındaki etkileşmelerin 
belirlenmesinde kullanılan potansiyel enerji 
fonksiyonudur (PEF). Farklı sistemlerin 
modellenmesi için çok sayıda potansiyel 
fonksiyonu türetilmiştir [7, 8]. İncelenecek 
sistemin termodinamik ve fiziksel özelliklerini 
dinamik olarak hesaplamadan önce kullanılan 
potansiyel fonksiyonunun geçerliliği 
belirlenmelidir. Bunun için sistemin kararlı örgü 
yapısının, uygulanan bain ve kesme zorları 
altında farklı bir kristal yapıya dönüşme 
eğilimine sahip olup olmadığının tespit edilmesi 
gerekmektedir. İncelenen sistemin hangi örgü 
yapısında kararlı duruma sahip olduğunu 
belirlemek için o sistemin hacim değişimine 
karşı kohesif enerjisi belirlenir. Minimum enerji 
değeri üreten yapı, sistem için ideal yapıya 
karşılık gelmektedir. Ayrıca kullanılan PEF in bir 
faz dönüşümünü gerçekleştirmesi için farklı 
yapıya sahip yarı kararlı bir enerji değeri 
üretmesi gerekmektedir. Bu yarı kararlı enerji 
seviyesi sistemin sadece hacme göre 
değişiminden değil farklı yönlerde uygulanan 
zorlarla tespit edilmektedir. Bain ve kesme 
zorları bu yarı kararlı örgü yapısının 
belirlenmesi için kullanılır [9-10].    
Anharmonik etkilerin baskın olduğu katı-katı faz 
dönüşümlerinin modellenebilmesi için 
kullanılan potansiyel enerji fonksiyonlarından 
biri çok cisim etkileşmelerini içeren Gömülmüş 

Atom Metodudur [11]. Voter-Chen [12], Finnis-
Sinclair [13], sıkı-bağ metodu [14] ve Sutton-
Chen [15] gömülmüş atom metodunun farklı 
türdeki potansiyel enerji fonksiyonlarıdır. Bu 
fonksiyonların farklı olması ikili etkileşme 
enerji, yük yoğunlukları ve gömme enerjisi 
terimlerinin farklı araştırmacılar tarafından 
farklı şekilde ifade edilmesinden 
kaynaklanmaktadır. Sutton-Chen potansiyel 
fonksiyonu, matematiksel olarak sade bir yapıya 
sahip olması ve metalik sistemleri başarıyla 
modelleyebilmesi nedeniyle oldukça yaygın 
olarak kullanılmaktadır [16-18].   
Bain distorsiyonu veya saf örgü deformasyonu 
ilk defa Bain tarafından ortaya atılan iki fcc 
yapıdan bir bcc yapının elde edildiği örgü 
kurgusudur. Bu kurgu fcc örgüsünün [001] 
ekseni boyunca ~%20 kısalmayı, [110] ve [11̅0] 
eksenleri boyunca ~%12 genişlemeyi öngörür 
[19-20]. 

Bu çalışmada Cu elementi için Sutton-Chen 
potansiyel fonksiyonundaki gömme enerjisinin 
ve yük yoğunluğunun hacimle, ikili etkileşme 
enerjisinin atomlar arası uzaklıkla ve gömme 
enerjisinin yük yoğunluğu ile değişimi belirlendi. 
4000 atomdan meydana gelen Cu model 
sisteminin kararlı örgü yapısını belirlemek için 
Cu atomları basit kübik (sc), cisim merkezli 
kübik (bcc), yüzey merkezli kübik (fcc) ve elmas 
yapının örgü noktalarına yerleştirildi. Model 
sistemin hacim değişimine karşı birim atom 
başına bağlanma enerjisi (kohesif enerji) 
belirlendi. Ayrıca Bain zorlanması ve kesme zoru 
uygulanarak örgünün kararlı ve yarı kararlı 
yapıları tespit edilmeye çalışıldı. 

2. Materyal ve Metot 

2.1 Gömülmüş atom metodu 
Denklem (1), Gömülmüş Atom Metodunda N 
atomdan meydana gelen bir sistemin toplam 
enerjisini vermektedir.   

𝐸𝑡𝑜𝑝 = ∑ 𝐹𝑖(𝜌𝑖)𝑁
𝑖 +

1

2
∑ Φ(𝑟𝑖𝑗) 𝑖≠𝑗     (1) 

Bu ifade de 𝐹𝑖(𝜌𝑖), 𝜌𝑖  yük yoğunluğuna sahip bir 
noktaya i atomunu gömmek için gerekli olan 
enerjiyi, Φ(𝑟𝑖𝑗) iki atom arasındaki ikili 

etkileşme enerjisine karşılık gelmektedir. 
Herhangi bir noktada diğer atomların 
oluşturduğu yük yoğunluğu; 

   𝜌𝑖 = ∑ 𝜌𝑗
𝑎(𝑟𝑖𝑗)𝑗=1

𝑗≠𝑖

               (2) 

fonksiyonu ile verilmektedir.  
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SC potansiyel fonksiyonunda ikili etkileşme 
enerjisi, yük yoğunluğu ve gömme enerjisi 
sırasıyla; 

Φ(𝑟𝑖𝑗) = (
𝑎

𝑟𝑖𝑗
)

𝑛

 (3) 

𝜌𝑖(𝑟𝑖𝑗) = ∑ (
𝑎

𝑟𝑖𝑗
)

𝑚
𝑁
𝑗≠𝑖    (4) 

𝐹𝑖(𝜌𝑖) = −𝑐𝜀√𝜌𝑖  (5) 

ifadeleriyle belirlenmektedir [15, 21].  Çalışmada 
kullanılan örgü statik durumda olduğundan 
ortam sıcaklığı O K ve basınç O GPa değeri olarak 
kabul edilir. Hesaplamanın başlangıçında 
atomlar örgü noktalarında hareketsizdirler ve 
tüm hesaplama boyunca herhangi bir hıza sahip 
değillerdir. Cu elementi için çalışmada kullanılan 
SC potansiyel parametreleri  = 1,2382 x 10-2 eV, 
c=39,432, a=3,61 Å, n=9 ve m=6 değerindedir 
[22].  
 
 
2.2 Bain zorlanması ve kesme zoru 

 
Bain zorlanması olarak adlandırılan ve iki bitişik 
fcc örgüden bir bcc örgü oluşturma kurgusu Şekil 
1 de gösterilmiştir.  Bitişik iki fcc örgünün yüzey 
merkezlerinden bir bct örgü tanımlanmaktadır. 
Bu kurgu fcc örgünün z’ ekseninde %20 lik bir 
kısalma ve x’ ve y’ eksenleri boyunca %12 lik bir 
genişlemeyi öngörür. a=b=c ise bcc ve a=b ve 

c=√2 ise fcc hücreler tanımlanır. Buna göre 
c/a=1 ise yapı bcc ve c/a=1,414 ise yapı fcc 
olarak kabul edilir. Dönüşüm mekanizmasıyla 
ilgili detaylı bilgi literatürden bulunabilir [19, 
20].   
 
 
 
 
 
 
 
 
 
                          (a)                                              (b) 

Şekil 1. Bain zorlanması. (a) bitişik iki fcc birim 
hücresi ve sadece koordinat seçimiyle gösterilen 
bct hücre (kalın çizgi), (b) bcc birim hücresi. a0, 
fcc örgünün örgü parametresi [19]. 

 
Kesme zoru Şekil 2 de görüldüğü gibi yüzeye 
paralel uygulanan bir S kesme vektörü atomik 
düzlemlerin birbiri üzerinde kaymalarına sebep 

olmaktadır. Sistemin hacmi sabit tutularak 
enerjide meydana gelen değişim önlenmeye 
çalışmış ve dönüşüm enerjisinin sadece kristal 
geometrisine bağlı kalması sağlanmıştır. Yapılan 
çalışmada hesaplama hücresinin hacmi sabit 
tutularak S kesme vektörüne bağlı olarak 
sistemin enerjisi değişimi hesaplanmıştır. 
 

 

 
 
 
 
 
 
 
Şekil 2. Kesme zoru 

 
3. Bulgular  

Cu elementinin kararlı örgü yapısını tespit etmek 
için Cu atomları basit kübik (sc) (4096 atom), 
hacim merkezli kübik (bcc) (4394 atom), yüzey 
merkezli kübik (fcc) (4000 atom) ve elmas (4096 
atom) yapının örgü noktalarına yerleştirildi ve 
her bir yapı için kohesif enerjinin atomik hacimle 
değişimi belirlendi. Şekil 3 te bu dört farklı yapı 
için E-V grafiği verilmiştir. Termodinamik açıdan 
minimum enerjili durum o sistemin kararlı 
yapısına karşılık gelmektedir. 

 

Şekil 3. Cu elementinin 4 farklı yapısı için 
kohesif enerjinin atomik hacminle değişimi. 

 

Şekil 3 ten görüldüğü gibi 4 farklı yapı için 
potansiyel enerji fonksiyonu en düşük enerjili 
durumu Cu atomlarının fcc örgü noktaları 
yerleştirilmesi sonucu, en yüksek enerjili 
durumu ise atomların elmas örgü noktalarına 
yerleştirilmesi sonucu üretmiştir. Cu 
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elementinin birim hücre yapısı literatürde fcc 
olarak verilmektedir [22]. 

SC potansiyel fonksiyonunun kararlı fcc yapısı 
için ürettiği kohesif enerji, kuvvet değerleri ve 
kübik kristaller için genelleştirilmiş durum 
denklemi olarak bilinen ve kristal örgü 
parametresine bağlı kristal enerjisini veren Rose 
enerjisinin [23] hacme bağlı değişimleri Şekil 4 
te verilmiştir. 

 

Şekil 4. Sutton-Chen, Rose enerjisi ve kuvvetin 
hacme bağlı değişimi. 

SC potansiyel enerjisinin minimum değeri -3,48 
eV, Rose enerjisinin minimum enerji değeri -3,49 
eV olarak belirlenmiştir. Elde edilen bu değerler 
literatürde Cu elementi için deneysel kohesif 
enerji değeri olan -3,49 eV ile uyum içindedir 
[24]. Ayrıca şekilden enerjinin minimum 
noktasında atomlar üzerine etki eden net kuvvet 
değerinin sıfırdan geçtiği de görülmektedir.  

Şekil 5 te SC potansiyel fonksiyonunu oluşturan 
gömme enerjisi, ikili etkileme enerjisi, yük 
yoğunluğu bileşenlerinin hacim, atomlar arası 
uzaklık ve yük yoğunluğu değerleriyle 
değişimleri görülmektedir. 

 

Şekil 5. SC potansiyel fonksiyonu bileşenlerinden 
(a) gömme enerjisinin hacimle  (b) ikili etkileşme 
enerjisinin atomlar arası uzaklıkla, (c) yük 
yoğunluğunun hacim ile, (d) gömme enerjisinin 
yük yoğunluğu ile değişimi.  işareti sistemin 
denge noktasını göstermektedir. 

Şekil 5(a-b) SC potansiyel fonksiyonunun itici ve 
çekici etkileşme bileşenlerini göstermektedir. 
Şekil 5c de yük yoğunluğunun hacim ile değişimi 
görülmektedir. Hacmin artışı bir atomun 
bulunduğu bölgede diğer atomlardan 
kaynaklanan yük yoğunluğunun azaldığını 
göstermektedir. Şekil 5d de ise yük 
yoğunluğundaki artışın gömme enerjisinde de 
bir artış meydana getirdiği görülmektedir.  
Başka bir ifadeyle yük yoğunluğunun artması bir 
atomu o noktaya gömmek için daha çok enerjiye 
ihtiyaç olduğunu söylemektedir.  

Şekil 6 da model Cu sistemine uygulanan Bain 
zorlanmasına karşı kohesif enerji değişimi 
verilmiştir. Eğrinin =0 da ve =0,148 değerinde 
iki minimuma sahip olduğu görülmektedir. =0 
değerinde sistem kararlı fcc yapısına sahiptir. Bu 
noktada sistemin sahip olduğu enerji değeri Ef = 
-3,489 eV tur. İkinci minimum sistemin yarı 
kararlı durumuna karşılık gelmektedir ve 
burada sistem Eb = -3,463 eV enerji değeriyle bcc 
yapıya sahiptir. İki örgü yapısı arasındaki enerji 
farkı 0,026 eV değerindedir. Bu enerji engelinin 
aşılması durumunda fcc yapıda kararlı olan örgü 
bcc yapıya geçiş yapabilecektir.  bcc yapı için 
zorlanmanın ideal değeri =0,1225 tir. 
Hesaplamalardan elde edilen 0,148 değeri ideal 
durumdan küçük bir sapma olduğunu 
göstermektedir. Bu durum Cu model sisteminin 
bcc birim hücreli yapıdan ziyade bct birim 
hücreli yapıya doğru kayma eğiliminde olduğunu 
ifade etmektedir. 

 

Şekil 6. Bain zorlanmasına karşı kohesif 
enerjideki değişim. 
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Şekil 7 de Cu atomlarının küp şeklindeki 
hesaplama hücresi içine yerleştirildiği model 
sistemin [010] doğrultusu boyunca uygulanan 
kesme zoruna karşı enerjideki değişimi 
görülmektedir. Uygulanan kesme zoruna karşı 
ikinci bir yarı kararlı enerji noktası elde 
edilmemiştir. Sistemin hacmi sabit tutulmuş 
sadece atomik düzlemlerin birbiri üzerinde 
kaymasına izin verilmiştir.   

 

Şekil 7. Kesme zoru ile kohesif enerjideki 
değişim. 

 

Şekil 8 de model Cu sistemine S=0 değerinden 
başlayarak 1,54x10-2 aralıklarla S=0,17 değerine 
kadar 11 farklı kesme zoru altında Bain 
zorlanması uygulanması sonucu elde edilen 
enerji değişimi görülmektedir. =0 değerinde 
bütün zorlanma değerlerinde Cu elementinin fcc 
yapıda olduğu görülmektedir. Bununla birlikte 
kesme zorunun artmasıyla fcc yapının çok az bir 
değerde de olsa sıfırdan uzaklaştığı 
görülmektedir. Ayrıca Cu elementine uygulanan 
kesme zorunun artmasıyla bcc yapının ideal 
değeri olan =0,1225 den uzaklaşıldığı ve 
=0,202 değerinde bct birim hücreli bir yapıya 
doğru dönüşüm gösterebileceği görülmektedir. 
Bununla birlikte, Şekil 8 den kesme zorunun 
artmasıyla fcc ve bcc yapılar arasındaki enerji 
farkının da arttığı görülmektedir. Bu fark enerji 
miktarının artması, yüksek kesme değerlerinde 
sistemin bct birim hücreli yapıda kararlı olma 
isteği içinde bulunduğunu ve ters dönüşümün 
meydana gelebilmesi için daha yüksek enerjiye 
ihtiyaç duyulduğunu ifade etmektedir. 

 

Şekil 8. Farklı kesme zoru şiddetlerine göre örgü 
enerjisinin Bain zorlanması ile değişimi. 

 

4. Tartışma ve Sonuç 

Sonuç olarak bu çalışmada kullanılan çok cisim 
etkileşme terimlerini içeren Gömülmüş Atom 
Metodunun Sutton-Chen yapısının katı-katı faz 
dönüşümlerinin temel teorilerinden olan Bain 
zorlanmasını gerçekleştirdiği görülmektedir.  
Model sisteme uygulanan kesme zorunun 
sistemin enerjisinde bir değişim meydana 
getirmediği ancak bain zorlanması altında 
uygulanan kesme zorunun model sistemi kararlı 
bir bct yapıya doğru sürüklediği belirlenmiştir. 
Ayrıca Sutton-Chen potansiyel fonksiyonunun, 
anharmonik etkileşmelerin baskın olduğu faz 
dönüşümlerinin moleküler dinamik benzetim 
metoduyla incelenmesinde güvenle 
kullanılabileceği de söylenebilir. 
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