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Sekil 3.15: 1500 K sicakhginda, Pt i¢indeki Rh konsantrasyonunun fonksiyonu
olarak elastik sabitleri.

3.2 TARTISMA

Bu projede 500 atomdan olusan yiizey merkezli kiibik yapil kristallerin
simiilasyonu yapilnugir. Bir takim termodinamiksel 6zellikleri hesaplarken, atom
sayisindaki artim, istatiksel olarak daha iyi sonuclar verecektir. Fakat buradaki
atom sayist, tamamen bilgisayarin performans: ile ilgili bir biiytkliktir. Teknoloji
ve buna paralel olarak bilgisayar sektoriindeki ilerlemelerle birlikte, daha karmagik
problemlerde yapilabilir hale gelmistir. Biiyik bir sistemin similasyonuna gizel
Srneklerden biri de parcacik simiilasyonu ile akiskanlar dinamigi problemidir.
Buna ek olarak, hizli bir bigmde sogutulmus bir sivinin dinamik gevgemesini
caligmak icn daha biiyiik simiilasyon zamanina ihtiyag duyulmaktadir ¢tinku

sicaklik cam gegig noktasina yaklagtikca, gevseme daha yavag gerceklesmektedir.

Bir molekiiler dinamik simiilasyonunun deneysel sonuglarla ne kadar uyumlu
oldugu, kullamlan model potansiyeli ile birebir ilgilidir. Bu projeden elde edilen
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Tablo 3.27: 0 K’de yiizey merkezli kiibik yapidaki metallerin elastik sabitleri. Her
kolonda, ilk rakam deneysel sonucu, koseli patantez icindeki ikinci rakam Sutton
ve Chen'in statik hesap sonucunu, giincu rakam ise molekiiler dinamik sonucunu
vermektedir. ,

Metal Ci Ch2 Cia

(GPa) (GPa) (GPa)
Au 187.43 (179.42)179 155.39 Aw,ﬁﬁwwvu“ﬁ. 49 44.86 ( 41.64)42.11
Ag 131.36 (140.98)140 97.72 ( 96.12)96.02 51.26 ( 59.27)59.10
Cu 176.22 ﬁ@@.msgm Z. 124.96 (129.76)128.77 81.70 ( 57.87)57.68
Ni 261.13 (230.69)231.37 150.59 (177.82)176.59  131.36 (80.10)79.08
Pt 357.25 (313.99)314.02 GUA 72 Aom.\..wwvwm 70 76.90 (73.69)73.54
Rh 421.33 (339.62)340.63 192.24 (232.29)232.24 193.84 (142.58)142.73

sonuclar incelendiginde, sifir basingdaki yogunlugun deneysel degerden daha distk
oldugu goriilmektedir. Bu farkliligi agiklayabilmek igin 0L de yogunluk simtulasyonlari
vapimistir. Sonuglar Tablo 3.1'de gosterilmektedir. Farkin halen mevcut oldugu
gorilmektedir.

Tablo 3.27°de, elastik sabitlerin 0K deki degerleri verilmektedir. Similasyon
sonuclari deneysel sonuglardan ziyade Sutton-Chen degerlerine yakindir.

Sonuc olarak, deneysel degerlerle similasyon sonuclart arasindaki fark, kul-
lanilan similasyon metodlarindan ziyade potansiyel parametrelerinden kaynaklan-
maktadir. Bu potansiyel parametreleri, 0/ deki bulk ozelliklerine fit edilerek bu-

lundugundan katinin sicaklik bagimhhigini ancak kalitatif olarak verebilmektedir.
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