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ONSOZ
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SEKILLERIN BASLIKLARI

1. Kink zinciri iizerine yerlesik Dekorator atomundan dolayi ortaya ¢ikan Tayf yan
logaritmik olgek iizerinde, yaygn ara-ikame atomlara gore normalize edilmis gevseme
zamanina gore (ters sicaklik ekseni) plot edilmistir. Bu sekil, segilen uygun parametrelere
kargisinda, dekorator ve yaygin ara-ikame atomlarmdan sonuglanan dislokasyon soniim
spektrumunun gayet ayrik olarak ortaya ¢ikabilecegini kamtlamaktadir. Parameterler:
h=0.2 (kesirsel goc entalpi farki)), j~1 (yapisma giic oram), m§=10‘12 ve Nj=3;
[Fpias=0, F¢=0.1, Rp“—"l, L=100].

2. Kinklerle birlikte siiriiklenen dekoratér atomlarinin, ana yaygin ara-ikame atomlarindan
dolayr olusan dislokasyon soniim (damping) tayflina olan etkisini gormek igin, farkli
difizyon entalpi degerleri gosteren dekoratorler kullamilmis, ve yari logaritmik olgek

iizerinde I¢ Surtinme Katsayisi normalize relaksasyon zamanina, veya ters sicaklik

koordinatina, gore plotlanmustir. Parameterler: @g=1, (mzzzl()'"12 ve Ni=3; [Fpias=0,

Fg=0.1, Ry=1, L=100].

3. Dekorator atomlarindan dolay: ortaya ¢ikan I¢ Sirtinme Katsayist miihtelif logaritmik

entalpi farklar igin, normalize olmus gevsemis zamanina, veya sicaklik tersine gore yari
logaritmik 6lgek tizerinde plot edilmigtir. Parameterler: j =1, cm::j=10'12 ve Np=3

b

[Fpias=0. F=0.1, R,=1, L=100].




4. Dekorator atomlarindan dolay1 olusan tayflara ait I¢ Siirtiinme Katsayilan miihtelif
yapisma oranlarina nazan dikkate alinarak yan logaritmik skala ilizerinde normalize

geveseme zamanina, veya sicaklik tersine gore plotlanmigtir. Parameterler: h=0,

wt;=10"12 ve Nj=3; [Fpjqg=0, Fs=0.1, Ry=1, L=100].

5. Cizgisel kink yogunlugunun gerek dekorator ve gerekse yaygin ara-ikame atomlarindan
dolay1 olusan spektruma etkisini incelemek gayesiyle, I¢ Sirtinme Katsayilar1 yan
logaritmik 6lgek tzerinde normalize edilmis gevseme zamanina gore plot edilmistir. Bu

sekil bize yaygin atomlarla iligkili peyk ve esas tayflarn ayrigimini agikca gostermektedir.

Parameterler : j/~100, ve h=0, wx,=10" 12.1F bias=0, F=0.1, Ry=1, L=100].

6. I¢ Sirtinme Katsayisi, miihtelif gerilim amplitiidleri igin, yan-logaritmik olcekde
normalize edilmig Snoek gevseme zamanina gore plot edilmigtir. Bu sekil bize anormal
gerilim amplitidi (anomalous stress amplitude) bagimhih@ gostermekte, ve yiiksek ara-
ikame atomlar1 konsentrasyonlarinda Ig Siirtinme tayfinin doyuma ulagildigini  isaret
etmektedir. F=2 degerine tekabiill eden spektrumda gorillen ani sigrama gergek olup

kinkin atmosferi yirtmas: olayma karsihk gelmektedir. Parameterler: Fpi5s=0, L=100, ve

Ni=3 (Normalize olmus sistem rezonans frekansi, @ A=10).

7. Gic spektral yogunlugu, S(®) normalize olmus frekansa, o gore (dis siiriicii frekansi)
mubhtelif gerilim amplitidlerine, F; igin plot edilmigtir. Bu sekil sistemin tabii frekansi
(2 4=20 ) civaninda tek-harmoniklerin jenere oldugunu gostermektedir. Bu ¢alismalarda
nisbeten miitevazi gerilim amplitiidleri kullanilmigtir. Cok yitksek gerilim amplitiidlerinde
genig band guriltii spektrumu, ve buna bindirilmis gayet keskin tayflarin ortaya ¢iktigi
gozlenmektedir. Parameterler: Fpj,c=0, L=100, Ni=3 (data kayitlan Q=1 degerinde

alinmigtir).




8. Giic spektral yogunlugu, S(w) normalize olmug frekansa, o gore (dis siiriicti frekanst)
muhtelif gerilim amplitiidlerine, F, i¢in plot edilmistir Bu deneylerde ¢ok yiiksek sistem
tabii frekansi kullanilmistir, (Q ,=50). Bu sekil bize tek-harmoniklerin tamamen
silindigini, ve yerlerine genis band gurilti spektrumlarinin olustugunu gostermektedir.

Parameterler; Fpi;6=0, L=100, Ny=3 (data @ g=1 dederinde kayyt edilmiptir).

9. Giic spektral yogunlugu, S(o) normalize olmus frekansa, o gore (dis siiriicii frekansi) ve
miitevazi bir gerilim amplitidinde, F, =5 yan-logarithmik skala kullamlarak plot
edilmigtir. Sistemde kullamilan sirici frekans, (Q =50 ¢ok diisiik olup gevseme
modundaki bir galigmaya tekabiil etmektedir. Bu sekil genig band giiriiltii spektrumu
jenerasyonu yaninda, buna bindirilmis konumda, bazi gayet keskin hat tayflarinin ortaya

¢iktigini gostermektedir. Parameterler; Fpj5c=0,L=100, Ny =3 ( data kayitlar1 su degerde

alimmugtir; QR=1) , ve yumusatma indeksi (the smoothing index) olarak 2 segilmistir).
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Paraelastik, yaygin ara-ikame atomlarindan olusan atmosfer igersinde osilasyonlar
yapan, kink zincirinin ortasina yerlestirilmis, siiriinen bir dekoratér atomunu da igeren
sistemi temsil eden, egik differensiyel denklemler takimi, 6zel bir yeniden normalizasyon
ve Olgekleme teknigi kullanilarak sayisal olarak ¢ozilmigstir. Elde edilen i¢ siirtiinme
katsayist iki ayri spektrumun varligini, dekorator ve ana yaygin ikame atomlarina ait,
ortaya atmaktadir ki, bunlar sirasiyla lokalize olmug nokta (siiriinen) hata ile paraelastik

ara-ikame atmosferlerini olugturmaktadirlar.

Ayrica, Cabuk Firye Transformasyonu (Fast Fourier Transformation, FFT) ile
paraelastik ara-ikame atmosferinde osilasyon yapan kink zincirinin giic spektral analizi
yapimugtir. Gayet keskin bir gekilde temayiiz eden, bir gerilim amplitiidiiniin tstiindeki
degerlerde, ve dislokasyon i¢ surtinme tayfinn digsiik sicakliktaki bolgesinde, tek-
harmonik jenerasyonuna raslanmigtir. Miitevazi gerilim amplitiidlerinde ise, sistemin tabii
frekansi civarindaki harmoniklerde bir siddetlenme, ve digerlerinde tamamen bastirilma
gozlemlenmigtir. En nihayet, atmosfer yirtma olayina tekabiil eden quazi-kaotik kink
osilasyonlarma, sistem kuvvetli olarak siiper-Snoek rejiminde siiriilirken miisahede

edilmigtir.
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ABSTRACT

The set of non-linear differential equations which describes the kink chamn
oscillating in an atmosphere of continuously distributed paraelastic interstitials, and i
addition, decorated by a dragging point defect at the midpoint, is solved numerically after
introducing a novel scaling and re-normalization procedure. The internal friction
coefficient obtained indicates the existence of two separate peaks, the decoration peak and
the parent peak, which are directly related to the localized point defect dragging and the
paraelastic interstitial atmosphere, respectively.

The power spectrum of a built-in kink chain oscillating in an atmosphere of
paraelastic interstitials is investigated numerically by utilizing Fast Fourier Transformation
technique. Above a sharply defined value of the strain amplitude, the odd-harmonic
generation is observed, only at the low temperature side of the dislocation relaxation peak
associated with the interstitials-kink interaction. At moderately high strain amplitudes, a
strong enhancement in those harmonics that are situated at the immediate vicinity of the
natural resonance frequency of the chain, and the complete depression of the rest is clearly
seen. Finally, the onset of quasi-chaotic kink oscillations is detected while system strongly

driven in the super-Snoek regime where the atmosphere tearing takes place.
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LGIRIS

Dislokasyon sontmler teorisi ilk olarak Koehler [1] tarafindan formiile edilmig,
ve daha sonralan Granato ve Liicke [2] tarafindan tam bir matematik modellemeye tabii
tutulmugtur. Standard teorilerde dislokasyonlar, gerilmig ve ataleti olan teller seklinde
tasarlanmig, ve husule gelen soniimler (damping) kafes yapistun viskositesi ve tellerin
boylan cinsinden ifadesini bulmustur. Koehler-Granato-Liicke (KGL) teorisinde yalmz
dislokasyon digiim (nodal) noktalan degil, dislokasyon iizerinde yigigmis nokta hatalan da
sik1 baglayic1 noktalar olarak ele alinmigtir. Simpson, Sosin ve Johnson [4,5] tarafindan
yapilan elektron radyasyonuna tabii tutulmus bakir numune deneylerinde, ve keza Seiffert,
Simpson ve Sosin'in [6] elektron radyasyonuna ugramig yiksek safiyetteki polikristal
halindeki aliminyum parcalarinda yapilan gozlemlerde, standard KGL teorisinin
genellestirilerek nokta hatalarinin dislokasyon osilasyonlan esnasinda siiriiklendikleri nazar

itibare alinmasi mecburiyeti ortaya gikmgtir.

Hirth[7] tarafindan geni§ bir sekilde izah edilen tutarsizhiklar dolayisiyla, KGL
teorisi bir hayli tenkite ugramustir. Seeger [8], bilhassa hacim merkezli kibik (HMK)
metallerde Karbon, Azot, Oksijen ve Hidrojen (C, N, O, H) ara-ikame atomlan ile iligkili
dislokasyon sonumlerini Kink-Ciftleri modeli ile izah etme yolunu agmugtir. Keza, Hirth [9]
HMK dovilmis demirde hidrojen ara-ikame atomlarnin mevcudiyeti ile ortaya ¢ikan
disalokasyon soniimini, Kink-Ciftleri mekanizmast ile agiklama yoluna gitmistir. Soguk
dovme (cold worked) i¢ sirtinme tayflanmin diger bir nedensellii de, geometrik kink
zincirlerinin paraelastik ara-ikame atomlari ile olan karsilikli etkilegimleri ile izah edilebilir.
Bu mekanizma, Ogurtani ve Seeger [10,11] tarafindan bir hayli geligtirilmistir, ve gok
yakinlarda da Ogurtani [12] tarafindan anormal amplitud genliklerine bagl, i¢ sirtinme

tayflarinin agiklanmalarinda kullanilmugtir.




Burada su noktayr kuvvetle belirtmekte fayda vardir, soyle ki, geometrik kink
zinciri modeli Seeger ve Schiller [13], Suzuki ve Elbaum [14] tarafindan ilk olarak ele
alinmis, ve daha sonralan Ogurtam ve Seeger'in [10,11] ¢aligmalar: ile geligtirilmigtir.
Matematik makro-yapi bakimindan bu teorik model, KGL [15,16], Simpson ve Sosin
[17,18] ve en nihayet Schoeck teorilerinde [19] ele alinan dislokasyon ipligi modeli ile
tam bir uyum igersindedir. Brailsford [20] ve Ogurtani [21] detayh gahsmalar sonunda
gostermigtir ki, bu iki model arasindaki analitik paralellik, lineer Newtonian viskosite rejimi

[22,23] igersinde kalindif1 miiddetge aynen gegerliligini korumaktadir.

Bu arastirma nihai raporunda, dislokasyon hattt iizerinde, ve ¢ok kuvvetli bir
sekilde geometrik kinke yapigmis, fakat mobil olan nokta hatalarin (dekorator atomlarinin)
tam bir sayisal ¢ozim islevi verilecek, ve keza viskosite etkisinin Newtonian olmayan
karakteri de nazari dikkate alinacaktir. Yakin bir ge¢miste, ¢izgisel (lineer) Newtonian
rejimde dekorasyon probleminin sirekli ortam (continuum) takribiyet modeli, Ogurtan:
[24] tarafindan ele alinmig ve analitik olarak incelenmistir. Simdiki kidemli aragtirmact
tarafindan, literatirde ilk defa olarak bu tip problemin tam ¢oziimu giglu Laplace
transformasyonu teknigi kullanilarak bulunmus, ve i¢ siirtiinme katsayisi (internal friction
coefficient) ve moduler ariza (modular defect) hesap edilmistir. Ad1 gegen galigmada soguk
islem tayfinin bilhassa yitksek damping oranlarinda, ana-tayf ve dekorasyon-tayfi olarak iki
ayn goriintiye ayristigt agikga grafiksel olarak da gosterilmigtir. $imdiki arastirmada
kullandigimiz daneli (discrete) modelde sadece sirtinmenin ¢izgisel olmayan karakteri
degil, ve aym zamanda siirekli ortam modelinde gozlemlenmesi miimkiin olmayan ikinci
mertebeden, bazi i¢ siirtinme davramglan da tetkik edilebilmigtir;, mesela kink

yogunlugunun ig sirtinme tepeciklerine etkisi gibi.

ikinci boliimde, matematik makro-model aynintili bir sekilde takdim edilecektir.
Burada gelistirdigimiz normalizasyon teknigi ile, malzemenin kendine has sayisal ozellikler1
yerine, sekiz iniversal parametre takimi ile sistemin biitiin dis etkenlere kargi gosterdigi
davraniglant veya reaksiyonlan inceleme imkami ortaya cikartilmugtir, Bu  tip  bir

transformasyon kompiiter simiilasyonu igin fevkalade 6neme haizdir, boylece, 6zgin




(specific) bir malzeme veya Gzgiin bir nokta hatalar dizisi ile caligilacag yerde, diger bir
deyisle ; bunlarin kendine ozgii 6zelliklerinin gergek de@erlerini matematik modellemede
kullanilacag: yerde, iiniversal parametreleri kullanarak olayin genel davranisi hakkinda bir

fikir sahibi olmak miimkiin olmaktadir.

Ozellikle, gii¢ kayiplarimi igeren diferensiyel denklemler takimi igin geligtirilmisg
oldugumuz Dinamik i¢ Siirtiinme Katsayisi, veya Q" faktorii ifadesini, ve keza bu
hususta kullanilan sayisal yontemi, Bolim III'de ele almis bulunmaktayiz. Kink zincirin
cebri osilasyonlar esnasinda dogurdugu harmonikler, ve giirtiltii spektrumlar ise, Bolum
IV’de ele almacaktir. Burada, gic kaymplan spektral yogunlugunun, Hizli Fourier
Transformasyonu ile hesap edilmesi esas konuyu teskil edecektir. Coulombik ara
etkilesimde bulunan kinklerden miitesekkil zincirin, igersinde bulundugu Snoek ve/veya
Cottrell atmosferinden dolay1 maruz kaldigi ig sirtinmeler, ve bunlara ilaveten kink
iizerinde lokalize olmus dekorator atomlarinin etkileri ise, Boliim. V'de detayh bir sekide
ele alinacaktir, ve irdelenecektir. Keza, giic spektrumu galigmalarinin sonuglarida bu
bolimde ayrintii olarak sunulacaktir. Bu konuyla ilgili yaptigimiz ¢ok genis ve kapsaml

bilgisayar simulasyon deneyleri bu bolimde sistematik olarak grafikler halinde verilecektir.

Hali hazirda yiritiilen bilgisayar simulasyon galigmalar: yalmz geometrik kinkler
i¢in degil, ve ayni zamanda termal kinkler i¢in de gegerlidir, ta ki kink ciftlerinin olusum ve
kaybolusum frekanslar, digtan tatbik edilen harmonik uyanci gerilim frekansinin ¢ok daha
{istiinde olsun. Diger bir deyisle, kink-nokta hata etkilegiminden dolay: husule gelen, soguk
plastik deformasyon ig sirtinme tayflari, daima iligkili olduklari dislokasyonlarin Gama
tayfinin daha yukarisindaki bir sicaklik derecesinde zuhur edeceklerinden, yukarida
zikredilen sarti tabii olarak saglamaktadir. Boylece, Seeger teorisindeki kink giftleri
modelinin dogurdugu sonuglar ve yargilar, simdiki bilgisayar simulasyonu ¢alismasinin

kapsamu igerisine girmektedir.




1. DEKORASYON TAYFININ MAKRO- MODELLENMESI

Hali hazirda kullanacagimiz makro-model, matematik yapt bakimindan, hacim
merkezli kiibik metal (HMK) ve alagimlar i¢in gelistirdigimiz, mobil ve paraelastik ara-
ikame atomlart atmosferinde osilasyon yapan geometrik kink zincirinin, kollektif
davranislarindan [23,25] esastan esinlenmektedir. Ilk etapta, ekstra olarak ilave edilecek
lokalize olmus fakat siiriiklenebilen bir nokta hata ile, bu modelin alacag: yapisal degisiklik
ele alinacaktir. Daha ilerideki safhalarda, Bolim. VI.’de ise kompiiter simulasyonundan
elde edilen sonuglarla, diger analitik yart kantitatif teorilerin 6n gordikleri davranglar

karsilagtinlacak, ve en nihayette laboratuar deneyleri ile olan benzerlikleri tartigtlacaktir.

2.1 MATHEMATIK MAKRO-MODEL

Daha once yaptigimiz analitik g¢aligmalara [24] ve kompiter simulasyon

ugragilarimiza [23,25] dayanarak asagidaki matematik ifadeyi yazabiliriz;

Auatyi Adatyi

Nkazyi+B - + D504 -
d R EVLICAY T e A2 (a,y)?

=ba; 0o, sin(mt)+ZF(yi -y,

=i

=23, Np-1, (1)

burada kinkler arasindaki karsilikh etkilesim kuvveti F(yi-y/), modifiye edilerek zincirin iki
ucundaki kinkler ile nodal noktalar arasindaki baglarin gigleri, gergekei bir bicimde ele

alinabilmesi temin edilmistir. Bu arastirmamizda, sinir kinkleri ile nodal noktalar arasindaki




etkilesimin Coulombik oldugu varsayimi yapilmustir, fakat siddeti serbest olarak
birakilmistir. Yukandaki denklemde, My kinklerin effektif kitlesini, ¢ ise i'inci kinkin
global koordinatini, By, ise kink hareketin maruz kaldigi surtinme direncini, ara-ikame
(vayilmis haldeki) atomlarmin olusturdugu atmosferden dolayt zuhur ettigi kabul edilerek,
drag katsayisi olarak vermektedir (Newtonian rejimde). Keza, 4y, siirekli olarak yayilmisg
ara-ikame atomlarin, difizyon esnasinda yaptiklan atomik sigramalarmn, hiz degerlerinin
tersine tekabiil etmekte, su ifade 4,,=7,/a,, ile degerlendirilmektedir. Benzer sekilde o ,dis
gerilim (stress) sisteminin dislokasyonun kayma diizlemindeki makaslama gerilimi
bileskesine karsilik gelmektedir. Burada, 1, Snoek gevseme zamanidir. b ise Burgers
vektoriinii, a,, kafes parametresini, ax komsu Peierls vadileri arasindaki mesafeyi, ve o ise

dis harmonik gerilimlerin frekansim ifade etmektedir.

Kinkler arasinda, sadece yakin komgular arasindaki etkilesimi nazar dikkate

alirsak, asagidaki denklemler takimini denklem (1)'den hemen elde edebiliriz:

Ay 01 B Ag0,u;

+Bydi4 = Fy sin(at) + P(u;,q —2u; +t;_1)*®
1+ A2 (3,u,)° 1+42(3,u,)° * i

2
Ny aju + B,

Uiy) —¥;1 +2d i=2.3,.. ,Np-1 (2)

(u; —u;_y +d)2 (U — +d)2

d P P
,?\Ikaf,u1 +Bu————A—‘2‘—-—’—lil——-;—=Fk sin{uwf ) + ~— = 3)
1+ A4, (3,u,)" d +u)" (d+uy,-u)

A du ) P P
—4 LN — F, sin(e¥)- ¢))

2
N dyuy +B
“ 1+Aj(a,uN)

7

7t 27
d -uy) (d+uN~uN_1)

burada d ve d', sirastyla kinkler arasindaki, ve sir kinkleri ile diigiim (nodal) bag noktalar
arasindaki, statik denge halindeki mesafeleri gostermektedir. P ise kinkler arasindaki

karsilikli etkilesimin giddetini temsil etmekte, ve su ifade [26-29] ile verilmektedir;




P =5l 12, burada, S¢ ise dislokasyon hattinin elastik enerji kesiminin on logaritmasina

[27] tekabil etmektedir. P' ise benzer sekilde siir kinkleri ile nodal diigim noktalar
arasindaki kargihklh etkilesim kuvvetlerinin siddetini gostermekte, isbu kuvvetlerin ise

Couulombik model potansiyel ile ifade edilebilecegi varsayimi ele alinmaktadir

2.2 NORMALIZASYON TEKNIGI

Sirastyla hemen simdi sunacagimiz normalizasyon transformasyonlan kullanarak
asagida sundugumuz, tamamen boyutsuz tniversal parametreleri igeren bir differansiyel
denklemler takimina erigilmistir;, wr=7 (Glgekleme-scaling) ve wA,u;~y, (germe-
stretching), burada zaman siirticii stress sisteminin frekansina, ve keza deplasmanlar ise

yayillmig haldeki ikame atomlarnin bir periyottaki sigrama mesafelerine, gére normalize

edilmigler, ve sonugta:

i=2,3,. . Nj-1)
vi'= &4 F)sin@) - (k7,8 )( . ,2] - (Kﬁdﬁfa)(—%‘s) + T i +
1+ L+ 85y,
2
Lo vy =20 4y
= g% M Z 2o | e (%)
T d

Burada, NLF ¢izgisel olmama (nonlineerity) faktori olup asagidaki ifade ile verilebilir:

Yiz1 —Vi-1 +1
2d

o]

NLF =

(6)

d

.



Yukanidaki denklemde.L=L/a ®6l¢eklenmis (scaled) edilmig dislokasyon parga boyutu,
d=dla denge halindeki normalize edilmis kink-kink arasindaki mesafe olup, bu da su
ifadeyle degerlendirilebilinir, d:L_/{Nk—1+2(P‘/P)1/2}. Sistemin ¢izgisel (lineer) rejimdeki
serbest (normalize edilmis) osilasyon frekanst Q 4 sembolii ile gosterilmektedir. Diger bir
degisle, normalizasyon harmonik dig kuvvetlerin frekansina nazaran yapilmigtir,
Q 4~0°/®., Burada su klasik bagmti gegerlidir, w°=(K3/My)"2. K} Coulombik zincirin
cizgisel bolgedeki yay sabitesine (stiffness) karsilik gelmekte, ve asagidaki denklemle

gosterilmektedir:

() g 0
Burada ny, ¢izgisel kink yogunludu, ve Fg siriicii kuvvetin amplitidii olup soyle
verilebilir; F(=Fy/Fg,, Fg, statik kuvvet olup kinki bir kafes parametresi kadar
deplasmana ugratacak kadar siddettedir, Fg,=a,Ky. Benzer sekilde su esitliklerde
hatirlanmasi gerekmektedir. k,=B,/Fg,, ve xg=Bg/Fg,; 7, =4,a,0, Ve Tz=A4za,0.
Burada 1 sembolleri, sirastyla, normalize olmug Snoek gevseme zamanlarini isaret etmekte,
ve yayilmig olan ara-ikame atomlariyla, lokalize olmus dekarator atomlarma kargilik
gelmektedir. Gene sirasiyla,. Kappalar yayilmig ve lokalize olmus ara-ikame atomlarinin,
kink-ikame atomu ile kink-kink etkilesimlerinin oranlarini dile getirmektedir. Denklem
(5)'de gordugumiiz Gy , su ifadeyle tarif edilir, {g=14/7,, ve eger yayilmis ikame atomlart
ile dekarasyon atomlan arasindaki diftizyon entalpileri ¢ok farkli iseler, kuvvetli olarak
sicakhia tabiidir. Bizim daha once sundugumuz kink viskosite teorisine gore [25]

normalize kink drag katsayist B;,, mobil ara-ikame atomlarim etkisi ile asagidaki ifadeyi
gegerl kilar;
_ ClalajCy {1
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Burada C¥, baslangigta uniform olarak dagilmig olan yaygmn ara-ikame atomlarin
yogunlugunu (atomik kesir olarak), C44 elastik sabiteyi, A| ve Ay tetragonal elastik dipol

tensoriini, A ‘mn paraelastik ara-ikame atomlari ile iliskili (diagonal) kosemli
elementlerinin degerini ifade etmektedir. Benzer gekilde, B1, B2, ve B3 swrasiyla, kinkli
dislokasyonun akustik ve optik baglanti (coupling) sabitelerini gostermektedir. Bu sabiteler
referans [23]'de detayh bir sekilde niimerik olarak hesap edilerek , ve muhtelif vida tipi
veya kose tipi dislokasyonlar igin HMK metallerde,elastik anisotropiyi de goz éniine alarak

sunulmustur. Dekorasyon atomlari igin B benzer bir matematik formiil kullanilarak hesap
edilebilir, ve burada sadece Cf yi lokal yogunluk olarak ele almak yeterli olacaktir. Aksi

takdirde sistemin ¢izgisel olmayan (non-lineer) durumu yeniden ele alinmasi ve

viskositenin ona gore hesap edilmesi gerekecektir.

Denklem (5)'de Fgjqs dis bayas gerilimini temsil etmekte, ve /g’e gore normalize edilmig
bulunmaktadir. Benzer sekilde, d =d%,. Makro-sistem, sonugta su i¢ parametrelere
(internal) sahip bulunmaktadir; @ 4, T, T 4 Ky» Kgh L, Ni ve Rp, burada Rp=P'/P. Keza
iki adet daha, distan (external) ayarlanabilir parametreleri vardir, Fg ve Fpjq¢. Normal

Bilgisayar simiilasyon g¢aligmalarinda, i¢c sirtinme katsayisim tek bir parametreye,
Q, =x,%, gore plotlama yapariz. Bu parametreyi ise yeniden-normalize edilmis, yayilmis
ara-ikame atomlarinin gevseme zamani olarak tarif edilebiliriz. Boylece sistemin sabit
siiriicii frekansinda, sicakhiga gore genel davranigimi tetkik etmemiz imkani dogar.
Maalesef, bu iiniversal plotlama teknigi, sicaklik ve frekans degigimleri igin ayrt ayr1 olarak
elde edilen spektrumlan ayni baza oturtamamaktadir. $oyleki; eger birden fazla gesitte
(more than one type of chemical species) ara-ikame atomlart varsa. Bunun da baghca
sebebi, ayni tipten dekorasyon atomlarimin iki parametre ile ifade edilebilmelerdir;
OF K%y ve Cgtg/ty,. Burada, ilk oran nisbi olarak dekarator ile yayilmig ikame
atomlarinin yapisma ozelligi gostermekte olup sicakhiga ve frekansa tabi degildir. Fakat

ikinci oran ise, farkhi atomik sigrama entalpilerine sahip olan farkl kimyasal yapida ara-

ikame atomlarmin mevcudiyeti durumlarinda ¢ok etkili olarak sicaklikla degisim
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gostermektedir. Bilgisayar simiilasyonlarinda her zaman hatirlamak gerekmektedir ki bu
son parametre yalmz normalize olmug gevseme zamaninin degil, fakat aym anda siriicii
frekansminda zimmi (implicit) bir fonksiyonudur. Bizim ¢aligmalanmizda bu gergekler

nazan dikkate alinmugtir.

Daha 6nceki yaymlarimizda [30] belirttigimiz veghile, bilgisayar simiilasyonu igin

diger bir iiniversal sema daha vardr, soyleki;

~ ~2 ’ ’ A ~2 14
y,'"’ QMQAFB sin? _ngi Yi _ng?q yzl > + QMQAFBICIS +
2 1+, 1+Lgy) 2
2
%9124 Vil 2};1 +Vi o NLF . (9)
n d

Burada, Q, =x,3;, Fp=2Fg/x,, ve F '‘Bias=2F Bias/<u. Bizler genellikle I¢ Surtiinme
Katsayisinin, siiriicii gerilim amplitiidinden miistakil olundugu, ve disik frekanslarin
kullanildig1 (relaksasyon modu) deneysel hallerle, ve dislokasyonlarla nokta hatalarin
kargilikli etkilegimlerinin sicaklikla degisimini igeren durumlarla enterese oluruz. Hal boyle
olunca, yukaridaki sema asagidaki iligkileri hatirlayarak rahathkla kullanilabilir:
O m oy, , burada (g etkin bir bicimde sicakliga bagli bir parametre olup soyle hesap

edilebilir;

~ n
Q
- PO 22u 10
?;d Cd(Nz) ( )

Burada, ©° su ifade ile verilir, x, oty . Bu da gosterir ki ana tayf (yaygin ara-ikame
atomlart) ile dekorasyon tayfi arasindaki mesafe, sicaklik olgeginde frekansa tabiidir.

Yukandaki denklemde n=8Q/Q , iki tip ara-ikame atomlarina ait kesirsel aktivasyon enerjl




farklarina (logarithmic activation energy difference, 5LnQ) tekabiil etmektedir. Benzer

sekilde, €9 =1 /v, kesin surette sicakliga ve frekansa bagh olmayan bir parametre olup,

bicimsel bilgisayar simulasyonlarinda bire esit olarak almabilir.

IIL DINAMIK iC SURTUNME KATSAYISI

Referans 30' da i¢ sirtinme katsayist , veya Q! faktorii, glig kaybr gosteren bir
osilator igin gelistirilmistir, ve ilk olarak kararli denge halinde smanmig ve daha sonra da
dinamik (temporal) durumlar igin genellegtirilmistir. Makro sistemin operasyonel bir
kantite olan kiimiilatif enerji kayiplari, sistemin faz diagramindaki baglangi¢ konumundan

baglatilacak olan, zaman stiresine bolinerek ele edilebilir, soyle ki:

2% i i=N,,j=N; Qirjj
o' == ——/— (ana tayf) (11)
T F NN =01 1+
? i
ve
i=N id
- 2x 1 ! é;dy,- j .
Qo = —2 — z , (dekorasyon tayfi) (12) |
Y FF NrNg &~ 1+@dyi,d)2 :~

Tkinci gemaya parametrelerine gore ise asagidaki denklemler uretilebilir;

-1 2
O =5 v , X (13)

ve
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Burada, 1 harfi ile diferansiyel denklem takimmin, denklem (5)in, f'inci nimerik
integrasyon adimini ifade ediyoruz. N, ise ilk baslangi¢ durumuyla, istenilen andaki durum
arasinda gegen kiimiilatif adim sayisina tekabiil etmektedir, yani enterese olunan zaman
fasilasina. Benzer sekilde, j harfi zincir Gizerindeki j' inci kinki tamimlamaktadir. Gergekte, 1
indisi daneli (discrete) zaman siireci olgeginde zaman degiskenini ifade etmektedir.
Operasyonel noktai nazardan, yukarida verilen ortalama iglemi, dinamik sistemin

Kiimiilatif Ortalama Gii¢ Kayibt olarak tanimlanmasi miimkiindiir.

Bizim defalarca, miihtelif degerlerdeki sistem parametreleriyle gerceklestirdigimiz
bilgisayar deneyleri gostermigtir ki; dinamik kink zinciri sistemi dig harmonik kuvvetlerle
siiriiliirken (driven), eger sistem Newtoniyen olmayan viskosite rejimi civarinda degilse,
kararh denge durumuna bir kag saykildan sonra girmektedir; mesela bes saykil fevkalade

giivenilir bir transient soniim sayisi olarak alinabilir.

IV. GUC SPEKTRUMU YOGUNLUGU ANALIZI

4.1 METODUN TANITIMI

Bu aragtirma projemizde, literatirde ilk defa olarak, paraelastik ara-ikame
atomlan atmosferinde osilasyon hareketleri yapan, kink zincirinin giic (power) spektrumu,
Siuratli Fourier (Fast Fourier) Transformasyon, FFT teknigi kullanilarak, sayisal olarak
incelenmig ve grafiksel olarak da sunulmugstur. Gayet keskin (very sharp) bir sekilde
belirlenen, (threshold) basamak gerilim amplitidi degerinin Ustiindeki degerlerde, ve

sadece gevseme tepesinin digitk sicakliktaki bolgesinde, tek-harmonik jenerasyonuna
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raslanmigtir. Mitevazi olarak sayilabilecek gerilim amplitiidlerinde ise, kink zinciri
sisteminin tabii frekansmin hemen civarindaki bolgedeki harmoniklerde kuvvetli bir
biyiime (enhancement), ve diger bolgelerde ise kiigiilme gozlenmektedir. En nihayette,
kinklerin ara-ikame atomlarindan olugan atmosferi yirtma agamasina tekabiil eden g¢ok
yitksek gerilimlerde (siper-Snoek rejim), quazi-kaotik olarak adlandiracagimiz kink

osilasyonlaria, veya diger bir deyimle genis band guiriltu spektrumuna raslanmaktadir.

Cizgisel olmayan (nonlinear) sistemlerin dig kuvvetler altindaki osilasyon
karakteristiklerinin tetkiki, cok degisik alanlardaki kati hal fizigi problemlerinin cozimleri
bakimindan onem tagimaktadir. Mesala, 1s1 transferinde, 1s1 genlesmesinde, kafes
dinamiginde, katik elemanlar kafes titresimleri modlarinda, ve ¢izgisel olmayan optikte
[31] 6zellikle 6nemli modelleme 6zellikleri vardir. Biitiin bu saydigimiz hallerde, ¢izgisel
olmama durumu karsihkl etkilesim potensiyelinden [32] kaynaklanma, yani anharmonik-
potensiyel durumu séz konusu olmaktadir. Bu tip dinamik denklemlerin g¢oziimlerinde
kaotik davraniglara ve gasketli catallagmalara tesaduf edilmektedir. Daha o6nceki
alismalarimizda [33], literatiirde ilk defa olarak giic kayiplarinda vukua gelebilecek
cizgisel olmama durumunun dogurdugu kaotik ve catallanma (bifurcation) olgular
incelenmistir. Bunun Debye-tipinde olmayan soniimler (dampingler) gosteren ara-ikame
atomlari atmosferinde, izole kinklerin yiksek gerilim amplitidlerinde yaptiklarn
hareketlerde (hipersonjk), ortaya. qiktig1 belirtilmistir. Bu tip sistemlerin faz diagramlan
{izerinde yaptiimiz bilgisayar simulasyon calismalart bize fevkalade ilginc bir olaym
mevcudiyetini, yani disipatif karakterde bir rezonans olgusunun mevcudiyetini ortaya
cikarmug (sifir 97! degerinde). Keza I¢ siirtinme spekturumunda fevkalade keskin bir
sigrama (quazi-quantum sigramast) musahede edilmistir. Cherenkov radiasyonunu andiran
bu davranis, kinkin atmosferi yirtmasi halinde (ses duvarni asmasi halinde) ortaya

¢ikmakta olup, tamamen reversible bir olay oldugu ayrica tesbit edilmigtir.
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4.2. TEORIK

Hali hazir Coulombic kink zinciri probleminde, kinkler arasindaki kargihikl
etkilesim de nazara dikkate alindigindan daha realistik bir fiziki model kabul edilmig
olunmaktadir. Buna ilaveten, ara-ikame atomlari atmosferinin Stokesian olmayan
davraniglar gosterdigi rejim de sisteme matematiksel olarak eklenmistir. Kink zinciri
sisteminin, harmonik jenerasyonu yaninda gelisigiizel (random) giiriilti dogurumunun da
incelenebilmesi igin, hiz-otokorelasyon fonksiyonu [34] (velocity autocorrelation function)
Hzli Fourier Transformasyonu (Fast Fourier Transformation, FFT) teknigi ile gok

kapsaml: bir sekilde incelenmesi cihetine gidilmigtir.

Incelenmeyi basitlestirmek igin birinci etapta kink zincirinin sadece uniform olarak
dislokasyon boyunca dagilim gosteren ara-ikame atomlar atmosferi nazan dikkate alinmug,
ve dekorasyon atomlar devreden gikarilmigtir. Boylece asag1 differensiyel denklem takimi

kullanilmastir,

, Aa .
M2y +B, — 22 _payo, sin(@n) + 3 FO! =y7), =234, N, =1 (15)

1+ 42 0,y")? Py

burada karsiikli etkilesim kuvveti F(y' -y/), zincir uglart igin modifiye edilmesi
gerekmektedir. Yukandaki denklemde, As, kinkin effektif kitlesini, yoise i
noktasindaki kinkin pozisyonu isaret etmekte, B, kink hareketinin kargilagti1 viskositenin
Newtonian rejimindeki degerini gostermekte, 4, ters Snoek sigrama hizina tekabiil
etmektedir ve su formiille ifade edileblir, 4; =<, /a, . Burada, ©, Snoek gevseme zamani

olarak literatiirde adlandirilir.

Yukaridaki denklem zaman ve Dboyutlarda yapilan normalizasyon

transformasyonlari ile: wr =7 ve od;u’ =y’ , asagidaki formu almaktadir:
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burada NLF cizgisel olmama (anharmonicity) faktorii olup daha once tanf edilmistir.
Yukaridaki denklemde, L=L/a, indirgenmis dislokasyon parga boyutu, d =d/a, ise
kinkler arasindaki denge konumundaki mesafeyi gostermektedir. Q, semboli sénim
olmamis sistemin gizgisel rejimdeki serbest osilasyon frekansini (normalize olduktan
sonraki) degerini gostermektedir. Burada normalizasyon harmonik siriiciinin frekansina
nisbeten yapilmistir, soyleki, @ ,=0% . Ayrca su klasik ifadeyi, ©°=(K,/M,)'? nazan
dikkate almak gerekmektedir. Coulombic kink zinciri sisteminin sertligi (stiffness) Ki
olup siiriicii kuvvvet F; su sekilde normalize edilmistir; F.=F/F,. I, statik kuvvet olup
kink’i bir kafes parametresi kadar deplasmana udratabilegek degere sahib olacak sekilde

tarif edilmistir. Benzer sekilde, su esitliklerde akilda tutulmahdir; x=B,/F_, ve 7T, =t0.

Kappa, k¥  parametresi bilhassa ¢ok onemlidir, ve sistemdeki iki ayr etkilesim
parametrelerinin oranini temsil eder; yani sirastyla.: ara-ikame atomlan ile kinklerin, ve

kinkler ile kinklerin etkilesimleri gibi.

4.3. UYYGULAMA YONTEMI

Daha onceki kisimlarda kink zinciri ile iliskili I¢ Sirtinme Katsayisi, Q'
verilerinin toplama metodunu genis bir sekilde izah edilmistik. Burada ayni sisteme ait giic
spektral yogunlugunun (power spectral density), S(w ) kinkler gerek ¢izgisel ve gerekse
cizgisel olmayan dinamik hareketler yaptiklari esnada nasil hesap edildigini, ve gerekli

datanin nasil toplandigindan bahis edilecektir.
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Giic spektral yogunlugun hesaplanmasinda asagidaki yontem uygulanmistir:

1. Hizin daneli (discrete) zaman serisini, {y',}, r=0-N, su zaman araliklarmi, A=T/N
kullanarak, rekord edilen hiz datasindan numunelendir (sampling) ;

2. Ortalama degeri hesap et, ve ortalamasi sifir olan yeni hiz zaman serisini tiiret;

3. Bu son serinin Daneli Fourier Transformunu (Discrete Fourier Transform, DFT)
hesapla;. {Y\.};

4. Gegerli garpimlari yaparak, luzumlu olan spektral katsayilar serisini, S,=|Y',[?
elde et;

5. Su formiilii kullanarak, S(®,)= T/2% S, kontinuum spektrumun tahmini
degerlerini hesapla. Burada o,=2nk/T rad/s, ve w/A Nyquist frekansi
olup giivenilir frekans alamnin tist limitini bize tanimlar;

6. Yumusatma (smoothing) islemini yanlardaki spektral tahminleri kullanarak
gergeklestir. Burada, T rekordun uzunlugunu, N ise data noktalarinin

sayisini belirtmektedir.

Bizim kompiiter galiymalanmizda: A=0.01, N=213 ve yumugatma indeksi,
n=0,12 olarak almmug olup buda arzu edilen band genigligini su formule gore,

B.=(2n+1)/T bize vermektedir. Zaman serisi baslangigta, (cosine-taper) kosinus data

penceresi kullanilarak sekillendirilmigtir.

V. SIMULASYON SONUCLARI VE IRDELEMELER

5.1. iC SURTUNME KATSAYISI BULGULARI
Bilgisayar similasyon ¢alismalarinda kullandigumz diferansiyel denklemler
takiminin niimerik ¢ozimiinde, daha once kendi gelistirdigimiz ve buyiik bagsart ile kati

sistemlere tatbik ettigimiz, fevkalade kararl (stable), ve hassas (accurate) nimerik ¢ézim
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teknigi kullanilmigtir. Bu teknik esas olarak Adams-Moulton metodunun [35] yeni bir
versiyonudur. Runge-Kutta besinci-mertebe, altinci-kademe hassas metodu [36] her
problem adimi igin, baglangig degerlerinin hesaplanmasi maksadiyla ozellikle
kullanmaktadir. Ayrica otomatik step kontroliinii icra edilmektedir. Bu calismadaki bayagi
(ordinary) diferansiyel denklemler kat (stiff) diferansiyel denklemler olarak tanimlanmakta

ve nimerik ¢ozimlerinde ¢ok biyiik giiglikler ortaya ¢ikmaktadir. Bilhassa gevseme

(relaxation mode) modunda caligtigimiz zaman, en kiigiik zaman sabitesi, ¢, =2/Q,9%,

veya 1y, =2/0,8% denklemleri ile belirlenmekte olan minimal defere tekabiil etmekte,
dusik sicakliklarda 2x1074, ve 2x10-0 gibi degerlere ulasmaktadir, sirastyla Q,=10 ve
3 ,=100 Boylece, en kisa zaman stepleri asag1 yukari sirastyla su mertebelerdedir; 10-6 ve

10-8. Kati diferansiyel sistemlerin ¢oziimde gegerli niimerik integrasyon stepleri en kugiik
gevseme zamani tarafindan kontrol edildigi dusiinalurse, hali hazirdaki problemde disik
sicakliklarda bilgisayar simulasyonun ne kadar biyik capta prosesor zamanina ihtiyag
gosterdigini anlamak gii¢ olmaz! Diger bir gevseme zamani da, ki bu bihassa yuksek

sicakliklarda step biiyiikliigini kontrol eder , tam olarak tp=1 dir.

Sekil (1)'de ig¢ sirtiinme katsayis, Q-1 normalize olmus yaygin ikame atomlarinin
gevseme zamanina gore, Q, =wr, (veya sicaklik tersine gore T-1) yari-logaritmik 6lgekte
plot edilmistir. Burada kullanilan (stress) gerilim amplitiidii, Fg ¢ok kugiik olup, boylece

sistemin ¢izgisel rejimde (agir sonim bolgesinde) kalmast temin edilmis bulunmaktadir. Bu
sekil agikga gostermektedir ki, yeni dislokasyon sonim tayfi (dekorasyon tayfi) ana tayfin
yiiksek sicaklik tarafindaki omuzunda, veya bolgesinde ortaya ¢ikmaktadir. Daha ileri
safhalarda ana tayf, ki yaygin ikame atomlarindan dolay: husule gelmekte, siddet (intesity)
bakimindan faktor beslik bir zayiflama gostermekte, ve buna paralel olarak da, teorik
miilahazalara uygun miktarda daha diisiik sicakliklara dogru bir tepe kayist gostermektedir.
Bu deneyde, dekorator atomlarmin difiizyon aktivasyon enerjisini yaygin ikame atomlarina
nazaran %20 nispetinde biiyiik oldugu varsayilmstir, aksi takdirde her iki nokta hatanin da

yapisma giigleri,p4=1, ve diflizyon sabiteleri, Dy, ise bir olarak kabul edilmigtir.
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SEKIL (1)

Ters Sicaklik —

0.50

- Dekorator Tayfi

Normalize Relaksasyon Zamani

1. Kink zinciri tzerine yerlesik Dekorator atomundan dolay ortaya gikan Tayf yar logarithmik
dlgek tzerinde, yaygin ara-ikame atomlara gore normalize edilmig gevseme zamanina gore (ters
sicaklik ekseni) plot edilmistir. Bu sekil, secilen uygun parametrelere karsiginda, dekorator ve

yaygin ara-ikame atomlarindan sonuglanan dislokasyon sontim spektrumunun gayet ayrik olarak

ortaya ¢tkabilecegini kanitlamaktadir. Parametreler: h=0.2 (kesirsel goc entalpt farki), j 1

(yapisma giicii orant), 010 =10"12 ve Nj=3; [[pias=0, I's=0.1, Rp=1, L=100].
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Sekil (2)de dislokasyon damping olayma (yaygin ara-ikame atomlaryla etkilesimden
dolayr zuhur eden) dekorator atomlarnin etkisi muhtelif difiizyon aktivasyon entalpileri
kullanarak tetkik edilmis,ve I¢ Surtinme Katsayzst, Q-! yari logaritmik plotta sunulmustur.
Mukayese imkani saglansin diye dislokasyon damping tayfinin dekorasyondan onceki hali
(original peak) bu grafikte yer almustir,. Bu deney serisi gostermektedir ki, dekoratoriin
aktivasyon enerjisini tedrici sekilde ayarliyarak, ana tayfta husule gelen distorsiyonu ve
keza birlikte olusan peyk-tayfi (apparent subsidiary peak) gozlemlemek miimkin
olabilmektedir. Ayrica bu deneyler bize, miitevazi veya buyik aktivasyon enerjl
farkliliklarinin bulundugu hallerde, peyk-tayfin tamamen kayboldugunu, ve sadece ana
tayfin rijid bir durum alarak nihai pozisyonunu ve siddetini (peak height) kabulenerek

sicaklik ekseninde yerlestigini gostermektedir.

Dekorasyon atomlariyla iligkili I¢ Surtinme Tayfinin tam olarak tesekkiil etmesi
Sekil (3)'de ele almmustir. Burada, bityiik difiizyon entalpi degisimler1 gosteren mithtelif
dekorator atom tipleri ele alinmigtir. Gozlemleri kolaylagtirmak igin, bu dekorator atom

tiirlerinin hepsinin de dislokasyona yapigma giigleri (pg=1), yani kink ile ara-ikame atomu

arasindaki kargiliklt etkilegimleri hep esit olarak ele alimmugtir.

Nisbi yapigma gucinin, ¢d gerek dekorasyon tayfina ve gerekse yaygin ara-

ikame atomlarindan dolayr husule gelen ana tayfa (parent peak) olan etkisi bilgisayar
deneyleri ile incelenmis, ve sonuglar sistematik bir sekilde Sekil (4)'de rapor edilmistir. Bu
bilgisayartir deneyleri serisinde, kasith olarak her iki tip ara-ikame atomlar (dekorator ve
yaygin) i¢in ayni diftizyon aktivasyon enerjileri segilmis, fakat dekorator atomlarnin
kinklerle yaygin ara-ikame atomlarina nazaran cok daha giicli paraelastik etkilesime
giristigi varsayimistir. Boylece nisbi yapigma katsayisimn, ¢4  arzu edildigi sekilde
ayarlanmast temin edilmigtir. Bu sekil agikga gostermektedir ki nisbi yapigma giliciinin
yiiksek oldugu hallerde, dislokasyon dekorator tayfinda yukari sicakliklara dogru negatif
bir kayma ortaya ¢ikmakta, ve keza relaksasyon siddetinde tedrici bir buyime zuhur

etmekte, ve en nihayette doyuma dogru yonlenmektedir. Gevseme siddetinin doyum
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SEKIL (2)
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2 Kinklerle birlikte siiriiklenen dekorator atomlarmm, ana yaygin ara-ikame atomlarindan
dolayr olusan dislokasyon damping tayflina olan etkisini gormek igin, farkll diflizyon
enthalpi degerleri gosteren dekoratorler kullanilmig, ve yart logarithmik skala tizerinde Ig

Stirtinme Katsayist normalize relaksasyon zamanina, veya ters sicaklik koordinatina, gore

plotlanmugtir. Parametreler: o 7~1, 0t°=10"12 ve Ni=3; [F';4,5=0, F'¢=0.1, R,,=1, L=100].
d u k bias s %
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SEKIL (3)

Ters Sicoklik —=

- —
as0 -
Dekorasyon Tayflan

$Q_ 020

Normalize Relaksasyon Zamoni

omlarindan dolay1 ortaya cikan g Strtinme Katsayist mithtelif logarithmik

on zamanmna, veya sicaklik tersine gore

3. Dekorat0or at

enthalpi farklar icin, normalize olmus relaksasy

{izerinde plot edilmistir. Parametreler: j7=1, m:j:l()'m ve Ni=3;

yart logarithmik biqek

(Fpiqs=0, Fs=0.1, Ry=1, L=1001.
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degeri, orjjinal ana dislokasyon sonum tayfinin (yaygmn ara-ikame atomlarindan dolay1)
94,82 si civarindadir. Diger taraftan ayni problemin kontinuum ¢oziimii [24], dekorasyon
tayfimn giddetinin dislokasyon orijinal ana tayfinin tepe yiiksekliginin %76's1 civarinda
olmasi gerektigini igaret etmektedir. Benzer sekilde yaygin ara-ikame atomlar ile iligkil
tayfin ana alt yapist digik sicakliklara dogru kayig yapmakta, ve gevgeme siddetinde faktor
beglik bir digme (relatif siddet %18 civarinda) gostermektedir. Kontinuum modelin
analitik ¢ozimii ise, faktor dortlik bir azalmanin, %25, doyum noktasinda gerceklestiini
bize vermektedir. Boylece, g¢ok enteresan ve yeni bir tip konservasyon (sakinim)
prensibi ile kargilagyoruz, soyle ki; dislokasyon sonim tayflarinin  toplam  siddeti
(dekarator arti yaygin ara-ikame atomlarindan dolay1) degismemekte, ve sadece
aralarmdaki paylagim oranlart degisim gostermektedir. Bu durum laboratuar deneylerinde
de gozlemlenmistir. Mesela, Tanaka [37] Ni-H alagimlarinda, deformasyona ugramig
nimunelerde yaptigi hidrojen siiriiklenme (drag) I¢ Sirtinme dlgmelerinde, yaygin
hidrojen atomlarindan dolay1 husule gelen sonim tayfi ile hidrojenin dislokasyona
¢okmesinden dolayr ortaya gikan dekorasyon tayfinin siddetlerinin toplammnin, ilk orijinal
hidrojen-dislokasyon tayfinin siddetinin ayni oldugunu saptamigtir. Diger bir enteresan
gozlem de, yaygn ara-ikame atomlarindan dolay: ortaya ¢ikan ana tayfin, al¢ak yapigma
giicii halinde 1kiye aynigtigidir. Disik sicakliktaki alt-tayfin gayet kararh oldugunu, ve
yapigma giictinii daha fazla artirdigimizda bu tayfin tamamen kararh (stabil) kaldigini, fakat
yiiksek sicakliktaki peykin ise ortadan tamamen kayboldugunu ayrica bulgularimiz arasinda
yer almaktadir. Bu kompiiter simiilasyon sonuglarimn aynisini, yazar daha once gelistirdigt

analitik teorisinde de miisahede etmis bulunmaktadir (Bak. Sekil.(1), Referans.24).

Sekil (5)'de, kinklerin gizgisel yogunluklarmn (lineer kink density), dekorasyon
atomlar soniim tayfimin gerek siddetine, ve gerekse sicaklik eksenindeki pozisyonuna olan
etkileri agikga gosterilmektedir. Soyleki; kinklerin birim dislokasyon hatti tizerindeki say1si
(lineer density) tedricen artirildikga, dekorasyon tayf tepesi diisik sicakhiklara dogru
kaymakta, ve yavagga sonim siddeti (tepe yiiksekligi) azalmaktadir. Bu ikinci mertebeden
etkilesimi kontinuum teorisinde gozlemlemek miimkiin degildir. Bu bilgisayar simiilasyon

serisinde, maksath olarak yaygin ikame atomlari ile lokalize olmug dekorator
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SEKIL (4)

Ters Sicaklik —=
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Dekorasyon Tayflari
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Normalize Reloksasyon Zamani

4. Dekorator atomlarindan dolayt olusan tayflara ait I¢ Stirtiinme Katsayilarn mihtelif
yapisma oranlarma nazari dikkate alinarak yar logarithmik 6lgek tzerinde normalize

relaksasyon zamanina, veya sicaklik tersine gore plotlanmistir. Parametrerler: h=0,

017=10"12 ve Nj=3; [Fpigs=0, F's=0.1, Ry=1, L=100].
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SEKIL (5)

Ters Sicaklik ——e
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5. Cizgisel kink densitesinin gerek dekorator ve gerekse yaygim ara-ikame atomlarindan
dolayr olusan spektruma etkisini incelemek gayesiyle I¢ Sirtinme Katsayilan yar
logarithmik olgek iizerinde normalize edilmis relaksasyon zamanina gore plot edilmistir.

Bu sekil bize yaygin atomlarla iligkili peyk ve esas tayf ayrigimint agikca gostermektedir.

Parametreler: j=100, ve h=0, ot7=10"12; [F};4¢=0, F¢=0.1, Ry=1, L=100].
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atomlann arasinda, gerek mobilite ve gerekse aktivasyon entalpileri agisindan fark
olmadigim varsaydik, ve boylece ¢izgisel kink yogunlugunun direk etkisini gozlemlemek
imkamn hazirladik. 1ki tip, yani yaygin ve lokalize olmus ara-ikame atomlar arasindaki
yegane fark, baglanti (coupling) sabitelerinde (Kappa parameteri) olmaktadir. Bu
parametrenin dekorator atomlar igin yaygin ara-ikame atomlarindan yiiz mishi daha biiyiik
oldugu kabul edilmigtir. Boylece, her iki tip dislokasyon spektrumunun biri birinden

tamamen ayrigmast (non-overlapping) saglanmigtir.

Hali hazirda daha gergekgi bir sekilde ele alinan, interaktif kink zincirl séniim
problemi tzerindeki kompiter galigmalarmin  sonuglan, daha o6nce yaymladigimiz
kontinuum modelinin analitik neticeleriyle tam bir uyum iginde oldugunu gostermektedir.
Her iki tip modellemede de iki cins soniim ajani goz 6ntine almmustir. Soyle ki; birinci cins,
dislokasyon iizerinde ve civarinda iiniform ve sirekli olarak dagilmig ara-ikame atomlar
(mobil Cottrell Bulutu), ikincisi cins ise, dislokasyonun ortasinda konumlanan geometrik
kink tizerinde lokalize olmus, mobil ara-ikame atomu veya ¢okeregi (cluster) dir. Anatilik
calismamizda, dekorasyon tayfinin gerek tepe pozisyonu ve gerekse tepe yiiksekligi bir tek
parametreye tabii oldugu, ve bunun R ile gosterildigi, degerinin ise R = Q5 /Q¢ ile verildigi
belirtilmistik. Bu deger su ifadeden de BS /LB{ hesaplanabilir. Burada, B, ve By, sirasiyla

dekoratér ve yaygin ara-ikame atomlarnin normalize olmus striinme katsayisilaridir. (not:

[

bu bolimde kullandigimiz “c” yukari-indisi (superscript) kontinuum modelini igaret

etmektedir)

Benzer sekilde, Q% ve QF normalize olmus dekarator ve yaygin ara-ikame
atomlarimin kontinuum takribiyetindeki gevseme zamanlarina tekabiil etmektedir. Sirastyla,
Dirac delta fonksiyonun ozelliklerini kullanarak, asagidaki ara-bagintilari gostermek
mimkundir; BS =B, /a, ,ve By =BytgLla,Ny. Boylece kontinuum modelle, daneli
(discrete) model arasindaki oénemli bazi iligkileri ¢ikarmak kabil olmaktadr, soyleki:

=0, ,ve Q%=Q,/N, . Halihazirdaki daneli (discrete) dislokasyon kink zinciri
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modeli icin R, parametresini su sekilde ifade etmek aydinlatici olacaktir, R=(¢4Cy/Nk). Bu
ifade bize, R parametresinin, lokalize dekarator atomlan1 ile yaygin ara-ikame atomlar
arasinda difiizyon enthalpileri farki mevcut ise, sicakligm kuvvetli bir fonksiyonu oldugu

gostermektedir. Bu formul keza gostermektedir ki, verilen bir kink gizgisel yogunlugu, ny

igin siiriinme siddeti orani, R dislokasyon segmen boyu L, ile sikica bagintili halde dir;

R=(j4/Lng). Boylece, uzun dislokasyon segmenlerinin ortasina yerlesmis dekarator

atomlaninin yaygin ara-ikame atomlarindan dolay1 olusan dislokasyon soniimiine olan etkisi
tamamen ihmal edilebilir bir mertebedendir (ayni ¢izgisel yogunlukda kinkler bulundugu
takdirde). Dekorasyon, bilhassa kisa dislokasyon segmenleri tizerinde yerlesik bir kag
geometrik veya termal kinkin bulundugu hallerde, fevkalade negatif etkilesime haizdir, ve
yaygin ara-ikame atomlarinn olusturdugu ana tayfin tamamen ortadan kaybolmasi

yoniinde davranista bulunur.

Dekorasyon tayfinin tepe noktasinin posizyonu, asagidaki ifadeden bulunabilir, ve

bu da R parametresinin baglangigtaki tarifini kullanarak yapilabilir;

N C,max

omax d
u,dec R (17)

burada Q% degeri, $, parametresinin dekorasyon tayfinin tepe noktasina siddet

bakimindan tekabiil eder, ve keza benzer sekilde QY  degeri ise, Q¢ parametresinin

kontinuum takribiyetindeki kargiti olan degere tekabul eder. Sekil (4), uzerinde yaptigimiz
analize gore, asag yukart 0.526 civarindadir. Burada, su dekorasyon sonim tayfi

kullamlmistir; ¢=1000 , zz1 ve Np=3. . Bilgisayar calismasini basitlestirmek ve

irdelemeyi kolaylastirmak igin, her iki nokta-hataminda, yaygin ara-ikame atomlar1 ve

lokalize olmug dekorator atomlarmn diftizyon aktivasyon enthalpilerini, ve Dg
degerlerini esit olarak sectik. Sekil (4)' e gore, bitin deneyde kullanilan parametreler

muvacehesinde 0™ =1.6x10-3., olarak bulduk. Buda bize R parametresinin 1000/3

udec ™
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mertebesinde deger aldigini gostermektedir. Q5™ igin elde ettifimiz sayisal deger,
dislokasyon tizerinde uniform olarak dagilms kinkler modelinin (kontinuum takribiyeti)
analitik ¢oziimiinden elde ettigimiz degere, soyleki; Q5™ =4/n2 | (Bak Denklem (23),

Referans.[24] ) asagi yukari esdeZerdir.

Daha onceleri ifade ettigimiz vechile, yaygmn ara-ikame atomlarn ile dekorator
atomlarmin difiizyon aktivasyon enerjileri arasindaki fark bityiik oldudu zaman; mesala
hidrogen atomlart Niobiumdaki dislokasyonda yaygin bir Cottrell atmosferi meydana
getirmekte, ve buna karsilik oksijen atomlart lokalize olarak kinklere yerlesmektedir, Cg
parametresi kuvvetli bir sekilde G, degisgenin (sicakligin tersi ile oranih) degerine

tabiidir. Daha dogrusu sicakhigina stki siki bagimhdir, ve boylece R parametresi artik
deney esnasinda sabit kalmaz. I¢ Strtinme Deneylerinde ya sirekli 1snma veya strekli
soguma islemi kullanilmaktadir. Bu takdirde, denklem [10] ile denklem [15] birlestirilerek,
ve R parametresinin tarifi de dikkatle nazara alinarak, asagidaki ifadeyi elde etmek ve

kullanmak miimkin olacaktir;

e {s"zﬁ“m)gﬁ) (535?3?). (18)

d
H,aec (pdz;g
Burada n=(Q,-0,)/0,, suriiklenen dekorator atomlar ile sigrayan ara-yaygin atomlarin

difiizyon aktivasyon enerjilerinin  kesirsel (veya logarithmik, 8LnQ) farklarim
gostermektedir. Yukaridaki ifadede, ¢f deerlerinin her iki nokta hata iginde aym ve bire
esit olarak alabiliriz, ¢iinkii Dy degerleri asag yukar egdegerdir. Benzer gekilde, Q2 = wt
Igizgisel olarak eksitasyon frekansina tabidir. Refrakter metallerde ve alagimlarda, bir gok

ara-ikame atomlan igin tJ asagt yukari 10" saniye mertebesindedir.

Yaygin ara-ikame atomlar1 ve dekorator nokta hatalar igin, dislokasyon ig

siirtinme tayflarinin efektif relaksasyon zamanlar agagidaki formiillerle belirlenebilir;

26




2
R TR (49
wa,a;S, ny y

ve

f Bl (20)
wlaapSong QG

Burada O™ =4, ve Q9™ =4/x, gerek gelistirdigimiz analitik teoriye ve gerekse

bilgisayar simiilasyon sonuglarina gore bulunmugtur. Denklem (20) gostermektedir ki
effektif gevseme zamanlari, dekorator atomlarindan dolay1 ortaya ¢ikan dislokasyon sontim
tayflarinda, yaygin ara-ikame atomlarina nazaran ¢ok daha az olarak gizgisel kink
yogunluguna bagmlihk gostermektedir. Benzer gekilde, dekorator atomlar ile iliski i¢
strtinme tayfimn gevseme zamani, dislokasyon segment boyu ile direkt olarak orantil
oldugu halde, yaygin ara-ikame atomlarindan dolayr ortaya ¢ikan tayflarda bu durum
segment boyunun karesi ile orantili oldugu gozlenmektedir. Mesela, Snoek-Koster SK

tepecikleri ile iligkili gevseme zamani buna tam bir misal teskil etmektedir, bilhassa su

durumlarda; n{?L <1 (algak sicaklik derecelerinde,[38]).

Yaygin ara-ikame atomlari, ve lokalize dekoratér ara-ikame atomlar ile iligkili

effektif gevseme zamanlarm, asagidaki formiillerle ifade etmek miimkindir (b=1/kzT):

. dlnx dln| dl dInN :
eff’ ddp ﬁu nt, nivg
= = - avom ara-ikame atomlar 21
ve
HT = HM + H? +kyT , (Dekarator ikame atomlari). (22)
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Bu da, bizim daha once gelistirdigimiz kinklerin siirinmeleri ile ilgili ¢izgisel olmayan
viskosite teorilerine gore [28], asagidaki sonuglan, doyum sicakliklarmin yukarisindaki

bolgelerde gegerli olmak tizere verir:

HY =M v H? s kT, (813 kapanlar, geometrik kinkler) (23)
HY =M +HY + —%-kBT +Hy (S1g kapanlar, termal kinkler) (24)
HY = HY + HY +kpT, (S13 kapanlar, geometrik kinkler) (25)
HY = oY + HY <20, (S13 kapanlar, termal kinkler). (26)

Yukaridaki sonuglar gizgisel kink siiriinme teorisinden [23] elde edilebilir, soyleki;

nimunedeki baglangigtaki uniform ara-ikame atomlarmin dagimini gosteren, Cy
konsentrasyonu yerine gegmek tzere, Cj, yani ara-ikame atomlarinin dislokasyon

govdesindeki dagilim konsentrasyonunu ikame etmek sarti ile. Derin kapanlarin (deep
trapping) mevcudiyeti veya yitksek derecede lokalizasyonun var oldugu durumlarda,
yukaridaki formiiller gene tatbik edilebilir, su sartla ki; sonim tayflani (i¢ sirtiinme
tepecikleri) kapanlarin doyum sicakliklarmin ustiinde zuhur etsinler. Bu durumda, sadece
2ksT terimini yukardaki denklemlerden ¢ikarmak gerekecektir. Bu rapor ettigimiz
sonuglar, belki kaza ile veya zahiren, Seeger [39] tarafindan ad hoc olarak sunulan
denklem takimlar ile tam bir uyum igindedir. Daha énceki yaymlarimizda belirttigimiz
vechile, kink-siriiklenme probleminin detayli ve o6zgiin (rigorous) ¢oziimii [23] bize
gostermistir ki; Seeger'in SK gevgeme teorisinde [39,40], kink viskositesi kz7/D; olarak
ele alinmistir, ve bu bizim daha énce sundugumuz By, (viskos-drag katsaysi, referans.
(23), denklem. 40) ile ikame edilmelidir. Bu viskosite ikamesinin sicaklik bagimhihgy,
tamamen Seeger teorisindeki ad hoc ifadeden farklidir, soyleki 1/kz7D; . Aradaki fark,

sayisal bakimdan kiigiik, fakat konsept bakimindan ¢ok onemlidir. Yukaridaki matematik
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ifadelerde, #M ve Y yaygmn ara-ikame atomlan ile dekorator atomlarimmn, sirasiyla,

difiizyon aktivasyon entalpilerine tekabul etmektedir. Benzer sekilde, H? ve H] gene

sirastyla, adi gegen nokta kristal hatalarinin dislokasyon gobegine baglanma enerjilerini
gostermektedir. Bu durum, bilhassa Ogurtani ve Seeger’in son yillarda gelistirdigi
(nonlineer) gizgisel olmayan dislokasyon soniim teorisinin [28] sonuglart olarak, ve saglam
analitik temellere dayanarak ortaya gikmaktadir, bir takim ad hoc varsayimlarin ve

spekiilasyonlarin neticeleri olarak degil!.

Benzer sekilde, dekorator ve ara-yaygin ikame atomlart ile iligkili on-eksponansiyel
faktorleri, denklem (8) de verilen siiriinme katsayist ifadesini, dislokasyon soniim gevseme
zamanlar formillerinde, yani denklem (19) ve denklem (20)’de kullanarak elde etmek

miimkiindiir, soyle ki;

- ~ o 32GCOLP
Thost =Tgﬁu§2umaxm> 27

burada agagidaki takribiyetleri kullandik: makaslama modili G=Cas. ve S = Gb? l4x .
Burgers vektorii b igin de hacim merkezli kiibik HMK yapinmn [111] yoni tabii yon olarak
secilmistir. B, sembolii kink-ev sahibi (yaygmn) ara-ikame atomlari arasindaki kargiliklt

etkilesim parametresi olup, denklem (8)'de verilen formiiliin parantez i¢inde kalan kesimini
gostermektedir. Benzer sekilde, dekoratdr atomlarinin on-eksponansiyel faktori asagidaki

formiille bulunur;

» ~ ~max 32GC, I*
Tdeco = tz Ba Q?e? "-——d“T (28)
9nkBTnjg

Burada B, kink-dekorator atomu arasindaki karsiikli etkilesim parametresine tekabiil

eder, ve C, ise orta konumdaki kinklerin hemen civarindaki ortalama dekorator atomlari

konsentrasyonunu gosterir. Keza zikretmek gerekir ki, fo effektif frekansi, tayfin tepe
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noktasi sicakhigi T, ile eksitasyon frekanst arasindaki Arrhenius grafiginden elde edilebilir.

Bu bulgu teorik olarak elde ettigimiz su formiille mukayese edilebilir: f, =1/2mwy,, , burada
Tadp parametresi tj,, Ve€ya Ty, on-eksponensiyel faktorleriyle ikame edilebilir, 1lgili

oldugumuz dislokasyon séniim olayina bagli olarak, yani yaygin ara-ikame atomlan veya

lokalize olmus dekoratdr atomlart gibi.

Su noktayr belirtmekte yarar var; deney malzemesinin (numune) I¢ Surtinme
Katsayist ile bu olayr simiile eden diferensiyel denklemler takiminin, O~ faktori arasinda

cok dnemli bir iligki vardir, ve bu da bizler tarafindan daha once yaymlanmgtir [30], soyle

- 2AGHA I -
Qsalmple = {T—}Qddlp (29)

yukandaki formilde, arzu edilen duruma gore, 0O, dzlz ya yaygin ara-ikame atomlardan

dolay1 ortaya gikan dislokasyon sonim katsayisini, -1 veya dekarator atomlan ile

iliskili dislokasyon sonuim katsayisini, 071 gotermektedir. A sembolii ise numunedeki
dislokasyon yogunlugudur. Bityiik parantezler igindeki matematik ifade dislokasyon-nokta
hata sisteminden dolay ortaya gikan Ic Siriitinme Katsayismin doyum halindeki gevgeme
siddetini vermektedir, ve hali hazir durumda kink zincirinin kontinuum analitik [24]
cozimiinden, =?/8 faktori kadar daha biyiiktiir. Dekorasyon tayfi ayni tip bir nokta
hata i¢in Snoek-Koster relaksasyon tayfina nazaran 82% kadarlik bir degerde doyuma
olagmaktadir. Su noktayr belirtelim ki Snoek-Koster tayfi her zaman uniform olarak
yayilmig nokta hatalardan dolay: ortaya gikmakta, ve teorik olarak 0.5 degerinde 07!
doyuma ulagmaktadir. Diger taraftan daneli kink zinciri Uzerinde kurulan bilgisayar
simulasyonu isbu doyumun 0.52 gergeklestigini gostermektedir, ve buda analitik degere
fevkalade yakin bulunmaktadir.[24]
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5.2. GUC KAYIPLARI iLE iLGILi SONUCLAR

Sekil (6) de Ig Surtiinme Katsayisi normalize olmus Snoek gevseme zamanina,
i, =t,0 gore veya dier bir deyisle ters sicakliga gore yari logarithmik Olgekte
plotlanmugtir. Burada agir soniim bolgesi dedigimiz kesimden, miihtelif normalize gerilim
amplitiidleri, 7., kullanilmigtir. Bu sekilden hemen gorillecegi lizere, sistem anomalous
dedigimiz bir gerilim amplitidii bagimliligi gostermektedir. Normal gerilim amplitiidii
bagimhliginda <i¢ Surtinme Katsayisr> tepe degerinin gerilim siddeti ile orantih olarak
artmast gerekmektedir. Normal gerilim (stress) bagimliliginda, gerilim amplitiidii muayyen
bir esik degerinin (threshold) ustiine ¢iktiginda, i¢ Strtinme Katsayisinda azalma
gozlemlenmekte, ve tepe sicakligi ise sirekli olarak digiik sicakliklara dogru kayma
yapmaktadir. Esik degerinin ki bu da ara-ikame atomlarinin yogunlulugu ile orantilidir,
altindaki gerilimlerde dislokasyon soniimleri bir doyum (saturation) haline ulagmaktadir.
Bu sekildeki graflardan birinde goriilen i¢ Surtiinme Katsayisindaki ani sigrama olayi,
normalize edilmis gerilim amplitinin F, =2 degeri igin ¢ok belirgin bir sekide ortaya
cikmakta, ve kinkin etrafini geviren atmosferi yirtmasi olay: [33] ile direkt iliski igersinde

bulunmaktadir.

Doyum haline ulagmig dislokasyon soniim egrisinin, tam tepe noktasina tekabul
eden, normalize olmus gevseme frekansinda, Qy=1, giic spektrumu yogunlugu mihtelif
gerilim amplitiidleri i¢in alinmis, ve Sekil (7)" de plot edilmistir. Bu sekilden agikca
goriilecegi izere, tekli (odd) harmonik jenerasyonu gayet keskin tepegikler seklinde
kendini gostermekte, ve kink zincirinin tabii osilasyon frekansinn, 0,=20 hemen
civarinda konumlanmaktadir. Bilhassa yiiksek gerilim (F;=10-25) amplitiidlerinde, genis-
band (broad band) giriiltii spektrumuna da raslanmaktadir. Cok daha yiiksek gerilim
amplitidlerinde (F,=50) ise; sistem bir yandan tabii frekans civarinda ¢ift harmonik
jenerasyonu gosterirken, diger yandan da yiksek siddette girultii bandi vermekte, ve tek

harmoniklerin kayip oldugu duruma dogru yonelmektedir.
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SEKIL (6)
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6. I¢ Surtinme Katsayist, mihtelif gerilim amplitadleri igin, yari-logarithmik skalada normalize edilmis Snock
relaksasyon zamamna gore plot edilmigtir. Bu gekil bize anormal gerilim amplitiditbagimhihgy gostermekte, ve
yitksek ara-ikame atomlart konsentrasyonlarinda I¢ Sartanme taylinm doyuma ulagildifun  igaret ctmektedir. Fe=2
degerine tekabul eden spektrumda gorillen ani sigrama gergek olup kinkin atmosferi ywtmast olayma kargihk

gelmekiedir. Parametreler: Fiy;,=0, L=100, ve Np=3 (Normalize olmug sistem rezonans frekansy, Q AT10).
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Sekil (8)’ de tabii sistem frekansi yitksek, QA=50 olan bir kink zinciri ele alinmus,
ve burada gene yiiksek gerilim amplitiidlerinde genel olarak titresim dinamigi incelenmistir.
Bu calisma agik¢a gostermektedirki eger siiriiciiniin frekansi sistemin tabii frekansinin gok
altinda ise, isbu cizgisel olmayan sistem hig bir tek harmonik jenerasyonu gostermemekte,
ve sadece yilksek frekanslarda bazi ¢ift harmonik jenerasyonu gergeklestirmesi yaninda,
sistemin tabii frekansi civarinda (©=50 ) yiiksek siddette giiriiltii spektrumu (noise band)
yaratmaktadir. Bu plotlama sisteminde frekans, © siiriiciiniin frekansina ~ gore normalize
edilmis frekans olgegini gostermektedir. Mesala ©=1 siriici gerilimlerin frekansina

kargilik gelmektedir.

Sistemin diisiik siiriicii frekanslarinda yarattigi genig band guirtiltii dinamiginin ince
detaylarim incelemek tizere, Sekil (9)’ de yari-logarithmik plotlama teknigi kullanidmugtir.
Bu sekilde nisbeten miitevazi gerilim amplitidlerinde (fakat hypersonik bolgede) bile
kaotik davraniglar gorilmektedir. Daha ziyade ¢izgisel plotlamada bariz bir sekilde ortaya
cikan keskin tayflar veya cizgiler bize Feigenbaum [41] karakterinde baz1 periodik hallerin

de (states) mevcudiyetini haber vermektedir.
Sonug olarak su sdylemek miimnkindir ki; kuvvetli olarak giic kayiplarina

ugrayan ¢izgisel olmayan sistemlerde, sadece harmonik jenerasyonu degil ve ayn1 zamanda

yiiksek siiriicti kuvvetlerinde kaotik titregimlere de raslanmaktadir.[42,43 ]
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SEKIL (7)

w{raed/sec;—

7. Giic spektral densitesi, S(w) normalize olmug frekansa, © gore (dis siirticii frekanst)
muhtelif gerilim amplitidlerine, F; igin plot edilmistir. Bu sekil sistemin tabii frekansi
(Q A=20 ) cvarinda tek-harmoniklerin jenere oldugunu gostermektedir. Bu ¢aligmalarda
nisbeten miitevazi gerilim amplitiidleri kullanilmigtir. Cok yiiksek gerilim amplitiidlerinde
genis band giirGlti spektrumu ve buna bindirilmis gayet keskin tayflarin ortaya giktigt

gozlenmektedir. Parametreler: Fpj,=0, L=100, Ni=3 (data kayitlan Qp=1 degerinde

alinmugtir).
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SEKIL (8)
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8. Giic spektral densitesi, S(0) normalize olmug frekansa, @ gore (dis strtcu frekanst)
muhtelif gerilim amplitadlerine, Fy i¢in plot edilmistir Bu deneylerde cok yiiksek sistem
tabii frekanst kullanilmustir, (& ,=50). Bu sekil bize tek-harmoniklerin tamamen
silindigini, ve yerlerine genis band gurilti spektrumlarnnin olustugunu gostermektedir.

Parametreler; Fp;as=0, L=100, Ni=3 (data O g=1 degerinde kayit edilmistir).
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SEKIL (9)
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9. Giic spektral densitesi, S(w) normalize olmus frekansa, o gore (dis stirtict frekansi) ve
miitevazi bir gerilim amplitidinde, Fq =5  yar-logarithmik olgek kullanilarak plot
edilmistir. Sistemde kullantlan striicti frekans, (0 2=50 ¢ok dusuk olup relaksasyon
modundaki bir caligmaya tekabiil etmektedir. Bu sekil genis band guralta spektrumu
jenerasyonu yaninda, buna bindirilmis konumda bazi gayet keskin hat tayflarinin ortaya

ciktigint gostermektedir. Parametreler; Fpjpg=0,L=100, Ni=3 ( data kayitlari su degerde

alinmugtir; Qg=1) , ve yumusatma indeksi (the smoothing index) olarak 2 segilmistir).
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VI. GENEL DEGERLENDIRME

6.1. KINK MOBILITESI

Snoek-Koster diye adlandinlan dislokasyon soniim olay: ile ilgili olup da,
literatirde en ¢ok kabul edilen model, Seeger [8] tarafindan one siirtilmustir. Bu teoriye
gore SK relaksasyonu dislokasyonlar iizerinde olusan termal kink giftlerinin, malzemede
mevcut yabanct (foreign) atomlarla karsilikli etkilesinden dolay1 ortaya ¢ikmaktadir.
Fiziksel olarak igbu teoride en 6nemli parametre, kink mobilitesi (tersinir drag katsayisi)
dir, ve bu da yabanci atomlarin (interstitial veya substitutional) mevcudiyeti ile fevkalade
etkilenmekte ve adeta olayr kontrol edilmektedir. Seeger [8], bu parametrenin direkt
hesaplanmasinin fevkalade giic oldufunu sezinliyerek, damping prosesinin ana hatlan
hakkinda bir fikir verebilmek i¢in, su iliskiyi ad hoc olarak teklif etmigtir; w, ~D'/CykpT
(orijinal olarak Schoeck tarafindan teklif edilmistir, [19] ). Daha sonralari [33,34], ad:
gegen aragtirmact Einstein-Nerst iligkisini, w; ~Dy /kgT kullanarak mobiliteyi kink
difuzivitesi cinsinden yazmayi denemigtir. Burada da gene ad hoc olarak su iligkileri zaman

zaman makalelerinde kullanmaktadir;

Dy = =My P exp(-H}! 1kpT)Iv°Cy (30)
veya
-Dy, =exp(-H{M 1kpT)I%°Cy- €Y

Cok yakin bir gegmiste, Seeger ve ortak gahganlan [35], kink difusivitesi ile
atomik difuzyon katsayisi arasindaki iligki iin, yeni bir ifadeyi daha denemislerdir, soyleki:,

DX =BC,)"'D' burada B kapling sabitesi olup dislokasyonlarla ilgili ara-ikame
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atomlarinin  karsilikli etkilesimini igermektedir, ve ayrica sicakliktan etkilenmedigini

varsaymuglardir.

Bizim gerek gizgisel [23,25], ve gerekse ¢izgisel olmayan teorilerle gelistirdigimiz
kink-siirinme [28] hadisesi gostermistir ki, yukaridaki ad hoc formullerin hepsi de
temelden hatalidir. Mesala, sonuncu formul su gekilde modifiye edilerek,
DK —(kyTH2(BC,)™' D' hig olmazsa ¢izgisel viskosite rejimi igin gergeli bir ifade
yazilabilirdi. Bu viskosite rejiminde Snoek-Koster spektrumlarinin tepe noktas yiiksekligt
tatbik edilen dig gerilimlerinin amplitiidleri ile degismezler.  Reference. [23'] de
zikrettigimiz veghile, yukaridaki dogru sicaklik bagntisi, niimerik olarak kuguk bir
modifikasyon yaparak SK relaksasyon tayfinin effektif enthalpisinde 2kgT kadar bir
katkida bulunmaktadir. Oktahedral [23] ve tetrahedral [25] ikame atomlari igin, Ogurtani
ve Seeger'in gelistirdigi cizgisel teoriye gore birinci mertebeden takribiyet arzeden su ifade

mevcuttur; B = |aSC3, /324]§. Bu ifade de hacim merkezli kubik HMK yapilarda {110}

diizlemindeki tek kinkler igin caridir, ve kinki tagtyan dislokasyonun karakterine , saf kose
veya saf vida tiplerinde olmasi gibi, bagimh degildir. B ise kink-ikame atomlar arasindaki
karsilikli etkilesim parametresi olup asagidaki formiille hesaplanabilir, ve bilhassa
oktahedral yahut agir ikame atomlari dedigimiz, C, N, O igin biiyiik bir hassasiyetle
gecerlidir:

6={§Tr2>»*ﬁl + (0 =22) (B +ﬁ3>}. (32)

Burada parantez igersinde ki birinci terim dilatasyondan [44] mitevvellit (Cottrell
Atmosferi) viskosite katkisi, ve ikinci terim ise sabit hacimli hareket (saf makaslama ) ile
iliskili viskosite katkisin1 gostermektedir. Bizim terminolojimize gore ikinci viskosite katkisi

Snoek atmosferini teskil eden ara-ikame atomlarindan dogmaktadir. 3; katsayis: miihtelif

karakterdeki dislokasyon-kink konfigurasyonlann igin HMK metallerde, izotropik veya
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anizotropik elastik ortamlarda hesap edilmistir (Bak: Tablo 1V, Ref.23). Keza aym tip
hesaplamalar tetrahedral ikame atomlari igin de yapilmistir (Bak: Tablo VIII, Ref.25).

Bu sayisal galismalar bize gostermistir ki kink genisligi viskosite katsayisina ( B

tayini dolayistyla) ¢ok onemli bir sekilde etkilemde bulunmakta, ve bu bilhassa vida tipi
dislokasyonlar iizerinde konumlanmus kinkler civarinda yogunlasan kiiresel ara-ikame
atomlarinin meydana getirdigi Cottrell atmosferinin mevcudiyeti halinde, gok onemli bir
fiziksel parametre olarak ortaya ¢tkmaktadir. Ani kinkler (abrupt) durumunda ise, yani
kink genisliginin sifira ulastig: hallerde, sadece izotropik etkilesim degil (akustik mod), ve
ayni zamanda saf kesme tipi etkilesim (akustik mod), kinki tastyan dislokasyonun karakteri
ne olursa olsun (kése veya vida), viskositin tayininde gok o6nemli role haizdir . Bundan
dolayi, kink genigligini bilmeksizin ( ki bu parametre kink formasyon enthalpisi ile ters
orantiluir) , kiiresel ara-ikame atomlarin dolay olusan SK relaksasyonun sadece kuvvetli
kége komponentine haiz dislokasyonlar tarafindan yaratilacags, ve burada vida
dislokasyonun  bir rol oynayamacagim spekiile etmek mumkin degildir. Mesala,
Hauptman [42] ve ortak calisanlarinin Palladiumda gozlemledikleri Hidrojen esaslt Snoek-
Koster spektrumunun koge dislokasyonlarindan dolayt olustugunun varsayimi gibi. Bu
alagim sisteminde, kink genigligi vida dislokasyonlar igin kose dilokasyonlara nazaran
takriben faktor iki kadar daha azdir. Dolayisiyla, bu musait sartlar altinda Hidrojen SK
relaksasyon tepeciginin vida dislokasyonlar iizerinde olusan kink-ciftlerinden mutevellit
hiusule geldigini soylemek daha gergekgidir. Bunu destekleyen diger bir hususta hidrojen
ara-ikame atomlar: tarafindan indiklenen ilave relaksasyon tayfimn, ayni numunedeki
Bordoni tayfinin yiiksek sicaklik kanadinda zuhur etmesidir. Buna benzer durum, Tanaka
ve arkadaslarinim [37] nikelde yaptiklar hidrojen sarji deneylerinde gok daha vuzuh olarak
ortaya ¢ikmaktadir, ¢inkii bu metalde hidrojenin solubilitesi gok yiiksektir, dolayistyla
konsentrasyonla oynamak ¢ok daha rahattir, soyleki; hidrojen konsentrasyonu artik¢a, ilk
olarak sarjsiz numunede deformasyon sonucu ortaya gikan ve vida dislokasyonlardaki

termal kink-giftlerin olusuma atfedilen Bordoni tayfi, Py  yavas yavas giddetini
kaybetmekte, ve yerini Pqy (hidrojen SK) tipi bir relaksasyon tepegiginin Py nazaran ¢ok

daha yiiksek sicakliklarda husule gelmesini intag ettirmektedir.
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6.2. SONUCLAR VE OZETLEME

Gerek yaygin ve gerekse lokalize olmus (dekorator) nokta hatalarmin kinklerle
olan karsilikli etkilesimi sonucunda ortaya ¢ikan Dislokasyon I¢ Siirtiinme olayi, daneli
(discrete) kink zinciri modeli kullanilarak ve bunlar arasinda kink-kink etkilegimini de
hesaba katarak kompiiterde simulasyonu gergeklestirilmistir. Hem dinamik I¢ Siirtiinme

Katsayisi, ve hemde Giic Spektral Yogunluk detayls bir sekilde irdelenmistir.
Hali hazir ¢ok detayl olarak yapilan kompiiter deneyleri bize gostermektedir ki;

1. Dekorator atomlarn yiiksek diflizyon aktivasyon enerjisine ve/veya daha buytik
yapisma Ozelligine sahip olduklart takdirde, yaygin (ana) ara-ikame atomlarinin
olusturdugu dislokasyon i¢ siirtinme tayfinin tepesi daha disiik sicakliklara dogru

kaymakta, ve ayni zamanda siddetinde bir azalma husule gelmektedir.

2. Dekorator atomlarndan (lokalize nokta hata) dolayr olusan dislokasyon i¢
siirtinme tayfi, difizyon aktivasyon entalpisi veya kinklere yapigma kapasitesi ana-ikame
atomlarina nazaran (diger bir tabirle yaygmn) ¢ok daha yiiksek seviyelerde bulunan

dekorator atom cesitleri igin.segkin ve ayrik bir sekilde misahede edilebilir.

3. Kigik difiizyon aktivasyon veya yapigma giicii farklan igin, yaygin nokta
hatalardan dolayi olusan ana-tayfta iki ayrisma husule gelir, soyleki: esas tayf (main peak)
ve peyk tayf (subsidiary peak) olarak isimlendirmek olasilif1 ile. Peyk tayf esas tayfin sol
iist kogesinde (yitksek sicaklik omuzu) yer almakta, zamanla dekorator tayfi giiclendikge
ortadan kalkmaktadir. Fakat esas tayf nihai pozisyonda, fevakalade stabil bir konumda
kalmaktadir. Esas tayfin tepesi, @™ =4, ve relaksasyon siddeti ise Q' =1/5 dir, ve bu da
analitik teorinin énsezgisi gibi dislokasyon segmenti boyundaki faktor ikilik bir kisaltmanin

karesinin yaratacagi siddet indirimine aynen karsilik gelmektedir
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4. Dekorator tayf tepeciginin gerek yiksekligi (relaksasyon siddeti) ve gerekse
normalize olmus sicaklik eksenindeki pozisyonu kink yogunlugunun gok hassas bir sekilde

fonksiyonudur.

5. Kink zincirinden olugan sistem ¢ok yiiksek gerilim amplitiidlerinde tahrik edildigi
takdirde genis band spektrumlu, gelisi giizel (random) guriltii jenerasyonu yapmakta, ve

kaotik bir dinamik yap: gostermektedir.

En nihayet, yukandaki bilgisayar deneylerinin sonuglarinin 1181 altinda sunu
soylemek miimkiindir; eldeki bilgisayar modellemesini ve verilerini, yalniz geometrik kink
zinciri i¢in degil ve aym zamanda termal kink ve geometrik kink karigimindan olugan
sistemlere de aynen uygulamak miimkindiir, yeterki kink yogunlugundaki, bir eksitasyon
periodu siiresine tekabiil eden zaman araligindaki degisim gok az duzeyde olsun. Diger bir
degisle, termal kinklerin jenerasyon ve anhilasyon frekanlar stirticinin eksitasyon
frekansina nazaran ¢ok biyilk olsun. Buda, gerek dekarator ve gerekse yaygin ikame
atomlart ile iligkili dislokasyon ig siirtiinme spektrumlarinin tepe sicakliklarmin Gama ve
Alfa tepelerinin [43] sicakliklarinin ¢ok daha iistinde olmasi gerektigini gostermektedir.
Boylece, aynen bu raporda verilen matematik yapiyr muhafaza ederek, termal olarak
yaratilmis kinkler-giftlerinden [44] olusan kink zincirin ara-ikame atomlart ile olan
etkilesimleri sonucu ortaya gikabilecek damping spektrumunu bilgisayarda simule etmek
mimkiin olabilecektir,. Bu esaslar igersinde bizim bilgisayar deneylerimizin verileri ile
Seeger"in SK relaksasyonu igin {38,40] olusturdugu kink-giftleri teorisinin verilerinin
tam bir uygunluk iginde oldugu mugahede edebiliriz (Mukayese et: Denklem (22) ile
Seeger-Denklem (36) ve Denklem (24) ile Seeger-Denklem (30-31), Referans.38, ve keza
Referans 40.'deki Tablo.I).

Cok enteransidir ki, bizim bilgisayar deneylerinin olgulari ile Tanaka ve
yardimeilarinin [37] plastik olarak deforme edilmis, ve hidrojenle sarj olunmus Nikel
numunelerdeki I¢ Siirtinme laboratuar deneyleri sonuglari fevkalade benzerlikler

gostermektedir. Tanaka bu deneyleri ile agikca gostermistir ki, nikel metali igersinde kat:
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eriyik halinde bulunan hidrojen ara-ikame atomlart metalin zati (intrinsic) tayfim
bastirmakta, ve daha yukari sicakliklarda yeni bir i¢ siirtinme tayfi olusturmaktadir. Ilk tayf
Bordoni tipinde oldugu, ve yeni olusan tayfinda SK tipi bir relaksasyon tayfi oldugu
sonucuna adi gegen arastirmacilar varmislardir. Soyleki, iki tip suriiklenme mekanizmasi
calismaktadir; birinci mekanizma dislokasyon boyunca uniform olarak etkilesim dagilimi
yapmakta, ve ikinci mekanize ise lokalize olmug daneli bir yapi igersinde kendini
gostermekte. Bu mekanizmalar ve olusturduklari iki ayri tip tepecikler, o zaman igersindeki
mevcut teorilerle [8,13,48,49] izah edilmeye ugrasilmistir. Halbuki teoriler kendi igersinde
¢ok belirgin bazi tutarsizlari vardir. Tanaka tarafindan [37] elde edilen Hidrojen ile iligkili

tayfin effektif aktivasyon enerjisi (0.50 $0.05 eV) bizim ¢ahsmamizda gelistirilmis

Denklem (26) ile tam bir uyum igersindedir. Burada su datay: kullanabiliriz;  H} =0.14eV",

2H, =016eV , ve HY =019V .
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LUMP.PAS

{S$n+}

{version 2}

program
lurepamb;

uses
crt,graph;

const
ndata=8192;

type
viewportyper=record

xl,yl,xZ,yZ:double;
end;

var
viewportwidth,viewportheight,i,j,k,l,mlc,gd,gm,hght,
wdth,nl,nk,dumi,its,nls,osl,osr,kbw,ist,iw,it,rec,
recc,nos,nskip,ntsc,nlsk,rndch,page,npage,logq,pp,
nlf :integer;
force,kp,xm,facto,kpb,dw,dlw,xf,kkkO,kpa,xb,idme,id,
idi,f,fbias,vm,tf,pii,dtp,dtdiv,m,ql,nd,oab,dt,kkb,
11,fsb,fbia,os,osb,ose,osl,osZ,b,nkk,dO,dOl,t,
tl,sl,x,y,cxmean,cvmean,sfac,osmul,osm,osms,ossmul,
expmul,sos,soss,osmo,osmi,endcheck,mulfac,rndrng,

sdt,dtds,dtps,dtd,dtpp,ossl,ossZ rdouble;
windowwidth,windowheight rarray{0..1] of double;
xO,vO,ff,rl,r2,r3,r4,r5,r6,rll,r12,r13,r14,r15,r16 rarray[l..5,1..5] of double;
ffl,prx,prv,crx,crv,osd,ost rarray(l..5} of double;
wincoor rarray[0..1] of viewportyper;
viewcoor :viewporttype;
phs,dis ttext;
ss, filename,ssl,prost :string;
duch,proch :char;
state :record

m, t :double;

velo,disp, forc carray{l..5,1..5] of double;

end;

function mody(yr:double;vpo:boolean):integer;
var
yd:integer;
begin
yd::round(viewportheight*((wincoor[page].yl-yr)/windowheight[page]+l));
if vpo then mody:=yd else mody:=yd+viewcoor.yl;
end;
function modx {(xr:double; vpo:boolean) :integer;
var
xd:integer;
begin
xd::round(viewportwidth*(xr-wincoor[page].xl)/windowwidth[page));
if vpo then modx:=xd else modx s =xd+viewcoor.x1l;
end;
procedure setusercoord(xd,yd,xu,yu:double;page:byte);
begin
windowwidthpage] :=xu-xd;
windowheight [page] :=yu-yd;
with wincoor{page] do begin

x1l:=xd;
X2 r=xu;
yl:i=yd;
y2i=yu;
end;
end;
function power(base,top:double):double;
begin
power:=exp(top*ln(base));
end;
function log(base,top:double):double;
begin
log:=ln{top)/ln{base);
end;
procedure printxy(x,y,len,dec:integer;tit:string;num:double);
begin
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stri{num:len:dec,ss);
outtextxy(x,y,tit+ss);
end;
procedure usepaqe(pn:integer};
begin
page:=pn;
setactivepage (pn);
end;
procedure putparam;
begin
cuttextxy(0,1,'Program : LUMPAMB ')
outtextxy(BE*wdth,l,’Session TD:'+filename)’
outtextxy{wdth,hght+l, 'Mode ='+prost);
printxy(wdth,2*hght+1,3,l,'ND.NLE:',nd+nlf/lO);
priﬂtxy(wdth,3*hght+l,6,2,'Mscale:',mulfac);

printxy(wdth,4*hght+l,6,2,'Oab ="', 0ab});
printxy(wdth,5*hqht+1,3,0,'NL =',nl);
printxy(l6*wdth,hght+l,6,2,'Kapa =Y, kkb);
printxy(lé*wdth,2*hght+l,6,2,'LL =',11});
printxy 16*wdth, 3*hght+1,6,2, 'Fsb =',fab);

(
printxy(l6*wdth,4*hght+l,6,2,‘?bias =1, fhila});
printxy(l6*wdth,5*hght+l,6,2,‘A\/A =t kp) s
printxy(Bl*wdth,hght+1,3,0,'Nkink =',nk};
printxy(Bl*wdth,2*hght+l,3,0,'Random=‘,rndch);
printxy(31*wdth,3*hght+l,7,3,‘Rnangs',log(lO,fndrng)};
if proch='P"' then printxy(Bl*wdth,4*hght+1,7,3,'Os =',log(10,08)};
if proch='J' then begin
printxy(31*wdth,4*hght+l,7,3,'Osstrtz',log(l@,osb));
printxy(Sl*wdth,5*hght+l,7,3,‘Osend =',log{10,08e)};
end;
if proch='8' then begin
printxy(Bl*Wdth,4*hght+l,7,3,'Osslow:‘,log(lo,ossl));
printxy(Bl*wdth,5*hqht+l,3,0,‘Nleow:‘,nls);
for i:=1 to iwt+l do begin
str(log(lo,osd{ij):7:3,55);
if i=1 then ss:='Osstrt='+ss
alse
if i=iw+l then ss:='Osend ='+ss
else begin
str{i-1:1,ssl);
sg:="Osret'+ssl+'="+s5;
end;
outtextxy(46*wdth,i*hght+l,ss);
end;
if its=1 then begin
for i:=1 to it do begin
str{i:l,ss);:
printxy(6l*wdth,i*hqht+l,7,3,'Osrec'+ss+':',1og(10,ost(i]));
end;
end;
end;
end;
procedure writephsinfo;
var
pniinteger;
begin
if proch='P' then usepage{0) else usepage{1);
setviewport(0,0,getmaxx,getmaxy,clipon);
with viewcoor do begin
par(xl,yl-hght-1,x2,yl-1};
str({log(l10,08):1:8,88);
outtextxy(xl,yl~hght~l,‘log(Os)='+ss);
str{l/sfac:1:8,88);
outtextxy(xl+20*wdth,yl-hght—l,'Scale:'+ss);
if (kbw>nk) or (kbw<l) then ss:i='average' else strikbw:2,s8});
outtextxy(x1+45*wdth,yl~hght—1,'Kink='+ss);
setviewport(xl,yl,xZ,yZ,clipon);
end;
end;
procedure writedisinfo;
begin
usepage (0}
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setviewport{0,0,qetmaxx,getmaxy,clipon);
with viewcoor do begin
bar(xl,yl»hght—l,xZ,yl-l);
str{log(l0,0s):1:8,188);
outtextxy(xl,yl—hghtw“,‘1og(Os)x‘+ss);
str(dt:1:12,s8s);
outtextxy(xl+2@*wdth,yl—hght—l,'dtz‘+ss);
stri{pii:1:0,ss);
outtextxy(xl+38*wdth,yl~hght—l,‘spc:‘+ss);
strim:1:0,88);
outtextxy(xl+52*wdth,yl~hght-l,'s:’+ss);
setviewport(xl,yl,xz,yz,clipon):
end;
and;
function takechar (instr:string):char;
var
s:char;
begin
repeat
s:=upcase (readkey);
until pos(s,instr}>0;
takechar:=s;
end;
procedure putscope;
var
cO:integer;
begin
with viewcoor do begin
rectangle(x1l,y1,%2,y2);
if page=1 then begin
cO:=modx (0, false);
line(c0,vyl,c0,v2);
c0:=mody {0, false);
line(xl,c0,x2,c0)

H

end;

end;

end;

procedure erasescope;

begin
if proch='P' then usepage (0) else usepage {1}
clearviewport;
setviewport(o,O,getmaxx,getmaxy,clipon);
putscope;

with viewcoor do setviQWport(xl,yl,xZ,yZ,clipon);
end;
procedure putxscale(xl,x2,xs:double;xsname:string);
var
yrinteger;
x:double;
begin
yi=viewcoor.y2;
settextjustify(centertext,toptext);
for i:=0 to trunc({x2-xl)/xs} do begin
®r=xl+i*xs;
line(modx(x,false),y,modx(x,false),y+hqht div 2}
printxy(modx(x,false),y+hght,l,l,",x);
end;
i::modx(wincoor[paqe].xl+windowwidth[page]/Z,false);
ji=y+2*hght;
outtextxy(i,j,xsname+chr(26));
settextjustify({lefttext,toptext)
end;
procedure putyscale(yl,y2,ys:double;xsname:string);
var
x:integer;
y:double;
begin
x:=viewcoor.xl:
settextjustify(riqhttext,centertext);
for i:=0 to trunc{{yZ-yl)/ys) do begin
yri=yl+irys;
line{x-wdth div 2,mody(y,false),x,mody(y,false));
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printxy(x—wdth,mody(y,false),l,l,",y);

end;
ir=x-5*wdth;
j::mody(wincoor[page].yl+windowheight[page]/2,false);
settextstyle(defaultfont,vertdir,l);
cuttextxy(i,],xsnametchr(26));
settextstyle(defaultfont,horizdir,l);
settextjustify(lefttext,toptext);

end;

procedure keyhandle;

begin
duch:=upcase (readkey);
case duch of

'B':begin
ppi=is
usepage (1)
writephsinfo;

end;

'E':begin
pp:=0;
writephsinfo;

end;

*P':ipegin
setvisualpage(l);
writephsinfo;

end;

'D':begin
setvisualpage(0);
writedisinfo;
writephsinfo;

end;

'C!ibegin
erasescope;
writephsinfo;

end;

'A':pegin
sfac:=1/fsb/os;
writephsinfo;

end;

T :pegin
writedisinfo;
writephsinfo;

end;

!+V,'_I"*l’I/Y’l_!:begin

case duch of
‘+1':s5fac:=sfac*2;
t-t:sfac:=sfac/2;
tx ' gfaci=sfac*10;
t/':sfac:=sfac/10;
t.tisfaci=1;

end;

writephsinfo;

end;

'0'..'9':begin
val (duch, kbw,dumi);
writephsinfo;

end;
end;
end;
procedure keyhandlep;
begin
duch:=upcase (readkey);
case duch of

'C':begin

erasescope;
writephsinfo;
end;
'A'ibegin
sfac:=1/fsb/os;
writephsinfo;
end;
l+l,'_l,l*'r'/"l.lzbegin
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case duch

ty+trgfaci=sfac*2;
't-tigfaci=sfac/2;
tx g faci=sfac*l0;
t/t:gfac:=sfac/10;

totrafac=1;
end;
writephsinfo;
end;
YO, .9 thegin
val (duch, kbw,dumi ] ;
writephsinfo;
end;
end;
end;
procedure initxvirnd:integer);
begin
randomize;
for i:=1 to nk do
if rnd=1 then begin
x0[i,1]:={2%random~1)*rndrng;
v0{1i,1]:=(2*random-1}*rndrng;
and
else begin
x0[1,1]:=0;
vO[i,1]:=0;
end;
end;
procedure xwy(kink:integex);
begin
if (kink>nk) or (kink<l) then begin
cxmean:=0;
cvmean:=0;
for i:=1 to nk do begin
cxmean:=cxmeantorx{il;
cvmean :=cvmeantcorviil;
end;
cxmean:=cxmean/nk;
cvmean:=cvmean/nk;
< r=CXMEAn;
yi=cvmean;
end
else begin
wi=crxlkink]:
yr=crvikink]:
end;
end;
procedure putphsdot;
begin
if proch='P' then usepage{0) else usepage{l):
x _ylkbw);
putpixel(modx(sfac*x,true),mody(sfac*y,true),lS);
end;
procedure putdisdot;
var
yoiinteger;
gt:double;
begin
usepage{0);
idi:=id/pii;
if proch<>'S' then osl:=os;
ql::Z*idi*kkb/{osl*sqr(fsb));
qtr=ql;
gl:=log(l0,g9l};
asl:=log(l0,os8l};
if proch='3' then
writeln(dis,osl, ' ',qt,' ',sl,' ',ql);
if logg=0 then
yor=mody (mulfac*qt,true)
else
ycer=mody (gl, true);
putpixel(modx(sl,true),yc,lS);
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end;
procedure timestep;

begin
if (os>=ossl) and (os<ossZ) then
begin
osmul r=0sms;
nos:=nls;
dtdiv:=dtds:
dtpr=dtps;i
end
else
begin

ogmul :=0sm;
nog:=nl;
dedive=dtd;
dtp:=dipp;
end;
£1:=2*cab*cab/ (kkb*os);
{f ti»=0.1 then dt:=dtp else dt:=tl/dtdiv;
pii:=round(2Z*pi/dt};
dt:=2*pi/pii;
endcheck:=nos*pil;
if proch='3" then ossmul:zpower(osmul,(l/endcheck}};
end;
procedure changeos (mul:double);
begin
osr=os*mul;
dwi=0s*d0;
dlw:=dw*sqrt(kp);
fpias:=fbia*os/ (cab¥*oab);
pr=os*kkb/ (cab*oab};
f:=ce*fsb/ (cab*oab);
end;
procedure savestate;
begin
state.mi=m;
state.t:i=t;
for l:=1 to 4 do
for i:=1 to nk do begin
state.disp[i,l}::XO[i,l];
state.velo{i,1]:=v0[i,11;
state.forc{i,ll:=f£{i,1]:
end;
end;
procedure restorestate;
begln
m:=state.m;
r=gtate.t;
for l:=1 to 4 do
for i:=1 to nk do begin
xO{i,l]:zstate.disp[i,l};
vO{i,l}:—state.velo[i,l};
ff{i,l}:xstate.forc[i,l];
end;

end;
procedure interact;
begin
if nk=1 then
force:=—2*kkk0*xm/sqr(sqr(2*xm/ll)—l)
else
if i=1 then begin
if nif=0 then

facto:=((xf~kpb*xm)/2/dw+l)/sqr(xm/dlw+l)/sqr{(xf—xm)/dw+l)
else
facto:=1;
force:=kkk0* (xf-kpa*xm)*facto;
end
else

if i=nk then begin
if nlf=0 then
facto::((—xb+kpb*xm)/2/dw+1)/sqr(xm/dlw-l)/sqr((xm—xb)/dw+l)
else
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facto:r=1;

force:=kkk0* (xb-kpa*xm)*facto;
P

end
else begin
if nlf=0 then
facﬁo::((xf-xb)/z/dw+l)/sqr{(xfuxm}/dw+l)/sqr((xm—xb)/dw+l)
else

facto:=1l;

force::kkkﬁ*(xf~2*xm+xb)*facto;
end;
force::force*f*sin(tf)+(1—exp(—tf/2))*fbias—b*vm/(l+nd*vm*vm)

end;
procedure dissipate;
pegin
idme:=0;

for i:=1 to nk do

idme:

:idme+crv[i]*crv[i]/(l+nd*crv{i]*crv{i}};

id:=id+idme/nk;

end;

procedure runge_kutta;

pegin

m:=0; id:=0;
for 1:=1 to 3 do begin
for i:=1 to nk do begin

rif
Pt it
if
if
v

i,31]:=dt*v0[i,1];
=x0{i,11;

i>1 then xbi=x0[i-1,11;
j<nk then xf:=x0[i+1,1]7
=v0{i,1];

tfi=t;
interact;
ffli,1]l:=force;
riif{i, 1] :=dt*force;

end;

for i:=1 to nk do begin
r2[i,1]::dt*(vD[i,l1+rll[i,1]/3);
wme=x0[{i,11+r1{1,11/3;
if i>1 then xb:=x0[i-1,11+r1[i-1,11/3;
if i<nk then wfr=x0[i+1,1]+r1[1+1,11/3;
yme=v0O[{i, 1 ]+r11{i,11/3;
tf:=t+dt/3;
interacty;
r12{i,1l]:=dt*force;

end;

for i:=1 to nk do begin
13[1,1}::dt*(vO[i,l}+(4*rll[i,l]+6*r12[i,l})/25);
xm:ixO[i,l]+(4*r1{i,l]+6*52[i,l})/25;
if i»1 then xb:sz[i~l,1]+(4*rl[i—l,l]+6*r2[i—l,l])/25;
if i<nk then xf:=x0{i+l,l]+(4*rl{i+l,l}+6*r2[i+l,l])/25;
vm::vo[i,1]+(4*r11[i,l]+6*r12[i,l]?/25;
tfr=t+2*dt/5;
interact;
r13(i,1l]:=dt*force;

end;

for i:=1 to nk do begin
r4[i,l}:=dt*(vO[i,l]+(rll[i,ll-l2*r12[i,l]+15*r13[i,1])/4);
xm:=x0[i,l]+(rl[i,1}—12*r2[i,i]+15*r3[i,1])/4;
if i»1l then xb::xO[i—l,l]+(rl[i~l,1]~12*r2[i—l,l]+15*r3[i~l,l])/4;
if i<nk then xf:=x0[i+l,l]+(rl[i+l,l]-lZ*rZ[i+1,l]+15*r3[i+l,l])/4;
vm:=v0{i,l]+(rll[i,l}~12*r12[i,l]+15*r13[i,l])/4;
tfi=t+dt/2;
interact;
r14[i, 1] :=dt*force;

end;

for i:=1 to nk do begin
r5{i,l]::dt*(vO[i,l]+(6*rll[i,l]+90*r12[i,l}~50*rl3[i,l)+8*rl4{i,l})/81);
xm:sxO[i,l]+(G*rl{i,l}+90*r2[i,l]~50*r3[i,l}+8*r4[i,l])/81;
if i>»1 then xb:=x0[i—l,l}+(6*rl[i—l,l}+90*r2[i—l,l}-BO*rB[i-l,l}+8*r4[i~1,l])/81;
if i<nk then xf::xO(i+l,l]+(6*rl[i+l,l]+90*r2[i+l,l]—50*r3[i+l,l}+8*r4[i+l,l])/81;
vm::vo[i,ll+(6*r11[i,l]+90*rl2{i,l]-SO*rlB[i,l]+8*rl4[i,l])/81;
tfi=t+2%dt/3;
interacty;
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r1%(i, 1] :=dc*force;
end;
for i:=1 to nk do begin
ré[i,l]::dt*(vO[i,l]+(6*rll{i,l}+36*r12{i,l}+10*r13[1,1]+8*r14{i,l])/75);
xm:zx@{i,l]+(6*rl[i,l}+36*r2{i,11+10*r3{i,l]+8*r4[i,l})/75;
if i>1 then xb::xo[i—l,l}+(6*r1{i—l,l}+36*12{i~l,1]+10*r3{i-1,1]+8*r4[i-l,l})/75;
if i<nk then xf.sz[i+l,l]+(6*r1[i+l,l]+36*r2{i+1,1]+10*r3{i+1,1]+8*r4[1+l,l])/75;
vm::vO[i,1]+(6*511[i,l]+36*r12[i,l]+l@*r13[i,11+8*r14{1,1})/75;
tfr=t+4*dt/5;
interact;
ri6{i, 1} :=dt*force;
end;
for 1:= 1 to nk do begin
xO[i,l+l]::XO[i,l]+(23*rl[i,l]+125*r3[i,l1—81*r5[i,1]+125*:6[i,l})/192;
v@{i,l+l]:sz[i,l}+(23*rll[i,l]+125*rl§ii,l]—81*r15[i,l]+125*r16[i,l])/192;
if proch='8" then id::id+v0{i,l+l}*vO[i,l+1}/(l+nd*v0[i,1+l}*VO[i,l+l]};
end;
m:=rntl;
ti=t+dt;
for i:=1 to nk do begin
wmer=xO0[i,1+1];
if i>1 then xb:=x0[i-1,1+11;
i1f i<nk then xf:=x0[i+1,1+1];
yme=v0[{i,1+1];
tfo=t;
interact;
ffli,1+1]:=force;
end;
if proch='S'then changeos (ossmul);
end;
id:=id/nk;
end;
procedure adams_moulton;
begin
for i:=1 to nk do begin
prx[i]:xxO[i,4]+(dt/24)*(55*v0[i,4]—59*v0[i,3}+37*v0[i,2]~9*v0[i,l})
prv{i]:=v0[i,4]+(dt/24)*(55*ff[i,4]~59*ff[i,3]+37*ff[i,2]~9*f€[i,l]);
crx[i]:=x0[i,4}+(dt/24)*(9*prv[i}+l9*v0[i,4]—5*v0{i,3]+v0[i,2});
end;
for i:= 1 to nk do begin
xmr=crx[i];
1f i>1 then xbi=crxli-1];
if i<nk then xfi=crx{i+l];
vmi=prviil;
tf=t;
interact;
ff1[i):=force;
crv[i]::VO[i,4]+(dt/24)*(9*ffl[i]+l9*ff{i,4]-5*ff[i,3]+ff[i,2]};
end;
for i:=1 to nk do begin
%x0[1i,1):=x0[1,2];
%x0[1,2):=x0{1,3];
x0[1i,3):=x0[i,4];

7

x0[i,4)=crx[i];
vO[i,1):=v0[i,2]:
vO[i,2]:=v0[i,3};
vO[i,3):=v0({i,4];
vO[i,4) i=crv[i};:
ff{i,1Y:=f££01,2];
Ff{i,2):=££[1,3];:
FE{i,3):=££04,41:
ff{i,4):=££1101]);
end;
m:=ratl;
tr=t+dl;
end;
procedure getrecord;
var
sdc,de, skeidouble;
begin

savestate;
sfac:=1/fsb/os;
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writephsinfo;

if proch='S8' then begin
usepage (1);
setvisualpage{l});
erasescope;
strirec:l,ss});
strimlc:l,ss1);
sg:=filenametssltss+’.dat’;
end

else
ssi=filenamet’' s.dat’;

skc:=round (sdt/dt};

assign(phs,ss);

rewrite{phs);

writeln{phs,dt¥skc,’ t,o8);
for k:=1 to nlsk do begin
de:=0;
repeat
adams moulton;
x_yikbw);

putpixel(modx(sfac*x,true),mody(sfac*y,true),lB);
gotoxyl{l,1};
writeln(0,0,dc,piil;

do:=dc+tl;
until de>=pii;
end;
dei=0;
repeat
ador=0;
repeat;
adams _moulton;
x_ylkbw);

putpixel(modx(sfac*x,true),mody(sfac*y,true},lS);
sdci=gdc+l;
until sder=skc;
writeln{phs,x,' ',v);
do:=dctl;
until dcrndata;
alose{phs);

restorestate;
rec:=rectist;
end;
procedure phase;
begin
nlsk:=0;

initxv{rndchj;
timestep;
changsos (1)
runge_ kutta;
sfac:=1/fsb/os;
usepage (0);
writephsinfo;
repeat
adams_moulton;
if keypressed then keyhandlep;
putphsdot;
until me=endcheck;
if its=1 then getrecord;
end;
procedure jump;
begin
os:=0sb;
changeos (1)
sfac:=1/fsb/os;
repeat
initxv{rndch);
timestep;
t:=0;
m:=0;
writedisinfo;
runge_kutta;
repeat
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adams_moulton;
if keypressed then keyhandle;
if pp=1 then putphsdot;
1f my=endcheck then dissipate;
until me=endcheck+pii;
putdisdot;
changeos (osmul);
until os>cse;
end;
procedure sweep;
begin
assignidis, filename+' d.dat'});
rewrite(dis};
initxv{(rndch);
for i:=1 to nk do begin
201,44 :=x0[1i,1];
vO[i,41:=v0[i,1};
endy
for mlc:=1 to iw do begin
osb:=osd[mlc];
oser=osd|[mnlctl];
if its=1 then
if ist=1 then rec:=1 else rec:=it
else
rec:=0;
osZi=0osb;
repeat
osli=osZ;
os:=0sl;
timestep;
changeos (1)
sfac:=1/fsb/osb;
osmo:=power (osmul,ist);
ns2i=osl*o8mo;
mi=0;
writedisinfo;
osmii=power (ossmul,ist);
if ist*{ose-0s2)<0 then osZ:i=ose;
for i:=1 to nk do begin
%0[1i,11:=x0[1,41;
vOi{i,1}:=v0[i,4];
end;
runge kutta;
repeat
adams_moulton;
if keypressed then keyhandle;
if pp=1 then putphsdot;
if m<=pii then dissipate;
changeos (osmil);
if (rec»0) and (rec<=it) then
if ist* (ost[recl-os)<=0 then getrecord;
until ist* (os2-o0s)<=0;
if my=pii then putdisdot;
until ist*(ose~os2)<=0;
isti=-1%ist;
end;
close{dis);
end;
procedure prepphspage;
begin
usepage {page):
putparam;
putscope;
putxscale(—4,4,l,‘Displacement’);
putyscale(—4,4,l,'Velocity’);
end;
procedure prepdispage;
begin
usepage (0);
putparam;
putscope;
with wincoor{0] do
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putxscale(xl,x?,l,‘Log(@s)’);
if logg=0 then
putyscalé(O,l.S,O.S,'1/Q’)

else
putyscale(~4,4,l,'Log(l/Q)');
end;
procedure initgraphics;
begin

detectgraph(gd,gm);

if gd=9 then gm:=1;

initgraph(gd,qm,'c:\tp\bgi');

setfillstyle(1,0};

setcolor{l15);

hght:ztextheight(‘H‘);

wdth:=textwidth('H");

hght:=hght+1l;

with viewcoor do begin
%1:=round{getmaxx/10};
yl:=round(getmaxy/5};
®2:=x1*9;
y2:=getmaxy-3*hght;
viewportwidthi=x2-x1;
viewportheighti=y2-yl:

end;

page:=0;

if proch<>'P' then begin
if logg=0 then

setusercoord (osl, 0,0s8r,1.5,page)
else
setusercoord(osl,~4,osr,4,page};

prepdispage;
page:=1;

end;

setusercoonrd{(-4,-4,4,4,page);

prepphspage;

pp:r=1;

usepage (0);

setvisualpage(0};

with viewcoor do setviewport(xl,yl,x2,y2,clipon);

end;
procedure getconst;
begin
nkk:=nk-1+2*sqrt(kp};
kbw:=1;

dO:=11/nkk;

d01:=d0*sqrt (kp);

kpa:={sqrt (kp)+1)/sqrtikpl;

kpb::(sqrt(kp)vl)/sqrt(kp);

kkkO:=sqr{nkk/pi/oab);

osm:=power {10,s505};

ocams :=power (10,8088} ;

sfaci=1;

t:=0; sdt:=0.01;

if proch='P' then begin
ossl:=1el0;

ossZ:=1el0;
nls:r=nl;
end;
end;
procedure getparam;
begin
repeat
clrscr;

textcolor(black);
rextbackground{white};
writeln('Program : LUMPAM5');
textcolor(lightgray);
textbackground(black);
writeln:
write{'Enter Session ID:->');readln(filename);
write('Choose procedure:(dissipation(Jump,Sweep),Phase)~>‘);
proch::takechar(‘JSP’};
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case proch of
rJ': prost:
*3t: prost:
tpt prost:a‘?hase'

end;

writeln{prost};

tJump’;

;

writeln('INPUT THE INITIAL PARAMETERS. ')
write('ScreenFact ~>"}; readln{mulfac};
write('Randomness ~>'}; readlin{rndch);

rndrng:=1;
if rndech=1 then begin

write({'Random range-—>'

y; readin{rndrng);

end;

write({'Nvisco ->ty; readin{nd);
write ('NLF ->»1}; readln{nlf);
write('Oab ->1y; readln{oab);
write{'Kapa ~>1y; readln(kkb);
write{'LL ~>ty; readin{ll);
write('Fsb ~>'}; readln(fsb)i
write{'tblas ->'); readln(fbia};
write{'A /A —»>1y; readln(kpl;
write{'Nkink ->1}; readln{nk);
write ("NL ->ty; readln(nl);
write{'dt ~>1y; readln(dtppi;
write{'tdtdiv ->1y; readln{dtd);

if (proch='J') or (proch='8"] then begin
write{'Log plot 1/Q 7 (y/ny:"):
if upcase (readkey)="Y" then begin
writeln('Yes'};
logg:=1;
end
else begin
writeln{'No');
logg:=0;
end;
writeln('Input the logarithms of Os.'}):
writeln('Calculationz '}y

write('0Os step ->1}); readln(sos);
write{'Os start ->1); readln{osbj;
osbi=power{10,08b}; osd[1] :=0sb;
jwe=1;

if proch='3' then begin
write('Paths ~>t); readln{iw);
write({'Direction 1->"}); readln{ist);
if iw>»l then begin
for k:=2 to iw do begin
write('Osret',k—l:6,'—>'); readln(osd[kl);
osd[k}:zpower(l@,osd[k});
end;
end;
end;
write{'0Os end ->1y; readln{ose);
ose:=power (10,0se}; osdfiwtl]:i=o0se;
write('Slow down 2 {y/n):');
if upcase(readkey)="Y" then begin
writeln{'Yes'};
writeln{'Input the slow range parameters.');
write('0Os slowstep->'); readln(soss);

write{'0s left ->1y; readln{ossl);
ossl::power{lo,ossl);

write('Os right ->%); readlnfoss2);
ossZ::power(lO,QSSZ);

write('NL slow ->'); readln{nls});
write{'dt slow ->'); readln(dtps);
write('dtdiv slow =>"}; readln(dtds);

end

else begin
writeln{'Ne');
ossl:=1el0;
oss2:=1el0;
S088 =808
nis:=nl;
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dips=dtpp;
dtds:=dtd;
end;
if proch='8' then pegin
write('Get record 7? (yv/n):"):
if upcase(readkey):‘Y' then begin
writeln{'Yes'});

its:=1;
write ('NL to skip ->'); readln(nlsk);
write{'# of points ->1y; readln(it);

for k:=1 to it do begin
write('Osrec',k:6,'->");
ost[k]::power(lo,ost{k});
end;
end
else begin
writeln('No');

readlnf{ost{k]}:

its:=0;
it:=0
end;
end;
if proch='J' then itst=0;
writeln('Plotting: ')’
write{'0Os left ->ty; readln{osl);
write('0Os right -»1'y; readln(osr);
end;

if proch='P' then begin

write{'Log{Os) ->'); readln(os}; os:=power (10,08);

write(!Get record ? (y/n):');
if upcase(readkey)='¥’ then begin
writeln({'Yes');

its:=1;
nlsk:=0;
end

else begin
writeln{'Noe'):
its:=0;
end;
osli=-4;
ogri=4;
end;
writeln{'Ig everything okey ? o {y/n)y:t)i
until upcase(readkey)=’¥’;
getconsty
end;
begin
clrscr;
getparam;
initgraphics;
case proch of

YJr dump;

'S sweep;

'p': phase;
end;

setvisualpage(0);
usepage (0}
setviewport(0,0,getmaxx,getmaxy,clipon);
outtextxy(20*wdth,l,'COMPLETED‘);
if proch<>'P' then

repeat

if keypressed then keyhandle;

until duch=#27
else

repeat until readkey=#27;
closegraph;

end.
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SPECTRUM. PAS
{Sn+}
program
spectrum;
uses
crt,graph;
const
n=8192;
halfn=n div 2;
type
complex=record
r,i:double
end;
comptr="complex;
viewportyper=record
x1,yl,x2,yZ2:double;

end;
var
a carray(l..n] of comptr;
tg, ft ctext;

flnm, ss,ssl istring;
aigma,mean,max,min,be,nyf,tl,dt,os,ist,famp,xw,xwo,
w,ywO,windowwidth,windowheight,jsx,jsy cdouble;
gd,gm,i,j,k,viewpoftwidth,viewportheight,ch,cw,xv,yv,

cy,jsm, lch, sn cinteger;
wincoor cviewportyper;
viewcoor :viewporttype;
= :char;
cpointer;

pPS, PP, pe

procedure setusercoord{xd, yd,xu, yu:double);
begin
windowwidth:=xu-xd;
windowheight i=yu-yd;
with wincoor do begin

x1li=xd;

xZ:1=xu;

y1li=yd;

Y2 i=yug
end;

end;

function mody(yr:double;vpo:boolean):integef;
var
yprinteger;
begin
yp:=round(viewportheight*((wincoor.yl—yr)/windowheight+l));
if vpo then mody:=yp else mody:=yptviewcoor.yl;
end;

function modx{xr:double;vpo:boclean):integer;
var
xprinteger;
begin
xp::round{viQWportwidth*(xr-wincoor.xl)/windowwidth);
if vpo then modx:=xp else modx:=xp+viewcoor.xl;
end;

procedure beep;
begin
Sound (1000);
Delay(50);
NoSound;
end;

function int2str{num:integer):string;
var
srstring;
begin
stri{num,s);
intZ2stri=s;
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end;

function fltZstr(flt:single;w,d:byte):string;
var
sistring;
pegin
str(fltrw:d,s);
fltZstri=s;
end;

function logyl{x,y:double):double;
begin
logy:=1ln(z}/Inly});
end;

function power(x,y:double):double;
begin
power:=exp{y*ln{x]};
end;

procedure putyscale(xsname:string);
var
%,ys,n,1i:longint;
ym, y:double;
begin
x:=viewcoor.xl;
settextjustify(righttext,centertext);
n::trunc(logy(wincoor.yZ,10)};
if n<O then n:=n-1;
ym:=power (10,n};
ys::trunc{wincoor.yz/ym);
for i:=0 to ys do begin
yr=i*ym;
line(x-ow div Z,mody(y,false),x,mody(y,false));
outtextxy(X*CW,mody(y,false),intZStr(i));
if {xsname<>'S{w}') or ((xsname='S{w) "'} and (lch=1)) then begin
line({x—cw div 2,mody(—y,false),x,mody(—y,false));
outtextxy(x~cw,mody(—y,false),int2str(-i));
end;
end;
settextstyle(defaultfont,vertdir,l);
if n<>»0 then
outtextxy(2*cw,viewportheight div 2+viewcoor.yl,xsname+chr(26)+'xlOA'+int2str(n))
alse
outtextxy(Z*CW,viewportheight div 2+viewcoor.yl,xsnametchr(26));
settextstyle(defaultfont,horizdir,l);
settextjustify{lefttext,toptext);
end;

procedure putxscale(xsname:string);
var
v xb,dx, n:longint;
begin
yi=viewcocor.yZ;
settextjustify(centertext,toptext);
xb:=trunc(wincoor.xl)+1;
n:=trunc(wincoor.xZ)—trunc(wincoor.xl)—l;
if n»10 then n:=10;
if n=0 then n:=1;
dx:=trunc((wincoor.x2~wincoor.xl}/n);
repeat
line (modx (xb, false),ytch div 7, modx (xb, false),y):
outtextxy(modx(xb,false),y+ch,int25tr(xb));
wre=xlordx;
until xb>wincoor.x2;
i::modx(wincoor.xl+windowwidth/2,false);
r=y+2rch;
outtextxy(i,j,xsname+chr(26));
settextstyle(defaultfont,horizdir,l);
settextjustify(lefttext,toptext);
end;
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procedure initarray;
begin
for i:=1 to n do newf{alil};
end;

procedure initialize;

begin
lchi=~1;
if 5='D' then ss:='displacement' else ss:='velocity';

detectgraphi{gd,gm);

initgraph(gd,gm,‘c:\tp\bgi‘);

with viewcoor do begin
x1:r=round(getmaxx*0.1);
yl:=round(getmaxy*0.2);
x2:=round (getmaxx*0.9);
y2:zround(getmaxy*0.9);
viewportwidth:=x2-x1;
viewportheight:=y2-yl;

and;

chi=textheight {'H');

cwi=textwidth("H");

'::imagesize(o,0,2*cw,2*ch);

getmem{pp, i)’

getmem{ps, i}’

qetmem(pe,imagesize(o,0,40*cw,ch));

getimage{0,0,40*cw,ch,pe“};

line(20-cw,20,20+cw,20);

line(20,20-ch,20,20+ch);

getimage (20-cw, 20~ch, 20+cw, 204ch, pp™ ) ;

cy:=-ch-1;

end;

procedure readfile;

var
x:array [1..2] of double;
ii:byte;
begin
write('Enter file name: ') ;readln{flnmj;
write('Enter SN:');readln(sn);
S:zl I;
rite({'Displacement or Velocity (D/VyT):
repeat

s:=upcase (readkey};
until (s='D') or {(s='V'};
if s='D' then ii:=1 else ii:=2;
sg:=flnmt+'.dat’;
assign{ts,ss);
reset(ts);
readln{ts,dt,os);
for i:=1 to n do begin
readln{ts,x[1],x[21):
alil”~.r:=x[iil:
afil”.i:=0;
end;
close(ts);
end;

procedure writefile;

begin
sgi=flnmt F.DAT;
assign({ft,ss):
rewrite (ft);
for i:=1 to halfn do

writeln(ft,(i—l)/(halfn~l)*nyf,' fLalil .o

close(ft);

end;

procedure maxmin{strt, fin:integer};
begin
max:=alstrtl”.r;
min:=max;
for i:=strt to fin do begin

59

|
i
|
H
:




if ali]~.r>max then max:=al[i]".r;
if al[i}”.r<min then min:=ali}”~.rc;
end;
end;

procedure getdataspec;
begin

nean:=0;

sigma:=0;

for i:=1 to n do begin
mean:=mean+taf{i]”.r;
sigma::sigma+sqr(a[i]A.r);

and;

mean:=mean/n;

sigma:=sigma/n;

sigma::sqrt(sigma~sqr(mean));

tl:i=dt*{n-1);

nyf:=pi/dt;
ber={2*sn+l)/tl;
end;

procedure zeromean;
begin
for it:=1 to n do ali]
end;

A

.ri=al{i}”.r-mean;

procedure wind;
begin
for i:=1 to n do a[i]A.r:za[il“.r*O.S*(l—cos(Z*pi*(i—l)/(n—l)));
end;

procedure swap{var vl,vZ:double);

var

dum :double;
begin

dum:=vl; vi:=v2; vZ:i=dum;
end;

procedure fft(dir:integer);

var
nbd2, nbml,me, 1pk,basen,j, k,1,m rinteger;
ui,ur,wi,wr,tr,ti,sr :double;
begin

basen:=round(ln(n)/1ln{2}});
if dir=1 then
for j:=1 to n do begin

alj1”~.r:=aljl”~.r/n;
a[j]”.i:=a[j]“.i/n;
end;

dir:=-dir;
nbdZ:=n div 2;
nbml:=n-1;
Ji=1;
for l:=1 to nbml do begin
if 1 < j then begin
swap (alj]”.r, alll”.xr);
swap (al[jl".1i, alll”.i});
end;
k:=nbd2;
while k<j do begin
je=3-k;
k:=k div 2;
end;
dr=j+k;
end;
for m:=1 to basen do begin
ur:=1;
uiz:=0;
me:=round (exp{m*1n(2))};
k:=me div 2;
wri=cos{pi/k):
wis=dir*sin{pi/k);
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for j:=1 to k do begin

=4

while l<=n do begin
Ipki=1+k;
tr::a{lpk]”.r*ur*a[lpk]A.i*ui;
ti::ailpkl“.i*ur+a[1pk}“.f*ui;

alipkl”.ri=all] .o-tr;
allpkl~.i:=all]”.i-ti;

alll~.ri=alll”.c+tr;
a{l}A.i:xa[le.i+ti:
1:=1+me;

end;

sri=ur;

uri=urrwr-uirwi;
uir=ulrwrtsoiwi;
end;
end;
end;

procedure spectra;
begin
max:=t1/2/pi;
for i:=1 to n do
a[i]”.r:zmax*(sqr(a[i]A.t)+sqr(a[i]“.i});
end;

procedure smooth({sn:integer);
var
aatarray(l..9] of double;
i,j,krinteger;
pegin
for i:=1 to sn do aalil:=alil]
for i:=sn+l to n-sn do begin
aalsn+l]i=alil”.xr;
for j:=1 to sn do aa[sn+l}::aa{sn+l]+a[i—j]“.r+a[i+j]“.r;
aa[sn+l]:jaa[sn+l]/(2*sn+l);
ali-sn]~.r:=aalll;

-~

-0

for j:=1 to sn do aaljl:=aali+l]
end;
for i:=1 to sn do a[n—2*5n+i]".r::aa(i};

end;

procedure clipcoord(k:inteqer);
begin
case k of
6:1f wxw>wincoor.x2 then begin
beep;
xwi=wincoor.x2;
wvi=modx (xw, false);
end;
4:1f xw<winecoor.xl then begin
beep;
xwi=wincoor.xl;
xvi=modx (xw, false);
end;
g8:if yw>rwincoor.y2 then begin
beep;
ywi=wincoor.y2;
yv:=mody(yw,false);
end;
2:if yw<wincoor.yl then begin
beep;
yw:=wincoor.yl;
yvi=mody{yw, false);:
end;
else
end;
end;

procedure remplus;
pegin
putimage(xv—cw,yv—ch,psA,normalput);
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end;

procedure putplus;

pegin
getimaqe(xv~cw,yv«:h,xv+cw,yv+ch,psA);
putimage{xvﬁcw,yv—ch,pp“,xorput};
putimage(viewcoor.xl,vieWCQOV.fl~ch~l,pe“,normalput);
outtextxy(viewcoor.xl,viewcoor.yl~chul,’wz’+f1t25tr(xw,l,4));
outtextxy(viewcoor.xl%EO*cw,viewcoor.yl~ch~1,’S(w}='+flt25tr(yw,l,4));

end;

procedure carryplus(xc,yc,k:integer);
begin
remplus;
KV IERC]
YV iIEY e
clipcoord(k);
putplus;
end;

procedure newplus;

begin
xwi=wincoor.xl;
ywi=wincoor.yl;
vvi=modx (xw, false);
yv::mody(yw,false);
putplus;

end;

procedure plot(heading,xlabel,ylabel:string;xb,xe:double;yb,ye:double);
var
dx, xl:double;
ist,ien,nn:integer;
begin
if heading='SPECTRUM' then begin
nn:=halfn;
x1:=nyf;

and

else begin
nn:=n;
x1:=tl;

end;

ist:=round(xb* (nn-1)/x1)+1;
ien:=round{xe* (nn-1)/x1)+1;
dx:=x1/{nn~1};
if ybrye then begin
maxmin(ist,ien);
if heading<>'SPECTRUM' then
if abs{min)>abs(max) then max:=-min else min:i=-nax
else begin
if lch=1 then begin
max:=loqgy{max,10);
min:=logy(min,10);
if abs(min)>abs(max) then maxi=-min else min:=-max;
end
else
min:=0;

end;

ybi=1.1*min;

ye:=1.1l*max;
end;
setusercoord{xb,yb,xe,yel);
setviewport(0,0,getmaxx,getmaxy,true);

cleardevice;

outtext (heading+' Filename:'+£flnm);

if lch=1 then outtext(’ Logarithmic');
outtextxy(cw,2*ch,‘Total Time ='+fltZstr ;

(£l,1,4))
outtextxy(cw,3*ch,'Sampling Interval='+flt2str{dt,1,6));
outtextxylcw,d*ch, '"Nyquist Frequencys'+flt25tr(nyf,l,4));
outtextxy(cw,S*Ch,'Bandwidth ='+flt2str(be,1,8))7
with viewcoor do rectangle(xl,yl,xZ,yZ);
putxscale(xlabel);
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putyscale{ylabel)
with viewcoor do setviewport{xl,yl,xz,yz,true);
if lch=1 then
movetgimodx(xb,true),mody(logy(a[ist}ﬁ.r,l®},true}}
else
moveto(modx{xb,true},mody(a[ist]”.r,true)};
for i:=ist to ien do
if lch=1 then
lineto(modx((i~l)*dx,true),m@dy(logy(a[i]“.r,l@),true)}
else
lineto(modx((i~l)*dx,txue),mody(a[i]ﬁ.r,true));
setvieprKt(O,D,getmaxx,getmaxy,true);
repeat until readkey=#13;
xwO:=xb;
ywO=yb;
wwi=xby
ywi=yh;
if heading='SPECTRUM' then begin
is c=windowwidth/ (viewportwidth+1});
dx:=1ln{isx)/In(10});
if dx<0 then i:=trunc{dx)-1 else i:=trunc{dx);
if 1<>0 then
jsz::int(jsx/exp{i*ln(l@)))*exp(i*ln(l@))
else
jsx:=int{jsx);
jsy:zwindowheight/(viewportheight+l);
ds:=ln{jsy)/1In(10);
if dx<0 then i:=trunc{dx)-l else ir=trunc{dx);
if 1i<>0 then
jsy::int(jsy/exp(i*ln(l@}))*exp(i*ln(lO))
else
jsy:=int(isyj};
Jsm:=5;
newplus;
end;
end;

.

procedure graphhandle;
var
%, xe,yb, yerdouble;
begin
repeat
s:=readkey;
case s of
#0  :begin
s:=readkey;
case s of
#77:begin
wwi=xwtism¥isx;
carryplus(modx(xw,false),mody(yw,false),G);
end;
#75:begin
KW =KW sm* i 8X;
carryplus(modx(xw,false),mody(yw,false),4);
end;
#72:pegin
ywi=ywtjsm*jsy;
carryplus(mcdx(xw,false),mody(yw,false),8);
end;
#80:begin
ywi=yw-jsm*isy;
Carxyplus(modx(xw,false),mody(yw,false),Z);
end;
#79:begin
wwi=wincoor.x2;
carryplus(modx(xw,false),mody(yw,false),6);
end;
#71:begin
xwi=wincoor.xl;
carryplus(modx(xw,false),mody(yw,false),4);
end;
#73:begin
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yw:=wincoor.y2;
carryplus(modx(xw,false),mody(yw,false),B);
end;
#81:begin
ywi=wincoor.yl;
carryplus(modx(xw,false),mody(yw,false),Z);

end;
#82:begin
ywO:=yw;
kWl i=xw;
putplus;
end;
else
end;
end;
LY, 1 lehi=lch* (-1);
#13 :begin

if xw>1 then begin
if xwO=xw then xwl:=0 else if xwO>xw then swap (xXw,xw0);
if ywO»yw then ywi=yw0;
if (yw>0) and {lch=-1} then
plot('SPECTRUM','w(rad/sec)','S(w)',wa,xw,O,yw)
else
plot('SPECTRUM','w(rad/sec)','S(w)‘,wa,xw,O,—l);
end;
end;
#8 :plot('SPECTRUM','w(rad/sec)‘,'S(w)',O,nyf,O,—l);
#43 :if 3sm<10 then jsm:=jsm+l else beep;
#45 :if jsm>1 then jsm:=jsm~1 else beep;
else
end;
until s=#27;
end;

begin
clrscr;
initarray;
readfile;
getdataspec;
initialize;
plot('SIGNAL','time',ss,O,tl,O,-l);
reromean;
wind;
ffr{l);
spectra;
smooth{sn);
writefile;
plot('SPECTRUM','w(rad/sec)','S(w)',O,nyf,O,—l);
graphhandle;
closegraph;
end.
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d;
#31ibegin
ywi=wincoor.yl;
carryplus (modx (xw, false), mody (yw, false),2);
end;
#82:pegin
YWl

w0
putplus;
end;
elae
end;
end;

LY, 'l lehi=1lch* (=1}
#13 :begin
if xw>l then begin

if xwl=xw then xw(:=0 else if »wOrxw then swap(xw,xwld);

if ywOryw then yw:=ywil;
if (yw»0) and (lch=-1) then
plot { "SPECTRUM', 'wirad/sec) ', 'Siw) ", xwl,xw, 0, yw}

slse
plot {'SPECTRUM', 'wirad/sec) ', 'S{w) "', xwl,xw,0,-1}
end;
end;

Yrets{w) T, 0,nyE, 0,105
alase beep;
[

#45 1f Jsm>l then jsm:=jsm-1 el beep;
elge
and;

until s=4#27;
end;

begin
clrscr;
initarray;
readfile;
getdataspec;
initialize;
plot { "SIGNAL', "time',s5,0,t1,0,~1};
zeromear;
wind;
ffe(l);
spectra;
smooth{sn);
writefile;
plot { "SPECTRUM?Y, '*wi{rad/sec) ', 'S{wi', 0, nyf,0,~-1);
graphhandle;
closegraph;
end.

65

v




680 VM = VO(I, L): TF =T

690 GOSUB 1990

700 FE(I, L) = FORCE

710 R11(I, L) = DT * FORCE

720 NEXT T

730 FOR I = 1 TO NK

740 R2{I, L) = DT * (VO{I, L} + RL11(I, Ly / 3}

950 IF I = 1 THEN XM = ¥0(1l, L} + R1(1, L) / 31 ¥F = XO(2

, Ly + R1(2, L) / 3: GOTO 770
L) + RL1{I, Ly / 3: %B = XO(I - 1, L)y + RL(I -

760 ¥M = XO(I, 1, Ly / 3: RKF = XO(I + 1, L)
+ RI(T + 1, L) / 3

770 VM = VO(I, L) + R11{I, L) / 33 TF =T + DT / 3

780 GOSUB 1990

790 R12(I, L) = DT * FORCE

800 NEXT I

510 FOR I = 1 TO NK

620 R3(I, L) = DT * (VO(I, L) + (4 * RIL(I, L) + 6 * R12(I, L)) / 25)

830 TF I = 1 THEN ¥M = ¥0{1, L) + (4 * R1(1, L) + 6 * R2{1l, L)) / 25

640 IF T = 1 THEN XF = X0(2, L) + (4 * R1(2, L) + 6 * R2(2, L)) / 25: GOTO 880
850 ¥M = XO(I, L) + {4 * RU{I, L) + 6 * R2(I, L)) / 25

860 ¥B = XO(T - 1, L) + (4 * RI(T - 1, Ly + 6 * R2(I - 1, L)} / 25

870 XF = XO{I + 1, L) + (4 * RI(I + 1, L) + 6 * R2(I + 1, L)} / 25

880 VM = VO(T, L) + (4 * RI1(I, L) + 6 * R12(I, L)) / 25: TF =T + 2 * DT /5

890 '

300 GOSUB 1990

910 R13(I, L) = DT * FORCE
920 NEXT I

930 FOR I = 1 TO NK

940 R4(I, L) = DT * (VO(I, L) + (RIL{I, Ly - 12 * R12{I, L) + 15 * R13{I, Lyy / 4)

650 IF I = 1 THEN ¥M = XO0(1, L} + (R1{1, L) - 12 % R2(1, L) + 15 * R3(1, L)) / 4

960 IF T = 1 THEN XF = X0{2, L} + (R1(Z, L) - 12 * R2{(2, L) + 15 * R3(2, L))y / 4: GOTO
1000

970 ¥M = XO(Y, L) + (RL(I, L) - 12 * RZ(I, L) + 15 * R3(I, L)) / 4

980 XF = XO(I + 1, L) + (RL{(I + 1, L} - 12 * R2(I + 1, L) +# 15 * R3(I + 1, L)) /4

990 ¥XB = XO{I - 1, L} + {(R1L(I - 1, L) - 12 * R2(I - 1, L) + 15 * R3(I - 1, L}) / 4

1000 VM = VO(I, L} + (R11(I, L) - 12 * R12{I, L) + 15 * R13(I, L)) / 4: TF =T + DT / 2

1010 GOSUB 1990

1020 R14(I, L) = DT * FORCE

1030 NEXT I

1040 FOR I = 1 TO NK

1050 R5(I, L) = DT * (VO(I, L} + {6 * R11(I, L) + 90 * R12(I, L) - 50 * R13(1, L) + 8 *
R14(1, L)y) / 81}

1060 IF T = 1 THEN XM = X0(1, L) + (6 * R1(1, L) + 90 * R2(1, L) - 50 * R3(1, L) + 8 *
R4(1, L)) / 81

1070 TF T = 1 THEN XF = ®0(2Z, L) + (6 * R1(2, L) + 90 * R2(2, L) - 50 * R3(2, L)} + g *
R4z, LY} / 81

1080 IF I = 1 THEN GOTO 1130

1090 !

1100 XM = ¥0(I, L] + (6 * RL(I, L) + 90 * R2(I, L) - 50 * R3(I, L) + 8 * R4{L, Ly) / 81
1110 XB = X0(T - 1, L) + (6 * RL(I - 1, L) + 90 * R2(I - 1, L) = 50 * R3(L - 1, L) + 8 *
R4(I - 1, L)) / 81

1120 ¥F = XO(I + 1, L) + {6 * RI(I + 1, L} + 90 * R2(I + 1, L) = 50 * R3(I + 1, L) + 8§ *

R4({I + 1, L)) / 81

1130 VM = VO(I, L) + (6 * R11(I, L) + 90 * R12(I, L) - 50 * RI13(I, L) + 8 % R14(I, L)} /
§1: TF =T + 2 * DT / 3

1140 GOSUB 1990

1150 R15(I, L) = DT * FORCE

1160 NEXT I

1170 FOR I = 1 TO NK

1180 R6(I, L) = DT * (VO{I, L) + (6 * R11(I, L) + 36 * R12(I, L) + 10 * RI3{IL, Ly + 8 *
R14(I, L)) / 75)

1190 TF I = 1 THEN XM = X0{1, L) + (6 * R1(1, L) + 36 * R2(1, L) + 10 * R3{1, L} + g *

R4 (1, LY) / 75
1200 TF I = 1 THEN XF = X0(2, L) + {6 * RL{Z, L) + 36 * R2(2, L) + 10 * R3(2, L) # g *
R4(2, L)) / 75

1210 IF T = 1 THEN GOTO 1240

1220 ¥M = XO(T, L) + (6 * R1(I, L) + 36 * R2(I, L) + 10 * R3(I, L) + 8 * R4LL, L)) / 75:
TF = T + 4 * DT / 5

1230 ¥B = XO{I - 1, L) + (6 * RL{I - 1, L) + 36 * R2(I - 1, L) + 10 * R3({I - 1, L] + g *
R4(I - 1, L)) / 75

1240 XF = ¥0(I + 1, L) + (6 * RL(I + 1, L} + 36 * R2(I + ¥, L) + 10 * R3(I + 1, L) + g *
R4(I + 1, Ly} / 75
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1250 VM = VO{I, L)} + {6 * R11{I, L} + 36 * R12Z{(I, L} + 10 * RI13{I, L) + 8 * R14(I, L)) /
75: TF =T + 4 % DT / 5

1260 GOSUB 1990

1270 R16{I, L) = DT * FORCE

1280 NEXT I

1290 FOR I = 1 TO NK
1300 XO{I, L + 1) = XO(I, L) + (23 * R1(I, L) + 125 * R3(I, L) - 81 * R5(I, L) + 125 *
R6(I, L)) / 192

1310 VO(I, L + 1} = VO{I, L) + {23 * Rli(I, L) + 125 * R13(I, L) - 81 * R15(I, L) + 125 *
R16{(I, L)} / 192

1320 ID = ID + VO{I, L + 1) * VO(I, L + 1) / {1 +# ND * VO(I, L + 1) * VO(I, L + 1})

1330 NEXT I

1340 M =M + 1

1350 T = 7 + DT

1360 TE = T

1370 FOR I = 1 TO NK

1380 IF I = 1 THEN XM = X0{1, L + 1): XF = X0(2, L + 1j: GOTO 1400

1390 XM = XO(I, L + 1): ¥B = XO(I - 1, L + 1}): XF = XO{I + 1, L + 1}

1400 VM = VO(I, L + 1): TF =T

1410 GOSUB 1990

1420 FE{I, L + 1} = FORCE

1430 NEXT I

1440 NEXT L

1450 PIT = 2 * 3.1216 / DT

1460 '££(i,1)=0

1470 FOR I = 1 TO NK

1480 PRX({I) = XO(I, 4) + (DT / 24) * (55 * vO(I, 4) - 59 * VO(I, 3} + 37 * VO(I, 2) - 9 *
VO(L, 1))

1490 PRV(I) = VO(I, 4) + (DT / 24) * (55 * FF(I, 4) - 59 * FF(I, 3) + 37 * FF(I, 2) - 9 *
FE(I, 1))

1500 CRX{I) = XO{I, 4) + (DT / 24) * (9 * PRV(I) + 19 * VO(I, 4) - 5 * VO(I, 3) + VO(I,

2))

1510 NEXT I

1530 FOR I = 1 TO HNK

1540 IF I = 1 THEN XM = PRX{1): XF = PRX(Z): GOTO 1560
1550 XM = PRX{I}: XF = PRX(I + 1): ¥B = PRX(I -~ 1)

156G VM = PRV{I}: TF =T

1570 GOSUB 1990

1580 FF1{I) = FORCE

1590 CRV(I) = VO(I, 4) + (DT / 24) * (9 * FF1(I) + 19 * FF(I, 4) - 5 * FF(I, 3) + FF(I,
2}))

1600 NEXT I

1610 IF M / PII > NL THEN GOSUB 2080
1620 M = M + 1: T = T + DT

1630 FOR I = 1 TO NK

1640 X0(I, 1) = X0(I, 2)
1650 X0(1, 2) = XO0(I, 3)
1660 X0(I, 3) = XO(I, 4)
1670 X0(I, 4) = CRX(I)

1680 VO(I, 1) = VO(I, 2)
1690 VO(I, 2) = VO(I, 3)
1700 VO(I, 3) = VO(I, 4)
1710 VO(I, 4) = CRV{I)

1720 FE(I, 1) = FF(I, 2)
1730 FF(I, 2) = FF(I, 3)
1740 FF{I, 3) = FF(I, 4)
1750 FF(I, 4) = FFL(I)

1760 NEXT I

1770 C¥MEAN = 0: CVMEAN = 0

1780 FOR I = 1 TO NK

1790 CXMEAN = CXMEAN + CRX(I) / NK: CVMEAN = CVMEAN + CRV(I) / NK
1800 NEXT T

1810 IF ISEC = 2 THEN PSET (sfac * CXMEAN, sfac * CVMEAN)

1820 NKM = INT(NK / 2} + 1

1830 IF ISEC = 20 THEN PSET (sfac * CRX{NKM), sfac * CRV(NKM))
1840 IF M / PII <= NL + 1 THEN GOTO 1470

1850 IF ISEC = 20 THEN GOTO 480

1860 IF ISEC = 2 THEN GOTO 480

1870 IDI = ID / PII

1871 IDI2 = (ID2 / NK) / PII

1872 g2 = 2 * IDIZ * kkb2 / {osj * ESB * FSB)

1880 g1l = 2 * IDI * KKB / (os * ESB * FSB): ¢3 = g2 + gl
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1890 =1 = LOG{os) / 2.303 / 2

1900 'Where gl0 is normalized properly with respect to resonance freguency
1910 IF {(ISEC = 1) AND (sfac > 0) THEN

1911 LOCATE 1, 20

1912 IF 4 * sfac * g3 - 2 > 2 THEN

1913 PRINT "OUT™

1914 ELSE

1915 PRINT ¥IN ™

1916 PSET (sl, ~2 + 4 * sfac * g3)

1917 END IF

1918 END IF

1920 IF (ISEC = 1) AND (sfac = 0) THEN

1921 LOCATE 1, 20

1922 IF ABS(LOG(g3) / 2.303 / 2y > 2 THEN

1923 PRINT "OUT"

1924 ELSE

1925 PRINT "IN "

1926 PSET (sl, LOG(g3) / 2.303 / 2)

1927 END IF

1928 END IF

1930 o = os * 10 ~ .1

1940 IF os > 100 THEN GOTO 1960
1950 GOTO 540

1960 INPUT KJ

1970 END

1980 ' the following system involves the coulombic kink-kink interaction

1990 IF NK = 1 THEN FORCE = 2 * KKK * KP * XM: GOTO 2070

2000 IF I = 1 THEN FACTOl = ((XF - KPB * XM) / 2 / DW + 1) / (¥M / DIW + 1) ~ 2 / ((¥XF -
M)y / DW + 1) 2

2010 IF I = 1 THEN FORCE = KKKO * {(XF - KPA * ¥M) * FACTOl: GOTC 2070

2020 IF I = NK THEN FACTOZ = ((-XB + KPB * XM) / 2 / DW + 1) / (¥M / DIW - 1) =~ 2 / {((XM -
XB) / DW + 1) © 2 .

2030 IF I = NK THEN FORCE = ~KKKO * {-XB + KPA * XM) * FACTOZ: GOTC 2070

2040 FACTO = {{XF - XB) / DW / 2 + 1) / ((XF - M) / DW + 1) / ((XM - XB) / DW + 1)

2050 FACTO = FACTO / ((XF - XM} / DW + 1) / {({XM - XB) / DW + 1)

2060 FORCE = KKKO * (XF - 2 * XM + XB) * FACTO

2070 FBI = FBIAS * (1 - BXP(-TF / 2})

2071 IF I = NKO THEN GOTO 2073

2072 FORCE = FORCE + {F * SIN{TF) + FBI) - B * VM / (1 + ND * VM * VM): RETURN
2073 FORCE = FORCE + (F * SIN(TF) + FRBI} - B * VM / (1 + ND * VM * VM)

2074 FORCE = FORCE - B2 * VM / (1 + ND * BET * BET * VM * VM): RETURN

2080 IDME = O

2090 FOR I = 1 TO NK

2100 IDME = IDME + CRV(I) * CRV({(I) / (1 + ND * CRV(I} * CRV(I))

2110 NEXT I

2111 ID2 = ID2 + CRV(NKO) * CRV(NKO) * BET * BET / (1 + ND * BET * BET * CRV(NKO) *
CRV{NKO})

2120 ID = ID + IDME / NK

2130 RETURN

2140 DAY = VAL(MIDS(DATES, 4, 2)}: LOCATE 1, 30: PRINT DAY - 1; ":"; TIMES
2150 RETURN
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LUMPAMS3. PAS
10 'Decoration Damping Peak in Kink Chain-Interstitial System
20 'It starts with Runge-~Kutta and Continous with Adams Moulton

30 ' File Name /LUMPAmS53/

40 DEFDBL B-D, ¥, K, O-P, R, T, V, X

50 SCREEN 12: KEY OFF

60 DIM XO0#({50, 5), VO#(50, 5), FF#(50, 5), ri#(50, 5), r2#(50, 5), r3#{(50, 5), rd4#{50,
70 DIM rl1l#{50, 5), rl2#(50, 5), rl13#(50, 5), r14#(50, 5), rl5#{50, 5), RL6#(50, 5)
80 DIM FFL#{50), prx#(50), prv# (50}, CRX4(50}), CRV#{50), r5(50, 5), R&(50, 5)

90 VIEW (64, 96)~(576, 393)

100 WINDOW (-3, -2)-(1, 2)

110 LINE (-3, -2)-(1, -2}

120 LINE (1, -2)-(1, 2)

130 LINE (1, 2)-(~-3, 2)

140 LINE (-3, 2)-(-3, -2)

'150 LINE (0, -2)-{0, 2Z)

160 LINE (-3, 0)-(1, 0)

170 FOR I = -3 TO 3

180 COCR = I / 2

190 LINE {COOR - 1, -
200 LINE (-3, COOR)~-{
210 NEXT I

2}~ (COOR - 1, ~1.94)
-7

.96, COOR)

280 LOCATE 16, 4: PRINT "1/Q";
282 LOCATE 11, 4: PRINT ™100"
284 LOCATE 21, 4: PRINT ™.O01"

290 ®¥$ = "0.000001" + SPACES(9) + "0.0001"™ + SPACES$(13)
"1" 4+ SPACES$(14) + "io00"

300 LOCATE 26, 5: PRINT XX$;
360 LOCATE 1, €60
370 PRINT "Sec: Q=1, Phase=2"

380 LOCATE 2, 60

390 INPUT ISEC

400 LOCATE 1, 1

410 LOCATE 3, 60

420 PRINT "Nvisco,SFact,Pin"”

430 LOCATE 4, 60

440 INPUT ND, sfac, spin

450 LOCATE 1, 1: PRINT "File: LUMPAMbL3"

460 LOCATE 2, PRINT "Enter Oab,dT,NLoop,Kapal,KapaZ,LL,Fs”
470 LOCATE 3, INPUT oaly, DT1, NL, kkb, kkb2Z, LL, FSB

480 LOCATE 4, PRINT "Enter Bias,A'/A,KINK,NKG,03,DQ,BETO, THO"

b b e

490 LOCATE 5, INPUT FBIA, KP, NK, nko, os, DQ, BETO, 082

500 'TIMER ON

510 'TIMES = "0:0:0"™: DATES = "1-1-1988": LOCATE 1, 30: PRINT ™ O:"; TIMES

520 'ON TIMER(300) GOSUB 2140

530 NKK = NK - 1 + 2 * SQR(KP): DO = LL / NKK: DOl = DO * SQR(KP)

540 DW = os * DO: DIW = DW * SQR(KP): KPA = (SQR(KP) + 1) / SQR(KP): KPB = (SQR(KP)
SOR(KP)

550 FBIAS = FBIA * os / (ocab * oab)

551 QI = LOG{os / 082): bet = BETO * EXP(DQ * QI): osi = os * bet

552 B2 = os3 * kkb2 / (ocab * oab)

555 IF {(kkk2 * bet / kkb > 30) AND (kkb2 * osj > 100) THEN pin = spin ELSE pin = 0
560 B = os * kkb / (cab * cab): F = os * FSB / {oab * cab): KKKO = NKK ~ 2 / (3.1416 ©
oab * oab)

561 'time constant estimation procedure

565 tl = 2 * oab * oab / (kkb * os): t2 = 2 * oab * ocab / (kkb2 * osj)

566 IF {t2 < t£1) AND (pin = 0} THEN tl = t2

567 IF t1 > 1 THEN DT = .001

568 IF tl < 1 THEN DT = t1 / DT1

570 T = 0:r M= 1: ID = 0: IDI = 0: sl = O: P1 = 0: CHMEAN = 0: CVMEAN = 0

571 IDI2 = 0: IDZ = O

580 FOR L = 1 TO 4

590 FOR I = 1 TO NK

600 XO0(I, L) = 0: VO(I, L) =0

610 NEXT I

620 NEXT L

630 FOR L = 1 TO 3

640 FOR I = 1 TO NK

641 IF (I = nko) AND {pin = 1) THEN rl1(I, L) = rll{I, L) = 0: GOTO 720

650 ri(I, L) = DT * VO{I, L)
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660 IF I = 1 THEN XM = X0(1, L): XF = X0(2, L): GOTO 680

670 XM = XO{I, L): ¥B = X%0(I - 1, L): XF = X0(I + 1, L)

680 VM = VO(I, Ly: TF =T

690 GOSUB 1990

700 FF({I, L) = FORCE

716 rll(i, L)} = DT * FORCE

720 NEXT I

730 FOR I = 1 TO NK

731 IF (I = nko) AND (pin = 1) THEN r2(I, L) = r12(I, L) = O0: GOTO 800

740 r2{(I, L) = DT * (VO(I, L) + rlli(I, L) / 3}

750 IF I = 1 THEN XM = X0(1, L) + rl(l, L) / 3: XF = X0(2, L} + rl{2, L) / 3: GOTO 770
760 ¥M = XO(I, L} + rl{I, L) / 3: ¥XB = X0(I - 1, L) + rl(I - 1, L) / 3: XF = X0(I + 1, L)
+ ri(l + 1, L) / 3

770 VM = VO(I, L} + rll{I, L) / 3: TF =T + DI / 3

T80 GOSUB 1990

790 rl2{I, L) = DT * FORCE

800 NEXT I

810 FOR I = 1 TO NK

811 IF (I = nko) AND ({(pin = 1) THEN r3{(I, L) = rl3(I, L) = 0: GOTO 920

820 r3(I, L) = DT * {VO({I, L) + (4 * ril(I, L) + 6 * ri2(I, L)} / 25)

830 IF T = 1 THEN XM = XO{1, L} + (4 * rl{l, L) + 6 * r2(1, L)) / 25

840 IF I = 1 THEN ¥F = X0(2, L) + (4 * ri{(2, L) + 6 * r2(2, L)) / 25: GOTO 880

850 XM = XO(I, L) + (4 * ri{I, Ly + 6 * r2(I, L)) / 25

860 ¥B = XO(I - 1, L) + (4 * rl(I - 1, L) + 6 * r2{I - 1, Ly} / 25

870 XF = XO(I + 1, L) + {4 * rl(I + 1, L) + 6 * r2(I + 1, Ly} / 25

880 VM = VO(I, L) + (4 * ri1{I, L) + 6 * rl2{I, L)} / 25: TF =T + 2 * DT / 5

890

900 GOSUB 1990

910 r13(i, L) = DT * FORCE

920 NEXT I

930 FOR I = 1 TO NK

931 IF (I = nko) AND {pin = 1) THEN rd{I, L) = rld(I, L) = O: GOTO 1030

940 r4{I, L} = DT * (VO{I, L) + ({(ril{I, L) - 12 * ri2(I, L) + 15 * ri3(I, L}) / 4)

950 IF I = 1 THEN XM = XO0{1, L) + {ri{l, L} - 12 * r2(1, L) + 15 * r3(l, L)) / 4

960 IF I = 1 THEN XF = X0({2, L) + {(rl{2, L) - 12 * r2{(2, L} + 15 * r3(2, L)) / 4: GOTO
1000

970 ¥M = XO0(I, L) + (rl(I, L) = 12 * r2(I, L) + 15 * r3(I, L)) / 4

980 XF = X0(I + 1, L) + (ri{l + 1, L) - 12 * r2(I + 1, L) + 15 * r3(I + 1, L)} / 4

990 XB = XO(I - 1, L) + (rl(I - 1, L) - 12 * r2{(I - 1, L) + 15 * r3(I - 1, L}} / 4

1000 VM = VO(I, L} + {rll(I, L) - 12 * rl2{I, L) + 15 * rl13(I, L}) / 4: TF = T + DT / 2
1010 GOSUB 1990

1020 ri4(I, L) = DT * FORCE

1030 NEXT I

1040 FOR I = 1 TO NK

1050 r5(I, L) = DT * (VO(I, L) + (6 * rll(I, L) + 90 * ri12(I, L) - 50 * rl3(I, L) + 8 *
rid (I, L))y / 81)

1051 IF (I = nko) AND (pin = 1) THEN rl4(I, L) = r4(I, L} = 0: GOTO 1160

1060 IF I = 1 THEN XM = X0(l, L) + (6 * rl(l, L) + 90 * r2{1, L) - 50 * r3(1, L) + 8§ *
r4{1, L)) / 81

1070 IF I = 1 THEN XF = X0(2, L) + (6 * rl{2, L) + 90 * r2(2, L) - 50 * r3(2, L) + 8 *
r4(2, L)) / 81

1080 IF I = 1 THEN GOTO 1130

1090

1100 XM = X0(I, L) + (6 * rl{(I, L) + 90 * r2(I, L) - 50 * r3(I, L}y + & * r4(I, L)) / 81
1110 ¥B = XO(I - 1, L) + {6 * ri{I - 1, L) + 90 * r2(I - 1, L) - 50 * r3{I - 1, L) + 8 *
r4(r - 1, L)) / 81

1120 XF = XO0{I + 1, L) + (6 * rl{(I + 1, L) + 90 * r2(I + 1, L) -~ 50 * r3(I + 1, L) + 8 ¥
r4{(I + 1, L)) / 81

1130 VM = VO(I, L) + (6 * ri1l(I, L) + 90 * rl2(I, L) ~ 50 * ri13{I, L} + 8 * rl4(I, L)) /
8l: TF =T + 2 * DT / 3

1140 GOSUB 1990

1150 r1%(I, L) = DT * FORCE

1160 NEXT I

1170 FOR I = 1 TO NK

1180 R6(I, L) = DT * (VO{I, L) + (6 * ril(I, L) + 36 * rl2(I, L) + 10 * rl3(I, L) + 8 *
rld4{(I, L)) / 75}

1181 IF (I = nko) AND (pin = 1) THEN r5(I, L) = r15(I, L)} = 0: GOTO 1280

1190 IF I = 1 THEN XM = XO0(1, L) + (6 * rl{l, L} + 36 * r2{(1, L) + 10 * r3(1, L) + 8 *
r4{1, L)) / 75

1200 IF I = 1 THEN XF = X0(2, L) + (6 * ri(2, L) + 36 * r2(2, L) + 10 * r3(2, L) + 8 *
rd4(2, LYy / 75

1210 IF I = 1 THEN GOTO 1240
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1220 ¥M = XO0{I, L) + (6 * r1(I, L) + 36 * r2(I, L) + 10 * p3(I, L) + 8 * rd4(I, L)) / 75:
TF = T + 4 * DT / 5

1230 ¥B = ¥0(I - 1, L) + {6 * r1(I -1, L) + 36 * r2(I - 1, L) + 10 * r3(I - 1, L) + 8 *
r4{I - 1, L)) / 75

1240 XF = XO{I + 1, L)Y + (6 * ri{I + 1, L) + 36 * r2(I + 1, L) + 10 * r3{(1 + 1, L} + 8 *
r4{I + 1, Ly} / 75

1250 VM = VO({I, L) + (6 * r1l(I, L) + 36 * rlz(I, L) + 10 * rl13(I, L) + 8 * rl4(I, L}) /
75: TF = T 4+ 4 * DT / 5 -

1260 GOSUB 1990

1270 R16(I, L) = DT * FORCE

1280 NEXT I

1290 FOR I = 1 TO NK

1291 IF (I = nko) AND (pin = 1) THEN GOTO 1330

1300 Xo(I, L + 1) = X0(I, L) + {23 * ri(I, L) + 125 * r3(I, L} - 81 * r5(I, L} + 125 *
R6(I, L)) / 192

1310 VvO(I, L + 1) = VO(I, L} + (23 * rli(1, L} + 125 * ri3(I, L} - 81 * ri5{I, L) + 125
R16(I, L)) / 192

1320 1D = ID + VO(I, L + 1) * VO(I, L + 1) / (1 + ND * VO(I, L + 1) * VO(I, L + 1))
1330 NEXT T

1340 M =M + 1

1350 T = T + DT

1360 TF = T

1370 FOR I = 1 TO NK

1371 IF {I = nko} AND {(pin = 1) THEN FF{I, L + 1) = 0O: GOTOC 1430

1380 IF I = 1 THEN ¥M = XO(l, L + 1): XF = X0(2, L + 1}): GOTO 1400

1390 ¥M = XO(I, L + 1): ¥B = X0(I ~ 1, L + 1): XF = X0(I + 1, L + 1)

1400 VM = VO{I, L + 1y: TF = T

1410 GOSUB 1990

1420 FF{I, L + 1) = FORCE

1430 NEXT I

1440 NEXT L

1450 PIT = 2 * 3.1216 / DT

1460 "£f(i,1)=0

1470 POR I = 1 TO HNK

1471 IF (I = nko} AND (pin = 1) THEN prx{I} = prvi{I) = 0: GOTO 1510

1480 prx(Il) = XO(I, 4} + (DT / 24) * (55 * vO(I, 4) - 59 * VO{I, 3) + 37 * vo(I1, 2) - 9
VoL, 1))

1490 prv{I) = VO(I, 4) + (DT / 24) * (55 * FF(I, 4) - 59 * FF{I, 3) + 37 * FE{I, 2) ~ 9
EF{I, 1)}

1500 CRX{I) = XO(I, 4) + (DT / 24) * (9 * prv(I) + 19 * VO(I, 4) - 5 * VO(I, 3) + VO(I,
2))

1510 NEXT I

1530 FOR I = 1 TO NK

1531 IF (I = nko) AND (pin = 1} THEN FF1{(I} = CRV{I) = CRX{I}) = 0: GOTO 1600

1540 IF I = 1 THEN XM = prx(l): XF = prx(2): GOTO 1560

1550 XM = prx{l): XF = prx(I + 1}: XB = prx(I - 1)

1560 VM = prv(Il}: TF = T

1570 GOSUB 1930

1580 FF1(I} = FORCE

1530 CRV{I) = VO(I, 4) + (DT / 24) * (9 * FFL{(I) + 19 * FF(I, 4) - 5 * FF(I, 3) + FF(I,
231

1600 NEXT I

1610 IF M / PII > NL THEN GOSUB 2080

1620 =M+ 1: T =T+ DT

1630 FOR I = 1 TO HK

1640 XO(I, 1) = X0(I, 2}

1650 Xo(IL, z) = XO0(I, 3}

1660 XO(I, 3) = XO0(I, 4}

1670 XO(I, 4) = CRX(I)

1680 vVO{I, 1) = V0O{I, 2}

1690 vO(I, 2} = VO(I, 3)

1700 VvO(I, 3) = VOU(I, 4}

1710 VO(I, 4} = CRV(I}

1720 FF(I, 1) = FF{I, 2)

1730 FF(I, 2) = FE{I, 3)

1740 FF(I, 3) = FF(I, 4)

1750 FF(I, 4) = FFL(I}

1760 NEXT I

1770 CY¥MEAN = (: CVMEARN = O

1780 FOR I = 1 TO NK

1790 CXMEAN = CXMEAN + CRX (I} / NK: CVMEAN = CVMEAN + CRV(I) / NK

1800 NEXT I

71

*

*




1810 IF ISBEC = 2 THEN PSET (sfac * CXMEAN, sfac * CVMEAN)

1820 NKM = INT(NK / 2) + 1

1830 IF ISEC = 20 THEN PSET (sfac * CRX(NKM), sfac ¥ CRV{NKM))
1840 IF M / PII <= NL + 1 THEN GOTO 1470

1850 IF ISEC = 20 THEN GOTO 480

1860 IF ISEC = 2 THEN GOTO 480

1870 IDI = ID / PII

1871 IDI2 = {(ID2 / NK) / PII

1872 g2 = 2 * IDIZz * kkbZ / (osj * FSB * ESB)

1880 Q1 = 2 * IDI * kkb / {os * FSB * FSBl: g3 = g2 + Q1

1890 s1 = LOG(os) / 2.303 / 2

1900 tWhere ql0 is normalized properly with respect to resonance frequency
1910 IF (ISEC = 1) AND (sfac > 0O} THEN

1911 LOCATE 1, 20

1912 IF 4 * sfac * g3 - 2 > 2 THEN

1913 PRINT "OUT"
1914 ELSE
1915 PRINT M™IN "

1916 PSET (s1, -2 + 4 * sfac * g3)

1917 END IF

1918 END IF

1920 IF {ISEC = 1) AND (sfac = 0) THEHN

1921 LOCATE 1, 20

1922 IF ABS(LOG(QLlY / 2.303 / 2) > 2 THEN

1923 PRINT "OUT"

1924 ELSE

1925 PRINT "IN "

1926 PSET (sl, LOG{Ql) / 2.303 / 2)

1927 END IF

1928 END IF

1930 os = os * 10 ~ .1

1940 IF os > 100 THEN GOTO 1960
1950 GOTO 540

1960 INPUT KJ

1970 END

1980 ' the following system involves the coulombic kink-kink interaction

1990 IF NK = 1 THEN FORCE = 2 * KKK * KP * ¥M: GOTO 2070

2000 IF I = 1 THEN FACTOL = ((XF - KPB * ¥M) / 2 / DW + 1) / (XM / DIW + 1y~ 2/ UERE -
My / DW + 1)y © 2

2010 IF I = 1 THEN FORCE = KKKO * (XF - KPA * XM) * FACTOLl: GOTO 2070

2020 IF I = NK THEN FACTO2 = ((-%XB + KEB * ¥M) / 2 / DW + 1) / (¥M / DLW - 1} ~2 /) ((BM -
XBy / DW + 1) "~ 2

2030 IF T = NK THEN FORCE = -KKKO * (-XB + KPA * ¥M) * FACTOZ2: GOTC 2070

2040 FACTO = ((XF - XB) / DW /o2 + 1) / ({XF - M) / DW + 1) / ((XM - XB) / DW + 1}

2050 FACTO = FACTO / ((XF ~ XM) / DW + 1) / ({(EM - XB) / DWW + 1)

2060 FORCE = KKKO * (XF - 2 * XM + ¥B) * FACTO

2070 FRI = FBIAS * (1 - EXP(-TF / 2))

2071 IF T = nko THEN GOTO 2073

2072 FORCE = FORCE + (F * SIN({TF) + FBI) - B * VM / (1 + ND * VM * VM) : RETURN
2073 FORCE = FORCE + (F * SIN(TF) + FBI) - B vM / (1 + ND * VM * VM)

2074 FORCE = FORCE - B2 * VM / (1 + ND ¥ et * bet * VM * VM): RETURN

2080 IDME = O

2090 FOR I = 1 TO NK

5100 IDME = IDME + CRV(I} * CRV(I) / (1 + ND * CRV{I) * CRV(I}))

2110 NEXT I

5111 ID2 = ID2 + CRV{nko) * CRV{(nko) * bet * bet / {1 + ND * bet * bet * CRV (nko) *
CRV{nko}}

2120 ID = ID + IDME / NK

2130 RETURN

2140 DAY = VAL(MIDS({DATES, 4, 2)): LOCATE 1, 30: PRINT DAY - 1; wem, TIMES
2150 RETURN

*
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COMPUTER SIMULATION OF INTERNAL FRICTION PEAKS
ASSOCIATED WITH THE DISLOCATION - INTERSTITIAL
INTERACTIONS IN REFRACTORY METALS

ABSTRACT

The set of non-linear differential equations which describes the kink chain oscillating in an
atmosphere of continuously distributed paraclastic interstitials, and in addition, decorated by a
dragging point defect at the midpoint, is solved numerically after introducing a novel scaling and
re-normalization procedure. The internal friction cocfficient obtained indicates the existence of two
separate peaks, the decoration peak and the parent peak, which are directly related to the localized
point defect dragging and the paraelastic interstitial atmosphere, respectively.

The power spectrum of a built-in kink chain oscillating in an atmosphere of paraelastic
interstitials is investigated numerically by utilizing Fast Fourier Transformation technique. Above a
sharply defined value of the strain amplitude, the odd-harmonic generation is observed, only at the
low temperature side of the dislocation relaxation peak associated with the interstitials-kink
interaction. At moderately high strain amplitudes, a strong enhanccment in thosc harmonics that are
situated at the immediate vicinity of the natural resonance frequency of the chain, and the complete
depression of the rest 1s clearly seen. Finally, the onsct of quasi-chaotic kink oscillations is detected

while system strongly driven in the super-Snock regime where the atmosphere tearing takes place.

Keywords: Internal Friction, Dislocation, Kink, Simulation
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