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OZET

Yiiksek Lisans Tezi
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Fen Bilimleri Enstitiisii
Fizik Anabilim Dali
Danigsman: Yrd. Dog. Dr. Bekir ORUNCAK

Ikinci Danisman: Yrd. Dog. Dr. ismail H. SARPUN

Bu ¢alismada bir molekiiler dinamik simiilasyon programi olan Kalypso yazilim paketi
incelenmistir. Atomlar arasindaki etkilesmeleri belirleyen atomlar arasi potansiyeller
arastirilmistir. Maddelerin ylizey ve kristal yapilarinin incelenmesini saglayan ¢arpisma
iyon sagilma spektroskopisi (ICISS) teknigi hakkinda bilgi verilmistir. Kalypso
kullanilarak literatiirde yer alan ICISS deneylerinin simiilasyonu gerceklestirilmistir.
Bununla birlikte, yazilim paketinin sagladigi ZBL (Ziegler - Biersack - Littmark), ML
(Moliére - Linhard) ve MF (Moliére - Firsov) itici Coulomb potansiyellerinin her biri
icin tekrarlanan simiilasyonlar sonunda ZBL modeli ile deneysel sonuglara en yakin
sonuglar almmistir. Yiizey atomlarinda meydana gelen durulma etkisinin Kalypso ile

gerceklestirilen simiilasyonlara etkisi incelenmis ve elde edilen sonuglar verilmistir.

2009, 124 sayfa

Anahtar Kelimeler: atomlar arasi potansiyeller, atomik c¢arpismalar, molekiiler

dinamik, iyon sagilma spektroskopisi, atomik ¢arpigma simiilasyonlari



ABSTRACT
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SIMULATIONS OF ATOM-ATOM COLLISIONS IN METALLIC SURFACES
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A molecular dynamics simulation software called Kalypso has been presented. The
interatomic potentials which determine the interactions between atoms are analyzed. A
brief information about the experimental technique called impact-collision ion
scattering spectroscopy (ICISS) method has been given. The simulations of three ICISS
experiments those are found by literature search are performed by means of Kalypso. At
the end of the simulations carried out for each repulsive Coulombic potential models
ZBL (Ziegler - Biersack - Littmark), ML (Moliére - Linhard) and MF (Moliére - Firsov)
provided by the simulation software pack, results which are mostly in accordance with
the experimental results have been obtained with ZBL model. The effect of relaxation
occured in surface atoms to simulations performed by Kalypso has been examined and

the results are reported.
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1. GIRIS

Bilgisayarlarin bilimsel ¢alismalardaki kullanim alanlari, deneysel ¢alismalarin zorlugu
ve artan ekonomik giderler gibi sebeplerden dolay:r her gecen giin genislemekte ve
onemlerini giderek arttirmaktadir. Metal malzemelerin bazi yapisal ozelliklerinin
bilgisayar ortaminda olusturulan modellerle simiilasyonlar1 ve bu yolla yapilan
bilgisayar deneyleri, bu malzemeler iizerine yapilan arastirmalara farkli boyutlar
kazandirmaktadir. Maddelerin fiziksel 0Ozelliklerini belirleme amaciyla yapilan
calismalarda bu tiir simiilasyonlarin kullanimi sayesinde teorik modeller ile laboratuar
ortaminda yapilan deneylerin karsilastirilmasi yapilabilmektedir. Bu yoniiyle bilgisayar
simiilasyonlar1 teori ve deney arasinda bir koprii gorevi gormektedir. Farkli teorik
modellemelerin dogruluklar1 deneysel sonuglarla yapilan karsilastirmalar yardimiyla
smanabilmektedir. Bdylece deneysel sonuclarla uyum saglayan modellerin ileri
uygulamalar1 sayesinde de kisithi laboratuar imkanlarinin 6tesine gecilmesi miimkiin

olmaktadir.

Bilgisayar ortaminda fiziksel deneylerin simiilasyonlarmi gergeklestirmek igin
gelistirilmis iki ana simiilasyon teknigi bulunmaktadir. Bunlar Monte — Carlo ve
molekiiler dinamik teknikleridir. Molekiiler dinamik teknigi, Monte — Carlo teknigine
gore sistemin dinamik 6zellikleri hakkinda sagladigi bilgiler bakimindan daha {istiin bir
tekniktir (Allen 2004). Monte — Carlo teknigi var olan formiillerin rastgele sayi
secimleri ile c¢ok sayida ¢oziimiiniin yapildigi bir istatistik metot iken molekiiler
dinamik teknigi klasik mekanik yasalarini esas alir. N atomlu bir sistemde bulunan i.

atom icin Newton’un hareket yasasi,

Ei =m a (3.1)
bigiminde yazilabilir. Burada m,, i. atomun kiitlesi, a = szi/ dt® ivmesi ve E. , diger
atomlarla girdigi etkilesmeler dolayisiyla i. atomun tizerine etkiyen kuvvettir. Klasik
mekanik yasalar1 c¢ergcevesinde baslangic konum ve hizlar1 sisteme girilerek sonraki

durumlar1 zaman evrimi ile belirlenir. Yani atomlar bilgisayar i¢inde sanal olarak

hareket eder, ¢arpisir veya titresir.



Bu tez calismasinda atom-atom g¢arpigsmalarinin simiilasyonunda molekiiler dinamik
simiilasyonlar1 i¢in hazirlanmis olan Kalypso 2.11 yazilim paketi kullanilmistir.
Kalypso 2.11 yazilim paketi simiile edilecek deneyin kosullarinin diizenlendigi girdi
dosyalarmni olusturan Spider, olusturulan girdi dosyalarmi kullanarak simiilasyonu
gerceklestiren Kalypso ve simiilasyon sonuglarinin yer aldigi ¢ikti dosyalarmdaki
verilerin iglenmesine yarayan Winnow programlarmi icermektedir. Kalypso yazilim
paketinde, molekiiler dinamik simiilasyonlar1 i¢in ¢ekici ¢ok-cisimli siki-bag potansiyel
yaklagimi ve itici Coulomb potansiyel yaklasimlarmi kullanmakta olup istenildigi
takdirde diger potansiyel yaklasimlar1 kullanilabilmektedir. Program itici Coulomb
potansiyel modelini olarak Ziegler-Biersack-Littmark (ZBL), Moliére-Linhard (ML) ve
Moliére-Firsov (MF) yaklasimlarini kullanmaktadir. Tez ¢alismasmin ikinci bolimii
Kalypso yazilim paketinin 6zelliklerinin agiklandig1 ve paketin icerdigi programlarla bir
simiilasyon projesinin ne sekilde olusturulup sonuglandirilacagi agiklanmistir. Bu
boliimde genis Ol¢lide programin yazar1 olan Marcus Karolewski’nin (2005) hazirladigi

kilavuzdan faydalanilmistir.

Tez galismasmnin tgiincii bolimii Kalypso programinin kullandigi teorik modeller igin
ayrilmistir. 1k olarak programin atomlar arasindaki etkilesmeleri tanimlamak igin
kullandig1 bilesik potansiyel tanimina yer verilmistir. Bilesik potansiyel tanimi itici ve
cekici etkilesmeleri agiklamak tizere iki kisimdan olusmaktadir. Burada Kalypso’nun
kullandig1 itici Coulomb potansiyeli yaklasimlar1 ile ¢ekici siki-bag potansiyeli
yaklasimi anlatilmistir. Yine bu boliimde Kalypso’nun isisal etkilesmeler ve inelastik

etkileri i¢in sagladig1 modellere yer verilmistir.

Dordiincii bolim Kalypso simiilasyon paketi kullanilarak gergeklestirilen bazi
uygulamalar1 icermektedir. Simiilasyonu yapilan ¢aligmalar diisiik enerjili iyon sagilma
deneyleridir. Boliimiin baslangicinda diisiik enerjili iyon sa¢ilma deneyleri hakkinda
bilgi verilmistir. Bu bolimde simiilasyonu yapilan caligmalar deneysel sonuglarla
karsilastirilmis ve sonuglar lizerinde fikir yiiriitiilmistir. Bu boliimde yer alan
uygulamalarin ilkinde paladyum (111) lizerine yapilan bir deneysel c¢aligma simiile
edilmistir. Uygulamada Kalypso programmin sagladig: ti¢ fakli potansiyel modeli igin

deney tekrarlanmis ve sonuglar birbirleri ile ve deneysel sonuglarla karsilastirilmistir.



Ikinci uygulamada paladyum (110) iizerine yapilmis olan deneysel bir ¢alisma ile baska
bir molekiiler dinamik simiilasyon programi olan ACOCT ile yapilan bir ¢aligmanin
Kalypso ile gergeklestirilen simiilasyonuna yer verilmis ve sonuglar birbirleri ile
karsilastirilmistir. Ugiincii uygulamada ise iki atomlu bir bilesik olan potasyum bromiir
kristali iizerine yapilan bir deneyin simiilasyonu ve elde edilen sonucglarin deneysel

calismanin sonuglari ile kargilastirilmasi yer almaktadir.

Son olarak sonu¢ ve degerlendirme boliimiinde yapilan ¢aligma hakkindaki yorum ve

degerlendirmelere yer verilmistir.



2. KALYPSO PROGRAMININ TANITIMI

Kalypso, metalik kristallerdeki atomik c¢arpigsmalarin molekiiler dinamik (MD)
simiilasyonlar1 i¢in Marcus Karolewski tarafindan gelistirilmis bir yazilim paketidir.
Paket; fcc (face centered cubic, yiizey merkezli kiibik) metaller, hep (hexagonal closed
packet, altigen sik1 paket yap1) metaller ve bcc (body centered cubic, cisim merkezli
kiibik) metallerin molekiiler 6zelliklerini tanimlayabilen merkez simetrili ¢ok cisimli
siki-bag potansiyellerini kullanir. Ancak bu potansiyeller Si ya da GaAs gibi
yariiletkenlerin veya MgO gibi iyonik maddelerin yapisal 6zelliklerinin modellenmesi
icin uygun olmayabilirler (Karolewski 2001). Bununla birlikte itici herhangi ikili bilesik
madde igin kisa mesafede etkili olan itici potansiyeller Kalypso tarafindan dogru
bigimde simiile edilebilirler. Bu Kalypso programmin enerjik iyon sagilma

simiilasyonlarinda da kullanilabilecegi anlamina gelir.

Programin kullandigi ¢ok cisimli potansiyeller boliim 3.1°de ayrintilartyla agiklanmustir.
Kalypso’da gergeklestirilecek simiilasyonlarda sistemler metal atomlarmdan (bir veya
iki tipte) ve tercihe bagl olarak bir soygaz atomundan olusur. Cizelge 2.1°de programin

sistem gereksinimleri, temel 6zellikleri ve smirlamalar1 gosterilmistir.

Cizelge 2.1. Kalypso simiilasyon paketinin sistem gereksinimleri ve 6zellikleri
(Karolewski 2005).

Ozellik Kapasite

Isletim Sistemi 32-bit Windows (95/98/2000/NT/XP vh.)
Donanim (6nerilen) PC: 3 GHz CPU, 1GB RAM

Donanim (asgari) PC: 500 MHz CPU, 128 MB RAM

Projectile (istege bagl) | Soygaz atom, metal atom ya da metal kiime (cluster) Ar, Cu, CuNi vb.
Tek metal ya da iki metalden olusan kristal, (X,y) periyodik sinir

Hedef kosullar1 dahil ya da degil

Azaml f:}\./.erlsh sistem 10*-10° atom (RAM, CPU hiz1 ve simiilasyon amacina bagl olarak)

biiyikligii

Izin verilen sistem 10°

bilyiikliigi

Enerji araligi 107-10" eV

Atomlar arasi Bilesik perdelenmis Coulomb potansiyelleri + Siki-bag potansiyelleri

potansiyeller (Kesme bolgesinde anahtarlama fonksiyonlari ile birlikte)

Inelastik etkiler Lokal ve lokal olmayan elektron durdurma (LSS, OR, ST), sicaklik,
Orgii yapt titresimleri

Tipik zaman aralig1 10'-10° fs




Kalypso yazilim paketi, bir simiilasyonun gergeklestirilebilmesi i¢in ihtiya¢ duyulan
verilerin ¢esitli girdi dosyalari ile sisteme girilmesini saglayan Spider, girdi dosyalariyla
belirlenen sartlar altinda simiilasyonu gergeklestiren Kalypso ve simiilasyondan elde
edilen verileri degerlendirmede kullanilan Winnow programlarimi igerir. Genel anlamda

Kalypso yazilim paketinin igleyis bi¢cimi Sekil 2.1°de verilmistir.

Gereksinimlerin Girdi KALYPSO ile ilgilenilen
tanimlanmasi dosyalarinin simulasyonun verilerin
Ornek: Cu(100) — SPIDER ile — calistinimasi — WINNOW ile
sagilma verimi olusturulmasi islenmesi

<+— Simulasyonu yenileme

Sekil 2.1. Kalypso yazilim paketinin isleyis bi¢imi (Karolewski 2005).

Kalypso yazilim paketi ile gerceklestirilecek tiim simiilasyonlarda, oncelikle Spider
programi ile simiilasyonun kosullar1 olusturulur. Burada, simiilasyonu yapilan ortam,

simiilasyonun baslangi¢ ve bitis kosullar1 ile ilgili bilgiler girdi dosyalarina kaydedilir.

Spider ile kaydedilen girdi dosyalar1 Kalypso programi tarafindan degerlendirilerek
simiilasyon galistirilir. Kalypso programi simiilasyonun gergeklestirilmesi ve sonuglari

ile ilgili bilgilerini ¢ikt1 dosyalaria kaydeder.

Winnow ise Kalypso’nun iirettigi ¢ikti dosyalarindaki verileri islemede kullanilir.
Winnow programi bu ¢ikt1 dosyalarindaki verileri bilimsel anlamda kullanilacak bigime
doniistiirebilir, grafik ¢izimleri ve ¢esitli hesaplamalar yapma gibi islevler goriir. Ayrica
Kalypso’nun irettigi ¢iktt dosyalarinin baska veri isleme programlari tarafindan da
kullanilabilmesini saglayan format doniisiimlerini saglar. Bu programlarin kullanilmasi,

islevleri ve 6zellikleri bu boliimiin ilerleyen kisimlarinda anlatilmistir.

2.1. Spider

Bir simiilasyon i¢in gerekli veriler;



= Hedef yiizeyde bulunan ve hedef yiizeye gonderilen (projectile) atomlarin
baslangi¢ konumlar1 ve hizlar1 (1s1sal etkilerde dahil),
= Atomlar arasi potansiyelleri tanimlayan parametreler ve elastik olmayan
prosesler,
= Simiilasyonun ¢aligma ve sonlanma bigimini belirleyen parametre ve kosullardir.
Spider bu verilerin sisteme girilmesini ¢esitli girdi (*.trg, *.prj, *.run, *.mdl, *.imp ve

*.inl uzantili) dosyalarinin olusturulmasiyla saglar.

2.1.1. Hedef ve projectile dosyalan

Hedef dosyasi, atomik carpigsma deneylerindeki hedef ylizeylere ait parametrelerinin yer
aldig1 *.trg uzantili dosyadir. Hedef dosyasi, Spider programiyla asama asama
olusturulabilecegi gibi, dosya formati anlagildiginda herhangi bir metin diizenleyici ile
de olusturulabilir. Olusturulan *.trg uzantili hedef dosyasinda, z-dogrultusu yiizey
normaline karsilik gelir. Pozitif z-yonii ylizeyden disar1 dogru yonelirken negatif z-yonii
de yiizeyin i¢ine dogru yoOnelmistir. Bir hedef dosyasindaki koordinatlar, hedef
atomlarmin laboratuar koordinat sistemindeki konumlarmi belirtmektedir. Isisal titresim

etkileri uygulanmadik¢a hedef atomlar1 simiilasyon baslangicinda durgundurlar.

Spider ile bir hedef dosyasi olusturmak istenildiginde ilk olarak Spider arayiiziinde
Target sekmesi secilir ve agilan meniide olusturulmak istenen kristal orgii yapisi
tiklanir. Ornegin fcc yapisinda (100) ydnelimli bir hedef yiizey igin Target|New|Face-
Centered Cubic|(100) surface yolu izlenmelidir. (Target|New|Face-Centered
Cubic|(100) surface gosterimi; menii ¢ubugundan Target butonunun secilmesi ve
ardindan agilan alt meniilerde, sirasiyla New, Face-Centered Cubic,(100) surface
komutlarin se¢ilmesi anlamima gelmektedir.) Spider programinin arayiizii Sekil 2.2°de
verilmistir. Spider programmin g¢alistirilmasiyla ekrana gelen ve Sekil 2.2’de gosterilen
bu ilk arayiizde olusturulmak istenen hedef yiizeyin 6zelliklerine gore tercih yapildiktan

sonra bir agilir pencere ile karsilasilir. Bu pencere Sekil 2.3’te gdsterilmistir.



Ed spider B@E

Target Projectle Run Model Impact Inelastic Utilities Help

New b Face-centred cubic » (100} surface
Edit flags Body-centred cubic  # {110} surface

o Hexagonal (hcp) » {111} surface
Wisualiser .

Ciamond 3
Meighbour distances Rocksalt (Macl) 3
Lattice energy Sphalerite (ZnS) 4

Create a target file based on the foc structure

Sekil 2.2. Spider programinin arayiizii.

FCC (100) target ]

_EI .Idd-a
Symbol [Cufee  v|  Latlice const ()
AlomicNo.2) [23 | Atomic mass (amu)
—Lallice dimensions [atoms) — Laltice origin (&)
xidhe  EJ2e1 || woion B8]
‘Y-width = EI'ZH Y-origin
Z-depth = _

|| 2o
Relarations (3]
Layer 1
Layer 2
Layer 3

[E savers] X Cancel | 2 Heo |

Sekil 2.3. Hedef dosyasi i¢in gerekli verilerin girilmesini saglayan pencere.

Hedef yiizeyle ilgili verilerin girilecek olan pencerede (Sekil 2.3) Elemental Data
bashig1 altindaki kutuda yilizeyin olusturulacagi atom cinsi seg¢ilir. Burada secilen atom
ve 6rgii yapisi ile ilgili 6rgii sabiti (Angstrém cinsinden, 1A=10"° m), kiitlesi (atomik
kiitle birimi cinsinden, 1 akb=1.66053886 x 10" kg) ve atom numaras1 otomatik olarak
girilir. Eger yiizeyin olusturulacagi atom tipi agilan meniide bulunmuyorsa, atom ve
ilgili bilgilerin bir metin diizenleyici yardimiyla, elle girilmesi gerekmektedir. Hedef

yiizeyi olusturan atomla ilgili bilgilerin girilmesinin ardindan, hedefteki orgiiniin



boyutlar1 ve 6rgii merkezi de ayni pencereden girilir. Orgii merkezi, varsayilan olarak
orijinde (0,0,0) alinmistir. Ancak istenildigi takdirde gerekli degisiklikleri yapmak

mumkindir.

Yukarida agiklanan adimlarin tamamlanmas1 ve gerekli verilerin *.trg uzantili bir
dosyaya kaydedilmesiyle hedef dosyasinin olusturulmasi tamamlanir. Olusturulan bu
dosyanm yapisi bir metin diizenleyici yardimiyla da incelenebilir. Ornek bir hedef

dosyasinin yapist asagidaki bigimdedir:

0.00000 0.00000 0.00000 28 58.71000 0 Ni fcc
12.45922 12.45922 0.00000 28 58.71000 0 Ni fcc
12.45922 9.96738 0.00000 28 58.71000 0 Ni fcc

Burada 1, 2 ve 3. siitunlarda atomlarin X, Yy, z koordinatlar1 Angstrom cinsinden yer
almaktadir. Dordiincii siitunda atom numarasi, 5. slitunda ise atom kiitlesi atomik kiitle
birimi cinsinden yer almaktadir. Altinci siitun tercih etiketini, 7. siitun atomun kimyasal
semboliinii ve 8. siitun Orgii yapisini belirtir. Ancak 7. ve 8. siitunlardaki bilgiler
Kalypso tarafindan dikkate alinmaz. Bu siitunlar hedef dosyasinin elle diizenlenmesi

gereken durumlarda kolaylik olusturmasi i¢in bulunmaktadirlar.

TRG dosyasmin yapisinda 6. siitunda bulunan tercih etiketleri, olusturulan hedef
orgiideki atomlarin, simiilasyonun c¢aligtirilmasi sirasindaki davraniglar1 ve 6zelliklerini

varsayilanin disinda diizenlenmesine yarar. Bu tercih etiketleri su sekilde agiklanabilir:

ofUselmagePotential: Goriintii potansiyel etkilerinin uygulanacagi simiilasyonlarda

ilgili hedef ve projectile atomlari i¢in se¢ilmelidir.

ofNoCool: Bu etiketin segili oldugu atomlar hedef Orgiiniin sicakligi hesabina

katilmazlar.

ofSprungAtom: Orgii yapi titresimlerinin uygulandig: simiilasyonlarda bu etikete sahip

olan atomlar orgii yap1 titresimlerinden etkilenir.



ofFixedAtom: Bu etiket, secildigi atomun hiz ve konum bilgilerinin giincellenmesini

onler. Boylece atom sonsuz kiitleye sahip bir pargacik gibi davranir.

ofEdgeAtom: Bu etiket simiilasyon siiresince etkisizdir. Sadece hedef 6rgiideki smir
atomlarmin belirlenmesini ve simiilasyonun c¢ikti dosyalarinda filtreleme isleminin

kolaylagsmasini saglar.

ofRecorded: Bu etiket RUN dosyasinda “galistirma basina birden ¢ok kayit yapma”

seceneginin isaretlenmesi ile ilgilidir.

ofPrelmplant: Bu etiket 6rgii iginde var olan bir projectile soygaz atomu igeren bir
hedefin simiilasyonunda kullanilir. Etiket bu soygaz atomunun ya da atomlarinin
simiilasyon baglangicindaki konumunu tanimlar. Bu etiketler ve kodlar1 Cizelge 2.2°de

verilmistir.

Cizelge 2.2. Kalypso programmin tercih etiketleri (Karolewski 2005).

Etiket Ondalik deger ilgili Parcacik
ofUselmagePotantial 1 Tiim parcaciklar
ofNoCool 2 Tiim pargaciklar
ofSprungAtom 4 Hedef pargaciklar
of FixedAtom 8 Tiim pargaciklar
ofEdgeAtom 16 Tiim pargaciklar
ofRecord 32 Tiim pargaciklar
ofPrelmplant 256 Projectile atomlar1

Tercih etiketleri, dosyaya elle girilebilecegi gibi Spider’in goriintiileyici ekranindan da
girilebilir. Bunun i¢in Spider arayiiziinde Target|Visualiser yolu izlenir ve kayith bir
TRG dosyas1 acgilarak dosyanin grafiksel bi¢imi goriiliir. Bu pencere Sekil 2.4°te
gosterilmistir. Bu pencerede atomlarm tercih etiketlerinin girilmesinin yaninda hedef

orglistiniin konumu, yonelimi gibi 6zellikleri de diizenlenebilir.

Hedef dosyasinin ilk sirasinda yer alan atoma referans atomu denir. Gerek hedef
dosyasinda gerekse hedef yiizeye gonderilecek olan projectile dosyasinda yer alan tim
atomlarin konumlar1 bu referans atomuna gore belirlenir. Bir zorunluluk olmamakla
birlikte referans atomunun orijinde (0,0,0) secilmesi islemleri kolaylastiracaktir. Hedef

dosyasin birinci atomun ardindan gelen atomlarin siras1 simiilasyona etki etmeyecektir.



Yukarida bahsedilen adimlar

izlenerek olusturulan hedef Orgiisii

ile Dbirlikte

simiilasyonda kullanilacak projectile atomu da Spider programinin Projectile|New yolu

izlenerek agilacak pencerede (Sekil 2.5) tanimlanir. Burada projectile atomunun cinsi,

atom numarasi, atom kiitlesi, simiilasyon baglangicindaki kinetik enerjisi bilgilerinin

* prj uzantil bir dosyaya kaydedilmesi saglanir.

Display data

Perspective
© oy prs
" yzplane
" wz-plane

Rotate display

Riry) <[ ¥[00_]
Rival 4| ¥ [P0 _]
Riza) < ¥|[0]

az 4 | |

Zooml‘bl

Sumbals
* lcons
(" Circles
" Points

Coordinates
« 35,000
w 0,625
Ry 0,00
Ruz: 0,00
Rz« 0,00

«|+[4 4
B o |

X Close |

? Help |

Sekil 2.4.

Operate on data
rRotations [degrees)
Z-avis ratation, Rxy)

#-awis rotation, Rly.2)

il

‘Y-awis ratation, Rlz.x)

—Region shape
(¥ Cartesian

x
=

" Cylindrical
¢ Spherical

-

Lock [T—
000.0

rFRegion boundaries (&)

Hearis limits ta
Y-aris limits 1o|1000.0
10000 |1o

Z-aris limits

BEEE

reset |

Shift target [8)

Keawis [dx]
“-awis [dy]
Z-aris [dx]

rOperation
" Filter atoms outside region
" Setimage patl flag (inside region)
" Set no-cool flag (inside region)
" Set springs flag [outside region]
" Set fiwed-atoms flag (outside region)
 Set edge-atoms flag [outside region)

F Test | o Reload ‘

 npply | & Open. ‘

Projectile file

—Specifications

Elemental symbol

Energy (ke]

A =

Atomic number

3.0

Atomic mazz [amu)

E |

[39.948 |

Mo. of atomes

’ ﬂ Save Az

X Close |

7 Help

Olusturulmus bir hedef dosyasimin goriintiilendigi Visualiser penceresi.

X]

Sekil 2.5. Projectile atomunun tanimlandig1 pencere.
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Projectile atomunun kinetik enerjisi keV cinsinden girilmelidir. Kalypso programu 10™
ila 10 eV enerji arahgindaki projectile atomlar1 igin uygundur. Simiilasyonda
kullanilacak projectile atomlarinin sayisi da bu pencereden girilir. Ancak simiilasyonda
birden fazla projectile atomu kullanilacak ise bu atomlarmm koordinatlarmin elle
girilmesi gerekmektedir. Bu da PRJ dosyasinin bir metin diizenleyici ile agilmasiyla
gerceklestirilebilir.  Simiilasyonda bir tek projectile atomu kullanilacaksa varsayilan
olarak bu atomun koordinatlar1 (0,0,0) olarak verilir. Ancak bu da istenirse kullanici

tarafindan diizenlenebilecek bir 6zelliktir.

Hedef 6rgii ve projectile atomlar1 ile ilgili parametrelerin bazilar1 da Run ve Model
dosyalarinda tanimlanacaktir. Bu 06zellikler Run dosyasmin ele alindigi boliimde

anlatilacaktir.

2.1.2. Run dosyasi

Kalypso yazilim paketinin bir simiilasyonu ¢alistirirken ihtiyag duydugu verilerden bir
kismi da *.run uzantili dosyalarda tutulur. Genel anlamda simiilasyonun caligma
bi¢iminin sekillendirildigi RUN dosyasinda, parcacik koordinatlari, potansiyeller veya
inelastik enerji kayiplar1 disinda kalan bilgiler yer alir. Bu dosya Spider programinin
ana meniisiinden Run|New yolu izlenerek agilan pencere yardimi ile olusturulur. RUN

dosyasi i¢in agilan pencere Sekil 2.6’da gosterildigi gibi iki sayfadan olusur.

Sekil 2.6 (a)’da gosterilen RUN dosyasi pencerelerinin birinci sayfasindaki segenekler

kisaca su sekilde agiklanabilir:

* Genel Tammlama: Bu boliimdeki seceneklerde simiilasyonun hedef atomlar
arasindaki etkilesmeleri dikkate almamasi tercih edilebilir. Simiilasyonun coklu-
carpisma (multi-impact) modunda g¢alismasi segilebilir. Coklu ¢arpisma modunda
calistirilan bir simiilasyonda hedef ylizey her adimda yenilenmez, dnceki adimdan
kaldig1 bicimde sonraki adimda devam eder. Bu modda calisabilmek i¢in ¢arpisma
sayisl ile projectile atomu sayisinin ¢arpimi kadar benzer (replica) atomun sisteme

girilmesi gerekir ve bu deger genel tanimlama boliimiinde girilir.
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X

[~ lgnore interactions between target atoms
[~ Multiple-impact simulation

Run file
Page1 | Page 2|
rGeneral specifications rOutput
Random numbes seed 1723383 when to write output

Mo, of replica atoms I:I = Niproj. atoms)xN[impacts]
rPeriodic boundar

[~ Use periodic [, ) boundaries

Peiiod, L (A) [

Peiiod, Ly (4) [

Boundaries extend from -Lx/2 to Lx/2, and Lyp/2 to Ly/2

[~ Perlorm energy tests on projectile only

[Frofetie niaksal rFrojectile mode
Altitudinal angle ['] () & Impinging
Azimuthal angle [7) (4) " Recoiing
. © Mived
Values < 0.0 have a special
(it &2 Help)

[ Randomly iotate projectie (for clusters only)

T criteria
Termination time, miniru ()
Temination time, maximun (fs) [z000.0
Temination energy (V) [o.00

Prcjectle i), max) (A) [no effeci = ]

[~ At stat of each wun [t =0]
[V A&t end of each run
[ Periodically during each un...

L1

[~ Do ot wiite more than one record per wun for any atom
[ Output log of inelastic events

rWhich atoms to write output for
Al atoms in system

" Projectie atom #1 only
Al particles with KE > 10 ¥
4l ejected atoms with 12> 5.4

" Eiected projectile atom #1 withrz > 54

" Atoms that satisfy the output condition specified below

Meaning of tag fields in output records (advanced option] —
* Momnal (proi; sl phi; larget: b, byl

" Inverted (proj; b, by; target: alt, phi)

™ Caloric data [bx = T, by = U[T]]

" Custom [proj: b, by; taiget: s, 1)

oo | B savess

(@)

1 airhhy

Lattice vibrational temperature (K]

Location of surface/bulk boundary (on z-axis) (&)

|SDD.0

lists and timestep

ange searchr
" Brute force (faster for very small targets)

[ Do not apply y-axis vibrational displ it

[e.g. for 2D si

Bulk [A2)
Surface perpendicular (A°2)
Surface paralel (472)

~Mean square vibrational displacements, <2 [type 0 atoms] ——

Caluate |

@ Celindex (nomal chice)

Celbindex search cell size (4)
| etk e

Madnum number of partners

Neighbour updete period (tmesteps)

Time to start tmestep updates (is)

I~ Fised imestep

Iniial tmestep ()

For optimum performance:

Bulk (3"2)
Surface perpendicular (32)
Surface paralel (A"2)

rMean square vibrational displacements, <x2> [type 1 atoms] ——

Caluate |

Cellsize = 1.05] R + v 0 Rtest{N-1]]
wihere:

Re = potential cut-off (model file)

vl = incident speed of projectile [based on energy
specified in projectile file)
10 = initial timestep 3

Ve | = Sma8|

X cose | 2 Hep |

Sekil 2.6. RUN dosyasmin olusturuldugu pencerenin (a) birinci (b) ikinci sayfasi.

(b)
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Periyodik Smmirlar: Simiilasyonda hedef yiizeye periyodik sinir kosullar:
uygulanacak ise bu bolimde belirtilir. Uygulanacak periyodik hiicrenin x ve y
uzunluklar1 A cinsinden girilir. Periyodik smir kosullarmin se¢ilmemesi durumunda
hedef serbest sinirl kabul edilir.
Projectile Kurulumu: Burada projectile atomunun hedefe gore olan konumu,
carpma ve davranis bigimi belirlenir. Projectile atomunun simiilasyondaki ¢arpigsma
modu da, vurma (impinging), geri tepme (recoiling) ya da karisik (mixed) olarak bu
boliimde secilir. Bu modlar impact dosyasmin ayrntilariyla aciklandigi bolim
2.1.6’da anlatilmistur.
Sonlandirma Kiriterleri: Simiilasyon sirasindaki her bir adimin ne zaman ve ne
sekilde sonlandirilacagi bu boliimde belirlenir. Her bir adim i¢in gerekli en kisa ve
en uzun sonlandirma siiresi, simiilasyonun siirdiiriilmesi i¢in sistemin sahip olmas1
gereken minimum kinetik enerji degeri, projectile atomunun z-koordinat1 boyunca
olmasi1 gereken maksimum ve minimum degerler bu boliimde girilir.
Cikti: Kalypso programinin simiilasyonun sonuglarini kaydedecegi *.snk uzantili
dosyanin bigimi ve bu dosyada yer alacak bilgiler bu boliimde belirlenebilir. Burada
¢iktin, simiilasyondaki tiim atomlar1 hakkindaki bilgileri igermesi tercih
edilebilecegi gibi sadece ilgilenilen kosullara sahip atomlar hakkinda bilgileri
icermesi secilebilir. Bu tercih simiilasyon siiresini kisaltacaktir. Kalypso
programinin *.snk uzantili ¢ikt1 dosyasinda su bilgiler yer alacaktir:

ti, simiilasyonun baslangicindan itibaren gegen siire;

rw, projectile ve hedef dosyalarinda tanimli par¢acik konumuna bagli olan bir

gosterge;

In, verinin hangi simiilasyon adimma ait oldugunu gosteren sayz,

ui, programin ¢ikt1 rutini ¢agrildik¢a artan bir diger gosterge, genellikle (ancak

her zaman degil) rn’ye esittir ve Winnow tarafindan ¢esitli iglemlerde kullanilir;

rx, ry, rz, vx, vy, vz, parcacigin konum ve hiz bilesenleri,

ms, parcacik kiitlesi;

fl; parcacik tercih etiketi;

bx, by, kullanicinin tercihine gore; projectile ile ilgili ag1 degerleri, 1sisal veri

gibi bilgiler.
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Sekil 2.6 (b)’de gosterilen RUN dosyasinin ikinci sayfasidaki bolimler sunlardir:

= Isisal Titresimler: Gergek oOrgiilerdeki atomlar 1sisal titresimler sonucu ideal

konumlarindan ayrilirlar. Genellikle bu atomlarin titresimsel

degistirmelerinin dogurdugu etkilerin simiilasyonlara yansitilmasi istenir.

Bununla birlikte, belirli sicakliklarda 1sisal titresimlerden kaynaklanan kinetik

enerjinin hesaplanmasi gerekebilir. Kalypso 1sisal titresimleri ve 1sisal hizlari

ayrt ayr1 hesaplayabilir. Bunun icin kullanilan teorik bilgiler 3. boliimde

verilmistir.

= Komsu listesi ve Zaman adimi: Bir pargacigin komsu listesi, parcacigin bir

sonraki liste gilincellemesinden (normalde her ~10 zaman adiminda

gerceklestirilir) Onceki periyotta etkilesmeye girebilecegi sistemdeki diger

parcaciklarin bir listesidir. Bu boliimdeki se¢cenekler sunlardir:

Sira-arama Metodu: Serbest sinirlara sahip olan hedefler i¢in Kalypso, Brute-

Force ve Cell-Index olmak tizere iki sira-arama metodu sunar:

Brute-Force Metodu: kiigiik simiilasyon sistemlerinde (1000 atomdan daha az)

gorece daha hizli ¢alisabilir. 1000 atomdan fazla parcacik

simiilasyonlarda ise Cell-Index segenegi tercih edilmelidir. Her iki metotta da

sonuglar 6zdes olmalidir. Periyodik kosullarmm uygulandigi sistemlerde ise

Brute-Force metodu secilmelidir.

Cell-Index arama boyutu: Cell-Index aramasi i¢in kullanilan bir parametredir.

Burada amaclanan; kendisine komsu olan atomlarla, komsu listesinin bir sonraki

giincellenmesinden once etkilesebilecek bir atomu igeren bir hiicrenin boyutunu

segmektir. Ideal bir hiicre boyutu (x), X =105(R, +V,t,R, [N —1]) bagntisiyla

hesaplanabilir. Bu bagintida R_, potansiyel kesme uzakligi, v, projectile

atomunun hizi, t;, baslangi¢ zaman adimi, R; sira test sabiti ve N komsu

giincelleme periyodudur (giincellemeler arasindaki zaman adimlari).

Sira testi sabiti: Bu parametre (R;) 0.7 ile 2.0 arasinda bir deger almalidir.

Ar =vitR; [N —1] niceligi v hizinda bir atomun [N —1] zaman adimi (t)

sonrasinda alabilecegi yolun bir tahminidir.
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Maksimum ortak sayisi: Bu parametre komsu listesi i¢in ne kadar hafiza
ayrilacagini belirler. Belirlenen ortak sayisi simiilasyonun c¢alisma hizini
etkilemez.

Komsu giincelleme periyodu: Bu parametre komsu listesinin hangi siklikta
giincellenecegini belirler. Siklikla kullanilan degerler 8-12 arasindadir.

Zaman adimm giincelleme siiresi: Pek cok Kalypso simiilasyonunda atom
hizlar1 azaldik¢a zaman adimi artar. Baglangic zaman adimi denem yanilma
yontemi ile enerjinin korunumu saglanacak bigimde ayarlanir. Tavsiye edilen
deger 10 fs civarindadir.

Sabit zaman adimi: Bu secim yapildiginda zaman adimi simiilasyon boyunca
degismeyecektir. Bu durum simiilasyonu yavaslatir. Ancak 6zellikle sabit zaman
araliklarinda iyon sacilma egrileri elde edilmek istendiginde bu secenek
gereklidir.

Baslangic zaman adimi: Bu secenek simiilasyonun baginda kullanilacak zaman
adimmi belirler. Yaklasik olarak bu deger, projectile atomunun 0.05-0.1 A
mesafesini almasi i¢in gerekli zaman kadar olmalidir. Ayrica enerji korunumun

tatmin edici boyutta (%0.5’ten daha iyi) olmasi g6z oniinde tutulmalidir.

2.1.3. Model dosyasi

Simiilasyonlarda kullanilacak atomlar arasi1 potansiyeller hakkindaki verilerinin
kaydedildigi *.mdl uzantili dosyalardir. Model dosyasmi diizenlemek i¢in Spider
programmin arayiiziinde Model|[New komutlar1 uygulanmalidir. Bu dosya igin Spider

programinda ii¢ sayfalik bir pencere agilir.

Kalypso’nun gergeklestirecegi simiilasyonlarda en ¢ok iki farkli metal atomu ve istege
bagli olarak bir soygaz atomu bulunabilmektedir. MDL dosyasi arayiiziinde bu atomlar
icin M ya da birden fazla metal atomu i¢in M(0) ve M(1) simgeleri kullanilir.
Simiilasyonun bir soygaz atomu igermesi durumunda ise soygaz atomu igin | simgeleri
kullanilir. M(0), M(1) ve I icin secilen elementlerin atom numaralar1 ilgili kutulara
girilir. Atomlar arasi potansiyeller ile ilgili parametreler de M(0)-M(0), I-1 vb.

bigimlerde tanimlanir. MDL dosyasmin diizenlendigi Spider programmin penceresi
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Sekil 2.7°de goriildiigli gibi ii¢ sayfadan olusur. Birinci sayfada Coulomb potansiyeli,
ikinci sayfada siki-bag potansiyeli ve li¢iincii sayfada bu iki bilesenden olusan bilesik
potansiyelin etkilesme bi¢iminin diizenlendigi anahtarlama fonksiyonu ile ilgili bilgiler

girilir.

Perdelenmis Coulomb potansiyeline ayrilan MDL dosyas1 ilk sayfasinda ilk olarak
sistemin tipine iligkin bir se¢im yapilir. Burada sistemin hangi tiir atom ya da
atomlardan olustugu ilgili se¢enegin segilmesiyle belirtilir. Bu se¢imin yapilmasindan
sonra gerek duyulmayan verilere ayrilan diyalog kutular1 varsa bu kutular otomatik
olarak etkisizlesir. Daha 6nce de belirtildigi gibi Kalypso simiilasyonlarinda en ¢ok iki

fakli atom tipi ve bir de soygaz atomu bulunabilir.

Daha sonraki boliimde, 1-M ve M-M atomlar1 arasindaki potansiyel i¢in b ve ¢ sabitleri

girilir. Bu sabitler asagidaki itici potansiyel esitliginde yer alan sabitlerdir.

Z2,2,e° &
Vir; :—E c, expl—b.r; /a (2.1)
"V A !
olij k=1
Model file [X]
Sereened Coulombic potentisls | Tight-binding potentials | Switching functions |
rScreened Coulombic potential: | = inert atom, M(0), M(1) = metallic atoms
Set system type [disables unneeded items] —— :
" Mono-metallic with inert atom(s) V(?'f) = (Z,-Zd,-e’/éhrsor-,-)Zq EXp (—b;ff /a)
" Mono-metallic without inert atom(s) k=l
(+ Bi-metallic with inert atom(s) rScreening lengths (a) for I-M and M-M interactions
" Birmetallic without inert atoms Atomic numbers
rConstants (b, c) for I:M and MM potential R O
Inert - Metal Metal - Metal Set screening lengl
o1 [002817 | [0.028171 | * ZBL
" Moligre-Lindhard
c2 [028022 | [0.28022 | " Moligre-Firsov
™ [no action)
c3 [050386 | [0:50986 |
o [0.1 o7 | [0.1 175 | Sereening length (8) Conrection
b [ [ | -1 [0.1204348672 | [10 |
b2 [040230  |[p40z30 | R I CHREEEZE 20 R (I |
b3 [0.94229 | [0:34229 | 1My [011437769¢ ] [10 |
b4 [3133 |[a 1538 | M(0) - M(0) [0.1079766089 | [1.0 |
Set Set M(0) - M(1) [0,1084123463 1.0
czeL || emL
" Molizre " Maligre M(1)-M(1) [0.1088516148 | 1.0
" [noaction] || " [no action)
| ﬂ Saveas|

(@)
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Model file X

Screened Coulombic potentials  Tight-binding potentials ] Switching functions |

rTight-binding potential
1/2
Us = D (B +B)), B '%;Uf(’v) B - ‘[%ﬂ’#)]
H - -
Uy () = Aexp(=p(r, /1, ~ D) +dexp(=2¢(r;/ 1, =)
80y = & exp(=24(5/r, = 1)
fi- i) pair (0-0) -1 (1-0) (-1
24, (ev) |0.156525 0134760 |=| | [0112385
08 25560 | [25239 [=1 | [24918 |
b [iiga20 | [1263433 s | [t408686 |
2 [483941 | [332897 | [352837 | [Fa17e: |
Elev)  [1.23852 | [1.31789 | [1.31789 | [1.40054 |
, [0 | [0 - | | 8 |
@ Fie.. | @Fe. | @k | @Fe. |
S Save | E Savee.s|
(b)
Model file E
Screened Coulombic potentials | Tight-binding potentials  Switching functi
4 2.964, 0.000 4 — 2.964, 0.000
3 3
2 2
1 _,13-. 1
g 0 :':' 0
o 2
! 1?-1 \_/
2 2
3 3
-4 T T T T T -4 v T Y T T
15 2 25 3 35 4 15 2 25 3 35 4
Copy z(A) Copy z(A)
-Active pair Core SF Cut-off SF
KeUpddte | | ~ g || Gipar  (0-0) (-1 (-0 (-1 Rs (&)
& 2zoom ||~ gy || W) [138 | [ |- | [131 |
0-1 Re )
@, Unzoom | | @ (1-0) || R2@d) [188 | [es |- | [185 |
Wisetp | [ C0-1 || sFscae[lE ] SF scale
| B sovess| X Cose | 2 Hep |
(©

Sekil 2.7. Model dosyast arayiiziiniin (a) birinci, (b) ikinci, (¢) tiglincii sayfasi.
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Sistemin tipi segcilip I, M(0) ve M(1) i¢in ayrilan kutulara sistemde yer alan elementlerin
atom numaralar1 girildiginde bu sabitler varsayilan olarak ZBL potansiyeline gore
sistem tarafindan girilir. Kalypso programi perdelenmis Coulomb potansiyeli igin ii¢
farkli secenek sunar: Ziegler-Biersack-Littmark (ZBL), Moliére-Linhard (ML) ve
Moliére-Firsov (MF). Bu modeller hakkinda ayrntili bilgi boliim 3.1’de verilmistir.

Ornegin sistem bir metal ve bir soygaz atomundan olusturulacaksa soygaz elementinin
atom numarasi I diyalog kutusuna, metal elementin atom numarasi1 M diyalog kutusuna
girilir ve b, c sabitleri ile ilgili gerekli bilgiler varsayilan olarak ZBL potansiyeli
otomatik olarak girilir. Simiilasyonda diger potansiyellerden biri kullanilacaksa gerekli
se¢im yapilir ve yeni parametreler yine otomatik olarak ilgili diyalog kutularma girilir.
I-M ve M-M ciftleri icin ayr1 potansiyeller secilebilir ancak sistemdeki tim M-M

atomlar1 arasindaki potansiyel ayn1 olmalidir.

Perdelenmis Coulomb potansiyellerinin diizenlendigi ilk sayfada son olarak perdeleme
uzunluklar1 girilir. Burada da sistemde kullanilacak elementlerin atom numaralarinin ve
potansiyel modelinin se¢iminden sonra uzunluklar otomatik olarak belirlenir. Otomatik

olarak belirlenen bu uzunluklar i¢in baz1 diizeltme sabitleri de bu boliimde girilir.

MDL dosyasinin diizenlendigi pencerenin ikinci sayfasi siki-bag potansiyeli ile ilgilidir.
Bir 6nceki sayfada yapilan sistemin tipi secimine gore burada gerekli parametrelerin
girilecegi diyalog kutular1 etkin digerleri ise etkisiz konumdadirlar. Siki-bag

potansiyelleri hakkinda ayrintili bilgi 3. béliimde verilecektir. Bu sayfada,
U, (rij ): AeXp(_ p(rij /ro _1)) (2.2)
¢("u‘ )= & exp(— Zq(rij /T _1)) (2.3)
esitliklerindeki 2A, &, p, 2q, r, parametreleri girilecektir. Ayrica diyalog kutular:

arasinda goriilen b parametresi standart siki-bag potansiyellerinde kullanilmadigindan
0,0 olarak girilmelidir. Pek ¢ok element igin bu parametreler, Spider programimnin
yardim (Help) dosyasinda verilmektedir. Bununla birlikte Kalypso yazilim paketinin

Kalypso 2.11\Kalypso21l\bin dizininde bulunan potentials.dat dosyasi,
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MDL dosyasmin ikinci sayfasindaki ilgili diyalog kutusundan secilerek de gerekli

parametreler girilebilir.

MDL dosyasinin diizenlendigi penceredeki son sayfada ise anahtarlama fonksiyonlar1
ile ilgili parametreler diizenlenir. Perdelenmis Coulomb potansiyeli ve siki-bag
potansiyellerinden olugan bilesik potansiyelin olusmasint ve igleyisini belirleyen
anahtarlama fonksiyonlar1 hakkinda ayrintili bilgiler 3. bdliimde verilmistir.
Kullanicmin  bu sayfada girmesi gereken parametreler, ¢ekirdek anahtarlama

fonksiyonunun alt ve iist smwrlart (R, R,) ve kesme anahtarlama fonksiyonunun alt ve
tst smrlaridir (Rg, R. - burada R. potansiyel kesme uzakligi olmak iizere).

Potansiyel ve kuvvet fonksiyonlar1 sayfada yer alan grafiklerle (gilincelle butonuna

basarak) es zamanl olarak goriintiilenebilir. Bu degerler girilitken R, <R,, Ry<R. ve

R, <Ry kosullarmnin saglanmasma dikkat edilmelidir.

2.1.4. Impact dosyasi

Simiilasyonda kullanilan projectile atomunun hedef yiizey ile etkilesme bi¢imi *.imp
uzantilt ¢arpigma/impact dosyasinda belirlenir. Impact dosyasmni diizenlemek igin
Spider programmin ara yiizenden Impact|New komutlar1 segilmelidir. Bu komutlar

secildiginde agilacak olan pencere Sekil 2.8’de gdsterilmistir.

IMP dosyasi, kartezyen koordinatlarin (b,, b, , b,) A cinsinden verildigi dizilerden

olusur. Ik dizideki z koordinati (b,) projectile atomunun z koordinatinda, hedef
orgilideki referans atomuna gore dikey konumunu verir. X ve y koordinatlarinin (b,

b, ) b6liim 2.1.2°de anlatilan projectile modu se¢imine baghdr.
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Impact file E

rImpact parameters
bx(min)  bxmag@)  No impacts 253 Mpact pait.
(o0 | [essss8 | [ |

by (min) (4] by(max] () Mo impacts
(00 | [eress | i3 |

() angle (deg )
Projectie-anchor Az (A)

| [ savess] X Cose | 7 teb |

Sekil 2.8. Impact dosyasmin diizenlendigi pencere.

Impinging (carpma) modunda (b,,b,) projectile atomunun (Xx,y) carpma
parametrelerini gosterir. Recoiling (geri sagilma) ve mixed (karigik) modda ise (b, ,
b, ) projectile atomunun baslangi¢ (X,y) koordinatlarini gosterir. Bu modlar Sekil

2.9°da gosterilmistir.

Impinging (vurma/garpma) modu, hedef orgiiye hedefin disindan yaklasan projectile
atomlarmin kullanildigi durumu tanimlar. Bu modda piskiirtme (sputtering), iyon

sacilma (ion-scattering) veya ince film kaplama simiilasyonlar1 yapilir.

Recoiling (geri tepme) modunda hedef 6rgiiniin igindeki bir projectile atomunun +z
yoniinde hareket etmesi s6z konusudur. Ornegin geri tepen projectile atomlarinin ya da

disar1 atma (desorption) simiilasyonlar1 bu modda yapilir.

Karisik (mixed) modda ise projectile baslangicta hedef 6rgiiniin igindedir ve farkli
yonlerde hareket eder. Bu mod Doppler ile olusturulan gama 1sm1 yansima

simiilasyonlarida kullanilabilir.

IMP dosyasinin ilk satir1 su sekildedir:

bx by bz x1 %2 v yv2 aci Nx Ny bz
0.000 0.000 4.5000 0.0000 2.5560 0.0000 1.2778 90.0 13 8 4.50
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+z

L bz
xy dizlemi [6)

IMPINGING

Hedef

+z
h

L xy dizlemi /

Ao

sz by RECOILING,
Hedef © —> MIXED

Sekil 2.9. Projectile atomu modlarina gére IMP dosyasinin anlami (o= referans atomu,
o= projectile atomu, ¢ = azimut agis1, ¢ = yiikseklik acis1) (Karolewski 2005).

Burada ilk ii¢ siitun yukarida anlatilan (b, , b, b,) koordinatlaridir. Daha sonra gelen

bes siitunda ise IMP dosyasi i¢in acilan pencereden girilen bilgiler yer alir. Son ii¢ siitun
ise Spider programimin kullandig1 bilgileri igerir. Bir simiilasyonun ¢alismasi i¢in IMP
dosyasinda, ilk ti¢ siitunundaki bilgilerin verilmesi yeterlidir. Nitekim IMP dosyasinin

ilk satirindan sonraki satirlar yalnizca bu bilgileri igerir.

IMP dosyast hedef ylizey {lizerinde istatistiksel bir temsili noktalar kiimesi
tanimlamalidir. Bu noktalar birincil ¢arpma bolgesi (BCB) olarak adlandirilan ve
indirgenemeyen bir simetriye sahip olan bir bolgeyi temsil etmelidir. Bu bdlge hem
yiizey simetrisine hem de ¢arpisma geometrisine baglidir. Ornek bir hedef orgii igin

birincil garpma bdlgesi Sekil 2.10°da gosterilmistir.
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Sekil 2.10. fcc(100) yiizeyi igin birincil ¢arpma bolgeleri (normal ve egik gelis agis1 (o=
ylizey tabakasi atomlari, o= ikinci tabaka atomlar1) (Karolewski 2005).

Sekil 2.10’da Spider tarafindan olusturulan fcc(100) yapisinda bir hedef orgii
goriilmektedir. Soldaki sekilde hedefe normal dogrultuda (¢ =90°) yaklasan bir
projectile i¢in belirlenen BCB kiigiik {iggenle belirtilmistir. Alt kisimdaki karesel bolge

ise bulk kristallografik birim hiicre goriilmektedir. Normal dogrultuda olmayan

projectile dogrultusunda BCB azimut agisina (¢ ) baghdir. Sekil 2.10’un sag tarafi ise

normal olmayan ve <0l11> ve <001> azimutal gelis yOnlerindeki gelis agisini
gostermektedir. Her iki durum i¢in de BCB alanmi ayni biiyiikliiktedir ancak sekilleri
farkhidir.

Bir IMP dosyas1 olusturmak icin iki asama vardir. Oncelikle ilgilenilen deneysel sistem
ve diizenek i¢in bir BCB tanimlanmalidir. Daha sonra Spider tarafindan bu BCB’nin ne
sekilde olusturulacagina karar verilmelidir. Bunun i¢in Sekil 2.8’de gosterilen IMP
dosyasi penceresindeki parametrelerin girilmesinde programin kullanici kilavuzunda yer
alan gizelgelerden yararlanilir. Bu gizelgeler genelde kullanilan 6rgii tiplerinde normal
ve normal olmayan projectile gelis acilar1 igin Spider’a girilecek parametrelerin ne
olmasi gerektigini gosterir. Bu ¢izelgeler Cizelge 2.3, Cizelge 2.4, Cizelge 2.5, Cizelge
2.6, Cizelge 2.7 ve Cizelge 2.8’de gosterilmistir.
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Cizelge 2.3. fcc ve altigen drgiiler: Normal olmayan projectile gelis agisi® (Karolewski

2005).

Yiizey | ¢ R,y b, (min) | b,(max) | b,(min) | b, (max) | (x,y) ag
(100) | <110> | ROO 0.0 d, 0.0 d,/2,0 90
(100) | <100> | R45 0.0 a/2,0 0.0 a/2,0 20
(110) | <100> | ROO 0.0 a 0.0 d,/2,0 90
(110) | <110> | R90 0.0 d, 0.0 a/2,0 90

°d, = a/\/i ve a: orgii sabiti

Cizelge 2.4. fcc ve altigen orgiiler: Normal projectile gelis acis1® (Karolewski 2005).

Yiizey | ¢ R, b, (min) | b,(max) | b,(min) | b (max) | (x,y) ac
(100) N/A ROO 0.0 d,/2,0 0.0 d,/2,0 45
(110) N/A R0OO 0.0 a/2,0 0.0 a/2,0 35.2644

°d, = a/\/i ve a: orgii sabiti

Cizelge 2.5. bee 6rgii igin Normal olmayan gelis acisi® (Karolewski 2005).

Yiizey | ¢ R, b, (min) | b,(max) | b, (min) | b, (max) | (x,y) ac
(100) | <100> | ROO 0.0 a 0.0 0,5a 90
(100) | <110> | R45 0.0 J2xa 0.0 a/(2+/2) 90
(110) | <110> | ROO 0.0 a/N2 0.0 0,5a 90
(110) | <100> | R90 0.0 0,5a 0.0 a/~2 90

% a:bee Orgii sabiti
Cizelge 2.6. bce 6rgii: Normal gelis acisi® (Karolewski 2005).

Yiizey | ¢ R, b, (min) | b,(max) | b,(min) | b (max) | (x,y) ac
(100) N/A R0OO 0.0 a/2,0 0.0 a/2,0 45
(110) | N/A | ROO 0.0 |a/(2v2)| o0 a/2,0 90

%a:bee Orgii sabiti

Cizelge 2.7. Kaya tuzu (NaCl) 6rgii: Normal olmayan gelis ag1s1* (Karolewski 2005).

Yizey | ¢ Ry | b (min) | b,(max) | b,(min) | b, (max) | (x,y)ag:
(100) | <100> | ROO 0.0 a 0.0 a/4,0 90
(100) | <110> | R45 0.0 a/2 0.0 | a/(2v2) 90

%a:bee Orgii sabiti
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Cizelge 2.8. Kaya tuzu (NaCl) 6rgii: Normal gelis acisi® (Karolewski 2005).

Yiizey | ¢ R,y b, (min) | b, (max) | b,(min) | b, (max) | (x,y) ag

(100) N/A R45 0.0 d/2,0 0.0 d/2,0 45
#a kaya tuzu érgii sabiti, d = a/2,0

Cizelgelerde yer alan kisaltmalar ve anlamlar1 sdyle aciklanabilir:

e N/A: uygulanmaz (gereksiz parametre)

e a: birim hiicre 6rgii sabiti

e d,,d: Aciklamalar her ¢izelge igin ayr1 ayr1 verilmistir.

e ¢: Projectile azimut agisi

e R,,: Spider ile olusturulan hedef yiizeyin belirlenen eksen dogrultusu ile ayni
hizaya gelmesi i¢in uygulanmasi gereken donme agisi. Cizelgeler projectile igin
azimut acisinin RUN dosyasinda sifir olarak girildigini varsayar.

e Db, (min) ve digerleri: IMP dosyasi penceresinde girilecek parametreler
e (x,y) ag¢:: Impact dosyasindaki bir diger parametre

e Normal gelis agist: @ =90°; Normal olmayan gelis agis1: ¢ # 90°

IMP dosyasi olusturulurken yukarida verilen c¢izelgelerden yararlanilabilecegi gibi
kullanic1 kilavuzunda agiklanan 6rneklerden de yararlanilabilir. Ayrica yazilim paketi
icinde Kalypso 2.11\Kalypso2l\examples\projects dizininde yer alan,
cesitli durumlar i¢in olusturulmus Ornek simiilasyon sistemleri ve beraberindeki

aciklamalardan da faydalanilabilir.

2.1.5. Inelastik dosyasi

Parcaciklar degerlik ya da c¢ekirdek elektronlarinin uyarilmasi veya o6rgii titresimleri ile
enerji kaybedebilir. Bu enerji kayiplarina inelastik kayiplar denir. Elektron durdurma
etkisi terimi de bu tiir enerji kayiplarini tanimlamak i¢in kullanilir. Bu tiir enerji kaybi1
stireci Ozellikleri *.inl uzantili inelastik dosyasina kaydedilir. Bu dosyanin kullanim1
tercihe baghdir. Yani kullanic1 simiilasyonda elektron durdurma etkilerinin yer almasini

tercih etmezse bu dosyay1 olusturmadan da simiilasyonu ¢alistirabilir. Inelastik dosyasi
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yukarida s6z edilen enerji transfer etkilerinin yani sira sicaklik kontrolii (1sitma ve
sogutma), goriintii potansiyel etkileri (image potential) ve orgii yapi titresimleri
etkilerini de simiilasyona dahil edebilir.

Spider programindan INL dosyasina ulagsmak igin Inelastic|New komutlar1 segilir.
Inelastik dosyasmin olusturuldugu pencere iki sayfadan olusur. Bu sayfalar Sekil

2.11°de goriilmektedir.

Kalypso elektron durdurma etkilerinin modellemesini ii¢ ayr1 modelin bir
kombinasyonu yoluyla gerceklestirir:

e Lindhard-Schiott-Scharff (LSS) modeli

e Oen-Robinson (OR) modeli

e Shapiro-Tombrello (ST) modeli
Bu enerji transfer modelleri tek tek de kullanilabilir. Ayrica kullanicinin belirleyecegi
herhangi bir agirlikli kombinasyonla da modelleme gergeklestirilebilir. Bu teorik

modeller ile ilgili ayrintil1 bilgiler boliim 3.1°de yer almaktadir.

INL dosyasmm ilk sayfasinda simiilasyonda kullanilacak elektron durdurma etkileri ile
ilgili tercihlerin girilecegi bir boliim yer alir. Burada yukarida s6z edilen modellerden
biri veya birka¢ tanesi tercih edilebilir. Modellemelerde kullanilacak parametrelerin
girilecegi diyalog kutular1 bu boliimde yapilan tercihe gore etkin ya da etkisiz hale
getirilir. Yine ayni sayfada LSS ve OR modellerinin hesaplanmasini saglayan bir baska
bolim yer alir. Bu hesaplamalarm yapilmasi i¢in kullanicinm, ilgili atomlarin
numarasimni, kiitlelerini (akb) ve durdurucu atomlarin yogunlugunu (g/cm®) girmesi

gerekir. LSS ve OR modellerinin parametreleri de INL dosyasimin ilk sayfasinda girilir.

25



Inelastic file
What to inchide in the simulai ~Lindhard-Scharff-Schiot model
I~ Inciude LSS inelastic losses
™ Include OR inelastic losses eV Is/A"2 _ Addatom_|
[~ Inciude ST inelastic losses |21 [kuss) [scale |
[~ Apply temperature control atom1 |0 00 0.0 Q
[ Inchide image potential effects Velocity
[ Inchude lattice site springs thieshold (m/s)
o |
rCalculate LSS and OR patameters (utity only - not part of input data) — H
ocation of suiface
Sy foes KILSS) (eV 2/A"2) fon z-2vis] (A)
" OR model # riss) | [Eaun | Aloms w
Atomic number of . w
fast atom Z1) r ~DenRobinson model
Atomic number of - £
stopping alom I22] - eV A2 M
Atomic weight Z1'22  |KIOR) |scale
e PO o T e T
Density of stopping -
atoms (g/em3) e sl
. 2 z;"‘z I 15 |
& B s, 28312 8 Exponenial
dx 41¢0 (Zl 22 ) St
-dBldx = F h 21°Z22=0 are ignoted at runtime
v || Save s X Close 7 Help
@
Inelastic file
—Shapiro-Tombrello model T control
A &
: Cooling period (1s) [1000.0
2122 |Roit [ [pob.  [Nmax | __Addpar_ |
i B 00 00 00 10 Tempersure, To k)
Cookng st 9
Cooling stop time [fs) [1000.0
Pairs that have Z1 or 22 = 0 will be ignored at runtime
—Image rLattice site springs
< 5 Type of atom M) M)
V(z)= 4’“0 \ﬁﬂ(z—m)’+(? tamagh, ) . Foice ev/A2) [loo [oo
Z—Zn
™ Snap spings
viin (@) [26 ] aow B3] Snopping vx, vy, vz )
: X o | 7 heb |

(b)

Sekil 2.11. INL dosyasi penceresinin (a) birinci, (b) ikinci sayfasi.

LSS modeli igin INL dosyasmin Sekil 2.11 (a)’da gosterilen arayliziine girilmesi

gereken parametreler sunlardir:
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Zy: hareketli projectile atomunun ya da hedef tarafindan durdurulan hedef
atomunun atom numarasi (bu deger sadece bir kayit olarak kullanilir).

K(LSS): Z; atom numarali bir atom i¢in hedef materyalin durdurma giictinii
yansitan bir katsay1 (birim: eV fs A?). K ¢esitli baska parametrelere baglidir ve
en kolay sekilde arayiizdeki Compute K(LSS), K(OR) araci kullanilarak
hesaplanabilir.

Scale: Simiilasyonun caligmasi sirasinda K(LSS) orantilanmasina yarayan bir
deger.

Velocity Threshold: bu parametre durdurulan pargacik i¢in altinda LSS enerji
kaybmnin ihmal edilebilecegi bir hiz esigi (m s™*) belirler. Bagka bir deyisle
kayiplar yavas hareket eden 6rgii atomlarina uygulanmaz.

Location of Surface: LSS kayiplar1 sadece z-koordinati burada tanimlanan
(niikleer konumlar1 degil yiizey elektron yogunlugu ile vakum arasindaki sinir1
yansitmasi gereken, bagka bir deyisle tabakalar arasindaki mesafenin yar1 kadar)

degerin altinda parcaciklara uygulanacaktir.

OR modeli i¢cin INL dosyasinin Sekil 2.11 (a)’da gosterilen arayiiziine girilmesi gereken

parametreler sunlardir:

Z1*Z;: bu say1 ikili bir ¢arpismanin ig¢indeki atom ¢iftinin atom numaralari
carpimidir (bu deger sadece bir kayit olarak kullanilir).

K(OR): bir ikili ¢arpismanin enerji kayb1 ya da elektronik durdurma etkisini
yansitan bir katsay1 (birim: eV A%) K ¢esitli bagka parametrelere de baghdir.
Maximum apsidal distance: bu parametre (maksimum degeri 3 A) iistiinde OR
enerji kayiplarinin ihmal edildigi bir maksimum apsis uzaklig1 belirler. Baska bir
deyisle kayiplar sadece buradaki degerden daha yakin temaslar  igeren

carpismalar i¢in hesaplanacaktir. Bu parametre, F(OR) bu mesafede

hesaplandiginda toplam elektronik durdurmaya ihmal edilebilir bir katki
yapacak sekilde se¢ilmelidir.

INL dosyasini ikinci sayfasinda ise ST modelinin parametreleri ilgili atom ¢iftleri i¢in

girilir. Ayrica goriintli potansiyel etkileri, sicaklik kontrolii ve drgii yapi titresimlerinin

bilgileri de INL dosyasinin ikinci sayfasindan girilir.
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ST modeli i¢in INL dosyasmim Sekil 2.11 (b)’de gosterilen arayiiziine girilmesi gereken
parametreler sunlardir:
= Z1*Zp: bu sayr ikili bir ¢arpismanin i¢indeki atom ¢iftinin atom numaralari
carpimudir (bu deger sadece bir kayit olarak kullanilir).
* Ryt diizey atlama gegisinin uyarilmast igin kritik uzaklhik (A)
» dE: gecisten kaynaklanan inelastik kayip (denklem (3.51)’deki AE) (birim: eV)
= Prob: gegis olasiligi (denklem (3.51)’deki p )

=  Nmax: gecis sirasinda yiikseltgenebilecek elektronlarin maksimum sayisi

2.1.6. Ek ozellikler

Spider programi girdi dosyast olusturma islevinin yani sira bazi faydali islevleri de
saglar. Bunlar; birden fazla simiilasyonun calistirilmasmi saglayan grup simiilasyon
projesi olusturma (Batch File Project), kiitlesi ve enerjisi girilen bir atomun hizin
hesaplama (Velocity Calculator), Miller indislerinin girilmesi ile kutupsal agilarin
hesaplanmas1 (Crystal Axes), perdelenmis Coulomb potansiyel degerlerinin
hesaplanmasi (Screened Coulomb Potentials) ve girdi dosyalarmin agilmasinda
kullanilabilecek bir metin diizenleyicidir (Editor). Bu 6zelliklerin kullanilabilmesi i¢in

Spider ana penceresinde Utilities|/slev komutunun secilmesi gerekir.

2.2. Kalypso

Kalypso programi, Kalypso yazilim paketinin simiilasyon 6gesidir. Spider programi
tarafindan Onceki boliimde anlatilan bi¢cimde olusturulan veri dosyalarini kullanarak
simiilasyonu gergeklestirir. Kalypso programinin arayiizii ve Kalypso penceresindeki

kisayol simgelerinin islevleri Sekil 2.12°de verilmistir.
Kalypso ile bir simiilasyonun caligtirilmasindan once ihtiya¢ duyulan tercihlerin

yapilmas1 gerekir. Tercihleri belirleyebilmek i¢in File|Options komutlari segilir. Agilan

pencere Sekil 2.13’te gosterilmistir.
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Duraklat Font Degigtir

Durdur  Adim Gordntdleyici Yardim

S mEx

Projeyi J _/ O/ @//

g;allgtlr_'8 4 A
oiec!files]ng |

Proje / Memary allacated: 157176

grubunu
calgtir

B Kalyps{

File Help

= Simulation project [collating]

= %% Input files
& D:\FizikiKah HalKalypso 2,115 kalypso21 Stutorialsa-CuNi pri
= D:\FizikiKah HalEalypso 2.115kalypso21 Stutorial\a-Culi g
& D:\FizikiKah HalEalypso 2,115k alypso21 Shutorial\ar-CulNi un
& D:\FizikiKah HalKalypso 2,114k alypso21 Sutonalsar-CuNi mdl
& D:VFizik\Kah HalKalypso 2115k alypso21 Stutoralsar-CuNi imp
= D:\Fizik\Kah HalKalypso 2.11\kalypso2 \tutorialsar-CuNi inl

- E; Output files
&= dynvars.snk
& kalypso.tat
&3 [omitted]

iessages

Sekil 2.12. Kalypso programinin arayiizii ve arag¢ gubugu 6geleri.

Simiilasyon tercihleri penceresinde ilk olarak 6nceki simiilasyonu devam ettirme tercihi
ile karsilasilir. Eger bir simiilasyon projesi calistirilmis ve duraklatilmissa bu segenegin
secilmesiyle, simiilasyonun kaldig1 yerden devam etmesi saglanir. Duraklatilmig bir
simiilasyonun devam ettirilebilmesi i¢in simiilasyon projesinin *.snk uzantili ¢ikt1
dosyasinin korunmus ve Kalypso proje penceresinde bu dosyanin yolunun belirtilmis

olmasi gerekir.

Kalypso programinin se¢eneklerinden bir digeri; ¢ikt1 dosyasinin kayit (Log) dosyasina
eklenmesi secenegidir. Kayit dosyasi simiilasyonun calistirilmas: swrasinda ekranda
beliren anlatimm kaydedildigi bir dosyadir. Bu segenegin isaretlenmesi durumunda
Kalypso programimin *.snk uzantili ¢ikt1 dosyasi kayit dosyasi ile birlestirilir. Bagka bir
deyisle SNK dosyasi, kayit dosyasindaki bilgileri de igerir. Simiilasyon tercihlerinden
biri de adim atlama tusunun etkinlestirilmesi segenegidir. Bu se¢enek tercih edildiginde

simiilasyonun tiimiinii sonlandirmaya gerek duymadan adimlardan birine son verilebilir.
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Simulation options ﬁ

Miscellaneous Sicreen repoiting

. . . . & Silent [report nothing)
[T Resume a pievious simulation pioject € Minimal (report run-by-un progress)

i 1 e [ N progress and eres i
AIJDB 1d qutput to log file [i.e. don't ite . Moderate repart lurl-h}i prog gy
og e [l or L ovenaan i I W, [ - I

[~ Enable nun skipping button )
Mumenc parameters

Start atimpact file ine |4
Unique ID 1
Lattice atom 0

[T Load these options on start-up & Cancel [ 2 Heb I

Sekil 2.13. Kalypso programi tercihlerinin belirlendigi pencere.

Sekil 2.13’te verilen penceredeki tercihlerin bir boliimii ekranda simiilasyonun akiginin
anlatimi ile ilgilidir. Burada dort segenek soz konusudur. Silent modunda, program
ekraninda hicbir anlatim yapilmaz. Bu secenek simiilasyonun daha kisa siirede
tamamlanmasina katki saglar. Silent modu, az sayida pargacik igeren simiilasyonlar igin
uygulanabilir. Minimal ve Moderate modlarinda simiilasyonlar daha yavas galistirilir.
Bu modlar 6rnegin piiskiirtme (sputtering) simiilasyonlar1 i¢in uygundur. Verbose mod
ise en yavas moddur ve programda hata ayiklama amaciyla kullanilabilir. Bu
seceneklerle birlikte Impact dosyasinda baslanacak satirin (Start at Impact file line no.
#), Unique ID ve orgii atomu (Lattice atom) i¢in degerlerin girilecegi bir diyalog kutusu
yine Sekil 2.13’te gosterilen pencerede yer almaktadir. Impact dosyasinda baslanacak
satir seceneginde varsayilan deger 1°dir. Ancak bazi satirlarin atlanmasi isteniyorsa
baslangi¢ satirinin numarasi buraya girilir. Eger duraklatilmis bir simiilasyon devam
ettirilecekse bu deger Kalypso tarafindan otomatik olarak diizenlenir. Unique ID ig¢in
girilen deger Kalypso’nun bu degerden baslayarak simiilasyonu calistirmasimni saglar.
Varsayilan deger Unique ID segenegi i¢in de 1’dir ve Onceki simiilasyonun devami
isteniyorsa Kalypso bu degeri otomatik olarak atar. Orgii atomu degeri 0 girildiginde bu
degerin bir etkisi olmaz. Bir baska deger ataniyorsa c¢ikti dosyasindaki enerji
bilgilendirmesi belirlenmis 6rgii atomu igin gegerli olacaktir. Ornegin 1 degeri hedef

dosyasinin ilk sirasindaki atoma karsilik gelir.

Spider tarafindan hazirlanmig simiilasyon projesi girdi dosyalarimi Kalypso tarafindan

calistrmak i¢in Oncelikle File|Simulation Project yolunun izlenmesi ve agilan
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pencerede girdi dosyalarinin dizininin belirtilmesi gerekir. izlenen bu yol sonrasinda

acilan pencere Sekil 2.14’te goriilmektedir.

Simulation project X

Input files

Projectile data™ |55 1| |D:\FizikhKah Hal'Kalypso 2.115kalypso2] Wtutorialar-Cubli pri [ Omit
Target data Select |D:\Fizik\Kat| Hal'\K.alypso 2,114k alwpeo2 utorialvar-CuMitrg
Rurn data Select |D:\Fizik\Kat| Hal\K alypzo 2,114k alypea21 Mutorialdr-CuMi run

Model data Select |D:\Fi2ik\Kat| Hal\K alypso 2,114k alypeo2 Mtutorial dr-CuMi mdl

Impact data® Select |D:\Fizik\Kat| Hal\K alypso 2,114k alwpso21 Stutarialya-CuMiimp [ Omit
Inelastic data® Select | [D:\Fizik\Kat Hal\Kalypsa 2.118kalypsa2T Mutorialar-Culi inl I~ Omit
Outpuit files

Dynarmics Select |dynvars.snk
Log file Select |kal_l,lpso. bt
Inelastic events™ | Iv Omit

*Can be omitted for some types of simulation (see Help). Z Run | % Cancel | 2 Help

Sekil 2.14. Simiilasyon projesi penceresi.

Sekil 2.14°te goriilen pencere ile simiilasyon projesinin girdi dosyalar1 seg¢ildikten sonra
calistir (Run) komutu ile simiilasyon baglatilir. Calistirilmaya baslanan simiilasyon
projesi, Sekil 2.12°de gosterilen Kalypso ana penceresindeki ara¢ ¢ubugu kullanilarak
durdurulabilir ya da daha sonra devam ettirilmek tizere duraklatilabilir. Simiilasyon
tercihlerinde 1ilgili segenek etkinlestirilmigse adimlarin atlanmasi saglanabilir.
Goruntileyici (Visualizer) agilirsa simiilasyonun bir grafik animasyonu da ekranda

goriilebilir. Gortintiileyici penceresi Sekil 2.15°te goriilmektedir.

Eger Kalypso ile bir grup simiilasyon projesi c¢alistirmak istenirse, Kalypso ana
penceresinde File|Batch Project komutlar1 segilir. Bu se¢im yapildiginda Kalypso,
Spider tarafindan olusturulan *.bdf uzantili grup simiilasyon projesinin belirtilmesini

ister.
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Sekil 2.15. Kalypso simiilasyon programinin grafik goriintiileyicisi.

Kalypso programi bir simiilasyon projesini ¢alistirirken bazi bilgileri ekrana yazdirir.
Ekrana bilgi aktarilmasi ve hangi bilgilere yer verilmesi ile ilgili kullanicinin belirledigi

tercihlere gore Kalypso simiilasyon siireci hakkinda bilgi verir.

Kalypso ile bir simiilasyon projesi ¢alistirilirken su noktalara dikkat edilmelidir:

e Inelastik dosyas etkisizlestirilmis halde enerjinin korunumu kontrol edilmelidir.

e Kalypso LSS, OR, ST ve orgii yap: titresimi modelleri ile ilgili enerji
kayiplarinin  kayitlarmi tutar. Bu konuda LSS ve oOrgii yapr titresimleri
modellerinde olduk¢a bagsarilidir. Fakat ST ve OR modelleri onemli enerji
kayiplarina (birkag eV) sebep olabilir.

e Kalypso sicaklik kontrolii ya da goriintii potansiyeli modellerinde enerji
kayplarmmn kaydini tutmaz. Bu modeller segildiginde enerji kayiplari
beklenenin iizerinde olabilir. Bu normal bir durumdur. Ozellikle sogutma

isleminin amac1 zaten sistemden enerji ¢gikarmaktir.
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e Verbose modu her zaman adimi i¢in enerji vb. degerleri rapor eder. Bu modun
ciddi simiilasyon projelerinde kullanilmamasi (¢ok yavas oldugundan) sadece
hata ayiklama i¢in kullanilmasi 6nerilir.

e OR ve ST inelastik enerji kayip modelleri olduk¢a zaman alir ve simiilasyonun
calisma siiresini %5-10 oraninda arttirir. Miimkiin oldugu kadar LSS modelinin

kullanilmas1 Onerilir.

2.3. Winnow

Winnow programi Kalypso programinin simiilasyonu gerceklestirerek olusturdugu *.snk
uzantili ¢ikt1 dosyasindaki verileri islemede kullanilir. Bolim 2.1.2°de de s6z edildigi
gibi bir simiilasyonun sonuglarinin yer aldigi SNK dosyasinda su bilgiler yer alir:

ti, simiilasyonun baslangicindan itibaren gecen siire;

rw, projectile ve hedef dosyalarinda tanimli par¢acik konumuna bagli olan bir

gostrege;

I'n, verinin hangi simiilasyon adimina ait oldugunu gosteren sayz;

ui, programin ¢ikti rutini ¢agrildikga artan bir diger gosterge, genellikle (ancak

her zaman degil) rn’ye esittir ve Winnow tarafindan ¢esitli islemlerde kullanilir;

rx, ry, rz, vx, vy, vz, parcacigin konum ve hiz bilesenleri;

ms, pargacik kiitlesi;

fl; pargacik tercih etiketi;

bx, by, kullanicinin tercihine goére; projectile ile ilgili ag1 degerleri, 1sisal veri

gibi bilgiler.

Winnow programi bu bilgilerin yer aldigi SNK dosyasindan kullanicinin ihtiyaglarina
gore bilgilerin elde edilmesini saglar. Bu islemin iki asamasi vardr. Ilk asamada
dosyada ilgilenilmeyen tiim bilgilerin ayiklanir. Ornegin sadece sagilmis pargaciklar ya
da hizli pargaciklarla ilgilenilecekse diger verilerin filtrelenmesi saglanir. ikinci asama
ise gerekli bilgilerin veri isleme diizenine g¢evrilmesidir. Yani sagilan pargaciklarin
enerjiler veya projectile araliginin belirlenmesi gibi sorgulamalarin yapilmasmin

saglanmasidir.
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Winnow programi ile veri islemede bir sorgu dili kullanilir. Bu sorgu dili Kalypso
yazilim paketindeki kullanici kilavuzunda verilmistir. Ayrica programin sagladigi
Genius araci sayesinde bu dil 6grenilmeden de pek ¢ok islemin yapilmasit miimkiindiir.
Kullanici kendi ihtiyaglarina gore Genius aracii gelistirebilir. Bununla birlikte Winnow
SNK dosyasini bir metin dosyasma doniistiirme oOzelligine de sahiptir. Boylece
Kalypso’nun ¢ikt1 dosyas1 Winnow disindaki veri isleme ya da veri tabani programlari
(SPSS, Excel, dBase vb.) ile de degerlendirilebilir. Winnow programinin ana penceresi
Sekil 2.16°da verilmistir.

@Winnow E]@

File Edit Process Utilities Help

Vo o3 | m & of B

Sekil 2.16. Winnow programi arayiizii.

Winnow programi SNK dosyalarindaki verileri Filter fonksiyonu ile filtreler. Bu
fonksiyonun kullanilabilmesi i¢in 6ncelikle File|Open komutlar: ile ilgilenilen SNK
dosyasi agilir. Daha sonra Process|Filter (SNK - SNK) komutlar1 segilir. Agilan
pencerede filtrelenmek istenen dosya belirlenir ve olusturulacak yeni dosya kaydedilir.
Filtreleme komutu segildiginde agilacak olan Winnow penceresi Sekil 2.17°de
gosterilmistir. Bu pencerenin sag alt kosesinde bulunan Genius komutu segildiginde
sorgu olusturma penceresi agilir. Genius aracinin SOrgu olusturma penceresi Sekil

2.18’de verilmistir.
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Filter

Filtering involves the selection of records whose dynamical variables have walues that satisfy the query expression: these records alone
are transfemed to the destination file.

Source [input] file
; ID:\Fizik\Kah Hal\alypso 2. 171 vWdnmvdpn3 snk.

Destination [output] file  [v Auto-complete name
Browse | ID:\Fizik\Kah Hal'Kalypso 2,11 wdnmidpn3$.snk

Query expression = logical expression [+ [logical operator] + [logical expression]...]

[lke > 100.0] (KE > 100 &V } ~|
Load fters | VK | XConcel | PHeb | g Genis.|

Sekil 2.17. Winnow programinin filtreleme fonksiyonu penceresi.

Filter Genius
Parameters Relational operators Test value
@ K gy (eV] o ' Equalto (=) Floating point value
" Petpendicular location (z asis, in &) [same units as the
" Alitudinal anale of fight (degrees) " Not equal to (3] selected parameter)
™ Azimuthal angle of flight (degrees)
 Velaciy (m/s) [ Greater than [>) 0.0
" Momentum (kg m /3) s than [¢
" Time elapsed [fs) Less than <)
" Paticle mass (amu) " Greater than, or equal to (>=)
" Particle index (O=proj., 1..M = target)
" Runindex (1..M) " Less than, or equal to [<=)

logical expression = [parameter] + [relational operator] + [test value] =» Paste logical expression |

Logical operatons
o A This Genius only invokes a subset of the query language and its
parameters. See Help for a comprehensive definition. You may edit
- the Result by hand if you need to substitute a parameliic expression
- AHDH in place of the numeric test walue, e.g. [1z » x]

~ Mate: the comectness of the syntax is not checked until you
execute the filter.

W

Result = logical expression [+ [logical operator] + [logical expression]..]

aéglear |
- I xl:ancel| ? Help

Sekil 2.18. Genius sorgu olusturma penceresi.

Genius araci yardimiyla olusturulan sorgular, Winnow programimnin filtreleme, grafik
¢izme, normalizasyon, siitunlarin formatlanmasi, Kkarsilastrma yapma, ortalama
belirleme gibi islemleri gergeklestirmesi i¢in kullanilabilir. Winnow programinin sorgu
dili iyi anlagildiginda kullanicinin kendi sorgularini olusturmasi da miimkiindiir.
Kalypso yazilim paketinin iginde yer alan kilavuzda Winnow sorgu dili hakkinda daha

genis bilgi verilmistir.
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3. TEORIK MODELLER

Bir simiilasyonun esas unsuru, fiziksel sistem i¢in olusturulan bir modeldir. Bir
molekiiler dinamik simiilasyonu i¢in modelleme, bir potansiyel se¢cimine karsilik gelir.
Bu potansiyel, birden fazla atom igeren bir sistemin potansiyel enerjisini temsil eden,

sistemdeki atomlarm konumlarmna bagli olan bir V(r,,...,r, ) fonksiyonudur. Atomlar
arasindaki etkilesmeyi saglayan kuvvetler bu V(r,,...,r, ) potansiyel fonksiyonundan
tiretilir:

F=-V.V(,.r) (3.1)

Boyle bir V potansiyel fonksiyonu i¢in en basit se¢im, fonksiyonu ikili etkilesmelerin

bir toplami olarak yazmaktir:

V(rl,...,rN):ZZgzﬁ(]ri —rj‘) (3.2)

s
Ikinci toplamdaki j > ikosulu, her bir ¢iftin yalniz bir kez hesaba katilmasmi saglama
amac¢hdir. Bu alanda yapilan ¢alismalarm ilk dénemlerinde pek cok potansiyel boyle
ikili etkilesmelerle olusturulmustur. Ancak daha sonra metaller, yari-iletkenler gibi
karmagik yapilar i¢in iki cisim yaklasiminin oldukga yetersiz oldugu kabul edilmis ve

cesitli ¢ok cisim potansiyelleri kullanilmaya baglanmistir (Ercolessi 1997).

3.1. Atomlar Arast Potansiyeller

iki parcaciktan olusan bir sistemin potansiyel enerjisinin parcaciklar aras1 uzaklikla
degisme sekli; hem bir atom toplulugunun denge Ozelliklerini hem de enerjik
parcaciklarin duragan atomlardan olusan bir 6rgii ile etkilesim bi¢imini belirler. Hemen
biitiin fiziksel olgular, dogrudan ya da dolayl olarak atomlar arasindaki kuvvetlerle

iliskilendirilebilir.

Bu tez ¢aligmasinda kullanilan Kalypso simiilasyon paketi, bu modelleme i¢in bilesik
potansiyellerden yararlanmaktadwr. Bu potansiyeller, cekirdekler arasindaki kisa

mesafelerde itici bir perdelenmis Coulomb potansiyeli (V,) ile kimyasal bag uzunluklar1

ile kiyaslanabilecek c¢ekirdekler arasi mesafelerde ¢ekici bir c¢ok-cisimli siki-bag
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potansiyelinden (V,) olusur. Bir r, <r <r, bolgesine uygulanan potansiyelin itici ve

cekici kisimlar1 bir S(r) interpolasyon fonksiyonu ile birlestirilir:
V(r)=V,_(r)S(r)+V,(r)1-s(r)) (3.3)

ve S(r) fonksiyonu su 6zelliklere sahiptir: S(r,) =1, S(r,) =0 ve S'(r;) =S'(r,) =0.

Biitiin potansiyeller baska bir ara-deger fonksiyonu yoluyla secilen bir kesme

mesafesinde yumusak bir sekilde sonlandirilir.

3.1.1. Perdelenmis Coulomb potansiyeli

Enerji yiiklii bir iyon ile bir kat1 i¢indeki atomlarin etkilesmesi incelenirken dncelikle
carpigmanin limitleri g6z Oniine almmalhidw. M, ve M, kitleli, Z, ve Z, atom
numaralt ve birbirlerinden bir r uzakligi ile ayrilmis olan iki atom ele alindiginda
kuvvet, bir V(I’) potansiyel enerjisi ile tanimlanir. Bu iki atom arasindaki aralik igin iki
onemli referans noktas1 vardir: atomik elektron kabuklari arasindaki mesafenin

boyutlarmni veren hidrojen atomunun Bohr yarigapt a, =0,053 nm; ve kristaldeki iki

komsu atom arasindaki mesafe olan r, (yaklasik 0.25 nm).

r >>r, durumu igin, elektronlar ayrik atomlarin enerji diizeylerinde toplanacaklardir ve

Pauli disarlama ilkesi geregince her enerji diizeyinin bulunduracagi elektronlarin bir
maksimum sayis1 vardir. I¢ kabuklara karsilik gelen alt diizeyler tamamen doldurulacak
ve sadece valans kabugunda bosluklar kalacaktir. iki atom birlikte diisiiniildiigiinde,
degerlik kabuklar1 {ist iiste gelecek ve kimyasal bag olusturacak bicimde cekici

etkilesmeler gerceklesecektir.

Bir diger u¢ durum olan r<<a, durumunda ise c¢ekirdekler sistemdeki yiikli

parcaciklarin en yakin ¢ifti haline geleceklerdir. Bu durumda ¢ekirdeklerin Coulomb

potansiyelleri, V(r) icindeki diger biitiin terimlerden daha agirlikli olacaktir. Boylece,

V(F)I lerzez (3.4)

ifadesi elde edilir (e* =1,44 eVnm olmak iizere).
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Bununla birlikte, a, <r <r, kosulunu saglayan ara bolgede ise etkilesme iki atom

arasidaki bir itici kuvvet bir pozitif potansiyel enerji ortaya ¢ikarir. Bu potansiyelin
esas unsurlari;

) Pozitif yiiklii cekirdekler arasindaki elektrostatik itme,

i) Yakin elektronlar1 Pauli disarlama ilkesini ihlal etmeden bir arada tutabilmek

icin gereken enerjideki artistir.

Pauli disarlama ilkesi geregince ayni konumda iki elektron bulunamayacagindan iki
atomdaki elektronlarin iist liste gelmesi, bazi elektronlarin daha iist, atomik yapinin bos
seviyelerine ¢ikmasini saglar. Bu proses igin gerekli enerji, atomlar birbirlerine

yaklastik¢a artar, ¢iinkii orbital elektronlarinin pek ¢ogu etkilesmis olur.

Ara uzakliklarda, en icteki elektron kabuklarinin uzay yiiklerinden cekirdek yiiklerinin
elektrostatik perdelemesinden kaynaklanan Coulomb potansiyelinde bir diisiis gézlenir.
Boylece bir perdelenmis Coulomb potansiyeli ortaya ¢ikar. Bu potansiyel genel olarak,
Z,Z,6*
V(r) === 4(r) (3.5)
r

bigiminde ifade edilir. Burada y(r), perdeleme fonksiyonudur ve bir r yaricapinda,

gercek atomik potansiyelin Coulomb potansiyeline orani olarak,

v(r)
2(r) 7.7,6%r (3.6)

bi¢iminde tanimlanir.

Ideal durumda ;((r); Coulomb potansiyelini, iyon ve atom arasidaki etkilesmeyi biitiin
ayrilik mesafelerinde tamimlayacak, uygun bir sekilde olugmasmi saglar. Uzun
uzakliklar i¢in ;((r) sifira yakin olma egilimindedir. Cok kisa uzakliklar i¢cin ise bire

yakin bir deger alir. Bu 6zellikler tek bir atomlar arasi potansiyel enerji fonksiyonunun,

biitlin bir ¢arpigma siirecini tanimlamasina izin verir (Nastasi et al. 1996).
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Kalypso programi perdelenmis Coulomb potansiyeli olarak, ZBL veya Moliére
potansiyellerini kullanir. Atom numaralar1 Z, ve Z, olan iki etkilesen atom igin
perdelenmis Coulomb potansiyeli,
Z,2,6° &
Vi, )==%2-> c, expl-b,r; /a 3.7
(u) 47730'},- ; k p( ku/ ) ( )
seklindedir. Burada N, Moliére potansiyeli i¢in 3, ZBL potansiyeli i¢cin 4 ve Bohr

potansiyeli i¢in 1 degerini alir. ¢, ve b, parametreleri cesitli potansiyeller igin farkli

bi¢imlerde tanimlanir. a parametresi perdeleme uzakhigi olarak bilinir ve farkl

formlarda tanimlanir. r; ise i ve j atomlarmin ¢ekirdekler aras1 mesafesidir.

Atomlar arasindaki etkilesmelerde 1iki elektronun etkilesmesi icin Coulomb
potansiyelleri kullanilir. Ancak ger¢ek durum bundan farklhidir. Ortamda bulunan c¢ok
sayidaki elektron, iki elektronun etkilesmesine bir perdeleme (screening) uygular ve
gercekte iki elektron arasindaki etkilesme salt Coulomb potansiyeli durumundan gok
daha zayiftir (Nayak 2004). Bu yiizden MD simiilasyonlarda perdelenmis Coulomb

potansiyelleri (screened Coulombic potentials) kullanilir.

3.1.1.1. Evrensel potansiyel — ZBL

Atomlar arasindaki potansiyeli kesin bir bigcimde verebilen bir analitik fonksiyon
bulmak i¢in Ziegler, Biersack, ve Littmark (1985), Wilson et al. (1977) ¢alismasini, 261
atom ¢iftinin kati-hal atomlar arasi potansiyellerinin ayrintili hesaplamalarini yaparak
geniglettiler. Atomlar arasi potansiyeli hesaplamakta kullandiklar1 modelde her atom
kiiresel simetrik bir yiik dagilimina sahip kabul edildi. Toplam etkilesme potansiyel
enerjisi,

V=V, +V,, +V, +V, +V, (3.8)
olarak alindi. Burada

V.. » ¢ekirdekler arasindaki elektrostatik potansiyel enerji;

V.., iki elektron dagilimi arasindaki saf elektrostatik etkilesme enerjisi;

ee?

V.., her ¢ekirdek ve diger elektron dagilimi arasindaki etkilesme enerjisi;

en?

39



V,, Pauli disarlama ilkesi geregince {ist tiiste gelme bolgesinde kalan

elektronlarm kinetik enerjisindeki arts;

V,, bu elektronlarin degisim enerjilerindeki artigtir.

Coulomb etkilesmesi,

V. (r)=V,, +V,, +V, (3.9)
biciminde alinmistir. Hesaplanan toplam etkilesme potansiyeli, evrensel (ZBL)
perdeleme fonksiyonunu bulmak igin denklem (3.6) ile birlikte kullanildiginda,

7, =0.1818e°* +0.5099e ***** + 0.2802e ****** + 0.02817e (3.10)

esitligi elde edilir. Burada indirgenmis uzaklik X,

aU

ve evrensel (ZBL) perdeleme uzaklig1 a, da,

0.8854a
ay = (Zlo.zs N Zzg.zs ) (3.12)

biciminde tanimlanir. Burada a,, Bohr yarigapt olup 0.0529 nm’dir. Kalypso

programindaki hesaplamalarda bu deger,

0.4685
ay = (210'23 N ZZ0.23) (3.13)

bi¢iminde kullanilir (Nastasi et. al. 1996).

3.1.1.2. Moliére-Linhard ve Moliére-Firsov

Perdelenmis Coulomb potansiyeli icin baska modeller de vardwr. Klasik atomlar arasi
potansiyel olusturmak icin geleneksel yaklasim; basit atomik potansiyelleri kullanip, a
perdeleme uzakligi tanimini iki atom potansiyelini hesaplamak i¢in tanimi diizeltmektir.
Atomlar arasi potansiyellerdeki indirgenmis X =r/a koordinatmi belirlemede
kullanilan perdeleme uzakligi, hesaplanmaktan ziyade onerilmistir. Bohr,

8y

dg = >
(212/3 +Zzz/3)]/

(3.14)
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bigiminde bir perdeleme uzakligi Onermistir. Burada Z, ve Z, iki atomun atom

numaralaridir. Firsov, atomlar arasi potansiyelin en iyi,
Q= 0.8853a,
F 2/3
(2.2 +2,2}

bigimindeki bir perdeleme uzakligi ile tanimlanabilecegini One siirmiistiir. Burada

(3.15)

0.8853 degeri Thomas-Fermi atomundan elde edilmistir. Kalypso programinda,
Moliére-Firsov potansiyeli,
0.4685

ar =2 (3.16)
(2.2 +2,%)

bigiminde kullanilir. Linhard ise,

8 = 0.8853a, : (3.17)
2/3 2/3
(222 +2,2)
bi¢iminde bir perdeleme uzakligi 6nermistir. Bu form da Kalypso programinda,
a, = 0.4685 : (3.18)
2/3 2/3
(222 +z2,2)

bi¢iminde yer alir (Nastasi et. al. 1996).

Bu potansiyeller arasinda belirgin bir fark yoktur. Potansiyeller arasinda hangisinin
daha kesin bir sonug¢ verecegi ile ilgili kesin bir yargiya varmak da miimkiin degildir.
Bununla birlikte perdeleme uzakligi, genellikle deneysel verilere fit etme parametresi
olarak kullanilir. Onerilen y fonksiyonun formlari,
X2 Q = ¥ (3.19)
dx
bigiminde ifade edilebilecek olan Thomas-Fermi esitliginin bir ¢éztimiidiir. Moliére ve

ZBL potansiyelleri i¢in y fonksiyonu,

(9= a, exp(-5,) (3:20)

formunu alir. Biitiin durumlarda y fonksiyonu Thomas-Fermi esitliginin niimerik

¢Oziimiine fit edilir. Bu fit etme parametrelerinin bazilar1 Cizelge 3.1°de verilmektedir.
Atomik c¢arpisma calismalarinda en ¢ok kullanilan potansiyel, deneysel sonuglarla

digerlerine gore daha iyi uyum saglayan ZBL potansiyelidir (Bonny and Malerba 2005).
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Cizelge 3.1 Perdelenmis Coulomb potansiyelleri i¢in niimerik katsayilar (Bonny and

Malerba 2005).
a a az A b, b, b, b,
Moliére 0.35 0.55 0.1 0 0.3 1.2 6.0 0
ZBL 0.1818 | 0.5099 | 0.2802 | 0.02813 | 0.27854 | 0.63717 | 1.91926 0

Projectile atomu olarak bir soygaz atomu (Ar gibi) secildiginde, perdelenmis Coulomb
potansiyeli, Kalypso tarafindan biitiin projectile-hedef atom ayrismalarinda kullanilir.

Bu durumda kesme uzakliginda (r, ), potansiyelin etkisinin kesilmesinde kullanilan bir
anahtarlama fonksiyonu uygulanmaz. Bunun yerine potansiyelin tiimii bir V(rc)
miktarinca azaltilir, bdylece  r ’deki siireksizlik ortadan kaldirilir; perdelenmis

Coulomb potansiyel fonksiyonu V(r)nin yerini V(r)-V(r,) ifadesi alr. Bu

c

diizeltmenin birincil amaci1 enerji hesabmin kolaylastirmaktir. Potansiyelin T,

noktasindaki tiirevindeki siireksizlik i¢in bir diizeltme yapilmaz. Yapilan diizeltmeler
kiigiiktiir. Ornegin bir Ar-Cu sistemi igin r,= 4A secildiginde V(r,)<0.01 eV

civarindadir.

3.1.2. Siki-bag potansiyeli

Kalypso programinda ¢ekici potansiyel olarak kullanilan potansiyeller, iistel
fonksiyonlar olan siki-bag potansiyelleridir (TB; tight-binding potentials). Siki-bag
potansiyelleri, ikili etkilesme bilesenlerine ayrilamayan g¢ok-cisimli potansiyellerdir.
Potansiyeller bir kesme uzaklig1 (fcc metaller i¢in genellikle ikinci koordinasyon
kabugunun {stiinde) ile kullanilir. Siki-bag potansiyelinin ¢ekici kismi, Morse
potansiyeli benzeri terimlerin bir toplaminin lineer olmayan bir (karekok)

fonksiyonudur.

Second-moment yaklasimimdaki metalik birlesmenin siki-bag modelinin altinda yatan
kabuller ilk olarak Cleri ve Rosato (1993) tarafindan agiklanmistir. Bu yaklagimin
icinde sistemin bant enerjisi durum yogunlugunun ikinci momentinin karekoki ile

orantilidir.
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Siki-bag potansiyellerinin en ¢ok dolu ya da doluya yakin d-bantlar1 olan fcc gecis
metalleri i¢in igse yaramasi beklenir. Bununla birlikte, farkli kristal yapilarmm uygun
bagil kararhiliklarmi ongoremeseler de diger metal tiirleri i¢in de kullanilmigtir
(Karolewski 2001).

Kalypso’da bir element i¢in sistemin potansiyel enerjisi U, su sekilde verilir:

U, =3 (EF+E°) (3.21)

Burada EiR ve EiB, sirasiyla, bir itici ¢ekirdek etkilesmesini ve i. atomun bant

enerjisini temsil eder. Bu denklemde EiR bir itici ¢ift/ikili potansiyeldir:

= :%ZUH (rij) (3.22)

J#i

Uij (rij ): A'exp(— p(rij /ro _1)) (3'23)
Aslinda Kalypso itici potansiyel i¢in ¢gok daha genel bir forma izin verir:
Uij (rij ): A{eXp(_ p(rij /ro _1))_ beXp(_ 2q(rij /ro _1))} (3.24)

Eger b <0 ve £=0 ise Morse potansiyeli benzeri bir potansiyel ortaya ¢ikar. Yine de

pek ¢ok kullanic1 b =0.0 olarak alir. Eger baska bir bi¢imde alinmasi gerekiyorsa suna

dikkat edilmelidir: Eger (i, j) etkilesmesinde b = 0 ise Kalypso aym etkilesmenin

parametresinin degerini her iki tiir icin de g; =q; biciminde simetrik kabul eder.

Denklem (3.21)’deki EiB ise kohesif bant enerjisi terimidir:
12
EiB = _(Z¢(rij )j )
j#i
¢(rij )= & exp(— Zq(rij i _1))' (3.25)
Denklem (3.23)’ten (3.25)’e kadar olan bu esitliklerdeki r

;» 1 ve j atomlar1 arasindaki
mesafe ve A', &, p, g, r, da bu atomlar arasindaki iliskiyi belirleyen ayarlanabilir

parametrelerdir. Literatiirde yer alan pek ¢ok siki-bag potansiyeli itici fonksiyonlar i¢in
denklem (3.21)’nin yerine diger fonksiyonlar i¢in kullanilanlardan farkli olarak daha

statik olan ¢ift toplam gosterimi kullanir:

E" = ZUij (rij ); Uj (rij ): Aexp(— p(rij /o _1)) (3.26)

j#i
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Bu iki toplam ifadesi arasindaki karigikligi gidermek amacryla Kalypso parametreleri,
literatiirdeki siki-bag gosterimini denklem (3.26) kullanarak smiflandirir. Ancak
denklem (3.26)’da verilen A degerinde degil 2A (=A denklem (3.23)’te) degerinde
girdiler biciminde olmasmi gerektirir. Ornegin Cleri ve Rosato (1993) Cu igin
A=0.0855 eV bulmuslardir (5. komsulukta kesme). Bu potansiyelin Kalypso’da
kullanilmas1 icin 2A=0.17100 eV parametresi girilmelidir. Benzer sekilde q

parametresi de 2q olarak girilmelidir.

Uzunluk gosterge parametresi r,, Orgiideki en yakin komsu uzakligmin genelligi

kaybolmadan belirlenebilir. Siki-bag potansiyelinin geriye kalan parametreleri

(A&, p,q) her element icin Orgii sabitleri, kohesif enerji E., elastik sabitler

(C,;,C,,C,) ve E, bosluk olusum enerjisi kullanilarak belirlenir. Elastik sabitlerin ve
bosluk olusum enerjilerinin deneysel degerlerindeki belirsizlikler %10-20 diizeyindedir.
Geriye kalan ozellikler esit agirlikta kullanilirken orgii sabiti ve kohesif enerji tam
olarak (pratikte, katsayillarm yuvarlanmasindan, %0.02’ye kadar) belirlenmistir.

Belirleme islemi genetik algoritma ve downhill simpex yontemlerinin bir kombinasyonu

kullanilarak yiiriitilmiistiir. Belirleme islemi i¢in kullanilan kesme uzaklig: (r,,) fcc

elementler i¢in ikinci ve liclincii komsu uzakliklar1 arasinda ve bec elementler icin

tigiincii ve dordiincii komsu uzakliklar: arasinda secilmistir.

Cesitli fcc ve bec yapili metaller icin Karolewski tarafindan belirlenen siki-bag

potansiyel parametreleri Cizelge 3.2 (Potansiyeller ikinci ve ti¢ilincii komsu uzakliklar1
arasinda bir bolgede (\/Ero <R, <\/§ro) kesilmelidir. Biitiin potansiyeller igin b
parametresi 0.0°dir.) ve Cizelge 3.3’te (Potansiyeller tiglincii ve dordiincii komsu
uzakliklar1 arasmmda bir bdlgede (\/8/_3|’0 <R, <41Y3r,) kesilmelidir. Biitiin

potansiyeller i¢in b parametresi 0.0°dir) gésterilmistir.
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Cizelge 3.2. fcc metaller icin siki-bag (TB) potansiyellerinin parametreleri (Karolewski

2001).

Z Element 2A (eV) r, (A) p 2q £ (V)

13 Al 0.320456 2.8634 7.568129 5.491184 1.507384
20 Ca 0.098483 3.9471 11.21150 5.368150 0.684202
30 Sr 0.051467 4.3027 12.34058 3.620951 0.555708
28 Ni 0.112995 2.4918 14.08666 3.587386 1.400543
29 Cu 0.156525 2.5560 11.18320 4.639412 1.235524
45 Rh 0.217164 2.6901 14.13154 5.110908 1.977562
46 Ag 0.162518 2.889 11.55970 5.663298 1.108113
79 Au 0.386964 2.8838 10.43418 7.894370 1.758066
77 Ir 0.428119 2.7145 12.89860 6.908174 2.708201
82 Pb 0.170293 3.5003 10.06662 6.712517 0.869929
78 Pt 0.581228 2.7746 10.14231 7.575668 2.671486
46 Pd 0.244689 2.7511 11.32250 6.139402 1.519346
90 Th 0.239961 3.5951 9.834413 3.594461 2.093744

Cizelge 3.3. bce metaller icin siki-bag (TB) potansiyellerinin parametreleri (Karolewski

2005).

Z Element 2A(eV) Iy (A) p 2q £ (eV)

3 Li 0.097512 3.0391 6.367465 2.793757 0.572925
11 Na 0.070641 3.7158 7.853638 3.495437 0.408306
19 K 0.046017 4.6073 9.309300 3.228612 0.316985
37 Rb 0.058311 4.9363 8.153151 3.846991 0.323340
55 Cs 0.053956 5.3174 8.411957 3.886624 0.303616
56 Ba 0.079934 4.3466 10.18347 3.013993 0.616739
23 \Y 0.514348 2.6223 6.854340 4.377272 2.312561
41 Nb 0.909163 2.6033 5.270157 4.110446 3.630224
73 Ta 0.656266 2.8601 8.276389 4.474236 3.300764
24 Cr 0.081360 2.4981 13.18516 1.798556 1.101227
42 Mo 0.408696 2.7253 10.01545 4,102271 2.509715
74 w 0.498072 2.741 10.37148 3.983120 3.205477
26 Fe 0.236898 2.4824 10.76133 4.075708 1.541808

Siki-bag potansiyeli formalizmi bimetalik sistemleri tanimlamak i¢in genisletilebilir. Bir
bimetalik sistem i¢in fit etme parametreleri, bu elementlerin tek tek kendi parametreleri
iizerinden elde edilemez. Bununla birlikte Finnis-Sinclair potansiyelleri i¢in kullanilan
yaklasik bir kombinasyon kurali belirli parametrelemelerin yoklugunda faydali olabilir.
Bu kural potansiyel parametrelerinin, sirasiyla elementlerin terimlerinin ( AA,BB)
geometrik ortalamalarina karsilik gelen heteroniikleer etkilesme terimleri (AveB

elementleri arasindaki etkilesme i¢in AB ) olacak sekilde se¢ilmesini gerektirir:

¢*° (rij )= [¢ a (rij Jp*® (rij )]]/2
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U =u*(r e, ) (3.27)

Bu yaklagimm dogrulugu uygun termodinamik Sl¢iimler kullanilarak her durum igin
ayr1 ayr1 degerlendirilmelidir (Karolewski 2005). Kalypso programinin yazari bimetalik
sistemlerin parametrelerini elde etmek icin asagidaki (yaklagik) geometrik ortalama

semasini kullanmistir:

Ang = Pga :\/AAAABB » Sap = Spa :\/§AA‘§BB ;

Pag = Pea = (pAA + pBB)/z; Oae =0ea = (qAA +qBB)/2
2508 = (2 Pas )/(pAA/rOAA + pBB/rOBB)+ (quB )/(qAA/rOAA + qBB/rOBB) (3.28)

lhas gOsterimi karmasiktir, ¢linkii bu parametre i¢in bir deger belirlemek i¢in tek bir yol

yoktur. Denklem (3.28)’de iki yontemin bir ortalamasi kullanilmistir ancak bagka
yontemler de bulunabilir. Diizenli ya da gecici bir alagim i¢in 6rgii sabiti bilinebilir (ya
da Orgii sabiti gibi alasim oOzelliklerinin bilesimin lineer ara-degerinden tahmin

edilebilecegini ileri siiren Vegard kurali kullanilabilir). Boylece r,,, degeri istenilen

orgii sabitini tliretmek tizere se¢ilebilir.

Denklem (3.28)’deki esitlikler ile gosterilen sema A-B etkilesmelerinin enerjik olarak A-
A ve B-B etkilesmelerinin arasinda bir ara degerde oldugu kabuliine dayanmaktadir.
Geometrik ortalamalar kabulii en ¢ok, seyreltilmis A’nin bulk B iginde ¢ozeltisinin
1s1s1n1n, seyreltilmis B’nin bulk A ig¢indeki ¢6zeltisinin 1s1 ile benzer biiyiikliikkte ancak
zit isaretli oldugu sistemler icin yararhidir. Bununla birlikte, bu kabuliin tiimiiyle
yetersiz oldugu durumlar da vardwr. Bu gibi durumlarda (genellikle ab initio
hesaplamalar ile elde edilen) yapisal ve enerjik verilerin bir veritabanimna fit edilerek bir
potansiyel tiiretilmelidir. Gegis metalleri 6rgii noktalarinda geg¢is metali safsizliklar1 i¢in
ylizey ayrilma enerjilerinin faydali bir veritabani Kalypso programinin eklerindeki

kullanici kilavuzunda yer almaktadir.

Kalypso programinda kullanilan siki-bag potansiyelleri literatiirde kullanilanlardan daha
esnektir. Clinkii 0, =0ga V& &ng =Epa kosullart zorlanmamustir (yani potansiyelin

cekici kismini tanimlayan parametreler atomlarin karsilikli degisimi dolayisiyla simetrik

olmak zorunda degildirler). Bir istisna olarak eger b= 0.0 ise (nadiren) q ¢apraz
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terimleri simetrik olmalidir (g,; =0y, ). Bu smirlama Kalypso’da uygulanan potansiyel
hesaplama usuliinden kaynaklanir. Bimetalik sistemlerde potansiyellerin kesinligini
arttirabilen bu esneklikten dolayr Kalypso’nun kullandigi siki-bag potansiyelleri bir
karekok yerlestirme fonksiyonuna sahip olan yerlesen atom metodu (EAM: Embedded
atom method) potansiyelleri olarak da tanimlanabilir. Hesaplama verimliligi
nedenlerinden Gtiirii  Kalypso programmin  gerektirdigi  ¢iftlenimli  potansiyel
parametrelerinin (2A, p) simetrik olmasit gerekir. Bu durumun potansiyellerin
genelliginde herhangi bir kayba yol agmadig1 gosterilebilir (potansiyel teorisi dilinde bu

durum biiyiik bir 6l¢ii doniistimiine esdegerdir).

3.1.3. Anahtarlama fonksiyonlari

Kalypso programinda itici ve ¢ekici potansiyeller kisa uzakliklarda anahtarlama
fonksiyonlar1 yardimiyla birbirlerine eklenirler. Itici ve ¢ekici potansiyellerin bilesik bir
potansiyel olarak kullanilmasina yarayan bu fonksiyonlar c¢ekirdek anahtarlama

fonksiyonlaridir.

Hesaplamanin kolaylagmas: agisindan potansiyellerdeki terimler bir r, kesme

uzakhigma kadar degerlendirilir. Ancak potansiyelin niifuz araliginin r, kadar oldugunu
sOylemek dogru olmaz. Bir ¢ok cisim potansiyeli i¢in bir i atomu iizerine etki eden
kuvvet, hem i hem de onun komsulariyla ilgili atomlarin hepsine baghdir. i atomunun
bir komsu atomuyla etkilesen her atom, i atomu iizerine etkiyen kuvveti etkiler. Yani

potansiyelin niifuz aralig1 2r, ’dir.

Cekici bir atomlar arasi potansiyelin parametrelerinin 6zel bir kesme uzakligi kabulii ile
fit edildigini bilmek 6nemlidir. Ornegin bir potansiyel iigiincii ve daha iist koordinasyon
kabuklarini digsarida birakan bir kesme uzakligi kullanilarak belirlenmis olabilir. Bu
durumda bu potansiyeli kullanan simiilasyonun da ii¢lincii ve daha iist kabuklar1
disarida birakan bir r, kesme uzakligi olmasi gerekir. Bagka bir deyisle r, ikinci ve

ticlincli kabuklar arasinda bir yerde olmalidir. fcc metaller i¢in r, kesme uzakligini

ficiincii kabugun hemen 0.1 A altinda segilmesi iyi bir tercih olacaktir (Karolewski
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2005). Eger r, Uglincli kabukla tam olarak kesisirse, bu kabuktaki bazi atomlar
potansiyelin niifuz aralig1 i¢inde, termal yer degistirmeler (~0.1 A) nedeniyle sonlu
sicaklikta konumlanacaktir, ayrica yiizey durulma (relaxation) parametreleri de
etkilenebilecektir. Cisim merkezli kiibik yapidaki (bcc) metaller ig¢in r, uzakligini

kabuklarin ortasinda almak hedef kararliligin1 arttirabilir. iki atomdan olusan bimetalik

sistemler i¢in genel bir ¢dziim yoktur.

Kalypso programinda kullanilan S(r) anahtarlama fonksiyonu, S (r)=1, S(r,)=0, ve
S'(r,)=S'(r,)=0 kosullarm1 saglar. Buradaki r, ve r, parametreleri (r,>r),

anahtarlama fonksiyonlarmin uygulanma bolgesini tanimlar. r, ve r, degerleri, denge
durumundaki katmin madde &zelliklerini (6rnegin kohesif enerjisini) etkilemeyecek
bi¢imde se¢ilir. Bu durum, kararli hedef 6rgiideki atomlarin higbirinin, anahtarlama

fonksiyonu tarafindan degistirilen potansiyelin bir bdlgesinde yer almamasini gerektirir.

Cekirdek ve kesme anahtarlama fonksiyonlari, kullanici tarafindan (bilesik potansiyelin
diizglinliglinii arttirmak amaciyla) degistirilebilecek bir skala parametresi a ile benzer

fonksiyonel formlara sahiptir. Cekirdek anahtarlama fonksiyonu bélgesinde toplam V

potansiyeli,

V(r) =V, (r)s(r)+V,(r)L-s(r)) (3.29)
bi¢iminde ifade edilir. Buna karsilik gelen kuvvet fonksiyonu,

“F(r)=V, (10)8(r)+V, (1)s(r)+V, (r)a—s(r))-V, (r)s'(r) (3.30)

seklindedir. Kesme anahtarlama fonksiyonu bélgesinde toplam V potansiyeli ve buna
karsilik gelen kuvvet fonksiyonu,
V(r)=V,(r)s(r) (3.31)

“F(r)=V, (r)s(r)+V,(r)s(r) (3.32)

bi¢imindedir.

(ekirdek anahtarlama fonksiyonu i¢in r,, en yakin komsu uzakligindan daha kiigiik bir

deger almak zorundadir; r; ise perdelenmis Coulomb potansiyeli ile uyumu saglamak
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i¢in segilir. Kesme anahtarlama fonksiyonu i¢in r,, r, kesme uzakligma esit olmalidir;

r, ise dis kabuk yaricapindan daha biiyiik bir deger almak zorundadir. Cekirdek ve

kesme anahtarlama fonksiyonlar1 bolgeleri st {iste gelmemelidir. Bu sinirlamalardan

ayr1 olarak anahtarlama fonksiyonu bdlgeleri kullanici tarafindan sezgisel olarak segilir.

Ideal olarak, anahtarlama fonksiyonlarmin uygulandig1 bélgelerin uzunluklari (r, - r,),
miimkiin oldugu kadar kisa tutulmalidir. Bununla birlikte, kesme anahtarlama
fonksiyonunun uzunlugu cok kisa ise bu durum potansiyel enerjinin hizlica degismesine
yol agar ve kuvvet fonksiyonunda miimkiin olan her yerde engellenmesi gereken
fiziksel olmayan bir minimumun ortaya ¢ikmasini saglayabilir. Kuvvet fonksiyonunun
tercthen anahtarlama fonksiyonu bdlgesinde bir minimuma sahip olmamasi gerekir
ancak Tl¢iincii komsu kesme uzakliklar1 i¢cin bu durum, siki-bag potansiyeli fonksiyonel

formu kullanilarak, nadiren gergeklesebilir.

Kalypso tarafindan kullanilan anahtarlama fonksiyonu, gosterge parametresi a ile

birlikte Bazant tarafindan ileri siiriilen fonksiyona benzer olarak;

S(r)= exp(a(l— x* )) Ve X = (r-n) > (3.33)

(rz - rl)
bi¢cimindedir (Bazant 1997). Polinom yapisindaki anahtarlama fonksiyonlarindan farkli
olarak Bazant’in anahtarlama fonksiyonu sahte maksimum ve minimum {iretmezler.

Bazant’in fonksiyonu, kesme uzaklhiginmn (r;) altinda iki siirekli tiireve sahiptir ve dis

kesme uzakliginda diizgiindiir:

S'(r)= 3—? = —3ax™* (1— x° )_2 (r, - rl)exp(a(l— X3 )_1) (3.34)

Sekil 3.1° de anahtarlama fonksiyonunun degisik a gosterge parametresi degerleri i¢in
cizilmis bir grafik yer almaktadir. Sekil 3.2°de ise potansiyelin ¢ekici bolgesindeki Cu-
Cu etkilesmesi i¢in bilesik potansiyel ve kuvvet fonksiyonlar1 gosterilmistir. Potansiyel
Cu orgiistiniin ilk iki kabuguna gore belirlenmistir. Dolayisiyla kesme uzakligi 3.
kabugun altinda olmali (kesme uzakliginin, 3. kabukla titresimsel yer degistirmeler ve

yiizey durulma etkilerinden dogabilecek olan etkilesmeleri saf dig1 birakmak amaciyla,
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kabugun 0.1 A kadar altinda secilmesi en uygun olan durumdur) yani kesme

anahtarlama fonksiyonu 2. kabugun iistiinde uygulanmalidir.

-1 2 1 I 1 I | I 1 I 1
0.8 — —
S :
v
0.4 — —
S(x) = expl a(1 - x3)"]
D 1 I 1 I 1 I 1 I 1
0 0.2 04 0.6 0.8 1
X

Sekil 3.1. Anahtarlama fonksiyonunun a gosterge parametresinin farkli degerleri igin
grafigi (Karolewski 2005).

Kesmenin 3. kabugun altinda uygulanmas1 anahtarlama fonksiyonu bolgesindeki kuvvet
fonksiyonunda biiyiik bir ‘bel verme’ (bulge) meydana getirmektedir. Bu ‘bel vermenin’
nedeni, her kesme isleminin kuvvet egrisinin altinda kalan alani (bu alan sifir potansiyel
konumundan r, konumuna gidebilmek i¢in yapilan isi verir) koruma zorunlulugu
diisiiniildiigiinde anlasilabilir. Bu nedenle anahtarlama fonksiyonu bolgesi ne kadar kisa
ise kuvvet fonksiyonu egrisindeki ‘bel vermenin’ biiyiikligii o kadar belirgin olacaktir.
Sekil 3.2°deki ‘bel vermenin’ diz ve simetrik sekli dikkat ¢ekicidir ve kesme
anahtarlama fonksiyonu bolgesi (1, ve I, ya da 3.62 — 4.39 A arasi) belirtilmistir (bu
ornekte a=4). Polinom bigiminde bir anahtarlama fonksiyonu ¢ok daha keskin egim

degisiklikleri (ve muhtemel titresimler) meydana getirecektir.
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Cu-Cu ZBL-TB
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Sekil 3.2. Cekici bolgede yer alan iki Cu atomu arasindaki etkilesmeyi temsil eden

bilesik ZBL-TB potansiyeli (Karolewski 2005).

‘Bel vermenin® genligi kuvvetteki artisi gosterir. Sekil 3.2°de gosterildigi gibi bir
anahtarlama fonksiyonunun kullanimi kesme sinirlar1 iginde, prensipte/esas olarak
istenmeyen bilylik bir kuvvet olusturur. ‘Bel verme’, bir anahtarlama fonksiyonu
degisikligi ile sekli degistirilebilmesine ragmen giderilemez (sekilde gosterilen ‘bel
verme’ anahtarlama fonksiyonu parametresi
diizeltmesini temsil eder). Biiyiik bir kesme uzaklig1 olan bir potansiyelin kullanimi “bel

vermeyi’ azaltacaktir ancak bu durum hesaplama verimliligi agisindan uygun bir durum

degildir.
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Sekil 3.3 itici bolgede yer alan iki Cu atomu arasindaki etkilesmeyi temsil eden bilesik
ZBL-TB potansiyeli (Karolewski 2005).

Sekil 3.3 Cu-Cu potansiyelinin ¢ekirdek anahtarlama fonksiyonundaki kuvvet
fonksiyonunu gostermektedir (Cekirdek anahtarlama fonksiyonu bolgesi (1, ve r, ya da

1.32 — 1.75 A aras1) belirtilmistir (bu drnekte a=4)). Bu 6rnekte kuvvet egrisi, egride
bir ekstremum degil de bir kivrilma meydana getiren bir ‘bel verme’ ortaya koyar. Bu
bolgede anahtarlama fonksiyonunun fit edilmesi kesme bolgesinden daha kolaydir.
Anahtarlama fonksiyonunun uygulandigi bolgedeki genisligi arttirarak ‘bel verme’
istenilen diizeye indirilebilir. Anahtarlama fonksiyonunu, potansiyelinin (V <0)
perdelenmis Coulomb potansiyelinin dogru olmadig1 bilinen siki-bag ¢ekici kisminda

uygulanmasindan kaginmak dogru bir yaklasim olacaktir. Anahtarlama fonksiyonu
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bolgesinin boyutlarini makul bir genislikte tutarken egimin bel vermesi ya da diizgiin
degismesi diislincesiyle ‘bel vermenin’ maksimumu ya da minimumu giderilmek/yok

edilmek istenir.

Sekil 3.4 ve 3.5 bir Cu(100) ylizeyine yaklasan bir Cu atomu i¢in potansiyel ve kuvvet
fonksiyonlarmi gostermektedir. Bu sekillerde potansiyel kuyular1 diatomik durumlar
icin olandan daha sigdir ¢iinkii ylizey atom baglar1 zaten oldukca diizenlidir. Kuvvet
egrileri iki kabuk (her biri ‘bel vermelerden’ birine katki veren) ile eszamanl

etkilesmelerden nedeniyle bir topak goriiniimiine sahiptirler.

8 — '. Cu-Cu(100) -

-dVidr, eV A-1

V(n, eV
=
oy
|

P —

r(

)

Sekil 3.4. Bir Cu(100) yiizeyi ile ylizeyin iist yapisina yaklasan bir Cu atomunun
etkilesmesi i¢in bilesik ZBL-TB potansiyelinin ¢ekici kism1 (Karolewski 2005).

Giinlimiizde literatiirde kullanilan yontem interpolasyon fonksiyonlarini iki atomlu

molekiiller i¢in potansiyel egrilerini kullanarak belirlemektir. Sekil 3.4 (r, Cu(100)
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yiizey tabakasindan Cu atomuna olan dikey uzakliktir.) ve Sekil 3.5’te (r, Cu(100)
yiizey tabakasindan Cu atomuna olan dikey uzakliktir (6rgii atomu yiizeyin yaklagik
1.81 A kadar altinda bulunmaktadir)) gosterildigi gibi potansiyel kat1 halde bir yapiya
uygulandiginda sonugta kargimiza ¢ikan kuvvet fonksiyonlarmin sekilleri (a) kesme
etkilerinden dolay1; (b) ¢ok-cisim potansiyellerinin dogal ¢evresel bagimliliklarindan
dolay1 oldukga farkli olabilir. Bir kural olarak herhangi bir atomun bag mertebesi ( N )

biiyiidiikge herhangi bir 6zel atomla etkilesmesi zayiflar. Bu durum potansiyelin ¢ekici

cok-cisim kismimin N % ile orantili bigimde artarken g¢ekici ¢iftlenimli kisminin N ile

orantil1 bigimde (daha hizli bigcimde) artmasindan kaynaklanir.

8 — i Cu-Cu(100) |

-dVidr, eV A1

V(n, eV

Sekil 3.5. Bir Cu(100) yiizeyine bos yapiyla yaklasan bir Cu atomu arasindaki etkilesme
i¢in bilesik ZBL-TB potansiyelinin ¢ekici kismi1 (Karolewski 2005).

3.1.4. Potansiyel hesaplamalar

Baglanma enerjisinin  hesaplanmas: bir TB potansiyelinin faydali bir gbzden
gecirmesidir. Bir 0rnek olarak Cizelge 3.2°de verilen parametrelerden Ag i¢in dngoriilen

kohesif enerji asagida hesaplanmustir.
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Bir fcc metalin bir r, uzaklhiginda 12, bir \/Ero uzakhiginda 6 komsusu vardur.

Potansiyel iiclinci kabugun altinda kesildigi icinden diger etkilesmeler géz Oniine

alinmayacaktir. Kohesif enerji 6rgiideki biitiin bulk atomlar igin aynidir.

Denklem (3.4) ve (3.5)’ten i. bulk atomun potansiyel enerjisinin itici kismu,

ER = %ZU” (rij ): AZexp(— p(rij /T —1)) .35)
J#i j#i .
= A[12 + 6exp(— p(\/i —1))]
bi¢imindedir. Denklem (3.34) ve (3.35)’ten i. atomun bant enerjisi,

ee —(Z o )JM _ —5(2 exp(-2q]r, /1, —ﬂ))” 2

j#i j#i
= &2+ expl- 292 -1])?
seklinde bulunur. Cizelge 3.2°deki degerler kullanildiginda E® =0,9785,

(3.36)

E®=-3,9294 ve E.=-2,9509 sonuglar1 elde edilir. Fit etmek icin kullamilan E_

degeri 2.95 eV idi; aradaki 0.0009 eV’luk fark fit etme ve yuvarlama hatalarindan
kaynaklanir (Karolewski 2005).

Karsilagilan her yeni potansiyelin 6zellikleri bu sekilde bir testle incelenmelidir.
Yaymlanmig potansiyel parametreleri, sadece literatiirdeki 4 ya da 5 Oonemli rakam
alintilanarak ve fit etme verisi deneysel belirsizlik (elastik sabitler, (bosluk doldurma

enerjileri: %10; kohesif enerjiler %0.5) s6z konusu olarak belirlenmis parametrelerdir.

Cizelge 3.4 fcc metalleri icin hesaplanan E_ degerleri ile deneysel degerleri

kiyaslamaktadir. iki degerler kiimesi de 1 meV ya da daha iyi bir aralik iginde
uyusmaktadwr. Cu i¢in hesaplanan -3.48956 eV’luk kohesif enerji potansiyel
parametrelerinin yuvarlanmadan elde edilen 3.49009 eV degeri ile kiyaslanabilirdir. Cu
atomu i¢in denge orgii parametresi, parametrelerin yuvarlanmasinin ardindan 10®° A’den

daha az degismistir.
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Cizelge 3.4. Bir fcc kristali i¢in koordinasyon kabugu yarigaplar1 (Karolewski 2005).

Kabuk (s) Kabuk yaricap1 (R,) Atom sayisi
1 a/\2 12
2 a 6
3 a1.5 24
4 a2 12
5 a2.5 24

Cizelge 3.5. fcc metalleri i¢in deneysel kohesif enerji degerlerinin Cizelge 3.2’deki TB
potansiyeli parametreleri kullanilarak hesaplanan degerlerle karsilastirmasi (Karolewski

2005).
Ec(deney.) | Ec(hesap.) Ec(deney.) | Ec(hesap.) Ec(deney.) | Ec(hesap.)
Al -3.39 -3.39014 | Rh -5.75 -5.74871 | Au -3.81 -3.81042
Ca -1.84 -1.84018 | Pd -3.89 -3.89113 | Pb -2.03 -2.03069
Ni -4.44 -4.43959 | Ag -2.95 -2.95095 | Th -6.20 -6.19872
Cu -3.49 -3.48956 | Ir -6.94 -6.93931
Sr -1.72 -1.72023 | Pt -5.84 -5.84084

3.2. Isisal Titresimler

Gergek oOrgiilerdeki atomlar 1sisal titresimlerin bir sonucu olarak ideal orgi
konumlarindan ayrilirlar. Bu yiizden simiilasyonlarin titresimsel atomik yer
degistirmeleri de igermesi istenebilir. Daha az yaygin olarak belli bir sicaklikta 1sisal

titresimlerden dogan ilgili kinetik enerjinin hesaplanmasi gerekebilir.

Titresimsel yer degistirmeler ve 1sisal hizlar Kalypso tarafindan ayr1 ayri ele alinir. Bu
etkenlerin bir simiilasyonda yer alabilmesi i¢in kullanicinin bdlim 2.1.2°de

ayrintilariyla verilen RUN dosyasinda gerekli se¢cimleri yapmasi gerekir.

Sekil 2.6 (b)’de gosterilen RUN dosyasi arayiiziinden girilen 6rgii titresimsel sicakligi

parametresi (sadece hedef atomlarina) uygulanacak 1sisal hizlari,

1 mv’)= KT (3.37)
2 2

bagmtisina gore (y ve z boyutlar: icin de benzer bagmtilar ile) belirler. Isisal hizlar

hedefin net momentumu her boyut i¢in sifir olacak sekilde uygulanar.
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Orgii titresimsel yer degistirmelerinin uygulanmasi icin kullanicmnin her hedef atomu

icin uygun titresimsel yer degistirmelerin karelerinin ortalamasi <c72> degerlerini

girmesi gerekir. Bu degerler literatiir degerlerinden dogrudan girilebilecegi gibi Debye

sicaklik verisinden hesaplanarak da girilebilir.

Debye teorisine gore, tek atom cinsinden olusan bir katidaki atomlarin izotropik 1sisal
titresim genliginin karesinin ortalamasi <r2> ,

(r?) =0n?T/(Mk©,,? ) [#(©,, /T) + ©, /4T] (3.39)
ifadesi ile verilir. Burada ®, Debye sicakligi, k Boltzmann sabiti, T mutlak sicaklik

ve M de katidaki atomlarin kiitlesidir. X = ®, /T olmak iizere ¢(x) fonksiyonu,

#(x) = (1)) [ Y (3.40)

olarak verilir.

Denklem (3.40) bir izotropik osilatoriin genliginin karesinin ortalamasi ile ilgilidir. Tek

bir dogrultudaki (X, y veya z) titresimler i¢in denklem (3.39)’un sag tarafi 3 ile
boliinmelidir.

(x*)=(y?) =(2") =3nT/(Mk®,*) - [¢(x\ O, /T)+ O, /4T] (3.41)
Bu kartezyen genlikler Spider tarafindan hesaplanan ve Kalypso tarafindan kullanilan
niceliklerdir. Eger fiziksel sabitleri yerine koyar (4= 1.054572x10>* J s; k =
1.380650x10% J K*: 1 amu = 1.660539x10%" kg.), M icin atomik kiitle birimini (akb)
kullanir ve X =0, /T degisikligini yaparsak denklem (3.41),

(x*) =145.53/(MO,, )- [#(x)/ x + 1/ 4] A? (3.42)

ifadesine doniistir.

Spider denklem (3.42)’yi, kullanic1 tarafindan girilen T ve ®, degerlerinden ve

asagida verilen ¢(X) yaklagimindan yola ¢ikarak bulk ve yiizey atomlar1 igin <X2> 'yi

hesaplamakta kullanir. Bu tek yonlii <X2> degerleri Kalypso tarafindan MDL

dosyasmdan okunur.
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Titresimsel diizeltme amaglar1 i¢in bir hedef atomu; eger hedef dosyas: z-koordinati,
Z[n], onu RUN dosyasi arayiiziinde kullanici tarafindan girilen yiizey/bulk smiri

konumunun (location of the surface/bulk boundary) iizerinde konumlandiriyorsa bir

‘yiizey atomu’ olarak degerlendirilir.

Denklem (3.41) ve (3.42)’de goriilen ¢(X) fonksiyonu asagidaki yaklasim ile

hesaplanabilir:

H) =) [ W g X X X (3.43)

X i¢in benzer bir yaklasim Kalypso tarafindan; 0’dan 3.0’a, baska bir deyisle
T =0.330,’den sonsuza arahiginda kullanilir. Burada Xx=0,/T oldugu
hatirlanmahidir. T =0.330, igin @#(x)=0.48, T = i¢in @#(x)=1.0dir. T -0 iken

¢(X) — 0 olur. x > 3.0 degerleri i¢in asagidaki (diisiik sicaklik) yaklagimi kullanilir.
#(x)=[ 7*/6—(x+1)-exp(—x)—(x/2+1/4)-exp(-2x)-...] /x (3.44)

X>>1 i¢in ¢(X)/ X oldukca kiicliktiir ve orgii titresimleri sifir noktasi seviyelerine

yaklasgir.

3.3. Elektron Durdurma Etkisi

Enerji yiiklii pargaciklar valans ya da ¢ekirdek elektronlarmin uyarilmasi veya orgii
titresimleri yiiziinden enerji kaybedebilir. Bu tiir enerji kayiplarmi tanimlamak igin
elektron durdurma terimi kullanilir. Bu etkilerin simiilasyonda yer almasi isteniyorsa
INL dosyas1 diizenlenmelidir. Enerji kayiplarinin simiilasyonlarda yer alabilmesi icin
farkli modeller bulunmaktadir. Bu modellerin hangilerinin, ne bigimde simiilasyona

etkiyecegi yine INL dosyasi ile belirlenir.

Spider programu ile bir INL dosyasinin nasil diizenlendigi boliim 2.1.5’te agiklanmistir.

Enerji kayb1 modelleri ile ilgili parametreler ve INL dosyalar1 hakkindaki bilgiler yine
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bolim 2.1.5te verilmistir. Kalypso simiilasyon paketinin enerji kayiplari i¢in kullandig1

teorik modeller asagida agiklanmaktadir.

3.3.1. Lindhard-Schiott-Scharff (LSS) modeli

LSS modeli, (Z, atom numarali) bir pargacigin (Z, atom numarali) bir ortamda dx

miktar1 bir hareketinden dogan dE elektronik enerji kaybimnin parc¢acigin hiziyla (V)

orantili oldugunu ileri siirer:

2 7/6
_9E_ 82N (e—j -ag 4, 2 77 V/Ve (3.45)
dx 47 (212/3 N 222/3)

Burada N ortamimn atomik yogunlugu (atom/m®), a, Bohr yarigap1 ve v, (=¢/137) Bohr

hizidir. Dolayisiyla yukaridaki esitlik, K(LSS) (eV fs A?) Z, ve Z,’ye bagl bir sabit

olmak tizere su bicimde yazilabilir:

dE
- — = K(LSS)- 3.46
® _k(uss)v 3.46)

Boylece LSS modeli hedefi akiskan bir ortam olarak goriir ve bu ortamin i¢inden
kaynaklanan siirekli, siirtiinme benzeri bir elektronik enerji kaybi siireci/prosesi olarak

tanimlar. LSS enerji kayb1 algoritmasinda ¢izgisel ve agisal momentum korunmaz.

LSS modeline gore bir hesaplamay1 kabaca drneklemek icin 5 keV enerjili (hiz1 ~1.6 A
fs™), yaklasik 10 eV fs A’lik bir K(LSS)degeri ile karakterize edilen bir hedef icinde
bir Al=1 A mesafesinde hareket eden bir Ar atomunu ele alinirsa dngdriilen ortalama

enerji kayb1 AE yaklasik olarak K (LSS ) x Al xv=16 eV civarindadir.

Spider yukarida verilen K(LSS) tanmmunin keyfi bir faktorle orantilanmasina izin verir

(6rnegin eger inelastik kayiplar1 LSS ve OR modelleri arasinda esit olarak paylagtirmak
istendiginde bir 0.5 faktorii uygun olacaktir). dE bir atomun dx yer degistirmesinin

hesaplandig1 her bir adimda hesaplanir.
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Karisik bir hedef madde i¢in (6rnegin bir Cu-Ni alasimi) Z, degerinin dogru secimi,
kullanicinin, hedefin ‘etkin’ atom numarast hakkindaki fiziksel sezgisinin rehberlik
edecegi dikkatli bir diisiinmeyi gerektirir. Ornegin bir NiggsCUo s alasimi igin Z,=28

sec¢ilmelidir.

3.3.2. Oen-Robinson (OR) modeli

OR modeli, en yakin yaklasimm (apsis mesafesi) R, oldugu, tek bir yalitilmis ikili

atomik ¢arpismadan kaynaklanan AE enerji kaybini,

2 7 7/62 2
—AE = 87{ © ]-ao 2 Vg (c/a) e 2Ry (3.47)
4, ) (2,20 +2,%) 27

olarak ongoriir. Bu esitlikte ¢ bir sabit terim (normalde c¢=0.3’tiir ancak Spider ile
keyfi olarak belirlenebilir) ve a diizeltilmemis ML perdeleme uzakligidir. Z, projectile
tirlerinin atom numarasi, Z, hedef atomu tiirlerinin atom numarasidir. (Kullanicinin

istegine baglh olarak ¢arpismada yer alan iki atomun rolleri Spider ile degistirilebilir)

Kalypso’da da uygulandig1 gibi denklem (3.47)’deki v terimi ¢arpisan pargaciklarin

sonsuz ayriliktaki bagil hizini (|\71 —\72|) temsil eder ve su sekilde hesaplanir:

V= \/% w-v(t) +V(r()) (3.48)

Burada v(t) ve V(r(t)) swrasiyla bir t aninda bagil hizin biiyiikligiini ve ayni t

anmdaki potansiyel enerjiyi temsil eder (Kalypso tarafindan kullanilan t apsis noktasina

karsilik gelir); 4 sistemin indirgenmis kiitlesidir.

OR modeli, her atom i¢in her zaman adiminda (kii¢iik) enerji kayiplarmni igeren LSS

modelinin tersine, yakin temas basina bir (biiyiik) enerji kayb1 olay1 meydana gelecegini

varsayar. Denklem (3.47),

e? jaB z,%z, .
(22 +z,22f" ™

bigiminde yazildiginda (3.45) ve (3.47) esitlikleri arasindaki baglant1 ortaya ¢ikar:

—AE; = 87{ V/Vg (3.49)

4dre
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—AE; =K(OR)-Fg; -V (3.50)
burada F.; Spider tarafindan kullanilan ‘Oen-Robinson’ faktoriidiir. K(OR) belli bir
cift icin bir sabittir. (3.47) ve (3.49) esitliklerinde bir atomik yogunluk (N ) teriminin
bulunmadigma dikkat edilmelidir. K(OR), K(LSS)’den farkl fiziksel boyutlara
sahiptir. (3.47), (3.49) ve (3.50) esitliklerinde tanimlanan enerji kaybmnin biiytikligiini

diizenlemek i¢in bir skala faktorii istege bagli olarak Spider’de girilebilir.

LSS modelinin tersine OR modeli her yakin temas ile bir tek kayip olayini
bagdastirdigindan kesikli bir enerji kaybi karakterine sahiptir. OR modelini
uygulamanin bir sorunu ikili temaslar ile benzesemeyen carpisma olaylarini
kapsayabilecek bir teknik bulmaktir. Kalypso bu sorunu, kullanicinin (sezgisel olarak)
R, (en yakm yaklasim) iizerinde bir R,,, iist smir1 koymasini isteyerek alt eder.
Boylece OR enerji kaybi, ¢arpisan atomlar bir R,,,, mesafesi i¢cinde yaklagmadikca
hesaplanmaz. Genellikle R, , 1-2 A mertebesinde olacaktir. (R, , 6rgiiniin en yakin

komsu uzakliginin yaris1 kadar segilebilir) OR enerji kaybi algoritmasi ¢izgisel

momentumu korur ancak agisal momentumu korumaz.

3.3.3. Shapiro-Tombrello (ST) modeli

ST modeli ¢arpisma ile olusan merkezi elektron seviye gegis etkilerini bir klasik
dinamik sagilma modeline dahil etmeye dayanir. Modelin temel sakincasi
parametrelerin (asagida agiklanan p, R., AE) dogru se¢imi tizerindeki belirsizliktir.

ST modelinin altinda yatan fikir soyle Ozetlenebilir. Eger carpisan bir atom cifti bir
kritik R. mesafesinden daha yakin bir sekilde yaklasirsa bir inelastik (i¢ kabuk elektron
seviye gecisi) gecis meydana gelebilir. Bu enerji kaybi i¢ kabuktan N,,, elektrona
kadarmi kapsayabilir. Yiikseltgenen her elektron igin bir miktar AE inelastik enerjisi

kaybolur (bdylece miimkiin olan en yiiksek enerji kaybi AE*N,,, kadardr).

Yiikseltgenme i¢in diislinlilen elektronlarin sayist (N ) carpisan ¢ift i¢in R;

mesafesinin gegildigi anda mevcut olan bagil radyal kinetik enerjiye (K, = (1/ 2),LNR2)
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baghdir; baska bir deyisle N sayis1 K; = NAE kosulu ile uyum i¢inde olmalidir.
Sonug olarak N elektronun her biri i¢in bir p olasilik faktorii, elektronun gercekte
yiikseltgenip ylikseltgenmedigini belirlemek igin gelisiglizel bir say1 ile kiyaslanir
(6rnegin p = 0.5 ise yalnizca ~ N/2 elektron yiikseltgenecektir).

Ozel bir ¢arpigma diizenlemesi igin hesaplanan toplam enerji kayb1 ( AE; ), bu sekilde

cok sayida carpigma diizenlemesi i¢in ortalama enerji kayb1

(AE; ) = NpAE (3.51)
iken;

AE; < NAE (3.52)

AE; =kAE (k=1, 2, ..., N olmak iizere) (3.53)

kosullarini saglar (esitlik p=1 oldugu AE; = NAE durumunda uygulanir).

Hem ST hem de OR modelleri i¢in inelastik enerji kaybi diizeltmeleri ¢arpigsmanin
apsisinde uygulanir. Apsiste radyal kinetik enerji sifira esittir. Enerji kayb1 diizeltmesi,
etkilegsen atomlarin potansiyel enerjisi bir AV miktar1 degistirecek ve bu AV de AE;
’ye esit olacak sekilde indirgenerek uygulanir, bu durum etkilesen atomlarm bir Ar
mesafesindeki merkezlerini birlestiren bir ¢izgi boyunca anlik olarak doniisiimiine yol

agar. Ar doniisiim mesafesi ST modeli tarafindan Ar = AV/ F(r) bagintis1 yoluyla

hesaplanir, burada F(r) apsis noktasindaki kuvvettir. Bu hesaplama, eger potansiyel

ayrilikla (r) lineer olarak azaliyorsa kesin olacaktir.

Kalypso da benzer bir yontem kullanir ancak yontemi hem apsis hem de ilk hesaplanan
yer degistirmede iki kez uygular. Ek olarak, formiiliin ilk uygulamasi r arttik¢a
kuvvetin hizli diistisiinii telafi etmek igin sezgisel olarak 1.2°lik bir diizeltme faktorii
kullanir. Kalypso tarafindan kullanilan bu prosediir tipik olarak Ar dogru yer
degistirmesinin ~10* A veya daha diisiik olarak hesaplamasma yol acar, fakat bu
biiyiikliikteki bir itici potansiyelin yapisi enerji hesaplamalarinda ~1 eV bir hataya yola
acar. Bu ylizden simiilasyonun parametrelerinin baslangicta ST ve OR kayip etkileri

etkinlestirilmeden test edilmesi onemlidir. Bu test integrasyon hatasmm dogru bir
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tahminini verir. Daha sonra gelen enerji korunumundaki hatalar inelastik kayip hesap
hatalarina baglanabilir. ST enerji kayb1 algoritmasi ¢izgisel momentumu korur ancak

acisal momentumu korumaz.

3.3.4. Sicaklik kontroli

Kalypso hedefin belli bir sicakliga (T ) kadar sogutulmasina ya da 1sitilmasina, veya
belli bir (T ) sicakliginda tutulmasina imkan tanir. Bu 6zellik bazi simiilasyonlar,
ozellikle diisiik enerji bombardimani igerenler i¢in oldukga yararl olabilir. Kullanicinin
istenen T, sicakligni, sogutma ya da 1sitma periyodunu (bir zaman sabiti) (7) ve
sicaklik diizeltmelerinin uygulanacagi periyodun zaman araligi (baslangig ve bitis)

girmesi gerekir. Bu veriler sekil 2.11 (b)’de gosterilen INL dosyasi arayliziinden

girilecektir. Sicaklik diizeltmesinden etkilenecek her parcacigin hareket denklemi su

sekilde yazilir:
d’r m dr
m =F(r)-—@Q-T,/T)— 3.54
7 = P 0-To/T) (3.54)

Burada m pargacign kiitlesi ve F(r) potansiyelden kaynaklanan kuvvettir. T > T, icin,

kinetik enerji sistemden silinir. Ani sicaklik, ortalama parcacik kinetik enerjilerinden

<KE> =3/2KkT bagmntisiyla hesaplanir.

Eger ani orgii sicakligr mutlak sifir (T = 0°) ise, denklem (3.54) uygulanamaz ve bu
zaman adimi i¢in diizeltme atlanir. (bu durum 6rnegin durgun bir 6rgii lizerine kurulu
bir simiilasyonun ilk tekrarlamas1 sirasinda ortaya ¢ikabilir.) bu ylizden kayitlarda 6rgii

sicakligr 0°K olarak goriilmez.

Sicaklik kontrolii algoritmasi enerjiyli ya da momentumu korumaz. Bu algoritma,
puskiirtme dolayisiyla sistemden biiyiik miktarda enerji ¢ikis1 varsa ya da sert enerjik
carpigsmalar meydana geliyorsa iyi sonuglar vermez, ¢linkii bu durumlarda kinetik enerji
ara ara absorbe edilir ve salinir. Bu gibi durumlarda sicaklik artmasi ya da titregimler
beklenebilir. Yine de denge konumuna yakin yalitilmig bir sistem ic¢in sicaklik

dalgalanmasi 1°K mertebesindedir.
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3.3.5. Goriintii potansiyel etkileri

Kalypso’da goriintii potansiyeli V (Z) i¢in uygulanan model

_ez

. 1>1,
V(2) = 475 [16(2- 2, ) +(e /45 Vo) (3.55)

-V

min ?

2<1z,
seklinde yazilabilir. z, ve V_, parametreleri kullanici tarafindan girilir. Goriintii

potansiyeli etkileri sadece ofUseImagePotential etiketine sahip olan pargaciklar

icin uygulanir (tercih etiketleri, bolim 2.1.1°de ac¢iklanmaigtir).

Bir goriintii potansiyeli kullanmak i¢in en Onemli sebep projectile hareketini
degistirmektir. Bu durumda PRJ dosyas1 agilip asagida gosterildigi gibi etiket (flag)
alanina 1’1 eklenmelidir:

0.0 0.0 0.0 2 4.0026 0 98195.04398 He
[Spider tarafindan olusturulan 200 eV He Projectile atomu]

0.0 0.0 0.0 2 4.0026 1 98195.04398 He
[goriintli potansiyeli uygulanacak 200 eV He Projectile atomu]

3.3.6. Orgii yap titresimleri

Bu modelde bir hedef atomu o6rgilistine kuvvet sabiti kullanici tarafindan girilen bir
esneklikteki bir yay ile baghdir. Yani eger atom bir yer degistirme yaparsa Orgii
yapisina geri donmek isteyecektir. Bu etkinin simiilasyonda yer almasi isteniyorsa
parcacigin etiketi ofSprungAtom olarak ayarlanmalidir. (tercih etiketleri, bolim
2.1.1’de aciklanmistir) Boyle bir ‘esneklik’ kullanilmasinin sebebi, hedef Orgiiniin

smirlarindaki kararhligin arttirilmasidir. Ornegin yeniden yapilanmanin énlenmesi igin

kullanilabilir.
Atomlarm esnekligini, asagidaki kosullarin herhangi bir kartezyen dogrultuda (x, y veya

Z-ekseni) saglanmasi halinde etkisizlestiren bir secenek sunulmustur: 6rgli konumu

atomun gecerli konumu ve TRG dosyasindaki yeri arasinda konumlandirilir ve atom
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belirlenen esik degeri asan bir siiratle 6rgli konumu boyunca geriye dogru hareket
etmektedir. Ornegin 6rgii konumu z = 20 A’de konumlandirildig1 varsayildiginda atom
z=21A"de konumlandirilir. Eger v, esik deerin iizerinde bir biiyiikliikle negatifse
esneklik yok sayilacaktir (ancak tersi durumda yok sayilmayacaktir). Bu hizli bir
atomun esnekligi altindaki bir Orgli i¢ine carpmasini Onler. Bir esneklik yok

sayildiginda enerji korunmaz.

3.4. Temel algoritma

Klasik hareket denklemleri Kalypso tarafindan sonlu fark ‘hiz Verlet’ integrasyon

algoritmasi kullanilarak hesaplanir:

Fy =T, +V,At+ YR A /m (3.56)

n+l =

Uy =V, + Y5 [Fo + F Jat/m (3.57)

F_ sembolleri sirastyla: n. zaman adimindaki konum,

Bu esitliklerde yer alan T,, V., F,
hiz, toplam kuvvet vektorleri ve At gegerli zaman adimmin biyiikligidir (Ercolessi
1997). Bir simiilasyon projesinin integrasyonunun dogrulugu kullanicinin bolim

2.1.2°de anlatilan RUN dosyasinda girdigi zaman adimina baghdir.

Bir integrasyon algoritmasmin dogrulugunun en iyi teminati enerji korunumun
dogrulugudur. Potansiyel enerji (PE) ve kinetik enerjinin (KE) toplam1 olan sistemin
toplam enerjisi, herhangi bir anda pargaciklarin gecerli konumlarindan hesaplanabilir.
Bu deger AE enerji hatasini veren simiilasyonun baslangicinda hesaplanan ve AE enerji

hatasini veren enerji ile kiyaslanabilir. Kalypso enerji korunumunu (yiizde olarak, %)

belirtmek i¢in AE/ (KE + |PE|) bagmtisini kullanir. integrasyon hatalarmdan ayr1 olarak

kii¢iik enerji uyusmazliklar1 ortaya ¢ikabilir ¢iinkii Kalypso inelastik enerji kayiplarini
yeterli duyarlilikla izlemekte basarisiz olabilir. (Simiilasyonu bunlardan arndirmak i¢in

biitlin inelastik etkiler etkisizken ¢alistirilmalidir.)

(3.56) ve (3.57) esitliklerinde goriilen kuvvetler dogrudan analitik potansiyel

fonksiyonlarindan hesaplanmasi gerekmez. Kalypso’da ¢ekici potansiyel iceren
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kuvvetler bir diizeltme ¢izelgesinden yararlanilarak hesaplanir. Sistemdeki pargaciklarin
biiyiik kismi herhangi bir anda uzun menzilli kuvvetlerle etkilesir, yani bir diizeltme
cizelgesinin kullanimi kuvvet hesaplamalarini 6nemli 6lgiide hizlandirir. Bununla

birlikte sistem enerjisi analitik olarak hesaplanir.
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4. UYGULAMALAR

Bu bdliimde, daha dnceki boliimlerde igleyis bicimi ve teorik temelleri ayrintilar: ile
anlatilan Kalypso simiilasyon paketi ile literatiirde bulunan bazi deneysel ¢alismalar
modellenerek kristal yiizeylerde meydana gelen atom — atom ¢arpigsmalar1 incelenmistir.

Elde edilen sonuglar deneysel verilerle kiyaslanmaistir.

Ik uygulamada Kalypso’nun sagladigi potansiyel modellerinin incelenmesi amaciyla
ayni calisma farkli potansiyel modelleri i¢in tekrarlanmistir. Daha sonraki ¢aligmada
yiizeydeki durulma (relaxation) etkisinin goriilmesi i¢in ayni deney hem durulma
etkisinin dahil edildigi hem de bu etkinin yok sayildig: projelerle tekrarlanmistir. Elde
edilen sonuglar ayni1 yap1 Tlzerine gergeklestirilmis bir deneyin sonuglart ile

kiyaslanmigstir.

Simiile edilen deneysel ¢aligmalar carpisma iyon sagilma spektroskopisi (ICISS;
Impact-Collision lon-Scattering Spectroscopy) metodu ile gergeklestirilen iyon sagilma
spektroskopisi (ISS) ya da diisiik enerjili iyon spektroskopisi (LEIS; low-energy ion
spectroscopy) deneyleridir. ISS deneyleri, maddelerin yiizeylerinin kimyasal ve yapisal
ozelliklerini tanimlamak i¢in kullanilan bir tekniktir. Bunun i¢in yiizeye dogru bir iyon
demeti yoneltilir ve yiizey iyonlar1 ile etkilesen iyonlarin konumlari, hizlar1 ve enerjileri
gozlemlenir. Elde edilen veriler ile incelenen maddenin atomlarmin yiizey orglistindeki
goreli konumlar1 ve bu atomlarin element yapist gibi 6zellikleri hakkinda bilgi
edinilebilir. Bu teknigin diisiik enerjili iyon spektroskopisi olarak da adlandirilmasinin
sebebi yiizeye gonderilen iyonlarin sahip olduklari enerjilerin 0.1 eV — 10 keV

mertebesindeki degerlerde olmasidir.

ICISS metodu golgeleme ve engelleme etkilerinin  yardimiyla yiizeyin ilk
tabakalarindaki atomlar arasi bosluklar hakkinda duyarli belirlemeler yapilmasmi
saglar. Golgeleme ve engelleme kavramlar1 Sekil 4.1°de yer alan sematik gosterimdeki

gibi betimlenebilir.
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Sekil 4.1. ICISS metodunda 6nemli yeri olan gélgeleme ve engelleme etkilerinin
sematik gosterimi.

Sekil 4.1’de gosterildigi gibi, bir iyon akisi bir sagilma merkezine paralel olarak
yaklastiginda her bir iyon itici Coulomb kuvveti geregince sacilir. Bu etkiye golgeleme
etkisi denir. Basit bir Coulomb itme modelinde sagilma merkezinin arkasinda golgeleme
etkisi sonucu olusan bu ‘yasak’ bosluk, sacilma merkezinden bir L uzakliginda,

7,2,e°L
EO

r=2 (4.1)

yarigapli bir paraboloit seklini alir ve bu sekle golge koni denir. Iyon akis1 yogunlugu

bu paraboloidin sinirlar1 yakininda artar.

Engelleme etkisi, sacilan iyonlarla komsu sagilma merkezi arasindaki iligkileri kapsar
ve golgeleme etkisi ile yakindan iliskilidir. Dolayisiyla bu etki en azindan iki sagilma
merkezinin varligint gerektirir. Sekil 4.1°de gosterildigi gibi ilk g¢ekirdekten sagilan
iyonlar sapma yollarindan giderek ikinci ¢ekirdek ile etkilesirler. Bu etkilesme o, kritik
acismin altindaki acgilarda ilk ¢ekirdekten sagilan iyonlarin c¢ikisinin engellendigi,

engelleme konisi denilen ikinci bir golge koni olusturur.
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Golgeleme Engelleme

Sekil 4.2. Yiizey ve alt-yiizey iliskisi bir siddet-gelme agis1 « grafigi ¢izilerek
goriilebilir.

ICISS metodunda yiiksek bir gelis acis1 ile Ol¢iimlere baglanarak degisen gelis
agilarinda taramalar yapilir ve siddetin piki ve minimumu goézlenir. Sagilan iyonlar her
bir atomun arkasinda diisiik gelis acilarinda geri sacilmay1 Onleyen goélge konileri
olugturur. Bu koniler her biri bitisikteki atomun {izerinden gececek sekilde
siralandiklarinda sagilma siddetinde bir pik gozlenir. Baska bir deyisle gelis agis1 bir
atomun golge konisinin sinirlari komsu atomun merkezinden gegecek sekilde bir
biiyiikliige eristiginde geri sagilma siddetinde, gelen iyonlarin gélge koni sinirlar
etrafinda odaklanmasindan dogan ani bir artis gézlenir. Atomlar arasi bosluklar1 bilinen
bir numune ftizerinde bu tir bir analiz yapildiginda golge koninin ebatlarmin
belirlenmesine imkan verir. Sekil 4.2’deki gosterimler dikkate alindiginda gélge koninin
yarigapli,

r=dsine, (4.2)
ve yliksekligi,

L=dcose, (4.3)
olarak verilir. Golge koninin ebatlar1 biliniyorsa yiizey atomlar1 arasindaki atomlar aras1
araliklar, yilizeyle alt-ylizey atomlar1 arasindaki araliklar ve dogrultular bir sagilma

siddeti-gelis agis1 grafiginde ortaya ¢ikan pik ve ‘vadi’ yapisindan hesaplanabilir.
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4.1. Paladyum (111) Yiizeyinden Neon Iyonlari Sacilmast

Bu uygulamada yiizey merkezli kiibik 6rgliye sahip olan paladyum (111)’in yiizey
yapisinin incelenmesi amaciyla yapilan bir deneysel calisma simiile edilmistir.
Simiilasyonu  gerceklestirilen deney, Innsbriick Universitesi Fiziksel Kimya
Enstitiisii’nde; Werner Stadlmayr, Simon Penner, Bernhard Klotzer ve Norbert Memmel
tarafindan gergeklestirilmistir ve ¢aligma Surface Science dergisinde “Growth, thermal
stability and structure of ultrathin Zn-layers on Pd(111)” baslikli bir makalede, 2009
yilinda yaymlanmustir (Stadlmayer et. al. 2009). Calismada Pd(111) yiizeyi, iizerine 5

keV enerjili Ne" iyonlar1 génderilerek 1CISS metodu ile incelenmistir.

Deneyde Ne* iyonlari, yiizey normali etrafinda donmekte olan paladyum (111) yiizeyi

iizerine Xy-dizlemi ile 9 derecelik bir ¢ yikseklik acis1 yapacak bicimde

gonderilmistir. Bu projectile atomlarinin sagilmalarinin ¢arpisma sonrasi azimut agisina
baglilig1 azimutal ICISS taramasi yapilarak incelenmistir. Bu deneyin simiilasyonlarinin

gerceklestirilmesi ve sonuglarmin incelenmesi ilerleyen boliimlerde verilmektedir.

4.1.1. Simiilasyon projesinin hazirlanmasi

Fcc yapiya sahip olan Pd(111) hedef yiizeyini olusturmak igin ilk olarak Spider
programinda Target|New|Face-Centered Cubic|(111) surface yolu izlenerek Spider
programinin hedef ylizey olusturma penceresine ulagilmalidir. Bu komutlarin izlenmesi

ile acilacak olan pencere Sekil 4.3 te gosterilmistir.

Acilan bu pencerede ilk olarak hedef 6rgiliyli olusturan atomun sembolii, 6rgii sabiti,
atom numarast ve atomik kiitlesi Elemental Data basligi altma girilir. Daha sonra
olusturulacak olan 6rgiiniin boyutlari, yani X, y ve z-eksenleri lizerinde bulunacak olan
atom sayilar1 Lattice Dimensions bashigi altinda girilir. Burada, girilecek olan X ve y
degerlerinin her iki eksenin hem pozitif hem de negatif bolgelerinde simetrik olarak yer
alacak olmasma dikkat edilmelidir. Yani X-Width i¢in 4 degeri girildiginde x-ekseni
tizerinde yer alacak toplam atom sayis1  (—X ve +X yonlerinde dorder atom ve X =0

noktasinda bir atom olmak {izere) 9 olacaktir.
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(FCL‘ (111) target 3|
rElemental data

Symbol |Pdfec |  Latticeconst (A)  [38907
Atamic Ma. [£) Abomic mass [amu)

Latiice origin (4)

rLattice dimensions [aboms]

Kewidth = 241 -origin
Wwidth = 2+1 Y-otigi

183 atoms

—Rielaxations [&)

Layer 1
Layer 2
Layer 3

[ savess| X conce | 2 Heb |

Sekil 4.3. Hedef yiizeyin olusturuldugu pencere ve Pd(111) yilizeyini olusturmak i¢in
girilen veriler.

Deneyde hedef 6rgiideki atomlarin kendi aralarindaki etkilesmeler dikkate alinmayacak,
sadece gonderilen projectile atomlar1 ve hedef ylizey atomlar1 arasindaki etkilesmeler
hesaba katilacaktir. Ayrica periyodik smir kosullar1 uygulanarak sonsuz bir yiizey etkisi
olusturulacaktrr. Bir iyon sagilma spektroskopisi deneyi ic¢in kullanilacak hedef
yiizeydeki atom sayisi 10" mertebesinde olmalidir (Karolewski 2005). Bu sebeplerle
kullanilacak olan Pd(111) hedefinin boyutlar1 belirlenirken X-width i¢in 4, Y-width igin
3 ve Z-width i¢in de 3 degerleri kullanilmistir. Yani x-ekseni boyunca 9, y-ekseni

boyunca 7 ve z-ekseninde 3 atom yer alacaktir.

Orgiiniin orijini olarak (0,0,0) noktasi alindigindan Lattice Origin bashg: altinda
varsayilan olarak gelen degerler iizerinde bir degisiklik yapilmamistir. Benzer sekilde
Orgli atomlar1 iizerinde durulma etkileri kullanilmadigindan Relaxations bashgi

altindaki degerler de varsayilan degerler olan sifir olarak birakilmigtir.
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Gerekli veriler yukarida anlatildigi bi¢cimde girildikten sonra hedef yilizeyin
ozelliklerinin kaydedilecegi TRG uzantili dosya Save As butonu tiklanip dérnegin Ne -
Pd (111).trg adiyla kaydedilir. Olusturulan bu dosya Spider programinda
Target|Visualizer yolu izlenilerek agilan pencerede segilerek goriintiilenebilir.
Yukaridaki iglemler ile olusturulan TRG dosyasinin temsil ettigi hedef yilizey Sekil
4.4’te gosterilmistir. Burada yiizeyin Xxy-diizlemine bakildig1 ve z-ekseni boyunca yer

alan {li¢ tabakanin st iiste goriildiigiine dikkat edilmelidir.

ki 5 ik i ) 7 ==
Cornmands
Display data Operate on data
) Rotations (degrees)
_P"‘P”.‘.L!.‘.:.‘E Z-awis ratation, R[x,y)
" yzplane Xeais totation, Riy.a) [0 |
" wz-pl
= Y-axiz 1atation, Rz, D
Rotate display FRegion shape
At 4| [0 comn || g
™ Cylindrical 2
Rly.2) ﬂﬂ " Spherical ) l
Alz.x) ﬂj rRegion boundaries () —— Lock [ —
NEREE] > Xeais ity |1000.0_| o [1000.0
i limits _10000 tn-"UDUU
Zoom 4 4 Z-awis limits [-1000.0 | to[1000.0
Symbals
i [ Je[C]
" Circles reset
" Points
- Shift target (4)
ot
420,300 -ands ()
Rey: 0.00 2
Ryz: 0.00 Z-awis [dw)
Rzx: 0.00 rOperation
E Eillerelomcol.;tfide[leg?n )
" Setimage potl flag (inside region
L ﬂ + ﬂ " Set no-cool flag (inside region)
- " Set springs flag (outside region)
sue " Set fived-atoms flag [outside region)
bt " Set edge-atoms flag (outside region)
X Close g Tes | o Relosd |
P Help F apply & Open.
Snerify rokatinn that wil he anclied to tarnet data

Sekil 4.4. Pd (111) ylizeyi temsil eden Ne — Pd(111).trg dosyasmin goriintisii.

Ne — Pd(111).trg dosyasi1 bu haliyle 189 atom icermektedir. Ancak simiilasyonda x- ve
y-eksenlerinde periyodik sinir kosullar1 uygulanacagindan bu yiizeyin x- ve Y-
eksenlerinden esit wuzaklikta bulunan atomlardan bir taraftakilerin silinmesi
gerekmektedir. Ciinkli periyodik kosullarla olusturulacak sonsuz orgii iizerinde bir
konumda birden ¢ok atomun bulunmamasi gerekmektedir. Bunun i¢in gdriintiileme
penceresinde Orgiiniin Simiilasyonda kullanilacak olan bdlge bilgisayarm faresi
yardimiyla segilip Operations baslig: altindaki Filter atoms outside region segenegi ile

bu bolgenin disinda kalan atomlar devre dist birakilmistir. Bu sekilde olusan yeni dosya
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72 atomdan olusmaktadir ve bu dosyanin goriiniimii Sekil 4.5’te yer almaktadir. Burada

z-eksenindeki ti¢ tabakanin st tiste goriildiigiine dikkat edilmelidir.

Target file: D:\Fizik\Kati Hal\Ne - Pd\Me - Pd (111)2.trg (72 atoms)

Commands

Display data

Perspective:
 ly-planel
" yeplane

" wz-plane
i *f-awis rotation, R(z.x) El
Ralale display Chiegion shape -
Ris) 4| > [ET] & Catesian . -9 '
" Cylindrical
g | 0] fo | o F
Riza) 4| M0 ] [Region boundaies (4] Lock ™ —
a4 » 2o Keais fmits 1000
e -avis fits[1000.0 ]t [1000.0 |
L]
Zoom 4 » ece Z-ais limits |-1000.0 | ko [1000.0
Symbols e_
by e (o Jwfoc ]
" Ciicles e_e reset
" Points e®e
% rShift target () —————————
[Coordinates s A
34500 R
v 16.400 -avis (dy)
z:i ggg 2-auis [d)
Rzx 0.00 rOperation
= Filker atoms outside region
" Setimage potl flag (inside region]
-« > 4 ¥ " Set no-cool flag (inside region)]
" Set springs flag [outside region)
29q " Set fived-atoms flag [outside region)
o " Set edge-atoms flag [outside region)
X Close | F Test | o Reload ‘
7 Help Z apow | & Open.. |

Operate on data
rRotations (degrees) ——————

Z-arig 1okation, R(xy) D
earis otation. Rpz) [ |

Sekil 4.5. Simiilasyonda kullanilacak olan Pd(111) yiizeyinin son sekli.

 Projectile file <|
S pecifications
Elemental symbol Eneigy (kev)
[Me - |5 0
Atomic number Alomic mass [amu)
|'|EJ | |2IZJ 179 |
Mo, of stoms
| | \E SaveAsl X Close ‘ ? Help |

Sekil 4.6. Projectile atomunu temsil eden Ne — Pd (111).prj dosyasinin olusturuldugu
pencere.

Hedef ylizeyin olusturulmasinin ardindan bu yiizeye gonderilecek olan projectile
atomunun temsil edilecegi PRJ dosyas1 Spider programinda Projectile|[New yolu
izlenerek acilan pencere yardimi ile olusturulur. Bu pencere ve bu pencerede girilen

degerler Sekil 4.6’da verilmistir. Bu pencerede kullanilacak projectile atomunun

73



sembolii olan Ne, baslangicta sahip olacag: kinetik enerji degeri olan 5.0 keV degeri,
atom numarasi, atomik kiitlesi ve projectile yapisinda yer alan atom sayis1 girilmistir.
Bu bilgilerin girilmesinin ardindan Save As butonu tiklanarak dosya Ne - Pd

(111) .prj adiyla kaydedilir.

Simiilasyonda yer alan hedef Orgiisiiniin ve projectile atomunun sirasiyla Ne — Pd
(111).trg ve Ne — Pd (111).prj dosyalar1 ile tanimlanmasmin ardindan simiilasyonun
isleyis biciminin belirlenecegi RUN dosyasi olusturulur. Bu dosyanin diizenlenebilmesi
icin Spider programinda Run|New yolunun izlenmesiyle agilan pencerede gerekli
bilgiler girilir. Bu pencere ve simiilasyonda kullanilan bilgiler Sekil 4.7 (a) ve Sekil 4.7
(b)’de gosterilmistir.

Bir ISS simiilasyonunda hedef orgiisiindeki atomlarm kendi aralarindaki etkilesmeleri
dikkate alinmayacagindan General Specifications basligi altinda Ignore interactions

between target atoms seg¢enegi segilir.

Periyodik smir kosullarinin uygulanacagi L ve L, periyotlar: ilgili kutulara yazilir.
Burada x-eksenindeki periyodik smirlarm -L, /2’den L,/2’ye ve y-eksenindeki
periyodik smirlarm —L, / 2°den L, /2 ’ye uzandigina dikkat edilmelidir. Ornegin
X=-2d’den x=2d’ye uzanmas: istenen bir L, periyodu, L, =4d olacak sekilde

belirlenmelidir. Buradaki d , ilgili eksende yer alan iki atom arasindaki mesafedir. Bu

caligmada periyodik sinir kosullarinin uygulanacagi hedef yiizey dikkate alinarak L, ve
L, periyotlar1 L =4xd, =4x2.75114=11.005 ve L, =6xd, =6x2.38256 =14.296

olarak belirlenmislerdir.
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Run file D:\Fizik\Kat1 Hal\Ne - Pd\Ne - Pd (111).run
Page 1 I Page 2|

rGeneral specifications rOutput
Random nurmber seed [When to write output
[T At start of each run (1= 0)
[V Atend of each run

[V |gnore interactions between target atoms

[™ Multiple-impact simulation [~ Petiodically duing sach rur..
No. of replica atoms l:l Niproj. atorms)xM (impacts) :I
rPeriodic boundaries ™ Do not wiite more than one record per fun for any atorn
¥ Use periodic (x, y] boundaries I Output log of inelastic events
Period, Lx (4) 11.005

rWhich atoms to write output for
Al atams in spstem

= Projectile atom #1 only
Projectile initialisation (" Al particies with KE > 10 &V

o . rProjectile mode " All ejected atoms with 1z > 5 A
Alitudinal angle ) () E @ Impinging " Ejected projectie atom #1 with 12> § 4
Azimuthal angle [] () rf: agc?:‘iling " Atoms that satisfy the output condition specified below
ine

Period, Ly [4)

[ Randormly rotate projectile (for clusters only)

rTemnination criteria

Terrnination time, minimurn (fs) D

Ternination time, maximurn (fs)

rMeaning of tag fields in output records (advanced option)

L & Normal [proj: alt, phi: target: bx, by)
Termination energy [eV) D " Inverted (proj bx, by; target: alt, phi)
[~ Perform energy tests on projectile only " Caloric data [bx = T, by = U(T)]

" Cust i: b, by, target: s,
Projectile z{min), z(max) (&) [no effect if = 0] EI ision) (roplbortoytage o

H save | H savess

7 Help

(@)

Run file D:\Fizik\Katt Hal\Ne - Pd\Ne - Pd (111).run %]
Page1 Page2 l

T heimal vibrations Meighbour lists and timestep
[ Apply vibrational displacements Range search [automatic)————————
v Apply thermal velocities ’V{“
«
Lattice vibrational temperature [K) 450

Cellindex search cell size [4)
]

Location of surface/bulk. boundaty [on z-axis] (4) A—

[~ Do not apply y-axis vibrational displacements (e.g. for 2D simulations] VR S SN m

Mean square vibrational displacements, <x2> (type 0 atoms) —
Bk (4°2) Meighbour update period [timesteps)
Surface perpendicular (47°2) Tirne to start timestep updates (fs)
Surtace parallel (4°2) ™ Fixed imestep

Calculate Iritial tirne:step (fs)

Mean square vibrational displacements, <x2> (lype 1 atoms) — Re + vO0*RtestN-1])

Bulk [4°2) ] whats:
Surtace perpendicular (472) l:l e
Surface parallel (472) l:l

M = neighl [ ste period [this box]
Calculate Fite ‘I .I T \-Hl.I T --||II.|I|I|I [thi II---:-I

| save | H savess

(b)
Sekil 4.7. Simiilasyonun isleyis bigimini belirleyen Ne — Pd (111).run dosyasinin (a)
birinci, (b) ikinci sayfasi.

Projectile atomunun hedef ylizeye gore olan konumu ve hedef yiizeye gelis bigimi

Projectile Installation baslig: altinda belirlenir. Bu ¢alismada projectile atomunun, xy-
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diizlemi ile yaptigi ag1 olan 9 derecelik ¢ yiikseklik agis1 degeri, altitudinal angle
diyalog kutusuna girilir. Gelen pargacigin x-ekseni ile xy-diizleminde yapacagi ¢
azimut agis1 ise azimuthal angle diyalog kutusuna 360 derece olarak girilir. Buradaki
eksi isareti, parcacigm azimut acismin 0’dan 360 dereceye kadar gelisiglizel degerler
alacagi anlamma gelir. Referans alinan deneysel calismada hedef 6rgii, yiizey normali

etrafinda dondiiriildiigli icin bdyle bir yol izlenmistir.

Simiilasyonda bir adimim hangi kosullar altinda sona erdirilecegi Termination Criteria

bashig1 altinda belirlenir. Burada bir adimin gergeklesmesi i¢in ongoriilen azami siire
50 fs =50x107"°s degeri Termination time, maximum diyalog kutusuna girilir. Projectile

atomunun z-ekseninde ulasabilecegi en alt ve iist degerler olarak belirlenen —5.5 A ve
4.5A degerleri sirasiyla Projectile z(min), z(max) diyalog kutularina girilir. Bunun
anlami, projectile atomu z-ekseninde -5.5 A’den daha asagiya indiginde veya 4.5A’den

yukar1 ¢iktiginda ya da simiilasyonun bir adimi 50fs’den fazla siirdiigiinde o

simiilasyon adiminin sona erdirilecek olmasidir.

Simiilasyon sonuglarinin kaydedilme bi¢imi Output bashigi altinda belirlenir. Burada
simiilasyon adimmin tamamlandiktan sonra Kalypso’nun ¢ikti dosyasi olan SNK
dosyasina kaydedilmesi i¢in When to write output bashiginda At the end of each run
secenegi secilir. Bir ISS deneyinde sadece projectile atomlar: ile ilgilendigimiz i¢in
sadece bu atom hakkindaki verilerin kaydedilmesi yeterlidir. Bunun i¢in Which atoms to
write output for bashigi altinda Projectile atom #1 only segenegi tercih edilir. Meaning
of tag fields in output records bashiginda varsayilan olarak se¢ilmis olan Normal
segenegi secili birakilir. Boylece SNK dosyasindaki bx ve by siitunlarinda atomun
carpigsmadan Onceki yiikseklik ve azimutal agilari; alt ve phi siitunlarinda ise atomun

carpigsmadan sonraki yiikseklik ve azimut agilar1 yazili olacaktir.

Isisal titresimlerin simiilasyonda yer almasi i¢gin RUN dosyasmm diizenlendigi
pencerenin ikinci sayfasinda Apply vibrational displacements ve Apply thermal
velocities secenekleri segilir. Deneysel ¢aligmanin gergeklestirildigi 450 °K  sicaklik
degeri Lattice vibrational temperature diyalog kutusuna yazilir. Simiilasyonda

kullandigimiz hedef oOrgii tek cins atomdan olustugu i¢in yalnizca Mean square
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vibrational displacements (type 0 atoms) bashgina veri girilecektir. Bu baslik altinda
Calculate butonu tiklanilarak agilan kiiciik pencereye hedefi olusturan paladyum
atomunun atomik kiitlesi 106.40 akb, orgii sicakligi 450°K , Bulk Debye sicakligi 105
°K (Eckstein 1991), yiizey dik Debye sicakligi 198°K ve ylizeye paralel Debye
sicakligl 294 °K  (Jackson 1974) olarak girilir. Spider bu verileri kullanarak titresimsel

yer degistirmelerin kara kok degerlerini hesaplar.

Neighbour lists and timestep bashigi altindaki segeneklerin biiyiik bir kismi
simiilasyonda periyodik sinir kosullarinin uygulanmasindan dolay1 kendiliginden segilir.
Burada girilecek baslangic zaman adimi degeri yaklasik olarak projectile atomunun
0.5A mesafesini alma siiresi kadar olmalidir. Bu deger Spider programinda
Utilities|Velocity Calculator yolu izlendiginde agilan pencereye projectile atomunun
baslangi¢ kinetik enerjisi ve atomik kiitlesi girildiginde 6grenilebilir. 5 keV enerjili ve
20.18 akb kiitleli Ne atomu i¢in bu deger yaklasik olarak 0.023 fs’dir ve RUN dosyas1

ikinci sayfasinda initial timestep diyalog kutusuna girilir.

Yukarida anlatilan bi¢imde diizenlenen ve Sekil 2.7 (a) ile Sekil 2.7 (b)’de gosterilen
RUN dosyasi 6rnegin Ne — Pd (111).run adiyla kaydedilir.

Simiilasyonda yer alan atomlarin etkilesme bi¢imlerini belirleyen ve boliim 3.1.1 ve
3.1.2°de anlatilan atomlar aras1 potansiyellerle ilgili diizenlemeler MDL dosyasinda
yapilacaktir. MDL dosyasini diizenleyebilmek i¢in Spider programinda Model|New yolu
izlenerek agilan pencereye ulasmak gerekir. Bu yolla agilan ve {i¢ sayfadan olusan MDL
dosyasi1 penceresi ve burada girilen degerler Sekil 4.8 (a), Sekil 4.8 (b) ve Sekil 4.9

(c)’de gosterilmistir.

MDL dosyasi arayiiziiniin ilk sayfasinda ilk olarak Set system type baslig1 altinda simiile
edilecek sistemde bir soygaz atomu olan neon ve bir Metal atomu olan paladyum yer
aldigindan Mono-metallic with inert atoms segenegi secilir. Bu se¢imin yapilmasiyla
ilgili olmayan diyalog kutular1 kendiliginden etkisizlesir. Screening Lengths for 1-M and
M-M interactions basligi altinda | diyalog kutusuna soygaz atomu neonun atom

numarast olan 10, M diyalog kutusuna bir metal atomu olan paladyum’un atom
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numarasi olan 46 yazilir. Set screening Length ve Constants for I-M and M-M potential

bagliklar1 altinda simiilasyonun kullanacagi potansiyel modeli segilir.

Bu calismada potansiyel modellerinin tigii de ayr1 ayr1 segilerek farkli dosya adlariyla
kaydedilmiglerdir. Farkli potansiyel se¢imlerinin yapildigi her MDL dosyasi ig¢in
simiillasyon tekrarlanarak potansiyel modellerinin karsilastirilmas:  yapilmistir.
Potansiyel se¢imlerinin yapilmasiyla denklem (3.7)’de yer alan ifadedeki parametreler

kendiliginden girilmis olur.

MDL dosyas: arayiiziiniin ikinci sayfasindaki siki-bag potansiyelleri ile ilgili
parametreler, bir ISS simiilasyonunun yapilacagi bu ¢alismada hedef 6rgiideki atomlarin

kendi aralarindaki etkilesmeler ihmal edildigi icin 6nemsizdir.

Madel file D:\Fizik\Kati Hal\Ne - Pd\Ne - Pd.mdl
Screened Coulombic potentials ] Tight-binding potentials | Switching functions |
~Screened Coulombic potential | = inert atom, M(0), M[1) = metalic atoms
—Set spstem type [disables unneeded items] — 2 4
* Mono-metaliic with inert atom(s) v (W) = (z:zﬂ {145504 ) ZCg EXp (_bW /a)
™ Mong-metallic without inert atom(s) k=l
™ Bimetalic with inert atom(s) rScreening lengths (a) for I-M and M-M interactions
" Bimetalic without inert atoms Aloric numbers
—Constants (b, c) for 1-M and M-M potential | [10 | m(o)|46 | M0 |
Inet - Metal Metal - Metal S et screening length————————
o [oozm |[oozin | C 28L
™ Moligre-Lindhard
c2 028022 | [0.28022 | " Molidre-Firsov
1 [no action)
c3 [050986 | [0:50988 |
o4 |IJ.181?5 | REIEE | Screening length (&) Correction
b iR G202 | (] (0137937142 | [1 |
b2 [G405 40623 | I - M) 0.113975158 1
b3 [094223  |[094229 | Mo | | |
b [19% |BEE | M(0) - M(0) |D.09710619166| [1 |
Set Set MI0) - M1
. —
oliéte oligre :
@ [no action) || & (no action) M- M0) | | | |
B save | E Save$s|
(@)
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Model file D:\Fizik\Kat: Hal\Ne - Pd\Ne - Pd.mdl E
Screened Coulombic potentials  Tight binding potentials | Svitching functions |
~Tight-binding potenial

172

Z(E* +EY) Y %ZU ) B = -[Z;ﬂ(r )]

Uy () = Aexp(=p (i /1y = 1) +bexp(=24(ry I, = 1))
#(r) = &' exp(-2q(ry I, ~1)

[i- i) pair 0-0) [0-1) -0 (1-1)
aev (021683 ] | ]- | ] | I
o@  [2751 | J= ] I
po M35 ] | J- ] I
29 [0 ] | ] ] |
e [151936 | | ] ] [feoos:e ]
b [ | | ]= ] |
om | ow| om| o

i sove | B sovess|

7 Heb
(b)
Model file D:\Fizik\Kati Hal\Ne - Pd\Ne - Pd.mdl
s d Coulombic potentials | Tightbinding potentials  Switching functions |
3,000 r— 2.750, 1496.135 18,000 r 2750, 9253591
2,800
2,600 16,000
2400
2200 14,000 -
2000 12,000
1,800 | £y
£ 1600 %.10,000 -
1400 g
1,200 g S0
1,000 6,000 -
W.
500 - 4,000 -
400 - i
ey 2,000
0 ] ?
3 4 5 1 2 3 4 5
(B Copy z(A)
Core SF Cut-off SF
Kz Update | | & . |]] Gipar  (0-0) ©-1 -0 0-1 Rs (8)
& zoom | | .y [|R1684) [ | [ |- I |
o Rell
Q Unzoom | |~ 1-0y || R2y [188 ] [ |- | |
Hisewp | [T 00 | SFscae[iz ] SF scale
s+ | B 7 Heb
(©
Sekil 4.8. Ne — Pd (111).mdl dosyas: arayiiziiniin (a) birinci, (b) ikinci ve (c) tigiincii
sayfasi.
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Sekil 4.8 (c)’de yer gosterilen MDL dosyasi arayiiziiniin ii¢lincii ve son sayfasinda
anahtarlama fonksiyonu i¢in girilmesi gereken parametreler belirlenir. Bolim 3.1.3’te
ayrintilartyla anlatilan bu parametreler Sekil 4.8 (c)’de yer aldig1 bigimde girilir. Burada

kesme uzunlugu R_ igin 5.6A degeri secilmistir.

MDL dosyast ile diizenlenen potansiyel se¢imleri ve ilgili biitiin parametreler girildikten

sonra Save As butonu kullanilarak 6rnegin Ne — Pd (111).mdl adiyla kaydedilir.

Hedef oOrgii ile hedefe gonderilen pargacigmn carpisma bigimleri ve simiilasyonda
gerceklesecek olan toplam carpigsma sayisi IMP dosyasi ile diizenlenir. Yiizey merkezli
kiibik yapidaki Pd(111) orgiisiiniin birincil ¢arpisma bolgesi ylizey iizerindeki licgensel
bir bolgedir ve bu bolge Sekil 4.9’da gosterilmistir. Ancak pargacik hedef orgiiye
normal gelis acisiyla degil de keyfi bir aciyla geliyorsa birincil ¢arpma bolgesinin Sekil
4.9°da gosterilen bolgeden daha genis olmasi gerekmektedir (Karolewski 2005).

- 0O

&
o

<
» L

Sekil 4.9. Fcc (111) yapisindaki bir yiizey i¢in birincil ¢garpma bolgesi. Birinci, ikinci ve
ticlincii tabaka atomlar1 sirasiyla beyaz, gri ve siyah sembollerle gosterilmistir
(Karolewski 2005)

IMP dosyasimi olusturabilmek igin Spider programinda Impact|New yolu izlenerek
Impact dosyasi arayliziine ulasilir. IMP dosyasinin diizenlendigi pencere ve girilen
degerler Sekil 4.10°da gosterilmistir. Fcc (111) yapisindaki bir 6rgii i¢in bir IMP
dosyast olusturulmasi birka¢ asamada gergeklesir. Sekil 4.10°da gdsterilen IMP dosyasi
arayiiziinde bx ve by diyalog kutularma 3.176A degeri girilir. Bu deger Pd(111)

orgiisiindeki en yakin komsu uzakligi olan d,, ’in 2 katinin V3¢ bsliinmesiyle elde

edilir. (x,y) angle diyalog kutusuna 60 derece ve projectile atomu ile hedef aras1 mesafe

ise Projectile — Anchor (Az) diyalog kutusuna 4.5 A olarak girilir. No. Of impacts

80



diyalog kutularma ise 2382 degeri girilir. Bu dosya 6rnegin Ne — Pd (111).imp adiyla
kaydedilir. Kaydedilen IMP dosyasi bu haliyle 4035500 ¢arpisma igermektedir.

| Impact file D:\Fizik\Kati Hal\Ne - Pd\WNe - Pd (111)2.imp
- rImpact parameters
b (mir) (&) b (mae) (8) e 4E13§5EID impact points,
d | EXECT R | ; ~1.30216
by [min] (&) by [max] (&) Mo, impacts ¥
[o | [ ] [z |

[=.9] angle [deg.]

Projectile-anchor Az [A) 0 X
[*] Refresh

Q Save | | E Save gsl x Close | ? Help |

Sekil 4.10. IMP dosyasinin diizenlendigi pencere.

Kaydedilen bu dosya Spider programinda Impact|Visualiser yolu izlenerek goriintiilenir.
Acilan bu pencerede O6nce Z-axis rotation diyalog kutusuna -60 derece ve Region
boundaries baslig: altinda Y-axis limits diyalog kutusunda varsayilan olarak yazili olan
100.0 yerine orgiiniin en yakin komsu uzaklig1 olan 2.75114A degeri girilir. Apply
butonuna tiklanarak bu dosya farkli bir adla kaydedilir.

Kaydedilen bu yeni dosya yine Impact|Visualizer yolu izlenerek goriintiilenir. Bu kez Z-
axis rotation diyalog kutusuna -30 derece ve Y-axis limits diyalog kutusuna yeniden
varsayilan deger olan 100.0 girilir. Tekrar Apply butonuna basilir ve bu dosya
kaydedilir. Simiilasyonda kullanilacak olan tiggensel bolge bu yolla tanimlanmis olur.
IMP dosyasinin son hali ve bu dosyada tanimlana {iggensel birincil ¢garpma bdlgesinin

hedef ylize ile birlikte goriintiilendigi pencere Sekil 4.11°de gosterilmektedir.

Bir ISS simiilasyonunda toplam verinin ancak % 0.1 kadar1 sonuglara katk: verebilir.
Dolayisiyla bu tiir bir simiilasyonda anlamli sonuglar elde edebilmek icin
gerceklestirilmesi gereken carpisma sayist 10° mertebesinde olmalidir. Dosyanin
simiilasyon projesinde kullanilacak son hali ile 2459221 ¢arpismanin gerceklesmesi

saglanacaktir.

81



b4 D:\Fizik\Kati Hal\Ne - Pd\Ne - Pd (111)2.imp (2459221 impact points)

Commands
Operate on dats Dizplay dats
: Perspective
rHotations [degrees) ———————— (=
: : wy-plane
Z-awiz rotation, Bx.y) El ™ yz-plane
(™ xz-plane

rRegion shape
+ Rectangular
™ Circular

"
o

[
I
rFRegion boundaries (&) —————————

Rotate display

Rl=.4] ﬂﬂ ’W
Zoom 4 4

He-awis limits h:l 'S_;n';hnls
" lcons
- limits  [-100.0 ta ; Eg?r:?:
I:' I:' rCoordinates ——
w270
rShift impact points &) J'-__'Effgm
X-anit (dv) i
f-awis (dy) F Test ‘ « Hslnad‘ X Close ‘ = * ﬂ

F apply ‘ i Imnnse‘ 7 Hebp ‘

Sekil 4.11. Simiilasyonda kullanilan IMP dosyasinda tanimli birincil ¢garpma bolgesinin
goriiniimii. z-ekseni boyunca yer alan {li¢ tabakanin tist iiste goriildiigiine dikkat
edilmelidir.

Yapilan deneyde inelastik etkiler goz Oniine alinmadigi igin inelastik dosyasi

olusturulmamaistir

4.1.2. Simiilasyonun ¢ahstirilmasi

Spider programi kullanilarak olusturulan ve deney sartlarmi tanimlayan dosyalar
Kalypso programu tarafindan simiilasyonun gergeklestirilmesinde kullanilir. Girdi
dosyalarmi Kalypso programu ile ¢alistirmak igin Kalypso arayiiziinde File|Simulation
Project yolu izlenir. Bu yolun izlenmesiyle agilan pencerede her bir dosya, ilgili diyalog
kutusunda Select butonu tiklanarak agilan pencerede bilgisayarda bulundugu klasérden
segilir. Simiilasyonda Inelastic dosyasi yer almadigi igin Inelastic Data ve Inelastic
Events satirlarindaki Omit segenegi secilerek bu dosyanin yok sayilmasi saglanir.
Programin ¢ikt1 dosyalarini nereye kaydedecegi de bu ekranda belirlenir. Bu se¢imlerin
yapildig1 pencere Sekil 4.12°de gosterilmistir. Bu ekranda Run butonuna basilmasiyla

birlikte simiilasyon ¢alismaya baslar.
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X

Simulation project

Input files
Projectile data  Select | [Di\Fizk\Kat HalNe - Pd\Ne - Pd (111).pi ™ Omi

Target data Select [D'\Fizik\Kan Hal\We - Pd\Ne - Pd (111).trg
Furn data Select [D \Fizik\Kat Hal\MNe - PdMe - Pd (111).run

Model data )| [0:\Fizik\Kati Hal\Ne - Pd\Ne - Pd.mdl

Impact data® Select |D:\F|z|k\Kat| Hal\Ne - Pd\Ne - Pd (111).imp [~ Omit
Inelastic data” | v Ormit
Output files

Dynarnics Select | [dynvars.snk
Log file Select | [kalypso.tt
Inglastic everts* | v Omit

*Can be omitted for some types of simulation [see Help). F Aun | % Cancel | 2H

Ip|

-

Sekil 4.12. Kalypso programinda simiilasyon projesinin ¢aligtirildigi ekran.

ﬂ Visualiser g@

Options  Help

IR @ OoH urxy 0 ol [+et bR

b=851fs

*Z Dizlemi xy Dizlemi

Projectile Atomu

*Z + XY planes (11,80, -0,70)

Sekil 4.13. Calistirilan simiilasyonun xz ve Xy-diizlemlerinden goriintiisii.

Simiilasyonun tamamlanmas1 2.4 GHz islemcili bir bilgisayarda yaklasik dokuz saat
stirmektedir. Simiilasyonun c¢aligmasi grafik olarak Kalypso programmin gorintiileme
aract kullanilarak goriintiilenebilir. Simiilasyonun caligmasina ait bir goriintii Sekil

4.13’te gosterilmektedir.
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4.1.3. Sonuclarin elde edilmesi ve degerlendirilmesi

Simiilasyon projesinin Kalypso tarafindan galistirilmasi tamamlandiktan sonra sira SNK
uzantili ¢ikti dosyalarinda yer alan bilgilerin degerlendirilmesi islemine gelir.
Sonuglarin degerlendirilmesi Kalypso yazilim paketinin bir pargast olan Winnow

programi kullanilarak yapilir.

Simiile edilen deneysel ¢alismada azimutal bir ICISS taramasi yapilmistir. Bu amagla
ylizey normali eksen kabul edilerek hedef orgiisii dondiiriilmiis ve hedef yiizeye,
yiizeyle 9 derecelik bir ¢ acis1 yapacak sekilde gonderilen 5 keV enerjili Ne
iyonlarmin atomik carpigsmalar1 gozlenmistir. Bu deneyin simiile edilebilmesi i¢inse

projectile pargaciklarinin azimut agis1 0’dan 360 dereceye kadar degisken alinmuistir.

Azimutal bir taramanm sonuglarini elde edebilmek icin dncelikle carpismadan sonra

yiizeyle yaptigi ¢, yikseklik acisi, 9 derece civarinda olan atomlar goz Oniine
alimmalidir. Bunun i¢cin ¢, <10.0ve ¢, >8.0kosullar1 ile bir filtreleme yapilmasi

gerekir. Bu kosullar Winnow sorgu dilinde,
[alt > 8.] & [alt < 10.]

bi¢iminde ifade edilebilir.

Hedef orgii tizerine 0°’den 360°’ye kadar gelisigiizel azimut agilariyla gonderilen

projectile atomlariin ¢arpisma sonrasi azimut agilar1 ¢, ’nin, gelme azimut agilar1 ¢,

‘nin X-eksenine gore simetrisinde olmalar1 gerekir. Bu ylizden 180 ° ve daha kiiciik bir

azimut agistyla hedef ylizeye gelen parcaciklar i¢in ¢, > @ +179 ve ¢, <g +181

kosullar1 saglanmalidir. 180 dereceden daha biiyiik bir azimut agis1 ile hedef orgiiye
gelen projectile atomlar1 i¢in ise ¢, > @ —179 ve ¢, <@ —181 kosullar1 aranmalidir. Bu
sartlar Winnow programiin sorgu dilinde birlestirerek yazildiginda,

[[[by <= 180.0] & [phi > by + 179.0] & [phi < by + 181.0]] | [[by >

180.0] & [phi < by - 179.0] & [phi > by - 181.0]1]1] & [alt < 10.0] &
[alt > 8.0]

filtreleme ifadesi elde edilmis olur.
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Bu ifade ile SNK dosyasmin filtrelenmesi i¢in Winnow programinda Process | Filter
yolu izlenerek filtreleme penceresi agilir. Bu pencere Sekil 4.14’te gosterilmistir. Agilan
pencerede ilgili SNK dosyasi Browse butonu yardimu ile segilir. Query expression
boliimiine kullanilacak filtreleme ifadesi girilir ve OK butonu ile filtreleme islemi

gerceklestirilir.

m_@i

Filtering involves the selection of records whose dynamical vaniables have values that satisly the queny expression: these records alone
are transfened to the destination file,

Source (input) file
| [o:\Fizik\Kat HalNe - Pd\Ne - P (111).snk

Destination [output) fle [ Auto-complete name
Browse | |D:\Fizk\Kali Hal\Ne - Pd\Ne - Pd (111)$.snk

Query expression = logical expression [+ [logical operator] + [logical expression)..|
|[[{by <= 120.0) & [phi > by + 173.0) & [phi < by + 181.0]] I [[by > 180.0) & [phi < by - 173.0) & [phi > by - 181.0[) & [l < 10.0) & s> & ~|

Load fters | SO | Xcancel | 2 Hep | @ Gens. |

Sekil 4.14. Winnow programiin filtreleme penceresi.

Filtreleme sonrasi olusan yeni dosyada pargaciklarin azimutal spektrumunun elde
edilmesi i¢in Winnow programinda Process|Spectrum yolu izlenerek spektrum
arayiiziine ulasilir. Spektrum arayiizii Sekil 4.15’te gosterilmistir. Bu pencerede
filtrelenmis dosya Browse butonu yardimiyla agilan pencerede bulunarak secilir.
Spektrumun x-ekseni, yani degiskeni olan ifade Spectrum Variable béliimiinden ph2
{azimuthal angle, for 2-fold symmetry, 0-180} secenegi segilir. Spektrumun alt limiti O
derece Spectrum low limit, tst limiti 180 derece ise Spectrum high limit diyalog
kutularma girilir. Bu se¢imin yapilmasi ile Winnow ilgilenilen dosyanin x-eksenine gore
simetrik olarak azimut agis1 i¢in 0’dan 180’e kadar degisen bir spektrum c¢izer ve bu
grafigin verilerini ayni1 adli fakat *.dat uzantili bir dosyaya kaydeder. Bu DAT dosyas1

Origin, Excel, SPSS vb. daha gelismis programlarla da incelenebilir ve islenebilir.

Simiilasyonu gerceklestirilen deneysel calismanin sonuglari ile bu ¢alismada ZBL,
Moliére — Linhard ve Moliére — Firsov potansiyelleri i¢in ayr1 ayr1 gerceklestirilen
simiilasyonlarin sonuglar1 asagida grafiklerle karsilagtirilmistir. Deneysel ¢aligmanin

sonuclar1 Sekil 4.16°da verilmistir.

85



The spectrum is created by evaluating the specified independent variable for each
particle record. If the variable value fallz within the spectral imits, the record is
counted in the appropriate bin [channel).

Source (input] file
Browse |D:\Fizik W ah Hal\Ne - Pd\Ne - Pd [111]).3nk

Destination [output] file
Browse |D:\Fizik i ah Hal\Ne - Pd\Ne - Pd [117].dat

Spectrum wariable [x-axiz)

|ph2 { azmuthal angle, for 2-fald symmetry, 0180 - |
Spectrunm low limit Spectrum high limit Mo. of bins [channels]
0.0 180.0 [180
Limitz are expreszed in the units applicable to the Iv Display spectium
independent variable expression. v Delete existing plats
[ Plat symbals

o 0K X Cancel | ? Help | @ Genius.. |

Sekil 4.15. Winnow programinin Spektrum olusturma penceresi.

I T T I T T I T T I T T I T T I T T I
1.0 5keV Ne = Pd(111) - Deneysel -

Normalize Edilmis Siddet
|
|

00 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1
0 30 60 90 120 150 180

Azimut (¢ )

Sekil 4.16. Simiilasyonu yapilan deneysel ¢calismanin sonucunda elde edilen siddet -
azimut acis1 grafigi.

Sekil 4.16°da gosterilen sonuglar incelendiginde Pd(111) hedef orgiisiindeki atomlarin
en yakin komsu ya da en yakm ikinci komsu atom dogrultularinda birbirlerini tamamen
ya da kismen golgeledikleri goriilmektedir. Bu durum azimutal taramada

¢, =0°,60°,120° ve ¢, =30°90°150° azimut agilarindaki siddet disiislerini meydana

getirmistir.
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2500

2000

1500

Sayim

1000

500

0 30 60 90 120 150 180
Azimut (¢ )

Sekil 4.17. ZBL potansiyeli ile gergeklestirilen simiilasyonun azimutal spektrumu.

ZBL potansiyeli i¢in elde edilen azimutal spektrum Sekil 4.17°de gosterilmistir. ZBL
potansiyeli ile calistirilan simiilasyon ile deneysel sonuglar ise Sekil 4.18°de
karsilastirilmistir. ZBL potansiyeli ile elde edilen sonuglar deneysel sonuglarla bir arada
degerlendirildiginde pik noktalarmin yaklasik olarak ayn1 a¢1 degerlerinde oldugu ancak

ozellikle ¢, azimut agis1 0°’den 60°’ye kadar olan aralikta siddet degerleri agisindan

onemli farkliliklar oldugu goriilmektedir.

Bununla birlikte ¢, = 0°,60°,120°"de ya da ¢, =30°,90°150° deki minimum noktalar1

da deneysel sonuglarla uyum ic¢indedir. Ancak bu minimum degerleri i¢cin de siddet
farkliliklar1 s6z konusudur. Genel olarak pik noktalarinin uyum i¢inde oldugu goriilse
de; deneysel ¢alismada ¢, =163° *de goriilen son pik degeri simiilasyonda ¢, =159° de

ortaya ¢ikmaktadir.

Moliére — Linhard potansiyeli ile elde edilen sonuclar ve deneysel sonuglarla

karsilastirilmalar sirasiyla Sekil 4.19 ve Sekil 4.20°de yer almaktadir.
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—ZBL
------ Deneysel

1.0

Normalize Edilmis Siddet

oo L vy ey )
0 30 60 90 120 150 180

Azimut (q:.s)

Sekil 4.18. ZBL potansiyeli ile gergeklestirilen simiilasyon sonuglar1 ve deneysel
sonuglarm azimut agis1 ile normalize edilmis siddet iligkisi.

2500 T T I T T I T T I T T . I T .I I T I
5keV Ne 2> Pd(111) - Moliére - Linhard
2000 |- :on y
1500
g
7
& 1000 |
500
0 1 1 L 1 1 1 1 1 1 1 L L | 1 1 1 1 1 |
0 30 60 90 120 150 180
Azimut ((I)S)

Sekil 4.19. Moliére — Linhard potansiyeli kullanilarak gerceklestirilen simiilasyonun
azimutal spektrumu.

Bu grafiklerde ZBL potansiyeli ile elde edilen sonuglarda oldugu gibi minimum ve
maksimum noktalarin ag¢1 degerleri deneysel c¢alismalarla yaklasik olarak uyum
icindedir. Ancak siddet degerleri agisindan bir takim farkliliklar gozlenmektedir.

Deneysel sonuglarda ¢, =30°,90°,150°’de goriilen minimum siddet biyiikligi
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degerlerinin Sekil 4.19°da gosterilen sonucglarda, daha yiiksek degerlerde oldugu
goriilmektedir. Ayrica yine bu minimum noktalarmnin azimut agis1 degerlerinde de

birkag derecelik sapmalar s6z konusu oldugu goriilmektedir.

—— Moliére - Linhard
-------- Deneysel

Normalize Edilmis Siddet

0.0 I. L 1 | L L | L L - L I L L | L L |

0 30 60 90 120 150 180
Azimut (¢)

Sekil 4.20. Moliére — Linhard potansiyeli kullanilarak gergeklestirilen simiilasyon
sonuglar1 ile deneysel sonuglarin azimut agis1 ile normalize edilmis siddet iligkisi.

Moliére — Firsov potansiyeli ile elde ilen sonuglar Sekil 4.21°de, bu sonuglarin deneysel
sonuglarla karsilastirilmasi Sekil 4.22°de gosterilmistir. Bu sekillerde yer alan siddet —
azimut grafikleri dikkatle incelendiginde; Moliére — Firsov potansiyeli ile
gergeklestirilen simiilasyon deneyinde pik noktalarinin yaklasik olarak deneysel
sonuglarla uyum i¢inde olmasinin yaninda minimum noktalarmmn hem deneysel
sonuglarla hem de diger potansiyel modelleri ile elde edilen sonuglarla birkac derecelik

farkliliklar gosterdigi goriilmektedir. Deneysel sonuglarda ¢, =30°,90°,150° ac1

degerlerinde goriilen minimum noktalar1 ise deneysel sonuglara gore Moliére — Linhard

potansiyelinde oldugu gibi yliksek degerlerdedir.
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1600 I T T I T T I T T I T T I T T I T T I
5keV Ne 2 Pd(111) - Moliére - Firsov

0 30 60 90 120 150 180
Azimut (¢ )

Sekil 4.21. Moliére — Firsov potansiyeli kullanilarak gerceklestirilen simiilasyonun
azimutal spektrumu.

— Moliére - Firsov

-------- Deneysel

Normalize Edilmis Siddet

0.0 I- L L 1 L L 1 L L L L I L L 1 L L 1

0 30 60 90 120 150 180
Azimut (¢)

Sekil 4.22. Moliére — Firsov potansiyeli kullanilarak gerceklestirilen simiilasyon
sonugclar1 ile deneysel sonuglarmn karsilastirilmasa.

Her ii¢ potansiyel modeli ile elde edilen sonuglar1 bir arada degerlendirilirse genel

olarak pik ve minimum noktalarinin deneysel sonuglardaki azimut agi degerleri ile

uyum i¢inde oldugu sdylenebilir. Potansiyeller arasinda bir kiyaslamada deneysel

sonuglar ile en iyi uyumun ZBL potansiyelleri ile elde edildigi goriilmektedir. Ancak bu
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noktada simiilasyonda kullanilan i¢ modelinde diizeltme katsayilar1 uygulanmadan
kullanildiklarina dikkat edilmelidir. Daha uzun zaman harcanarak farkli diizeltme
katsayilarinin  uygulanmasi ile deneysel sonuglarla daha uyumlu sonuglara

ulagilabilecegi soylenebilir.

Siddet degerlerinin deneysel sonuglarla farkliliklar gosterdigi goriilmektedir. Bu
durumun potansiyel modellerden 6te deneyin gergeklestirilme bigimi ile ilgili oldugu
sOylenebilir. Deneysel calismada hedef orgli dondiiriilirken atomlarin gonderildigi
tabanca sabit durmaktadir. Ancak gergeklestirilen simiilasyon galismasinda yiizey sabit
tutulup gonderilen atomlarin degisken acgilarda ylizeye carpmasi saglanmistir. Ayrica
deneysel calismada hedef 6rglide ¢cok sayida atom bulunurken simiilasyonda hesaplama
zamani gibi kisitlamalar sebebi ile daha az sayida atom ile periyodik sinir kosullari
uygulanarak sonsuz bir hedef drgiisii olusturulmaya ¢alisiimistir. Ozellikle z-ekseninde
yer alan tabakalari sayisinin arttirilmasi ile deneysel sonucglara daha yakin sonuglarin

elde edilebilecegi diistiniilebilir.

4.2. Paladyum (110) Yiizeyinden Neon Iyonlar: Sacilmasi

Bu tez calismasinda yer alan ikinci uygulama paladyum (110) yapisindaki hedef o6rgii

iizerine [112] azimutal gelis dogrultusu ile gdnderilen 2.08 keV enerjili neon

iyonlarinin sag1lmasi iizerinedir. Bu uygulamada degisken gelis agilarma sahip olan Ne*
iyonlarmin Pd(110) yiizeyden sacilmasi incelendigi deneysel ¢alisma simiile edilmis ve
elde edilen sonuglar hem deneysel verilerle hem de ACOCT adli bir bagka simiilasyon
programui ile elde edilen sonuglarla karsilastirilmistir. ACOCT programi Yamamura ve
Takeuchi tarafindan gelistirilen bir molekiiler dinamik simiilasyon program kodudur
(Yamamura and Takeuchi 1987). Simiilasyonu yapilan deneysel g¢alisma Speller,
Parascandola ve Heiland tarafindan Osnabriick Universitesi’nde gerceklestirilmis ve
“Structural parameters of Pd(110) and Pt(110)-(1 x 2) in the temperature range 300—
900 K studied by low-energy ion scattering” adli bir makale olarak Surface Science
dergisinde 1997 yilinda yaywmlanmistir (Speller et. al 1997). ACOCT simiilasyon

programi ile elde edilen sonuglar ise Takeuchi ve Yamamura tarafindan yapilan
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caligmanin sonucu olarak “Structure analysis of Pd(110) surface by computer
simulation of NICISS” adli bir makale olarak Nuclear Instruments and Methods in
Physics Research B dergisinde 2001 yilinda yaymlanmistir (Takeuchi and Yamamura
2001).

4.2.1. Simiilasyon projesinin hazirlanmasi

Simiile edilecek deneysel ¢alismada kullanilan ylizey merkezli kiibik 6rgiiye sahip olan
paladyum (110) hedef Orgiisiinii olusturabilmek i¢in Spider programinda
Target|New|Face-centered cubic|(110) surface yolu izlenerek TRG dosyasi arayiiziine
ulagilir. Bu yolun izlenmesiyle ulagilan TRG dosyasi ve girilen degerler Sekil 4.23°te

gosterilmistir.

Hedef 6rgiiniin olusturulacagi pencerede Sekil 4.23°te gosterildigi gibi x-ekseninde yer
alacak atom sayisi i¢cin X-width kutusuna 2, y-ekseninde yer alacak atom sayisi i¢in Y-
width kutusuna 2 ve z-ckseninde yer alacak atom sayisi i¢in Z-width kutusuna 5 sayilari
girilir. Onceki boliimde de belirtildigi gibi X ve y-eksenlerinde girilen saymnm iki
katindan bir fazla atom ilgili eksende yer alacaktir. Boylece, olusturulan hedef 6rgiide X,

y ve z-eksenlerinde 5’er atom olmak iizere toplam 125 atom bulunacaktir.

Elemental Data baslig: altinda Pd atom sembolil segilerek TRG dosyast kaydedilir.
Kaydedilen TRG dosyas1 Spider programinin goriintiileme araci ile goriintiilenebilir.
Simiilasyonda periyodik smir kosullar1 uygulanacagi i¢in Orgiinin —X ve -y
yonlerindeki birer sira atomu 6nceki boliimde anlatilan sebeplerle silinir. Boylece TRG
dosyas1 son halini almis olur. Simiilasyonda kullanilacak TRG dosyasmim goriintiisii
Sekil 4.24’te verilmistir. Bu sekilde z-eksenindeki tabakalarin iist iiste goriildiigiine
dikkat edilmelidir. Pd (110) hedef 6rgiisiinii tanimlayan TRG dosyasmim son halinde

toplam 98 atom bulunacaktir.
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—Elemental data

Symbol |Pdfcc |

Atomic No. ()

3.8907
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-width =

Z-depth = E\
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rLattice dimensions [atoms) — Lallice odigin (&)

oion
oion
Zoion

rFielaxations (&)
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Layer 3

X oo

? Hebp

Sekil 4.23. Paladyum (110) hedef 6rgiisiiniin olusturuldugu pencere.
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F Test o+ FReload

F sy & Open.

Sekil 4.24. Pd (110) hedef 6rgiisiiniin simiilasyon projesinde kullanilacak son hali.

Hedef 6rgii lizerine gonderilecek olan neon iyonlar1 PRJ dosyasi arayiiziinde tanimlanir.

PRJ penceresinde Elemental Data bashgi altinda Ne sembolii secilir ve Energy (keV)

diyalog kutusuna deneysel ¢alismada kullanilan 2.08 degeri girilir.
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Simiilasyonun isleyisini belirleyecek olan RUN dosyasinda Periodic boundaries bagligi
altinda Use periodic boundaries secimi yapilarak simiilasyonda periyodik sinir

kosullarinin  uygulanacagi L, ve L, degerleri girilir. Bu simiilasyonda &nceki

boliimlerde agiklandigi gibi L, igin L =4xd =4x3.89=15563 ve L, igin

X

L, =4xd, =4x2.75114=11.005 degerleri girilir.

Deneysel ¢alismada Ne iyonlar1 [112] azimutal gelis dogrultusuyla ve rastgele gelis

acilari ile gonderilmistir. Bu durumun simiile edilebilmesi igin Projectile initialization
bagligi altinda Altitudinal Angle diyalog kutusuna —2°, Azimuthal Angle diyalog
kutusuna ise 315° degerleri girilir. Buradaki eksi isareti projectile atomunun gelis

acisinin, 2°’den 90°’ye kadar rastgele degerler alacagi anlamina gelir.

Bir ISS simiilasyonunda sadece sag¢ilan atomlar ile ilgilenildigi i¢in Which atoms to
write output for basligi altinda yer alan Projectile atom only secenegi tercih edilir.
Simiilasyonda kullanilacak olan RUN dosyasinin ilk sayfasi ve bu sayfada girilen

degerler Sekil 4.25°te gosterilmistir.

RUN dosyasinin ikinci sayfasinda simiilasyonun gercgeklestirilecegi sicaklik olan 430 °
K degeri Thermal Vibrations bashigi altinda girilir. Paladyum i¢in kullanilacak olan bulk
Debye sicaklik degeri 274°K, yiizeye dik Debye sicakligi 191°K ve yiizeye paralel
Debye sicakligi 227,5°K degerleri Mean square vibrational displacements basligi
altindaki Calculate butonu tiklanarak agilan pencereye girilir. Simiilasyonun baslangig
zaman adimi Neighbour List bashig: altindaki initial timestep kutusuna 0.036 fs olarak
girilir. Bu deger yaklasik olarak 2.08 keV enerjili bir Ne iyonunun 0.05A mesafesini

alma siiresi kadardur.
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Termination energy (eV)

B save | E Savsas|

Sekil 4.25. Simiilasyonun isleyisini belirleyen RUN dosyasinin diizenlendigi pencerenin
ilk sayfas1 ve olusturulan RUN dosyasina girilen degerler.

Simiilasyonda gergeklesen atomik c¢arpismalari belirleyen potansiyel parametrelerinin
girildigi MDL dosyasinda neon ve paladyum atomlar1 i¢in gegerli olan parametreler
daha 6nceki uygulamada yer alan ve boliim 4.1.1.”de ac¢iklanan MDL dosyas1 ile hemen
hemen aynidir. Onceki ¢alismada deneysel sonuglarla en iyi uyumun gozlendigi ZBL
potansiyeli bu uygulama i¢in de secilir. Sadece MDL dosyasinin iigiincii sayfasindaki
anahtarlama fonksiyonlar1 parametrelerinde birka¢ degisiklik yapilmasi gerekmektedir.

Burada Cut-off SF bashig: altinda R, parametresi i¢in 3.7A, R, parametresi igin 5.6A

degerleri girilir.

Hedef o6rgii tlizerine gonderilecek olan atomlarin hedef yiizeydeki atomlar ile ¢arpisma
bigimini belirleyen IMP dosyas1 Spider programinda Impact|New yolu izlenerek agilan
pencerede diizenlenir. Bu pencere ve simiilasyon i¢in girilmesi gereken degerler Sekil

4.26°da gosterilmistir.
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Sekil 4.26. IMP dosyasinin diizenlendigi pencere ve simiilasyon i¢in girilen degerler.

Bu simiilasyon projesinde birincil ¢arpma bdlgesi olarak bul birim hiicrenin bir yiizii
belirlenmistir. Bunun igin bx kutusuna paladyum atomunun 6rgii sabiti olan 3.8907 A
ve by kutusuna y-ekseninde atomlar arasindaki mesafe olan 2.75114 A degeri girilir.
Carpisma sayilar1 olarak No. Impacts kutularina 3890 ve 3751 sayilar1 girilir. Bu da

simiilasyonun 10701390 carpigsma igerecegi anlamina gelir.

Bu ¢alismada inelastik etkiler g6z ardi edildiginden bir INL dosyas1 olusturulmamustir.

4.2.2. Simiilasyonun c¢ahstirilmasi

Spider ile hazirlanan girdi dosyalarmin Kalypso ile c¢alistirilmas: igin  Kalypso
programinda File|Simulation Project yolu izlenir ve agilan ekranda Spider programi ile
olusturulmus olan girdi dosyalar1 segilerek Run komut verilir. Bu komutun verilmesi ile
Yaklagik olarak 10’

simiilasyon c¢alismaya baslar. mertebesinde ¢arpismanin

gerceklestigi boyle bir simiilasyonun tamamlanmasi 18 saat kadar stirmektedir.

4.2.3. Sonuclarin elde edilmesi ve degerlendirilmesi

Simiilasyonun tamamlanmasmin ardindan Kalypso programmnin olusturdugu SNK

dosyalarinda yer alan verilerin iglenmesi igin Winnow programi agilir. Winnow
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programinda Process|Filter yolu izlenerek agilan pencerede simiilasyon sonucunda elde

edilen verilerin filtrelenmesi islemi gerceklestirilecektir.

Deneysel ¢alismanin gerceklestirildigi sagilma agist 6, =165° olarak verilmistir. Bu
durumda geri sacilan atomlar icin gelis agilar1 ¢, ile carpigsma sonrasi yiikseklik agilari
@, arasindaki fark 15° civarmda olmalidir. Yiizeyden geri sacilan atomlar i¢in Sekil

4.27°de sematik bir gosterim yer almaktadir.

Sacilan Tyonlar
@, Gelen Iyorlar
P X

Sekil 4.27. Pd (110) yiizey lizerine gelen ve yiizeyden sagilan atomlar ve atomlarin gelis
ve sagilma agilarinin sematik gosterimi.

Sekil 4.27°den de goriilecegi gibi 165+2 derecelik bir sag¢ilma agisinda gergeklesen bir

deney icin geri sagilan atomlar i¢in, ¢arpisma sonrasi yiikseklik acilar1 ¢, ile garpisma

oncesi gelis ylikseklik acilar1 ¢, arasinda,

o, — | <17 (4.4)
Ve
.~ >13 (4.5)

ifadeleri yazilabilir. Bu ifadeler Winnow programinin sorgu dilinde,
[abs (alt-bx) < 17.0] & [abs(alt-bx) > 13.0]

bi¢iminde ifade edilir.

Hedef orgiiye 315°°lik bir azimut agisi ile gelen iyonlar arasindan 6, =165.0’lik

sacilma agis1 ile geri sacilanlar dikkate alinmalidir (Niehus et. al. 1993). Bunun igin
projectile atomlarmnin azimutal gelis agilarina dik olacak bi¢cimde g¢izilecek bir simetri
ekseninden geriye dogru sagilan atomlar ile ilgilenilir. Bu durumu agiklayan bir

gosterim Sekil 4.28°de verilmistir.
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Sekil 4.28. 315 derecelik bir azimutal gelis acis1 ile hedef 6rgiiye yaklasan iyonlar i¢in
simetri ekseni.

Sekil 4.28’den de goriilecegi gibi geri sagilan atomlarin ¢arpigsma sonrasi azimut agilari
¢, 225°°den 360°’ye veya 0°’den 45°’ye kadar olan degerler alabilir. Bu kosullar1
Winnow sorgu dilinde yazilirsa;

[phi > 225.0] | [phi < 45.0]

ifadesi elde edilir. Bu kosullar bir arada,
[[phi > 225.0] | [phi < 45.0]] & [abs(alt-bx) < 17.0] & [abs(alt-bx) >
13.0]

bigiminde yazilabilir. Bu kosullar ilgili SNK doyasinin se¢ili oldugu Winnow
programmin filtreleme ekraninda Querry expression basligi altinda yazilip filtreleme
islemi gergeklestirldiginde olusan yeni dosya toplam verilerin ancak % 0.4 kadarimi

bulundurmaktadir.

Yukarida anlatilan sagilma kosullarin1 saglayan atomlar ic¢in bir kinetik enerji
spektrumu ¢izmek igin Winnow programinda Process|Spectrum yolu izlenerek agilacak
olan pencerede filtreleme sonu olusan yeni dosya secilir. Spektrumun alt limiti olarak 0.
tist limit olaraksa baglangig¢ kinetik enerjisi olan 2080 eV degeri girilir. Olusan spektrum
Sekil 4.29’da verilmistir.
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Sekil 4.29. Pd(110) yiizeyinden sagilan Ne* iyonlarmin kinetik enerji spektrumu.

Sekil 4.29 dikkatle incelendiginde sagilan Ne* iyonlarmin kinetik enerji spektrumunun

pik noktas1 984.73 eV oldugu goriiliir.

Deneysel calismada birbirleriyle c¢arpisan neon ve paladyum atomlarinin 165°‘lik
sacilma agisiyla kafa kafaya carpistiklarindaki enerji aktarimi orami  Winnow
programimda Ultilities sekmesi altinda bulunan Scattering Relations araci ile

hesaplanabilir. Bu arag i¢in acilan pencere Sekil 4.30°da gosterilmistir.

Sekil 4.30’da goriilen pencerede Projectile atom mass kutusuna simiilasyonda
kullanilan Ne atomunun 20.179 akb ve Target atom mass kutusuna da paladyum
atomunun kiitlesi olan 106.40 akb degerleri girilir. Deneyin gergeklestirildigi 165
derecelik sagilma agis1 ®, Lab kutusuna yazilir. Evaluate butonuna basildiginda
projectile atomunun g¢arpisma Oncesindeki enerjisinin ¢arpisma Oncesindeki enerjisine

oran1 yaklasik olarak 0.47 olarak hesaplanir.
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Sekil 4.30. Sacilma deneylerindeki bazi verilerin hesaplanmasini saglayan Scattering
Relations araci.

Simiilasyonda elde edilen 984.73 eV’luk pik degeri baslangi¢ enerjisi 2080 eV’a
oranlandiginda yaklasik olarak 0.47 orani elde edilir. Buna gore bundan sonraki
asamada enerji degeri 984.73 eV civarinda olan atomlar dikkate alinacaktir. Bunun i¢in

Winnow ile ikinci bir filtreleme islemi,
[ke > 982.0] & [ke < 987.0]

kosullari ile yapilir. Bu islemle sagilan iyonlar arasindan kinetik enerjisi 982 ile 987 eV

arasinda degisenler ayr1 bir dosyada toplanmis olur.

Simiilasyonu yapilan deneysel ¢calisma sonucu elde edilen siddet-gelis acis1 grafigi ve
ACOCT ile gerceklestirilen simiilasyon ile elde edilen siddet - gelis agis1 grafigi Sekil
4.31°de goriilmektedir. Bu grafik incelendiginde ACOCT kodu ile yapilan simiilasyon

calismasinda deneysel sonuglarda ¢, =19°°de goriilen ilk pik noktasinin yine ¢, =19°
’de goriildiigli; deneysel calismada ¢, =53°°de goriilen ikinci pik noktasinin da

ACOCT simiilasyonunda ¢, = 56°’de goriildiigii goriilmektedir.
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Sekil 4.31. Pd (110) yiizey iizerine Ne" iyonlar1 génderilerek yapilan deneysel
calismanin ve bu deneyin ACOCT programi ile simiile edilmesiyle elde edilen
normalize edilmis siddet-gelis agis1 grafikleri.

2.08 keV Ne' = Pd (110)

1.0 - . .
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Gelis Agis1 ()

Sekil 4.32. Pd (110) ylizey lizerine gonderilen atomlar i¢in normalize edilmis siddet -
gelis acis1 grafigi.

Enerjisi simiilasyonda elde edilen 984.73 eV’ luk pik degeri civarindaki pargaciklar i¢in
bir siddet — gelis acis1 grafigi ise Sekil 4.32°de goriilmektedir.
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Bu tez calismasi igin Kalypso programi ile gergeklestirilen simiilasyon ile elde edilen
sonuglar ile ACOCT programmin sonuglar1 Sekil 4.33°te yer alan grafikte
kiyaslanmistir. Bu grafikte de goriildiigii gibi Kalypso ile elde edilen grafikte ilk pik
noktast ¢ =16,5’de, ACOCT simiilasyonunda ¢, =56°’de goriilen ikinci pik noktasi

@, =55°’de goriilmektedir. Her iki program ile gerceklestirilen simiilasyonlarda da

siddet biiyiikliiklerinin yaklagik olarak ayni oldugu soylenebilir. Bununla birlikte
Kalypso sonuglarinda ilk pik i¢in siddet biiytikliigiit ACOCT sonuglarina gore biraz daha
yiiksektir.
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Sekil 4.33. Ayni deneyin Kalypso ve ACOCT simiilasyon programlari ile elde edilen
siddet — gelis acis1 grafikleri.

Kalypso programi ile elde edilen sonuglar ile deneysel ¢alismanin sonucunda cizilen
siddet — gelis acis1 grafigi Sekil 4.34’te birlikte gosterilmistir. Bu tez calismasi i¢in
gerceklestirilen simiilasyon sonuglar1 ve deneysel sonuclar birlikte degerlendirildiginde;
genel anlamda bir benzerlik goriilmekle birlikte pik noktalarmin birkag derecelik
sapmalar gosterdigi ve siddet biiyiikliikleri anlaminda da uyumsuzluklar oldugu

soylenebilir.
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Sekil 4.34 Kalypso ile elde edilen sonuglar ve deneysel sonuglarin karsilastirilmasi

Simiilasyonun diizeltmesiz olarak kullanilan potansiyel modeli i¢in deneme yanilma
yontemi ile uygun diizeltme katsayilar1 bulunarak deneysel sonuglarla daha uyumlu
sonuglarm alinmasi beklenebilir. Ayrica deneyde kullanilan hedef yiizey ve dogrultusu
hakkinda ayrintili bilgi sahibi olunmasi halinde daha ger¢ek¢i bir hedef Orgii

diizenlenebilir.

Deneysel calisma ve simiilasyonlardan elde edilen sonuglar iizerinde genel bir
degerlendirme yapilacak olursa siddet — gelis acis1 grafiklerinde goriilen pik noktalarma
karsilik gelen gelis agis1 degerlerinde olusan golge koniler etrafinda bir odaklanma
meydana geldigi sOylenebilir. Gelis agis1 degerlerine bakildiginda ve hedefteki
paladyum (110) 6rgiisiiniin ylizey merkezli kiibik yapisi goz oniine alindiginda siddet —
gelis agis1 grafiklerinde goriilen ilk pik noktasmin agirlikli olarak ilk tabakada yer alan
atomlardan, ikinci pik noktasmm ise yine agirlikli olarak ikinci tabakada yer alan

atomlardan sagilan iyonlar1 ifade ettigi diisliniilebilir.
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4.3. Potasyum Bromiir (100) Yiizeyinden Neon Iyonlari Sacilmast

Bu tez c¢aligmasinda yer alan {igiincii uygulama potasyum bromiir iizerine iki farkli
azimutal gelis dogrultusundan gonderilen Ne iyonlarinin (100) yiizeyinden sagilmasi
gozlemlendigi bir deneysel calisma simiile edilmistir. Simiilasyonu yapilan deneysel
calisma Andreas Losch ve Horst Niehus tarafindan Berlin Humbolt Universitesi Fizik
Enstitiisii’nde gergeklestirilmis ve 1999 yilinda Surface Science dergisinde “Structure
analysis of the KBr(100) surface: An investigation with a new method for surface
analysis of insulators” baslikli makalede yaymlanmistir. Calismada KBr (100) {izerine
[110] ve [210] azimutal gelis dogrultularindan 3 keV enerjili Ne iyonlar1 gonderilmistir
(Losch and Niehus 1999). Yapilan sagilma deneylerinin sonunda sagilan atomlar igin
siddet — gelis acis1 grafikleri ¢izilmistir. Losch ve Niehus deneysel ¢alismalarimi FAN
adl bir molekiiler dinamik simiilasyon programinda simiile etmistir. Gergeklestirdikleri
simiilasyonda KBr(100) hedef orgiisiiniin ilk tabakasinda bulunan potasyum atomlar1
icin 0.5 A, brom atomlar1 i¢in ise 0.3 A igeri yonde durulma (relaxation) uygulayarak

deneysel sonuglarla en uyumlu sonuglari elde etmistir.

Bu tez ¢alismasinda deney once durulma etkisi olmadan simiile edilmis, sonra da
durulma etkisi de sisteme dahil edilerek simiilasyonlar tekrarlanmistir. Durulma etkisini
iceren ve igermeyen simiilasyonlarin sonuglar1 kendi aralarinda karsilastirildigr gibi

deneysel sonuglarla olan uyum ya da uyumsuzluklari incelenmistir.

4.3.1. Simiilasyon projesinin hazirlanmasi

Simiilasyonda yer alacak KBr (100) hedef orgiisii Spider programinda
Target|New|Rocksalt (NaCl)|(100) surface yolu izlenerek agilan pencerede diizenlenir.
Bu yol izlendiginde agilan pencere ve olusturulan KBr (100) orgiisii i¢in girilen

parametreler Sekil 4.35°te gosterilmistir.
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Sekil 4.35. KBr (100) hedef 6rgiistiniin olusturuldugu TRG dosyasi1 penceresi.

Sekil 4.35’te gosterilen pencerede Elemental data for type 1 atom bashigi altinda
potasyum atomunun atom numarasi olan 19, atom kiitlesi 39.10 akb degerleri girilir.
Ayn1 pencerede Elemental data for type 2 atom basligi altina brom atomunun atom
numarasi 35 ve atom kiitlesi 79.91 akb degerleri girilir. KBr kristalinin 6rgii sabiti olan
6.6A degeri Lattice const. diyalog kutusuna girilir. Save As butonu tiklanarak
kaydedilen bu TRG dosyas1 durulma etkisi igermeyen bir yiizeyi temsil eder. Dosya bu

haliyle 245 atomlu bir hedef 6rgii tanimlamaktadir.

Durulma etkisini i¢eren bir hedef dosyasi olusturmak i¢in yukarida anlatilan bigimde
olusturulmus olan ve durulma etkisi igermeyen TRG dosyasi bir metin diizenleyici
yardimi ile agilir. Agilan bu dosyanin igilincti siitununda atomlarin z-eksenindeki
konumu, dordiincii siitununda ise ilgili atomun atom numarasi yer alir. z-eksenindeki
konumu i¢in 0.0000 yazan atomlar birinci tabaka atomlardir. Metin diizenleyicisinin
Degistir fonksiyonu kullanilarak durulma etkisi simiilasyona dahil edilebilir. Bunun i¢in

Degistir i¢in agilan kii¢iik pencerede Aranan kutusuna
0.00000 19 39.10000 O K

ifadesi girilir. Potasyum igin kullanilacak olan durulma etkisi olan igeri yonde 0.5A

degeri Yeni deger kutusuna,
-0.50000 19 39.10000 0 K
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olarak girilir. Benzer sekilde brom i¢in uygulanacak olan 0.3A durulma i¢in Aranan
kutusuna,

0.00000 35 79.91000 O Br
ifadesi, Yeni Deger kutusuna ise,

-0.30000 35 79.91000 O Br
ifadesi girilir. Bu sekilde durulma etkisini iceren TRG dosyas1 farkl bir adla kaydedilir.
Bu calisgma da her iki TRG dosyast igin simiilasyonlar tekrarlanacak ve durulma
etkisinin ISS simiilasyonuna etkileri gdzlenecektir. Durulma etkisini i¢eren yeni dosya
Spider programinin goriintiileme araci ile goriintiilenebilir. Durulma etkisini igeren

TRG dosyas1 Sekil 4.36’da gosterilmistir.
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Sekil 4.36. Durulma etkisini iceren TRG dosyasinin Xz-diizleminden goriniimii.

Sekil 4.36 dikkatle incelendiginde farkli durulmalar uygulanan potasyum ve brom
atomlarinin ilk tabakada yani yiizeyde bir burusukluk (rumpling) meydana getirdikleri
goriiliir. Simiilasyonda uygulanacak olan periyodik smir kosullar1 uygulanacagindan
daha onceki boliimlerde de deginildigi gibi xy-diizleminde goriintiilenen KBr yiizeyinde
—X ve —y yonlerindeki birer sira atom silinir. Simiilasyonda yer alacak olan dosyanin
son hali 180 atom igermektedir. Bu simiilasyon projesinde durulma etkisini iceren ve

icermeyen olmak tizere iki farkli TRG dosyas1 yer almaktadir.
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Simiilasyonda yer alacak Ne iyonlar1 i¢in PRJ dosyasinin diizenlendigi ekranda
Elemental Symbol baslig1 altinda Ne sembolii segilir ve Energy diyalog kutusuna 3 keV

girilir.

Bu simiilasyon projesinde iki farkli azimutal gelis dogrultusu icin iki farkli RUN
dosyast diizenlenmistir. Her iki dosyada da hedef atomlarin kendi aralarindaki
etkilesmelerin yok sayilmasi i¢in Ignore interactions between target atoms secenegi

isaretlenir. Iki dosyada da periyodik sinir kosullar1 igin girilecek olan L ve L,
parametreleri i¢in L, =L =6xd =6x3.3=19.8 degerleri girilir. KBr(100) orgiisiinde

atomlar arasi1 mesafe hem X hem de y-eksenleri igin 3.3 A’diir. Simiilasyondaki
adimlarin hangi sartlarla sonlandirilacaginin belirlendigi Termination criteria bashgi
altinda; iyonlarm z-ekseninde ulasabilecekleri en alt nokta igin z min kutusuna 16.5 A,
en iist nokta i¢in ise Z max kutusuna (bu tez galismasindaki biitiin uygulamalarda oldugu
gibi) 4.5 A ve simiilasyon adiminin maksimum siiresi i¢in Termination, maximum time

kutusuna 50 fs degerleri girilir.

Her iki dosyada da Altitudinal angle diyalog kutusuna -2 degeri girilir. Béylece yiizeye
gonderilen iyonlarm yiikseklik gelis acis1 -2’den 90 dereceye kadar rastgele degerler
alacaktir. Simiilasyonun gergeklestigi sicaklik degeri i¢in 300° K degeri Lattice
vibrational temperature kutusunu girilir. Baslangic zaman adimi olarak bir Ne
atomunun 0.05 A mesafesini kat etmesi i¢in gerekli olan 0.03 fs degeri RUN dosyasmin
diizenlendigi pencerenin ikinci sayfasindaki initial timestep kutusuna girilir. Iki dosya
arasindaki tek farklilik [110] azimutal gelis dogrultusu i¢cin Azimuthal angle kutusuna

45°, [210] azimutal gelis dogrultusu igin ise 26.565° degerlerinin girilmesidir.

Simiilasyonda kullanilacak potansiyel modelinin se¢ildigi ve potansiyellerin
uygulanmasi ile ilgili parametrelerin girildigi MDL dosyasi1 Sekil 4.37 (a),(b) ve (c)’de
gosterilmistir. Gergeklestirilecek olan simiilasyon ¢alismasinda iki atomdan olusan bir
kristal ve bir soygaz atomu yer aldigindan MDL dosyas1 birinci sayfasindaki Set system
type bashig altindaki Bi-metallic with inert atoms secenegi segilir. Screening lengths for

| - M and M — M interactions baslig1 altinda | kutusuna neonun atom numarasi olan 10,
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M(0) kutusuna potasyumun atom numarasi olan 19, M(1) kutusuna ise bromun atom

numarasi olan 35 sayilar1 girilir.

Set screening length baslig: altinda simiilasyonda kullanilacak potansiyel modeli olan
ZBL segilir ve Constants for | — M and M — M potential baghigi altinda da ZBL

secimleri yapuilir.

ISS simiilasyonlarinda hedef atomlarmm kendi aralarindaki etkilesmeleri ihmal
edildiginden MDL dosyasmin ikinci sayfasinda yer alan siki-bag potansiyeli

parametrelerinin simiilasyona bir etkisi olmayacaktir.

Anahtarlama fonksiyonlar1 parametrelerinin girilecegi MDL dosyasi {i¢iinii sayfasinda

kesme uzakligi olarak R kutusuna 6.7 A degeri girilir. R, kesme uzunlugunun KBr

kristalinin &rgii sabiti 6.60 A degerinden biiyiik olarak secilmistir.
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Sekil 4.37. KBr simiilasyonunda kullanilan MDL dosyasinin (a) birinci, (b) ikinci, (c)
liciincii sayfasi.
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Simiilasyonda gerceklesecek olan c¢arpismanin bigimini belirleyen IMP dosyasi bu
simiilasyonda iki farkli azimutal gelis dogrultusu igin ayr1 ayri diizenlenmistir. [110]
gelis dogrultusu i¢in Cizelge 2.7°den yararlanilarak bx kutusuna 4.667 ve by kutusuna
2.333 degerleri girilir. Cizelge 2.7 sifir derecelik azimutal gelis agis1 i¢in hedef yiizeyin
ylizey normali etrafinda 45 derece dondiiriilmesini 6ngdriir. Ancak bu calismada
periyodik sinir kosullar1 uygulandigindan hedef ylizey dondiiriilmemis RUN dosyasinda
Azimuthal Angle kutusuna 45 derece girilerek atomlarin 45 °’lik azimut agisiyla hedefe
carpmalari saglanmistir. IMP dosyasimin da bu tercihlerle uyumlu olabilmesi i¢in Spider
programinda Impact|Visualizer yolu ile ulasilan pencerede Z-axis rotation kutusuna 45
degeri girilerek Cizelge 2.7 ile tanimlanan birincil ¢arpma bdlgesinin z-ekseni etrafinda
45 derece dondiiriilmesi saglanir. [210] azimutal gelis yonii i¢in birincil ¢arpma bolgesi
bulk birim hiicrenin bir yiizii olarak se¢ilir (Karolewski 2005). Dolayisiyla bu gelis
dogrultusu igin hazirlanan IMP dosyasinda bx ve by i¢in KBr kristal orgiisiindeki
atomlar aras1 mesafe olan 3.3 A degeri girilir. Her iki gelis dogrultusu igin de 10°

mertebesinde ¢arpigsma gerceklestirecek sekilde No. Impacts kutusuna girisler yapilir.

Simiilasyon inelastik etkileri igermediginden inelastik dosyas1 hazirlanmamustir.

4.3.2. Simiilasyonun cahstiriimasi

Durulma etkisinin uygulanmadigi hedef yiizeyi tanimlayan TRG dosyasi1 ile her iki
azimutal gelis acis1 i¢in dlizenlenmis olan RUN ve IMP dosyalar1 ayr1 ayr1 kullanilarak
iki simiilasyon gerceklestirilir. Benzer sekilde durulma etkisinin bulundugu TRG
dosyasi ile birlikte ilgili PRJ, RUN, MDL ve IMP dosyalar1 segilerek iki ayr1 azimutal
gelis acist i¢in deney tekrarlanir. Bu sekilde toplam dort simiilasyon gergeklestirilmis

olur.

4.3.3 Sonuglarin elde edilmesi ve degerlendirilmesi

Kalypso tarafindan gerceklestirilen dort simiilasyondan sonra olugsan dort ayr1 SNK

dosyasinda buluna veriler Winnow ile islenir.
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Ik olarak Ne atomlarmm [110] azimutal dogrultusu ile hedefe gonderildigi dosyalar
degerlendirilmistir. Hedef orgiiye 45 ° ’lik bir azimut agis1 ile gelen iyonlar arasinda geri
sacilan atomlar dikkate alimmalidir. Bunun icin projectile atomlarmin azimutal gelis
acilarina dik olacak bigimde c¢izilecek bir simetri ekseninden geriye dogru sacilan

atomlar ile ilgilenilir. Bu durumu anlatan bir gosterim Sekil 4.38’de goriilmektedir.
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Sekil 4.38. 45 derecelik azimutal gelis agis1 ile hedef yaklagsan atomlar i¢in geri sagilan
atomlarin gozlenecegi simetri ekseni.

Azimutal gelis agis1 ¢, 45° olan bir iyon demeti i¢in ¢arpisma sonrasi azimut agist ¢, ,

135 dereceden kiiclik veya 315 dereceden biiyiik olan atomlar geri sacilan atomlar
olarak dikkate alinir. SNK dosyalarinda bu sartlar1 tagiyan atomlar1 belirlemek i¢in

Winnow sorgu dilinde,
[phi < 135.0] | [phi > 315.0]

ifadesi ile bir filtreleme yapilmalidir. Deneysel ¢alisma 6, =177°lik bir sagilma agis1

ile gerceklestirilmistir. Buna gore sacilan atomlarin hedef yiizeye ¢arpmadan Onceki

gelis yiikseklik agilar1 ¢, ile ¢arpigmadan sonraki yiikseklik agilar1 ¢, arasindaki ag13°

civarinda olmalidir. Bu kosul Winnow sorgu dilinde +2°’lik bir aralik igin,
[abs (alt - bx) < 5.0] & [abs(alt -bx) > 1.0]
bi¢iminde ifade edilebilir. Bu iki kosul bir arada,

[[phi < 135.0] | [phi > 315.0]] & [[abs(alt - bx) < 5.0] & [abs(alt -
bx) > 1.0]1]
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biciminde yazilir. Bu kosullar ile yapilan filtreleme ile yeni bir SNK dosyasi olugsmus
olur. Hem durulma etkisini iceren hem de igermeyen simiilasyonlar i¢in ayn1 filtreleme

yapilir.

Yukarida anlatilan sacilma kosullarin1 saglayan atomlar1 i¢in bir kinetik enerji
spektrumu alt sinir1 0, ist sinir1 (hedefe gonderilen neon atomlarinin baslangi¢ enerji
degeri olan 3000 eV) girilerek ¢ikarilir. Ortaya ¢ikan spektrum Sekil 4.39’da

gosterilmistir.
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Sekil 4.39. KBr simiilasyonunda durulma uygulanan ve uygulanmayan durumlar ve
[110] azimutal gelis dogrultusu i¢in kinetik enerji spektrumu.

Sekil 4.39°da verilen grafik incelendiginde daha Onceki uygulamada yer alan Sekil
4.29’da verilen kinetik enerji spektrumundan farkli olarak iki pik noktasi goriiliir. Bu
farkliligin sebebi neon atomlarinin hedef ylizeyde bulunan iki farkli atomdan sagilarak
farkl kiitlelere sahip olan potasyum ve brom atomlari ile ¢arpismalarinda farkl oranda
enerji kaybetmeleridir. Grafikte ayrica durulma etkisini iceren hedef ile carpisan neon
atomlarmin durulma etkisinin uygulanmadigi simiilasyondaki neon atomlarma gore

daha ¢ok sayida kafa kafaya ¢arpigma gergeklestirdigi sdylenebilir.
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Winnow programinin Sagilma deneylerindeki enerji aktarimmm hesaplanmasini
saglayan Scattering Relations aracinda carpismada yer alan hedef ve projectile
atomlariin atom numaralar1 ve kiitleleri ile sagilmanin gerceklestigi sagilma agisi olan

6, =177° degerleri girilir. Bu islemlerin ardindan Ne — K ¢arpismasmin ardindan Ne

atomunun enerjisinin ¢arpigma oncesindeki enerjisine orani i¢in yaklagik olarak 0.10 ve
Ne — Br carpismasi iginde yaklasik olarak 0.35 degerleri bulunmustur. Yani baslangicta
3 keV enerjiye sahip olan neon atomu, ¢arpisma dncesinde duragan halde bulunan ve
gorece daha hafif olan potasyum atomuna daha fazla enerji aktarmaktadir. Bu igslemlerin

yapildig1 Scattering Relations araci pencereleri Sekil 4.40’ta gosterilmistir.

Sekil 2.39°da verilen kinetik enerji spektrumu incelendiginde ilk pik noktasmin iki
simiilasyon i¢in de 303.03 eV degerinde oldugu gériilmektedir. ikinci pik noktasi ise
durulma uygulanan simiilasyon i¢in 1060.60 eV, durulma uygulanmayan simiilasyon
icinse 1090.90 eV degerlerinde goriilmektedir. Bu degerler baslangi¢ enerji degerleri
olan 3000 eV ile oranlandiginda Scattering Relations araci ile hesaplanan degerlere
olduk¢a yakim olan sonuglar elde edilir. Bundan sonraki adimda durulma uygulanan
simiilasyon i¢in carpigsma sonrasi kinetik enerjisi 303.03 eV ve 1090.90 eV civarinda

olan atomlar dikkate alinacaktur.
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Sekil 4.40. Sirasiyla Ne — K ve Ne — Br ¢arpigmalari i¢in enerji hesaplamalariin
yapildig1 Scattering Relations araci pencereleri.
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Durulma etkisinin uygulanmadigi simiilasyon i¢in ¢arpisma sonrasi kinetik enerjisi
303.03 eV ve 1060.90 eV civarinda olan atomlar dikkate almacaktir. Bu kosullar
Winnow sorgu dilinde durulmanin uygulandig: durum igin,

[[ke < 310.0] & [ke > 298.0]] | [[ke < 1070.0] & [ke > 1056.0]]
ve durulmanin uygulanmadigi durum igin,

[[ke < 310.0] & [ke > 298.0]] | [[ke < 1100.0] & [ke > 1086.0]]
ifadeleri ile filtrelemeler yapilir. Bu islemlerin ardindan iki durum i¢in ¢izilen siddet —

gelis agis1 grafikleri Sekil 4.41°de verilmistir.

3keVNe->KBr (100)-[110]

0 Durulma var

Sayim
|
|

Ln

Gelis Agisi(o)

Sekil 4.41. KBr simiilasyonlarinda [110] azimutal gelis dogrultusu ve durulma
uygulanan ve uygulanmayan durumlar igin siddet — gelis agis1 grafikleri.
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Sekil 4.42. Hedef 6rgiiye [110] azimutal gelis dogrultusu ile gelen atomlar i¢in durulma
etkisinin uygulandig1 simiilasyon sonuglar1 ve deneysel sonuglar.
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Sekil 4.43. Hedef 6rgiiye [110] azimutal gelis dogrultusu ile gelen atomlar i¢in durulma
etkisinin uygulanmadig1 simiilasyon sonuglar1 ve deneysel sonuglar.
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Simiilasyonlarda elde edilen sonuglarin deneysel sonuglarla karsilastirildigi grafikler
Sekil 4.42 ve Sekil 4.43’te verilmistir. KBr (100) hedef 6rgiisii lizerine [110] azimutal
gelis dogrultusu icin gerceklestirilen simiilasyon sonuglarini yansitan Sekil 4.41, Sekil
4.42 ve Sekil 4.43 birlikte degerlendirildiginde, durulma etkisini igeren simiilasyonlarin
deneysel sonuclara gore pik ve minimum noktalar1 bakimindan birkag derecelik

sapmalardan soz edilebilir.

Bu grafiklerde siddet biiylikliigii acisindan ise biiyiik bir farklilik olmadigi soylenebilir.
Durulma etkisini icermeyen simiilasyon sonuglarinin ise deneysel sonuclara gore pik ve
minimum noktalarin uyumu acgisindan durulma igeren simiilasyondan daha basarili
oldugu yorumu yapilabilir. Ancak durulma etkisini igermeyen simiilasyon sonuglari ile
deneysel sonuglar arasinda durulma iceren simiilasyona gore daha biiyiik siddet

biiytikligi fark: gozlenmektedir.

KBr (100) hedef 6rgiisii lizerine [210] azimutal gelis dogrultusu i¢in yapilan simiilasyon
icin yukaridaki slirece benzer bir siire¢ izlenir. 26.565 derecelik azimutal gelis agisina
dik olan bir simetri ekseni ¢izilirse bu yonden gelen atomlarin geri sagilmis olarak
nitelendirilmeleri i¢in 116.565 dereceden daha kiigiik ya da 296.565 dereceden daha
biiyiik bir azimut agis1 ile sagilmis olmalar1 gerekir. Bu kosullar Winnow sorgu dilinde

yazilirsa,
[phi < 116.565] | [phi > 296.565]
filtreleme ifadesine ulasilir. Bu kosul yukarida anlatilan,
[abs (alt - bx) < 5.0] & [abs(alt -bx) > 1.0]
kosulu ile birlestirildiginde,
[[phi < 116.565] | [phi > 296.565]] & [abs(alt - bx) < 5.0] & [abs(alt
-bx) > 1.0]

ifadesine ulasilir. Bu kosullar ile yapilan filtrelemenin ardindan olusan dosyalar icin

olusturulan kinetik enerji spektrumu Sekil 4.44°te gosterilmistir.
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Sekil 4.44. KBr simiilasyonunda durulma uygulanan ve uygulanmayan durumlar ve
[210] azimutal gelis dogrultusu i¢in kinetik enerji spektrumu.

Sekil 4.44°te yer alan grafik dikkatle incelendiginde spektrumda yer alan ilk pik
noktasinm her iki durum i¢in de 311.04 eV degerinde oldugu goriiliir. ikinci pik noktasi
ise durulma etkisi uygulanan simiilasyon i¢in 1063.54 eV, durulma etkisinin
uygulanmadigi simiilasyonda igin 1073.58 eV degerlerinde goériilmektedir. Bu degerler
projectile atomunun baslangic enerjisi olan 3000 eV enerji degerine oranlandiginda
Scattering Relations araci ile hesaplanan oranlara olduk¢a yakin sonuglar elde edilir.
Bundan sonraki asamada enerjisi spektrumun pik degerleri civarinda olan atomlar

dikkate alinacaktir. Bu kosullar Winnow sorgu dilinde,
[[ke > 308.0] & [ke < 318.0]1]1 | [[ke > 1060.0] & [ke < 1080.0]]

bi¢iminde ifade edilebilir.

Yukarida anlatilan kosullar1 saglayan parcaciklar icin ¢izilen sayim — gelis agisi

grafikleri Sekil 4.45°te gosterilmistir.
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Sekil 4.45. KBr simiilasyonlarinda [210] azimutal gelis dogrultusu ve durulma
uygulanan ve uygulanmayan durumlar i¢in siddet — gelis acis1 grafikleri.

Sekil 4.45°te verilen grafikler incelendiginde durulma etkisinin uygulanmadigi
simiilasyonda pik ve minimum noktalarmin diger duruma goére daha belirgin oldugu
gbze carpmaktadir. Simiilasyon sonuglarmin deneysel sonuglarla karsilastirilmas: Sekil

4.46 ve 4.47°de yer almaktadir.
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Sekil 4.46. Hedef 6rgliye [210] azimutal gelis dogrultusu ile gelen atomlar i¢in durulma
etkisinin uygulanmadig1 simiilasyon sonuclar1 ve deneysel sonuglar.
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Sekil 4.47. Hedef orgiiye [210] azimutal gelis dogrultusu ile gelen atomlar i¢in durulma
etkisinin uygulandig1 simiilasyon sonuclar1 ve deneysel sonuglar.
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Sekil 4.46 ve Sekil 4.47°de yer alan deneysel sonuclar ile simiilasyon sonuglarinin
kargilastirildigr  grafikler incelendiginde; sasirtict  bigimde durulma etkisinin
uygulanmadigi simiilasyon sonuglarmin diger simiilasyonun sonuglaria gore deneysel
sonuglarla daha iyi bir uyum i¢inde oldugu sdylenebilir. Her iki grafikte yer alan pik ve
minimum noktalar1 sayist deneysel sonuglarla uyum icinde olmakla birlikte her iki
grafikte de pik ve minimum noktalarina karsilik gelen gelis a¢is1 degerlerinde deneysel

sonuglara gore sapmalar gozlenmektedir.

Durulma etkisinin uygulanmadigi simiilasyon sonuglari, Sekil 4.46’dan da
goriilebilecegi gibi siddet biiyiikliikkleri acisindan deneysel sonuglarla benzerlik
tasimaktadir. Durulma etkisinin uygulandig1 simiilasyon sonuglarinda ise pik ve
minimum noktalar1 arasindaki fark hem deneysel sonuglara hem de durulma etkisi
uygulanmayan sonuglara gore daha az belirgindir. Bu durumun sebebi deneyde

kullanilan yiizey kosullarinin simiilasyonda tam olarak olusturulamamasi olabilir.

Ayrica durulma etkilerinin Kalypso programinda dogru bigimde tanimlanamamis
olmasi, Niehus’un (1999) calismasinda FAN simiilasyon programi icin belirledikleri
durulma miktarlarinin Kalypso’da uygun sonuglar vermedigi sdylenebilir. Daha uzun
zaman alacak c¢aligmalarla Kalypso i¢in deneysel sonuglar ile daha uyumlu sonuglarin

almabilecegi durulma miktarlar1 belirlenebilir.

Bu calismada da daha onceki ¢aligmalarda oldugu gibi potansiyel modelleri diizeltme
katsayis1 uygulanmadan simiilasyonda yer almistir. Yapilacak ¢ok sayida deneme ile

deneysel sonuglarla daha iyi uyum saglayacak sonuglarin elde edilmesi beklenebilir.
Bu deneyin bir diger simiillasyonunu ACOCT progranu ile gergeklestiren Takeuchi

calismasinda (2001) simiilasyonu farkli Debye sicakliklar1 igin de tekrarlayarak

deneysel sonuglarla iyi uyum saglayan sonuglar almistir.
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5. SONUC VE DEGERLENDIRME

Bu c¢aligmada metal yilizeylerde meydana gelen ve atomik diizeyde gerceklesen
carpismalarin modellenmesini saglayan molekiiler dinamik teknigine deginilerek bir

molekiiler dinamik simiilasyon yazilim paketi olan Kalypso ele alinmustir.

Yazilim paketinin 6zellikleri ve islevleri hakkinda ayrmtili bilgi verilmis ve yazilimin
temelini olusturan teorik modeller hakkinda gerekli literatiir arastrmasi yapilarak
calismanin ilgili kisimlarinda sunulmustur. Genelde molekiiler dinamik simiilasyonlari,
ozelde de Kalypso molekiiler dinamik simiilasyon yazilim paketinin kullanim alanlarina

deginilerek 6zellikle Kalypso hakkinda ayrmntili bir Tiirk¢e kaynak olusturulmustur.

Yazilim paketinin Ozellikleri literatiir arastirmasi ile ulasilan deneysel g¢alismalarin
simiile edilmesi ve elde edilen sonuglarmn karsilastirilmasi ile uygulamali olarak
incelenmistir. Her uygulama igin simiilasyonun girdi dosyalarmin olusturulmasi ve
sonuglarm elde edilmesi ayrintili olarak anlatilmistir. Uygulamalardan 6nce bu
uygulamalarda simiile edilen LEIS deneylerinin bir tiirevi olan ICISS hakkinda teorik

bilgilere yer verilmistir.

Bu uygulamalarin birincisinde, atomlar arasi etkilesmeyi tanimlayan bilesik
potansiyelin itici kismmni olusturan Coulomb potansiyeli i¢in Kalypso’nun sagladigi
ZBL, Moliére — Linhard ve Moliére — Firsov modelleri incelenmistir. Ug¢ farkli
potansiyel modeli ¢alistirilan simiilasyon ile elde edilen sonuglar simiile edilen deneysel
calismanin sonuglar1 ile karsilastirilmistir. Burada ZBL potansiyeli ile deneysel
sonuglara en yakin sonuclara ulasildigi goriilmiistiir. Bu simiilasyonda hedef yiizey
olarak kullanilan paladyum (111) 6rgiisiinde atomlarin bulunduklar1 konumlarin yapilan

ICISS taramasinda gosterdigi golgeleme ve engelleme etkileri gozlenmistir.

Bu ¢aligmada yer verilen ikinci uygulamada Kalypso simiilasyon programi deneysel bir
caligmanin simiile edilmesi konusunda bir baska molekiiler dinamik programi olan
ACOCT programu ile karsilagtirilmistir. Bu uygulamada Kalypso ile yapilan simiilasyon

ile hem deneysel hem de ACOCT simiilasyonu ile elde edilen sonuglara yakin sonuglar
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elde edilmistir. Dolayisiyla Kalypso ile gergeklestirilen simiilasyonlarin hem deneysel
caligmalarla hem de farkli modellemelerle gerceklestirilen simiilasyonlar ile genel bir

uyum i¢inde oldugu sdylenebilir.

Diger uygulamada ise iki cins atomdan olusan bir kristal olan KBr (100) yiizey
iizerinden neon iyonlar1 sagilmasi simiilasyonu gergeklestirilmistir. Bu ¢aligmada
simiilasyonlar yiizeydeki ilk tabaka atomlar1 i¢in durulma etkisi uygulanarak ve
uygulanmadan tekrarlanmistir. Uygulanan durulma miktarlarmin  simiilasyon
sonuglarmda oOnemli bir etken olmadigi goriilmiistiir. Bu calismanm sonuglari
incelendiginde durulma etkisi iizerinde 6zel olarak calisilmasi ve cok sayida deneme
yapilarak deneysel sonuglarla daha iyi uyum saglayacak uygun durulma degerlerine

ulasilabilecegi sdylenebilir.
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