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OZET / ABSTRACT

Esneklik teorisinin tek kristal sistemlere uygulanmasiyla bulunan esneklik sabitleri ve ultrases
hizlar1 arasindaki bagintilar kullanilarak ses hizinin, Young modiiliiniin ve sikisabilirlik
katsayisinin, kristal dogrultularina bagliliklar1 verilmistir. Tek kristallerin esneklik 6zellikleri
anizotropi gosterir. Ornek olarak, kiibik simetriye sahip Ni tek kristali, niimerik
hesaplamalarda kullanilmustir. Ikinci mertebeden gerilim ve deformasyon tensorleri ve
dordiincii mertebeden esneklik sabitleri tensorii ile ilgili temel bilgi verildikten sonra, farkl
dogrultulardaki hizlarla C; sabitleri arasindaki bagmtilar ¢ikarilmistir.  Niimerik
hesaplamalarda Mathematica 2.2 paket programi kullanilarak, hiz ve Young modiilii yilizeyleri
bulunmus ve sonuglar grafik olarak ¢izilmistir.

By applying elasticity theory to single crystal systems, the relations between elastic constants
and ultrasonic velocities, and the dependence of velocities, Young modulus and
compressibility coefficient on crystallographic directions have been given. Elastic properties
of single crystals show anisotropic character. As an example, Ni single crystal, which has a
cubic symmetry, has been chosen for numerical calculations. After giving the theoretical
background of second order stress , strain tensors and fourth order elastic constant tensor,
the relations between velocities at different directions and Cj; constants have been derived.
For numerical calculations Mathematica 2.2 packet program has been used to calculate
velocity and Young modulus surfaces and the results have been plotted.
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1. GIRIS

Kat1 cisimlerin esneklik Ozelliklerinin incelenmesi ile atomlar ve molekiiller arasindaki
baglayict kuvvetler hakkinda bilgi elde edilebilir. Ozel kosullarda biiyiitiilen tek-kristaller
(mono-crystal), esneklik agisindan anizotropik Ozellik gosterirler. Farkli  kristal
dogrultularinda ultrases hizi ve esneklik sabitlerinin Olgiilmesi ile, esneklik ozellikler ve

baglar hakkinda yorumlar yapilabilir.

Daha once yapilan deneyler sonucunda elde edilen veriler ( Truell vd...,1969 ) analiz edilerek,
farkli kristal yapilar1 icin niimerik hesaplar yapilir ve akustik hiz, Young modiili,



sikisabilirlik gibi fiziksel parametrelerin farkli kristal dogrultular1 i¢in grafikleri
olusturulabilir.

2. ESNEKLIiK TEORISI

Uzerine kuvvetler uygulanan bir kati cisim sekil degisikligine ugrar. Bu kuvvetler
kaldirildiginda bu sekil degisikligi yok olursa bu tiir degisikliklere, esnek (elastik)
sekildegisimi denir. Birim yiizeye etki eden kuvvete gerilim (stress) denir. Anizotropik
ortamlarda bu ikinci dereceden bir gerilim tensorii olan Tj; ile gosterilir. Sekil degisikligi veya
deformasyon (strain) de yine ikinci mertebeden bir tensorii olan Ejj ile gosterilir ve asagidaki
gibi ifade edilir.

Eij = 6ui/ 0 Xj ( i,j = 1,2,3) (1)

Burada u; yer degistirme vektorii u nun bilesenleridir. x;, yer vektdrii r'nin bilesenleridir.
Hooke kanuna gore gerilim (zor), deformasyon (zorlanma) ile lineer olarak orantilidir.

Tii = Cijx1 Exi (2)
veya
Ei; = Sijx Ta (3)

ile ifade edilir. Burada Cjj (elastic stiftness constants) ve Sjj (elastic compliance constants)
esneklik sabitleri olup 4. mertebeden simetrik tensorlerdir.

Ciji = Cuij = Cuij (4)

Bu sabitler matris gésteriminde

Ti= Cij Ej ve E; =Sij Tj (5)

olarak yazilabilir (Is¢i, 1977 ve Nye, 1957). Simetrik 6zelliklerden (C;; = Cj;) dolays, en diisiik
simetrili kristallerde 21 bagimsiz, C;; esneklik sabiti vardir. Kiibik kristallerde bu say1 3'e,
hexagonal simetrilerde 6'ya inmektedir. Cij ve Sij ler arasinda

Sij =(-1)"7 A% /A € (6)

bagintist vardir (Truell vd...,1969). Burada A °, Cj matrisinin determinanti, A % de, Cj;
elemanin minorudiir.

Akustik dalga denklemi,
p (0%u; /0t = (0 TyoX;) dir. (7)

Burada p cismin yogunlugudur. Hooke kanununun ifadesi (7)'de yerine konulur ve bazi ara
islemler yapilirsa, diizlem dalga i¢in ¢6ziim;

u; = ug; exp [I(wt- k.r)] (8)



olarak bulunur. Burada u;, yer degistirme vektoriiniin bilesenleri; ug; ,vektoriin maksimum
degeri; w, acisal frekans; k yayilma vektori ( k=(2m /A )n ) ; r, yer vektorii; n, dogrultu
kosiniisleri (n;, np, n3) dir. Dalga hizlar1 i¢in Christoffel denklemleri en uygun ifadelerdir
(Akgoz vd..., 1976):

(Lik -p V> 8 i) tok = 0 (i, k = 1,2,3) (9)
5 - {1...; =k
0.i=k
Lik = Cjjx my my (10)
Burada Liy'lar, Christoffel sabitleridir. (9) denklemi acik olarak yazilirsa;
(Li1-p v)) ugr + Ly ug2 + L3 ug3 = 0
Li2uor + (Laa-p v¥)ug + Lo ugs = 0 (11)
Li3 ot + Loz ug2 + (Laz-p v¥)ugs = 0
denklemleri elde edilir. Bu denklemlerin ¢6ziimii i¢in ue'larin katsayilarmin determinanti sifir
olmalidir. Bu ifade, p v* ye gore kiibik bir denklemdir. Bir yayilma dogrultusu i¢in ii¢ farkl
yayilma hiz1 vardir. Hizlar yerine konuldugunda 3 tane birbirine dik yayilma vektorii bulunur.
Bir boyuna, iki enine dalga mevcuttur. Baz1 6zel dogrultularda iki enine dalga hiz1 birbirine
esit olabilir.
u x n =0 boyuna, u . n =0 enine dalgalar1 verir.
2.1. Kiibik simetriye sahip kristallerde (Ni, Cu gibi) Christoffel sabitleri ve hiz ifadeleri
Kiibik kristallerde Christoffel sabitleri:
Lii=1;"Cyy +1p° Cag + 103” Caa
Loo=1y" Caa + 1 Cyy +1n3”° Cay
Lss= ;> Cyaq +ny” Cyg + n32 Cn
Ly=mon; (Cip + Cy4) (12)
Lysi=n3n; (Cia+ Ca)
Lio=niny (Cio+ Cyy)
ve [100] dogrultusu i¢in ( n; = 1, n,= 0, n3= 0 ) Christoffell denklemleri:
(Cii-p V') g =0

(Cas - p V) ug2 =0 (13)



(Cas- p V) ug3 =0

olarak verilir. Buradan vg boyuna dalga ve vg enine dalga hizlar1 olmak {izere,

p v’ =C1i ve p Vg = Cyqg (14)

bulunur. Kiibik kristallerde bazi 6zel dogrultularda ultrases hizi ile esneklik sabitleri arasinda
Cizelge 1'de verilen bagmtilardan ve ultrases hizi Olglimlerinden yararlanarak esneklik

sabitleri hesaplanir.

Cizelge. 1. Kiibik kristallerde ultrases hiz ile esneklik sabitleri arasindaki bagintilar.

Yayilma Polarizasyon Baginti

Dogrultusu Dogrultusu

[100] [100] pv:=Cypy

[ 100] (001) diizleminde pv:=Cuy

[110] [110] p V> =1/2(Cy; + Cip + 2Cas)
[110] [001] p v =Cay

[110] [110] pv’=1/2(Cii- Ci2)

[111] [111] p V2 =1/3 (Ci1+ 2C1 +4Cus)
[111] (111) diizleminde p V> =1/3 (Cy1+Caq- Cp2)

2.2. Izotropik Sistemlerde Ilgili Bagintilar

Izotropik sistemlerde ( tiim polikristaller ) iki bagimsiz esneklik sabiti ve iki hiz vardir.
Asagidaki ifadelerde verilen vg boyuna dalga hizi, vg enine dalga hizidir:

VB:(Cll/p) 1/2,VE:(C44/p)1/2
Cas="%(Ci1 - Ci2) (15)

Bu sistemlerde iki Lame sabitinden A ve p s6z edilir (Truell vd..., 1969).
Cii=A+2u,Cu=pn,Cpr=Ar(16)

2.3. Kiibik ve izotropik Sistemlerde Young Modiilii, Hacim Modiilii ve Sikisabilirlik
Katsayisi

Kiibik kristallerde; Young Modiiliiniin tersi n; dogrultusunda,
(1/Y) = S11- 2 (Si1 - Si2- 0.5 Sus) (n° no” + mo”ns” + n3°n,?) (17)

ile verilir ( Nye, 1957). Burada,



Si1=(C11+Cr2)/ ((C11 - C12) (Cy1 +2C12))

S12=-C12/((C11 - C12) (C11 +2C12)) (18)

Saa=1/Cuyq

Sikisabilirlik (linear compresibility), B = S;; + 2S;, ve hacimsel sikisabilirlik, 33 'dir.
izotropik kristallerde bulk modiilii, K = (3p vs*- 4p v&*) / 3 (19)

Enine (shear) modiilii, u = p vg” (20)

Young modiilii, Y = p vi&' 3p vs*- 4p v&?) / (p vs* - p vE*) (21)

Poisson orant, 6= Y% (p vg*- 2p V&~ ) / (p v&*- p Ve~ ) (22)

bagntilari ile verilir ( is¢i, 1983).

3. YONTEM

Daha dnce yapilan deneylerden elde edilen veriler degerlendirilerek ( Is¢i vd...,1978), farkli
yaptya sahip kristaller icin niimerik hesaplar yapildi. Akustik hiz, Young Modiili,
sikisabilirlik gibi fiziksel parametrelerin farkli kristal dogrultular1 i¢in haritalar1

olusturulabilir.

Baz1 6zel dogrultularda nikel tek kristalinde yapilan ultrases hizi dl¢limleri sonucu, kiibik
kristallerdeki 3 bagimsiz esneklik sabiti, C;;, Cj, ve Cq4 hesaplanmustir (is¢i,1983).

Cizelge 2 Nikel tek kristalinde farklh dogrultularda élciilen ultrases hizlan

Yayillma Polarizasyon Oda sicakhginda hizin
dogrultusu dogrultusu degeri (10° m/s )

[110] [110] 5.97

[110] [001] 3.73

[110] [110] 2.32

[100] [100] 5.24

[100] (100) diizleminde | 3.69

[111] [111] 6.17

[111] (111) diizleminde | 2.84

Bu degerlerden hareket edilerek (001) ve (011) diizlemlerinde 5 derece araliklarla, farkli
dogrultuda 1 boyuna ve 2 enine dalga hizlar1 hesaplanarak, grafikleri ¢izilmistir. Bu grafikler



Sekil 1 ve 2'de verildigi gibi (001) diizleminde 4-kath simetri, (011) diizleminde 2-kath
simetri gostermistir. Fiziksel bir 6zellik olan esneklik, kristal simetrisi ile ayni simetriyi
gostermistir( Nye, 1957). Niimerik hesaplamalar Mathematica 2.2 da yapilmistir (Wolfram,
1991). Sonuglar ve programlar asagida verilmistir. Grafikler ayrica Mathematica'da PolarPlot
ile ¢izilmistir. Bu ¢alismada iki ayr1 program kullanilmistir. ilk programla, kiibik kristallerde
(001) ve (011) diizlemlerinde ultrases hiz1 yiizeyleri olusturulmus; ikinci program ile, Young
modiilii, sikisabilirlik katsayisi, bulk (hacim) modiilii gibi esneklik sabitleri hesaplanmistir.

4. SONUCLAR VE ONERILER

Bazi1 6zel dogrultularda ( Cizelge 1 ) yapilan ultrases hizi Olgtimleri sonucu, kiibik
kristallerdeki 3 bagimsiz esneklik sabiti, Cij, Ci2 ve Cy4 hesaplanmistir. Ni icin bu degerler
asagiya cikarilmistir:

Yogunluk (p ) = 8.90x10° kg/m’

Cyy = 24.65x10" N/m’

Cy» = 14.73x10" N/m’

Cas = 12.47x10'° N/m?

Ik programmn sonuglar1 asagida verilmistir. Grafik S'er derece araliklarla hesaplanarak
cizdirilmistir. Niimerik sonug¢lardan 30 derece aralikli olanlar agsagida listelenmistir.

Cizelge 3. Nikel tek kristalinde farkli dogrultularda hesaplanan ultrases hizlar1 (10° m/s)

Ac1 Vi \'%3 V3 Val Va2 Va3

0 5.26 3.74 3.74 5.26 3.74 3.74
30 5.87 3.74 2.68 5.94 3.45 291
60 5.87 3.74 2.68 6.23 3.04 2.77
90 5.26 3.74 3.74 6.01 3.74 2.36
120 5.87 3.74 2.68 6.23 3.04 2.77
150 5.87 3.74 2.68 5.94 3.45 291
180 5.26 3.74 3.74 5.26 3.74 3.74
210 5.87 3.74 2.68 5.94 3.45 291
240 5.87 3.74 2.68 6.23 3.04 2.77
270 5.26 3.74 3.74 6.01 3.74 2.36
300 5.87 3.74 2.68 6.23 3.04 2.77
330 5.87 3.74 2.68 5.94 3.45 291

360 5.26 3.74 3.74 5.26 3.74 3.74
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Sekil 1. Ni tek kristalde ultrases hiz yiizey kesitleri ( 10°> m/s ).
(a) (100 ) diizleminde: 1, enine dalga (v3); 2, enine dalga (v2); 3, boyuna dalga (v;).

(b) (110 ) diizleminde: 1, enine dalga (va.3); 2, enine dalga (v.2); 3, boyuna
dalga (va).

Ikinci programdan elde edilen sonuglar asagida listelenmis ve grafikleri ¢izilmistir:
S4=8.02 10" m* /N, $;;=7.3510"m’ /N, S;=-2.75 10 m* /N

meer Sikisabilirlik = 1. i , Hacim Sikisabilirligi = 5. i
Lineer Sikisabilirlik = 1.85 10" (SI), Hacim Sikisabilirligi = 5.55 107 (SI



Cizelge 4. Nikel tek kristalinde farkh dogrultularda hesaplanan Young modiilii degerleri

(10" N/m?)

Acq1
0
30
60
90
120
150
180
210
240
270
300
330
360

YA

1.36
1.97
1.97
1.36
1.97
1.97
1.36
1.97
1.97
1.36
1.97
1.97
1.36

YB

1.36
2.05
2.98
2.32
2.98
2.05
1.36
2.05
2.98
2.32
2.98
2.05
1.36




Sekil 2. Ni tek kristalinde Young modiilii yiizeyleri ( 10'* N/m? ). (a) (100) diizleminde,
(b) (110) diizleminde.

Young modiilii Sekil.2'deki grafigikte goriilecegi lizere [111] dogrultusunda, Young modiili
en biiylik degere sahiptir. Yani Ni gibi kiibik kristallerde, bu dogrultuda atomlar aras1 baglar
daha kuvvetlidir. Cisim bu dogrultuda gerilim ve basinca daha fazla dayanmaktadir. Bu
sabitin kii¢iik oldugu dogrultularda, maddenin deformasyonu daha kolaydir (Smile, 1995).

Bu konuda en tipik 6rnek HCP yapiya sahip grafittir. Grafitin erime noktasi ( 3000 °C civari)
cok yiiksek olmasina ragmen, belirli diizlemler arasi1 baglar cok zayif olmasi nedeni ile
kolayca islenip pota veya elektrotlar yapilabilir (Is¢i, 1978).

Kat1 cisimlerin esneklik Ozelliklerinin incelenmesi ile atomlar ve molekiiller arasindaki
baglayici kuvvetler hakkinda bilgi elde edilebilir. Tek-kristaller esneklik agisindan
anizotropik ozellik gosterirler. Farkli dogrultularinda ultrases hizi ve esneklik sabitlerinin
Ol¢iilmesi ile, esneklik 6zellikler ve baglar hakkinda yorumlar yapilabilir.
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