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Bu calismada <100>, <110> ve <111> ytiksek simetrili kristalografik yonelimleri boyunca Cu nano
teline uygulanan tek eksenli gerilme deformasyonunun mekanik o6zelliklere etkisi Molekiiler
Dinamik (MD) benzetim yoéntemi ile incelendi. Atomlar iizerine etki eden kuvvetler ¢ok cisim
etkilesmelerini iceren Gomiilmiis Atom Metodu (GAM) potansiyel fonksiyonunun tiirevinden elde
edildi. Farkli kristal yonelimlerine sahip Cu model nano tellerin farkli sicakliklar altinda zor-
zorlanma egrileri, elastiklik modiili (E), akma zoru degerleri belirlendi. Elde edilen atomik
gorintiiler ve genel komsu analiz metodu (Common Neighbor Analysis-CNA) kullanilarak uygulanan
gerilme sonucu nano tellerde meydana gelen plastik deformasyonun biitiin yonelimler icin Shockley
kismi dislokasyonlarin aktif hale gecmesi ve y1gilim kusurlari sonucu meydana geldigi tespit edildi.
Ayrica <100> ve <110> yonelimleri i¢cin akma meydana geldiginde ikiz yapilarinin olusumu
belirlendi. Kristal yonelimlerinin nano telin mekanik &zellikleri ilizerinde 6nemli bir etkiye sahip
oldugu goriildii.

Anahtar Kelimeler: Kristal yénelimi, nano tel, mekanik ézellikler, molekiiler dinamik.

Abstract

In this study, the effect of uniaxial tensile strain applied to Cu nanowire along the <100>, <110> and
<111> highly symmetric crystallographic orientations on the mechanical properties was
investigated by Molecular Dynamics (MD) simulation method. The forces acting on atoms were
obtained from the derivative of the Embedded Atom Method (EAM) potential function, which
includes many-body interactions. The Stress-strain curves, Young's modulus (E), yielding strength,
and values of Cu model nanowires with different crystal orientations were determined under
different temperatures. By using the obtained atomic images and the Common Neighbor Analysis
method (CNA), it was determined that the plastic deformation occurred in the nanowires as a result
of the stress applied as a result of the activation of Shockley partial dislocations and stacking faults
defects for all orientations. In addition, for the <100> and <110> orientations, the formation of twin
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structures was determined when yielding occurred. It was seen that the crystal orientations have a
significant effect on the mechanical properties of the nanowire.
Keywords: Crystal orientation, nanowire, mechanical properties, molecular dynamic

1. Giris

Nano bilimin ve nano teknolojinin son yillardaki
hizli gelisimi, metal nano tellerini giin gectikce
daha onemli hale getirmistir. Nano o6lcekte
diisik boyutlu tek kristallerin deformasyon
davranisi, onlarin hacimsel yapili
benzerlerinden farkliik gostermektedir. Biiytik
ylizey alani/hacim orani ve diisiik yogunluklu
kusurlara sahip nano yapilar hacimli (bulk) tek
kristal yapilardan farkl 6zellikler sergilemesine
neden olur [1, 2]. Sadece 4 atomik diizlemden
olusan en ince metal Au nano tel, ¢cok yiiksek
vakum elektron mikroskopunda elektron isin
demeti kullanilarak Kondo ve Takayanagi
tarafindan iretilmistir [3]. Metal nano tellerin
mekanik ozelliklerinin belirlenmesi nano-
elektromekanik sistemlerin tasarlanmasi ve
tretimi icin acisindan son derece &nemlidir.
Degisik metalik nano tellerin elektriksel,
mekanik, optik ve termal Ozelliklerini
belirlemek icin bircok deneysel c¢alisma
yapumistir  [4-6]. Nano tellerin  gerek
termodinamik gerekse mekanik o6zellikleri
sicaklik, tel yapisi, kristalografik yonelim,
uygulanan sikistirma-zorlanma orani, ylizey ve
sinir sartlarindan Onemli derecede
etkilenmektedir. a-Fe nano telinin yonelime
bagh deformasyon davranisinin incelendigi
calismada, meydana gelen plastik
deformasyonun farkli kristal yonelimlerinde,
dislokasyon kaymasi1 ve ikizlenme gibi farkl
mekanizmalarla olustugu belirlenmistir [7]. Au
nano telinin mekanik o6zelliklerine kristal
yoneliminin etkisinin incelendigi bir baska
calismada elastiklik modiiliiniin, akma zorunun,
Schmidt faktoriiniin yonelime kuvvetli bir
sekilde bagh oldugu ve plastik deformasyonun
Shockly kismi dislokasyonlarinin aktivitesiyle
meydana geldigi tespit edilmistir [8]. Degisik
metal nano tellerin elastik ozellikleri, akma
zoru, yiizey-zor etkili faz doniisiimleri Gall ve
arkadaslar1 tarafindan detaylica calisilmistir.
Nano o6lgekteki Au’ nun sikistirma, germe ve
kesme deformasyonunun atomik seviyede
gorsellestirilmesi yliksek ¢oziinirlikli
gecirmeli elektron mikroskobu ile
gerceklestirilmistir. [9]. Tschopp ve arkadaslari
[10, 11] farklh yonelimli tek kristal Cu
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elementindeki sikistirma-germe asimetrisini
incelediler. Yaptiklar1 calismada sikistirmanin
germeden daha yiiksek bir akma zoru trettigini
belirlediler.

Deneysel calismalarin yani sira atomik seviyede
maddelerin yap1 ve 6zelliklerinin teorik olarak
incelendigi bilgisayar benzetim ¢alismalar1 son
derece onemli bir hale gelmistir. Bilgisayar
teknolojisinin ve say1sal hesaplama
yontemlerinin hizli gelisimi, bununla birlikte
gercekei atomlararas1 potansiyellerin varlig,
MD benzetim yontemini nano materyallerin
mekanik davranislarini incelemek i¢in etkili bir
ara¢ haline getirmistir. Metalik nano tellerin
mekanik davraniglarim anlamak icin degisik
GAM fonksiyonlarinin kullanildigir klasik MD
benzetimleri ve yogunluk fonksiyonu teorisi
tizerine kurulu ilk prensip (first-principles)
metodu gibi farkll yaklasimlarla bir¢ok teorik
calisma yapilmistir [12-14]. Bununla birlikte ilk
prensip hesaplamalar: yliksek islemci giicline
ihtiyac  duymaktadir.  Yapilan  benzetim
calismalarinda elde edilen sonuglarin deneysel
degerlerle uyumlulugu model sistemde atomlar
arasindaki etkilesmeleri ifade eden potansiyel
enerji fonksiyonun sec¢imine baghdir. Farkh
sistemlerin modellenmesi i¢in gelistirilin bir¢ok
potansiyel fonksiyonu bulunmaktadir [15-17].
Cok cisim etkilesmelerini iceren GAM, sadece
yapist ve etkili sonu¢ vermesinden dolayl
benzetim ¢alismalarinda en ¢ok tercih edilen
potansiyel fonksiyonlarindandir. [18, 19].
Literatiirde nano teller ile ilgili MD benzetim
yontemi kullanilarak yapilan bir¢ok ¢alisma
bulunmaktadir [20-22].

Cu elementi yiliksek derecede elastik
anizotropiye sahip oldugundan bu ¢alisma igin
secilmistir.  Mekanik  ozelliklerin  kristal
yonelimlerinden etkilenmesi bu tiir
elementlerin  oOzellikle nano  teknolojik
uygulamarinda son derece énem arz etmektedir
[11]. Bu c¢alismada farklh Kkristolografik
yonelimlerde olusturulan Cu nano teline 10K,
100K, 300K, 500K, 700K ve 900K sicaklik
degerlerinde uygulanan tek eksenli germe
deformasyonunun elastiklik modiilii, akma zoru
gibi mekanik davraniglar tizerindeki etkisi MD



DEU FMD 24(70), 19-28, 2022

benzetim metodu ile incendi. Calismada biiytik
Olcekli atomik/molekiiler kitlesel paralel
simiilator ~ (Large-scale = Atomic/Molecular
Massively Parallel Simulator-LAMMPS) agik
kaynak kodlu MD benzetim programi kullanildi
[23]. Atomlar arasi etkilesmeler GAM potansiyel
fonksiyonu ile belirlendi. Elastik bolge disinda
meydana gelen plastik deformasyon
mekanizmasinin incelenmesi icin CNA analiz
yontemi kullanildi.

2. Materyal ve Metot

Klasik MD benzetim yonteminde N atomlu bir
sistemin hareket denklemleri asagida verilen
Lagrange fonksiyonundan elde edilir.

N
. 1
Lon(r®, i, b, ) = = mi(3£Gs)
i=1

N N
1 o
—Zz¢(|hs”|)+§MTr(hth)—PextV o))
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si h, G ve Pex parametreleri sirasiyla
skalalandirilmis koordinat, hesaplama

hiicresinin eksenleri, metrik tensér ve dis
basinci tanimlamaktadir.

Germe deformasyonu siirecinde nano telin
ekseni boyunca zor, denklem (2) tarafindan
hesaplanmaktadir [24, 25].

N N N F
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Bu ¢alismada model nano tel sisteminde Cu
atomlar1 baslangic konumlar1 olarak fcc orgii
noktalarina yerlestirildi. Periyodik siir sartlari
sadece x dogrultusu boyunca uygulanirken y ve
z dogrultular1 serbest birakildi. Ik hizlar
Maxwell-Boltzman hiz dagilimina uyun olacak
sekilde rasgele belirlendi. Pargacik sayisinin,
hacmin ve sicakligin sabit tutuldugu NVT
istatistik ~ toplulugu  kullanildi.  Hareket
denklemlerinin  sayisal  ¢odziimii  Verlet
algoritmasinin hiz formu ile yapildi. integrasyon
adim araligt 5 fs olarak belirlendi. Germe
deformasyonu uygulanmadan ©&nce biitiin
yonelimler icin model nano tel sistemi 50000
MD adimi dengeletildi. Tiim ¢alisma boyunca
model nano tel sistemine uygulanan zorlanma
orani 1x1010 s-1 olarak segildi.

Model hesaplama hiicresinde Cu atomlarl
arasindaki etkilesmeleri hesaplamak icin GAM

)
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potansiyel fonksiyonu kullanildi. Potansiyel ile
ilgili detaylar literatiirden bulunabilir [26].

Bu ¢alismada Cu nano telinin mekanik
ozelliklerine kristal yoneliminin etkilerini
belirlemek i¢in ytiksek simetrili <100>, <110>
ve <111> oOrgii yonelimi secildi. Cu nano tel
yapist <100>, <110> ve <111> yonelimleri i¢in
sirasiyla 4647, 4857 ve 4903 atomdan meydana
gelmektedir. Nano telin x yoniindeki uzunlugu
10,8 nm, y ve z yonlerinde 2,17 nm dir. Biitiin
calismalarda farkli yonelimli Cu nano teline
germe deformasyonu sadece x ekseni boyunca
uygulandi. Model nano tel sisteminin x-
dogrultusu boyunca iki u¢ bolgesindeki birkag
atomik tabaka sabitlendi. Ara bdlgede kalan
atomlarin dinamik davranisina izin verildi.
Deneysel ¢ekme yontemine uygun olmasi
acisindan sabit uclardan biri hareketsiz
tutulurken diger uca ¢ekme gerilmesi uygulandi.

MD ¢alismalarinda fcc, hcp, bcc gibi mikro
yapilarin belirlenmesi ve onlarin gelisimlerinin
incelenmesi olduk¢a o6nemlidir. Bu yapilarin
belirlenmesi amaciyla bircok sayisal analiz
yontemi gelistirilmistir. Bu yontemlerin temel
hedefi her bir parcaciga bir yapisal tiir
atamaktir. Ayrica bu yontemler yerel bir yapiy1
ideallestirilmis bir yapiyla eslestirerek, ne kadar
yakin olduklarim1 belirlemeye c¢alisir. MD
benzetim ¢alismalarinda yapi karakterizasyon
yontemleri olarak merkez simetri parametre
analizi (centrosymmetry paramatre analysis),
genel yakin komsu analizi (common neighbohr
analysis-CNA), bag-yonelim analizi (bond-order
analysis), bag a¢1 analizi (bond-angle analysis),
Honeycutt-Andersen ve Voronoi analizi olduk¢a
sik kullanilmaktadir [27, 28]. Bu calismada
atomik konumlarin gorsellestirilmesi ve CNA
analizi OVITO programu ile gerceklestirildi [29].

3. Bulgular

Bu c¢alismada ii¢ yiiksek simetri dogrultusu
boyunca atomlarin fcc 06rgli noktalarina
yerlestirildigi Cu nano tel model sistemine x
ekseni boyunca uygulanan gerilme
deformasyonun mekanik o6zellikler lizerindeki
etkileri incelenmeye calisildl. Kristal yonelim
etkilerini belirlemek icin <100>, <110> ve
<111> g yiiksek simetri 6rgli yonelimi dikkate
alind1. Sekil 1 de bu ii¢ farkl kristal yonelimine
sahip Cu nano telllerin baslangi¢c yapilari
verilmistir. Eksensel zorlanma islemi, nano
telin soldaki sabit u¢ hareketsiz tutularak,
sagdaki sabit u¢ 1x1010 s-1 zorlanma oran ile
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gerilerek uygulandi. Nano telin her iki sabit ucu
ardasik ii¢ (100) atomik diizlemlerinde bulunan
atomlardan olusmaktadir.

[100]

Sabit ug

[110]

[111]

Sekil 1: (a) <100>, (b) <110> ve (c¢) <111>
kristal yonelimine sahip Cu nano tellerinin
baslangic atomik goriintileri. Kirmizi renkli
kiireler dinamik atomlari, sar1 renkli kiireler
sabit u¢ olarak tanimlanan hareketsiz sinir
atomlarini gostermektedir.

Sekil 2 de <100>, <110> ve <111> Cu nano
tellerinin 300 K sicaklik degerlerinde uygulanan
eksensel zorlanmaya karsi mekanik tepkileri
verilmistir. Kristal yoéneliminin bir fonksiyonu
olarak Cu nano telleri elastik anizotropi

davranisi sergilemektedir. Zor-zorlanma
egrisinden  elastiklik  modiliiniin, akma
zorunun, plastik deformasyon davranisinin

kristal yonelimine kuvvetli bir sekilde bagh
oldugu agik¢a goriilmektedir. <100> ve <110>
nano telleri i¢in elastik deformasyonun
meydana geldigi zorlanma bdlgesinde sirasiyla
yukart ve asagl yonli bir egrisellik
gorilmektedir. Bunun aksine <111> nano
telinin zor-zorlanma egrisi dogrusal elastiklige
en yakin olandir. Zor-zorlanma egrisinin elastik
bolgede dogrusalliktan saparak asaglr dogru
egrisel olmasi elastik yumusamanin, ayni
sekilde egrinin yukari dogru olmasi elastik
sertlesmenin  bir  gostergesidir.  Elastik
yumusama ve elastik sertlesme elastik bolgede
yiiksek zorlanmalarda dogrusal olmayan zor-
zorlanma tepkisini tanimlamada kullanilir.
Burada elastiklik modiilii saf elastik sartlarda
beklenen degerden ya daha diisiik veya daha
yiiksektir [19].
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Sekil 2: Farkl kristal yonelimli nano teller icin
300 K sicaklik degerinde elde edilen zor-
zorlanma egrileri.

Sekil 2 de 1x1010 s-1 zorlanma orani ile x ekseni
boyunca c¢ekilen ii¢ kristal yonelimine sahip
nano teller i¢in zorlanmanin (&) belirli bir
degerine kadar zorda bir artis goriilmektedir.
Elastik bolge olarak bilinen bu bolgede
zorlanma, <100> nano teli i¢cin £€=0,097 (0,056),
<110> nano teli i¢in £€=0,057 (0,041) ve <111>
nano teli icin €=0,048 (0,037) degerine
ulastifinda zorda ani bir diisiis g6zlenmektedir.
Parantez igindeki ifadeler deneysel degerleri
gostermektedir [18]. Zor degerinde ani diists
baslamadan o6nce egrinin maksimum degeri,
plastik sekil degisimin basladigi akma zoru
olarak bilinmektedir. Zor degerindeki bu keskin
azalmanin yap1 igerisinde dislokasyonlarin
cekirdeklenmesinden dolay1 oldugu
bilinmektedir. Daha sonra zor-zorlanma egrisi
testere disi gibi bir goOriinim sergiler. Bu
degisim sebebinin cekirdeklenen
dislokasyonlarin biiylimesi ve yayillmasindan
dolay1 oldugu sdylenebilir [30]. MD benzetim
calismasindan elde edilen akma zoru degerleri
<100>, <110>, <111> yo6nelimleri i¢in sirasiyla
4,95 GPa (4,51 GPa), 4.45 GPa (4,15 GPa) ve
7,12 GPa (4,88 GPa) olarak belirlenmistir [18].
Parantez icindeki ifadeler deneysel
¢alismalardan elde edilen degerleri
gostermektedir. Elastiklik modili (E), elastik

bolgede zor-zorlanma egrisinin  dogrusal
degisiminin regrasyon analizi sonucu
belirlenmistir. <100> nano kristali igin

elastiklik modiilii 53,8 GPa, <110> nano teli i¢cin
101,6 GPa ve <111> nano teli i¢in 146,2 GPa
olarak tespit edilmistir. Elastiklik modiiliiniin
E<111> > E<110> > E<100> seklinde farkl degerler
almas1 E'nin kristal yonelimine kuvvetli bir
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sekilde baghhgini gosterir. <100>, <110>,
<111> kristal yonelimli nano teller icin
elastiklik  modiliiniin  deneysel degerleri
sirasiyla 80,04 GPa, 102,3 GPa ve 137,5 GPa
olarak belirlenmistir [31]. <110> nano teli i¢cin
benzetim ¢alismasindan elde edilen elastiklik
modiili deneysel degere olduk¢a yakindir. Bu
karsihlk <100> ve <111> nano telleri ic¢in
belirlenen sonuglar deneysel degerlerden
sapma  gostermektedir. Bu  tutarsizligin
sebeplerinden biri olarak termal sartlardaki
farkliliklar ~ gosterilebilir.  Cu'nun elastik
anizotropisi deneysel olarak elde edilen
elastiklik modiliiniin degeri tUzerinde bazi
degisikliklere de sebep olabilir. Ayrica model
nano tel sistemimizde herhangi bir yap1
kusurunun  bulunmamasi, buna  karsilik
deneysel olarak hazirlanan Cu nano telinde
safsizlik atomlar1 ve kusurlarin bulunabilme
ihtimali elastiklik modiliindeki bu farkliliga
sebep olabilirr Bu durumlar g6z o6niine
alindiginda  hesaplamalardan elde edilen
elastiklik modiilii degerinin kabul edilebilir
sinirlar igerisinde oldugu sdylenebilir. Johnson
tarafindan  gelistirilen = GAM  potansiyeli
kullanilarak yapilan bir ¢alismada elastiklik
modiilii <100>, <110> ve <111> nano telleri i¢cin
sirastyla 100,16 GPa, 115,69 GPa vel64,76 GPa
olarak belirlenmistir [18]. Calismamizda
kullanilan GAM ile elde edilen elastiklik
modiiliiniin deneysel degerlerle daha uyumlu
sonuglar Urettigi gorilmektedir [31].

Ug farkh kristal yonelimine sahip Cu nano tel
model sistemine 10 K, 100 K, 300 K, 500 K, 700
K ve 900 K sicaklik degerlerinde germe
deformasyonu uygulanarak sicakligin mekanik

davranislar lzerindeki etkisi belirlenmeye
calisildi.  Sekil 3’'te elastiklik modiiliiniin
sicaklikla degisimi verilmistir. Ug kristal

yonelimi icinde elastiklik modiliintin sicaklik
artistna  karst  duyarh  oldugu  acik¢a
gorilmektedir. Bu degisim artan sicaklikla bag
kuvvetlerinde meydana gelen énemli derecede
zaylflamadan kaynaklanmaktadir. Genel olarak
elastiklik modiilii sicaklik artisiyla dogrusal
olarak bir azalma gostermektedir. Elde ettigimiz
sonuglardan bu degisimin her ti¢ yonelim iginde
dogrusal bir azalma sergiledigi belirlenmistir.
Bu durum teorik olarak su sekilde agiklanabilir.
Elastiklik modiliiniin tanimina goére, denge
konumuna goére potansiyelin birinci tiirevi
elastiklik  modiiliine  benzetilebilir. ~ Eger
Lennard-Jones potansiyelinin birinci tiirevi géz
oniine alinirsa kesinti siireci basitlestirilebilir ve
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elastiklik modili 1/r¢ ile orantilidir. Sonug
olarak sicaklifin artmasi ile atom konumlarinin
denge mesafeleri artar. Bu durum elastiklik
modiiliiniin azalmasini etkiler. Bu nedenle hem
zor-zorlanma egrisinin degisimi hem de
elastiklik modiiliindeki disiis, sicaklik artisi ile
daha az kararli kristal yapimmin meydana
geldigini gosterir [18].

180
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Sekil 3: Sicaklikla elastiklik modiiliiniin kristal
yonelimine gore degisimi.

Sekil 4’te ti¢ farkl kristal yonelimine sahip Cu
nano telinin sicaklikla akma zorundaki degisimi
verilmistir.  Geri  dondiiriilemeyen  sekil
degisiminin baslamasim1 ifade eden akma
zorunun sicaklik artisi ile degisiminin dogrusal
bir sekilde gerceklesmedigi goriilmektedir.
Sicaklik artis1 model sistemin entropisinin
artmasina sebep olmustur. Atomlar daha biiyiik
titresim genliklerine ve Kkinetik enerjiye
sahiptirler. Bunun sonucu olarak enerjileri
artan daha ¢ok sayidaki atom aktivasyon enerji
engeli asarak yapisal kusurlarin olusumuna
sebep olur. Bu da zor degerindeki azalmanin
sebebi olarak verilebilir [32].

<111>

Akma zoru (GPa)
n

400
T (K)

600 800 1000

Sekil 4: Sicaklikla akma zorunun kristal
yonelimine gore degisimi.
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Farkli kristal yonelimine sahip model nano tel

sistemlerinde tek eksenli gerilme sonucu
meydana  gelen plastik deformasyonun
mekanizmasi OVITO programiyla

gorsellestirilen atomik konumlar ve Honeycut
ve Andersen tarafindan 6nerilen CNA topolojik
analiz yontemi ile belirlenmeye calisildi. CNA
analiz yonteminde model sistemde secilen her
referans atomu, bir atom ve en yakin komsulari
arasindaki baglar tarafindan belirlenen bélgesel
kristal yapilara gore siniflandirilir. Bélgesel fcc
diizenindeki atomlar fcc atomlari, bolgesel bcc
diizenindeki atomlar bcc atomlart ve hcp
diizenindeki atomlar fcc kristalinde olusan
yigilma kusuru yapilar olarak goriilen hcp
atomlar1 olarak smiflandirilirken, bu duzenlere
uymayan atomlar ise “diger” atomlar olarak
adlandirilmaktadir [33].

Sekil 5(a-c)’de 10 K sicaklik degeri igin ti¢ farkl
kristal yoneliminde sahip nano tel yapilarinin
zor-zorlanma egrileri verilmistir. <110> ve
<111> yonelimli nano tellerin sonuglariyla
karsilastirmak amaciyla ilk 6nce <100> Cu nano
telinin  plastik deformasyonunun yapisal
gelisimi incelenmigstir. Sekil 5(a)’daki <100>
kristal yonelimi i¢in elde edilen zor-zorlanma
egrisinde akma zoru olarak bilinen 1 noktasi
icin (100) diizlem kesitinden alinan nano telin
atomik konumlar1 Sekil 6(a) da verilmistir.
Sekilde noktali kapal egrisel yiizeyle gosterilen
bolgede kusursuz fcc kristal yapi icerisinde CNA
analizinde “diger” olarak adlandirilan, beyaz
renkli atomlarla sembolize edilen ve herhangi
bir atom tiirdi olarak tanimlanmayan yapilarin
olusumu gorilmektedir. Ylizeye yakin bu
bolgede zorlanmanin kritik bir degere
ulasmasiyla fcc atomlarinin yeniden
diizenlenmeye  baslamasi, dislokasyonlarin
cekirdeklenmesinin bir gostergesi olarak ifade
edilebilir. Sekil 5(a) da 2 nolu bélgeye karsilik
gelen zorlanma degerine ulasildiginda elde
edilen atomik gorintiler Sekil 6(b) de
verilmistir. Artan zorlanma degeriyle birlikte
tanimlanamayan atomlardan olusan bdlgenin
yapl icerisinde genisledigi ve hcp atomlarindan
olusan diizlemlerin meydana gelmeye basladig1
gorilmektedir. fcc kristalindeki atomlarinin
dizilim hatasi olarak bilinen hcp atomlar1 bir
araya gelerek model nano tel igerisinde oklarla
gosterilen  bolgelerde  yigilim  kusurlarini
olusturmaktadir. Zorlanma degerinin
artmasiyla hcp atomlarindan olusan yigilim
kusuru diizlemlerinin nano telin bir ucundan
diger ucuna yayildigi agikca gorilmektedir.
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Model Cu nano tel sistemine (nano tel
yapisindaki MD hesaplama hiicresi) tek eksenli
gerilme deformasyonu uygulanmasi sonucu
elastik sekil degisiminin meydana geldigi
zorlanma bolgesi gecilip kalic1 sekil degisiminin
meydana geldigi kritik zorlanma degerine (Sekil
5(a)’da 3 noktasi) ulasildiginda fcc kristal yap:
icerisinde hcp atomlarindan olusan bitisik
diizlemler goriilmektedir. hcp atomlarindan
olusan bu diizlemler yap: igerisinde Shockley
kismi dislokasyonlarinin aktif hale ge¢mesi
sonucu olusan yigilma Kkusurlarinin  bir
gostergesi olarak ifade edilmektedir [8, 30].
Zorlanmanin artmasiyla tiim nano tel boyunca
baska Shockley kismi dislokasyonlarinin
cekirdeklenmesi ve yapi icerisinde yayilmasi
y1gilim Kkusurlarinin artmasina yol agmaktadir
[7]. Sekil 5(a) da 4 ve 5 numarali noktaya
karsilik gelen zorlanma degerinde elde edilen
atomik konumlar Sekil 6 (d-e) de verilmistir. Bu
zorlanma degerlerine ulasildiginda sirasiyla
noktali kapali egri ile gosterilen bdlgede nano
telin boyun verdigi ve sonrasinda zorlanmanin
arttirilmasiyla nano telde kopmanin meydana
geldigi goriilmektedir.
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Sekil 5: Farkl kristal yonelimli nano teller igin
10 K sicaklik degerlerinde elde edilen zor-
zorlanma egrileri.

Ayrica Sekil 7’de akma noktasinda [100]
dogrultusu boyunca elde edilen nano telin
atomik konumlari verilmistir. Akma noktasinda
elde edilen bu yiizey atomlarinin yerlesiminde
ikizlenmeler, mikro ikizler ve kayma diizlemleri
acikca goriilmektedir. Germe islemi esnasinda
ikizlenme deformasyonu <100> nano telinin
plastik deformasyonunda ©nemli bir rol
oynamaktadir [18].
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()

Sekil 6: <100> Cu nano telinin (100) dizlem
kesitinden farkli zorlanma degerlerinde elde
edilen atomik gériintiileri.

@ (b) © ()

kayma

ikizlenme . .
diizlemi

mikro-ikiz

Sekil 7: Akma noktasinda <100> Cu nano
telinin [100] dogrultusu boyunca elde edilen
ylizey atomik konumlari.

Sekil 8’de <110> Cu nano telinin farkli zorlanma
degerleri altinda (100) diizlem Kkesitinden elde
edilen atomik konumlar1 verilmistir. Sekil
8(a)’da akma zoruna karsilik gelen zorlanma
degerinde (Sekil 5(b)’de 1 numara) kusursuz fcc
yapmin korunamadigl, yap: igerisinde beyaz
renkli atomlarin kiimelendigi bdlgede ilk
dislokasyon ¢ekirdeklerinin olusmaya basladig1
soylenebilir. Sekil 8(b-c)’de, (sirasiyla Sekil 5(b)
de 2 ve 3 numara) cekirdeklenen kismi
dislokasyonlarin {111} kayma diizlemi boyunca
nano telin Kkesiti boyunca zigzak ¢izerek
ilerledigi ve bu sekilde fcc yapida hcp
atomlarindan (kirmizi renkli atomlar) olusan

yigilma kusurlarinin meydana geldigi tespit
edilmistir. Yap1 icerisinde olusan bu yigilma
kusurlar1 sekilde oklarla gosterilmistir. Sekil
5(b))de 4 numarali noktaya Kkarsilik gelen
zorlanma degerinde nano telin boyun vermeye
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basladig1 Sekil 8(d)'de agik¢a goriilmektedir.
Zorlanma degerinin arturithp 5 numaral
noktaya ulasildiginda Sekil 8(e)’ de goriildiigi
gibi nano tel tek bir atom temas1 olugtuktan
sonra kopmustur. Model nano tel yapisinda
boyun vermenin basladigi zorlanma degerinden
kopmanin meydana geldigi zorlanma degerine
kadar boyun boélgesi haricinde yeni yigilim
kusurlar1 meydana gelmemistir.
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Sekil 8: <110> Cu nano telinin (100) diizlem
kesitinden farkli zorlanma degerlerinde elde
edilen atomik gortntiileri.

Sekil 9°da akma noktasinda [100] dogrultusu
boyunca nano tel ylizeyinin atomik konumlari
verilmistir. Nano tel yapisinin ylizeyinde
ikizlenme ve kayma diizlemlerinin olustugu
acikca goriilmektedir.

ikizlenme

Sekil 9: Akma noktasinda <110> Cu nano
telinin [100] dogrultusu boyunca elde edilen
atomik konumlari.

Sekil 10 (a-e)’da <111> Cu nano telinin gerilme
deformasyonu  esnasinda  (100)  diizlem
kesitinden elde edilen atomik goriintiileri
verilmistir. Sekil 10(a)’ da akma noktasinda
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(Sekil 5 (c) de 1 numara) elde edilen atomik
gorilintiiden plastik deformasyonun
baslangicinda yapi icerisinde hcp atomlarinin
bir araya gelerek olusturdugu yigilma kusur
diizlemi gorilmektedir. Zorlanma degeri artip
Sekil 5 (c) de sirasiyla 2 ve 3 numaral bdlgeye
ulasildiginda, “diger” olarak adlandirilan
tanimsiz atomlarin bulundugu yiizey bolgesinde
kismi dislokasyonlarin cekirdeklenmeye
basladig1 ve yigilim kusurlarinin yapi igerisinde
yayildigi Sekil 10 (b-c)’de belirlenmistir.

@)

(b) (d)

Sekil 10: <111> Cu nano telinin (100) dizlem
kesitinden farkli zorlanma degerlerinde elde
edilen atomik gortintileri.

Bununla birlikte ylizeyde c¢ekirdeklenmeye
baslayan dislokasyonlarin yilizeyde kayma
diizleminin olusmasina yol agtig1 Sekil 11 de
agikca goriilmektedir. <100> ve <110> Cu nano
telleriyle karsilastirildiginda <111> nano telinin
ylizeyinde herhangi bir ikizlenme
deformasyonu gozlemlenmemistir. Sekil 10(d-
e) de nano tele uygulanan zorlanma degerinin
artis1 dislokasyon aktivitesini arttirdigindan
dolay1 boyun boélgesi olusmakta ve devam eden
siirecte kopma gerceklesmektedir. Nano tel
boyun vermeye basladiginda tanimsiz atomlarin
sayisl artmakta ve telin siinmesi ile en yliksek
degerine ulagsmaktadir. Nano tel boyun vermeye
basladiktan sonra kopma gerceklesene kadar

uygulanan gerilme islemi esnasinda yapi
icerinde  herhangi bir wigilim  kusuru
gbzlemlenmemistir.
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Sekil 11: Akma noktasinda <111> Cu nano
telinin [100] dogrultusu boyunca elde edilen
atomik konumlari.

4. Sonug

Bu calismada 1x1010 s1 zorlanma orani ile
gerilme deformasyonu uygulanan Cu nano
telinin mekanik davramslarina sicakhigin ve
farkli kristal yonelimlerinin etkisi incelendi.
Hem elastik hem de plastik dzelliklerin kristal
yoneliminden etkilendigi belirlendi. Elastiklik
modiiliniin kristal yonelimine kuvvetli bir
sekilde bagl oldugu ve <111> Cu nano teli i¢cin
en biiylik degere, <100> nano teli icin en kii¢iik
degere sahip oldugu tespit edildi. Ayrica
elastiklik modiliiniin biitiin yonelimler icin
sicakliktaki artisla dogrusal bir azalma
gosterdigi belirlendi. Bununla birlikte akma
zorunun da kristal yonelimine baghlik
gosterdigi, buna karsiik sicaklik artisiyla
dogrusal olmayan bir azalma igerisinde oldugu
goriildi. Cu nano telinde meydana gelen yapisal
gelisim ve deformasyon davranisini incelemek
icin CNA analizi kullanildi. <100>, <110> ve
<111> yonelimleri icin genel olarak plastik
deformasyonun dislokasyonlar ve yigilim
kusurlarinin olusumu seklinde gergeklestigi
tespit edildi. <111> nano teli haricinde diger
nano tellerde ikiz yapilar1 belirlendi. <100> ve
<111> nano telleri ile karsilastirildiginda <110>
nano telinin boyun bolgesinde {i¢ atom
uzunlugunda ince  bir atomik  zincir
olusturduktan sonra kopmanin meydana geldigi
goriildi. Buna gore <110> Cu nano telinin diger
yonelimli nano tellere gore daha stineklik bir
yapr gosterdigi ve ¢ok ince nano tellerin
iiretilmesi i¢cin daha uygun oldugu sdylenebilir.
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