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Sefa KAZANC
OZET:

Bu calismada, Pd atomlarinin [100], [110] ve [111] kristalografik dogrultularina yerlestirilmesiyle
olusturulan nano tel model sistemlerine tek eksen dogrultusu boyunca uygulanan ¢ekme-sikistirma
deformasyonu sonucu olugan Bauschringer Etkisi (BE) Molekiiler Dinamik (MD) benzetim yontemi
kullanilarak incelendi. Atomlar arasindaki kuvvetlerin belirlenmesinde ¢ok cisim etkilesmelerini
iceren GOomiillmiis Atom Metodu (GAM) potansiyel fonksiyonunun gradientinden yararlanildi.
Uygulanan ¢ekme ve sikistirma deformasyon islemi sonucu farkl kristalografik dogrultular boyunca
elde edilen gerilim-gerinim egrileri arasinda bir asimetri oldugu tespit edildi. Model nano tel
sistemlerine, akma gerilim degeri asildiktan sonra farkli 6n-gerinim degerlerinde uygulanan
yiikkleme (¢ekme), ylikiin kaldirilmasi ve ters yiikleme (sikistirma) deformasyon islemi sonucu
olusan Bauschinger Etkisi (BE) belirlendi. Bazi kristalografik dogrultularda ters BE etkisinin
olusumu tespit edildi. Bauschinger Stress Parametresi (BSP), BE’nin farkli kristalografik
yonelimlere sahip Pd nano telleri {izerindeki etkisini tespit etmek i¢in hesaplandi. Ayrica nano telde
deformasyon sonucu olusan toplam ve Shockly dislokasyon yogunluklari gerinimin farkli degerleri
icin hesaplandi. Yiikleme esnasinda dislokasyonlarin arttigi, yiik kaldirilirken azaldigi ve ters
yiikleme isleminde yeniden bir artis sergiledigi biitiin kristalografik dogrultular i¢in gozlendi.

Investigation of the Crystallographic Orientation Dependence of the Bauschinger Effect in Pd Nanowire by Molecular

Highlights:
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ABSTRACT:

In this study, the Bauschringer Effect (BE), which occurs as a result of tensile-compression
deformation applied along a single axis direction to nanowire model systems formed by placing Pd
atoms in the [100], [110] and [111] crystallographic directions was investigated using the Molecular
Dynamics (MD) simulation method. The gradient of the Embedded Atom Method (EAM) potential
function, which includes many-body interactions, was used to determine the forces between atoms.
It was determined that there was an asymmetry between the stress-strain curves obtained along
different crystallographic directions as a result of the applied tensile and compressive deformation
process. The Bauschinger Effect (BE) that occurs as a result of loading (tensile), unloading and
reverse loading (compression) deformation processes applied to model nanowire systems at different
pre-strain values after the yield stress value is exceeded was determined. The occurrence of reverse
BE effect was detected in some crystallographic directions. Bauschinger Stress Parameter (BSP)
was calculated to detect the effect of BE on Pd nanowires with different crystallographic
orientations. Additionally, the total and Shockly dislocation densities resulting from deformation in
the nanowire were calculated for different values of strain. It was observed for all crystallographic
directions that dislocations increased during loading, decreased when the load was removed, and
increased again upon reverse loading.
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GIRIS

Nano yapili malzemeler nano teknolojinin hizli gelisimiyle ozellikle son yillarda mikro
diizeydeki optik, mekanik ve elektronik uygulamalarindan dolay: biiyiik ilgi gormektedir (da Silva ve
ark., 2001; Hasmy ve Medina, 2002; Wu ve ark., 2005; Xia ve ark., 2016; Zhan ve ark., 2014; Sainath
ve Choudhary, 2015). Metalik nano tellerin uygulama asamasinda giivenilirliklerini etkileyen onemli
faktorlerden biri deformasyon davranislaridir. Ayrica metalik nano tellerin  deformasyon
mekanizmalarinin detayli bir sekilde arastirilmasi nano-elektromekanik sistemlerin tasarlanmasi ve
tiretilmesi agisindan gereklidir. Metalik nano teller yiiksek termal-elektriksel iletkenlik, yiiksek
esneklik, ¢cekme mukavemeti, optik seffaflik gibi 6zelliklerinden dolayi tarama mikroskobu problart,
tanisal biyosensorler, dokunmatik sensorler, siiper kapasitorler gibi cihazlarin tasarlanmasi ve
gelistirilmesinde kullanilmaktadirlar (Weinberg ve Cai, 2012; Wu ve ark., 2013; Jang ve ark., 2017; Ji
ve ark., 2017).

Nano tellerin termodinamik ve mekanik 6zelliklerine tel yapisi, uygulanan sikistirma-gerinim
orani, kristalografik yonelim, yiizey ve smnir sartlar1 etki etmektedir. Deformasyon davranisinin
incelendigi a-Fe nano telinde, dislokasyon kaymasi ve ikizlenme gibi farkli mekanizmalarla olusan
plastik deformasyonun kristal yonelimine bagl oldugu tespit edilmistir (Sainath ve Choudhary, 2016).
Au nano telindeki atomlarin kristalografik yoneliminin mekanik &zelliklere etkisinin incelendigi bir
calismada, yonelimin akma gerilimi, elastiklik modiilii ve Schmidt faktorii tizerinde etkili oldugu,
ayrica Shockly kismi dislokasyonlarin plastik deformasyonun olusumunda onemli bir etkiye sahip
oldugu tespit edilmistir (Wen ve ark., 2010). Diano ve arkadaslar1 (Diao ve ark., 2004) yiizey etkili i¢
gerilimlerden dolayr [100] ve [110] kristalografik yonelimlerine sahip Au nano tellerinde simetrik
olmayan bir akma gerinimi ve ¢ekme-sikistirma esnasinda farkli kayma sistemlerini MD benzetim
yontemini kullanarak gézlemlediler.

Elastik bolge sinirlar icerisinde malzemeye uygulanan ¢ekme-sikistirma deformasyonu sonucu
gerilim-gerinim arasindaki simetrinin korundugu bilinmektedir. 1886 yilinda bu simetrinin
malzemenin akma gerilimi asildiginda bozuldugunu Bauschinger tarafindan tespit edildi. Bauschinger
Etkisi (BE) olarak bilinen bu durumda numuneye ileri yonde bir yiikleme uygulanmasi sonucu
meydana gelen akma gerilimi degerine karsilik, ters yiikkleme yoniinde daha disiik bir akma gerilimi
meydana gelmektedir (Mahato ve ark., 2016; Paul ve ark., 2016). BE; Al (Stoltz ve Pelloux, 1976), Cu
(Pedersen ve ark., 1981), Nb (Waheed ve ark., 2017), ¢elik (Han ve ark., 2005) dahil olmak tizere
birgok tek ve polikristal metalik malzemelerde gozlemlenir. Ancak numunede olusan BE’ nin degeri
mikro yapisal Ozelliklerine bagli olarak metalden metale farklilik gostermektedir. Levhalarin ve
cubuklarin diizlestirilmesi, metallerin sekillendirilmesi islemleri gibi birgok endiistriyel uygulama
BE’den etkilenir (Chun ve ark., 2002; Chun ve ark., 2002; Gui ve ark., 2015).

Atomik benzetim teknikleri, nano Olgekteki materyallerin 6zelliklerinin belirlenmesi ve
deformasyon mekanizmalarinin atomik boyuttaki ayrintilarinin tespiti igin Ozellikle bilgisayar
hesaplama yontemlerinin gelisimi ile son derece Onemli bir hale gelmistir. Ayrica deneysel
caligmalarda karsilasilan zorluklara atomik benzetim yontemleri iyi bir alternatif olmustur (Sofiah ve
ark., 2018). Modellenecek sistem icin potansiyel fonksiyonunun belirlenmesi, caligmadan elde
edilecek sonuglar iizerinde son derece onemlidir. Literatiirde farkli sistemlerin modellenmesi igin
birgok potansiyel fonksiyonu mevcuttur. Son yillarda GAM potansiyeli kullanilarak nano tellerin
deformasyon davraniginin incelendigi (Finbow ve ark., 1997; Branicio ve Rino, 2000) MD benzetim
caligmalariin yani sira ilk-prensip metoduyla da (Nakamura ve ark., 1999; Walsh ve ark., 2001)
yapilan ¢alismalar mevcuttur.
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Bu caligmada farkli kristolografik ydnelimlere sahip Pd nano tellerine 1x10%™ gerinim
degerinde uygulanan ¢ekme-sikistirma deformasyon siirecinde diisiik sicaklik (10K) ve oda
sicakliginda (300K) Bauschinger etkisi MD benzetim yontemi ile incelendi. Nano tellerin MD
benzetim galismalarinda LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator-
Biiyilk Olgekli Atomic/Molekiiler Kitlesel Paralel Simiilator) agik kaynak kodu kullanildi
(http://lammps.sandia.gov). Cekme-sikistirma ¢evrimi sonucu nano tellerde olusan plastik
deformasyon ve dislokasyon olusumlari sirasiyla OVITO (Stukowski, 2010) programindaki CNA ve
DXA analiz yontemleri ile incelendi.

MATERYAL VE METOT

Farkli kristalografik yonelimlere sahip Pd nano tellerin deformasyonu siirecinde nano tel ekseni
boyunca uygulanan gerilim, denklem (1) tarafindan hesaplanmaktadir (Kazanc ve ark., 2003; Kazanc,
2013).

H=V‘{imivi-vi —ii%n-n} (1)

i=1 j>i Tjj

Model nano tel sisteminin kurulumunda fcc 6rgii noktalar1 Pd atomlarinin baslangig konumlari
olarak secildi. Sadece x dogrultusu boyunca periyodik sinir sartlari uygulanirken y ve z dogrultulart
serbest birakildi. Atomlarin baglangi¢ yapisinda ilk hizlar1 Maxwell-Boltzman hiz dagilimima uygun
olacak sekilde rasgele belirlendi. On-gerilim degerinin sifir olabilmesi icin tiim kristalografik
yonelimlere c¢ekme-sikistirma islemi uygulanmadan, model sistem NVT kanonik toplulugu
kullanilarak 5x10* MD adimu siiresince dengeye gelmesi saglandi. Yapilan calismada gerinim orani ve
bir integrasyon adimi, sirastyla 1x10%? ve 1fs olarak belirlendi. Verlet algoritmasinin hiz formu,
modellenecek sistemin hareket denklemlerinin sayisal ¢Oziimii i¢in segildi. Baslangig yapisinda
enerjiyl minimize etmek i¢in konjuge gradyen algoritmasi kullanildi. Pd atomlar1 arasindaki
etkilesmelerin belirlenmesi icin GAM potansiyel fonksiyonundan yararlanild: (Paul ve ark., 2016).

Bu calismada Pd nano tel yapilar1 [100], [110] ve [111] yonelimleri i¢in sirasiyla 32187, 33583
ve 34561 atomdan meydana gelmektedir. Nano telin 30nm x yo6niindeki uzunlugu, 4,71nm ise y ve z
yonlerindeki uzunlugudur. Biitiin MD ¢alismalarinda deformasyon islemleri, Pd nano telinin sadece x
ekseni boyunca uygulandi. Model nano telin iki u¢ bolgesinde birkag atomik tabaka dinamik olarak
sabit tutuldu. Bunlarin haricinde kalan ara bolgedeki atomlarin dinamik davranigina izin verildi.
Deneysel ¢ekme yontemiyle uyumlu olmasi bakimindan model sistemin alttaki sabit u¢ hareketsiz
tutulurken tstteki diger uca ¢ekme-sikistirma islemi uygulandi.

BULGULAR VE TARTISMA

Sekil 1°de goriildiigii gibi fce orgili noktalara [100], [110] ve [111] yiiksek simetri dogrultular
boyunca Pd atomlarinin yerlestirilmesiyle nano tellerin baslangi¢ yapilar1 elde edilmistir.

10K ve 300K sicaklik degerleri icin Pd nano teline ayri ayr1 uygulanan 1x10'%? gerinim oram
ile cekme ve sikistirma deformasyon islemi sonucu farkli kristalografik dogrultular boyunca elde
edilen gerilim-gerinim egrileri sirasiyla Sekil 2(a-b)’de sunulmustur. Kristalografik yonelimlerin, MD
hesaplamalar1 sonucu elde edilen gerilim-gerinim egrileri {izerinde olduk¢a 6nemli bir etkiye sahip
oldugu dikkat ¢ekmektedir. Hem ¢ekme hem sikistirma islem siirecinde gerilim-gerinim egrilerinde
gerinimin belirli bir degere ulagsmasindan sonra gerilimde ani bir diisiis meydana gelerek plastik
deformasyonun basladig goriilmektedir.
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Sekil 1: Pd atomlarinin (a) [100], (b) [110] ve (c¢) [111] dogrultulart boyunca yerlestirilmesiyle elde edilen nano

tellerin baglangi¢ yapilari. Sari ve kirmizi renkli atomlar sirasiyla dinamik davranisa izin verilmeyen ve dinamik
davranigina izin verilen atomlar1 temsil etmektedir

Gerilim degerinde bu ani degisimin olusumunun, nano tel sistemindeki dislokasyonlarin
¢ekirdeklenmeye baslamasindan dolay1 oldugu bilinmektedir (Setoodeh ve ark., 2008; Wang ve ark.,
2011). Shockley kismi dislokasyonlarinin hakim oldugu kismi dislokasyonlar, {111} kristal diizlemi
boyunca hizla kayarak, gerilimde keskin bir diisiise neden olur. En biiyiik gerilim degisimlerinin hem
10K hem de 300K sicaklik degerleri i¢in <111> nano telinde meydana geldigi ve bu kristalografik
yonelimin dislokasyonlarin ¢ekirdeklenmesi, biliylimesi ve hareketi i¢in nano teldeki atomlarin en
uygun yerlesimi oldugu sdylenebilir.

8 F 6
E —[100] 10K (a) L —I[100] 300K (b)
6 F —[110] 4 [ —I110]
4 | —111] o —[111]
< C < r
& 2 F & 2
S S
E £ 0
= 2 F =
Bt r St -
S 4f & 2F
6 | 4 :_
8 £ MEPEN BRI PR B -6:"""""""""
-0.2 -0.1 0.0 0.1 0.2 -0.2 -0.1 0.0 0.1 0.2
Gerinim Gerinim

Sekil 2. (a) 10K ve (b) 300K sicaklik degerlerinde farkl kristalografik dogrultular boyunca elde edilen gerilim-gerinim
egrileri
Farkl1 kristal yonelimleri i¢cin akma gerilimleri arasinda 6nemli farkliliklar bulunmaktadir. Hem
10K hem de 300K sicaklik degerleri igin gerilim-gerinim egrilerinin elastik bolgesi, ¢ekme
deformasyon isleminde [100] ve [110] kristalografik yonelimleri i¢in dogrusal olmayan bir tepki
gosterirken, bu durum sikistirma igleminde sadece [100] yoneliminde goriilmektedir. Bu dogrusal
olmayan tepki, farkli yiikleme kosullarinda elastik sertlesme ve elastik yumusama olarak tanimlanir.
Bu durum Sekil 3’de gosterilmektedir (Zhang ve ark., 2018).
10K ve 300K sicakliklarinda [100] yonelimine sahip nano tele uygulanan ¢ekme isleminde
elastik sertlesme gozlenirken, sikistirma isleminde elastik yumusama meydana gelmektedir. Kristal
yoneliminin bir fonksiyonu olarak bu dogrusal olmayan elastik davranis yiiksek bir anizotropi gosterir.
Bununla birlikte [110] yonelimi i¢in ¢ekme isleminde elastik yumusama goézlenmesine karsilik
sikigtirma isleminde elastik davranis dogrusaldir.
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Sekil 3. Nano tel yapida gekme ve sikistirma isleminde elastik sertlesme ve elastik yumusama (Zhang ve ark., 2018)

[111] yonelimi i¢in ise hem ¢ekme hem de sikistirma deformasyon islem siirecinde elastik bolge
dogrusal bir degisim sergilemektedir. Dogrusal olmayan elastik davranisi niceliksel olarak tanimlamak
icin sertlesme modiilii (En) ve yumusama modiilii (Es) tanimlanmistir. Bu parametreler akma gerilim
degerinin bu degere karsilik gelen cekme veya sikistirma gerinim degerine boliinmesiyle elde edilir.
Bu parametreler kullanilarak dogrusal olmayan indeks;

AE=(Ens -E)/E (2

ifadesi ile belirlenmistir (Zhang ve ark., 2018). Bu ifadede pozitif deger elastik sertlesmeye,
negatif deger ise elastik yumusamaya karsilik gelir. Model sisteme uygulanan ¢cekme ve sikistirma
yiikleri altindaki dayaniklilik (strength) farkini karsilagtirmak igin, ¢ekme-sikistirma asimetrisi (oy — or)
| oy formiilii kullanildi (Zhou ve ark., 2022). Gerilim-gerinim egrisinde ¢ekme yoOniindeki akma
gerilimi (oy) ve sikistirma yontindeki akma gerilimi (or) olarak ifade edilmektedir. Farkl: kristalografik
dogrultular i¢in ¢ekme ve sikistirma deformasyon islemi sonucu akma gerilimi, sertlesme ve
yumusama modiilleri, dogrusal olmayan indeks ve akma asimetrisi Tablo 1’de verilmistir.

Tablo 1. Pd nano telinin ¢ekme-sikistirma akma gerilimleri ve asimetrisi

cekme sikistirma
T (K) onelim E En veya Es oy En veya Es or . :
' (GPa) (GF)’/a) AE  (Gpa (GF)’/a) AE  (gpg) asimetri(%)
[100] 46.9 60.9 29.8% 5.12 21.4 -54.4% 1.35 73.6
10 [110] 119.3 84.7 -29.0% 4.15 157.5 32.0% 5.04 -21.4
[111] 173.5 173.2 -0.17% 5.37 163.3 -5.87% 7.84 -45.9
[100] 37.7 47.8 26.8% 2.82 255 -32.3% 0.74 73.7
300 [110] 103.6 73.1 -29.4% 3.58 127.6 23.1% 3.83 -6.9
[111] 159.1 150.3 -5.5% 4.81 154.6 -2.82% 3.71 22.8

Her t¢ kristalografik yonelime sahip nano teller i¢inde ¢cekme ve sikistirma deformasyonu,
tellerdeki serbest ylizey etkileriyle iliskili olarak mekanik 6zelliklerde bir asimetri gostermektedir. 10
K i¢in <100> nano tel sistemine uygulanan ¢ekme islemi sonucu oy = 5.12 GPa iken bu deger
sikistirma isleminde or = 1,35 GPa olarak belirlenmistir. Bununla birlikte [110] ve [111] nano telleri
i¢in ise bu durum tam tersidir (or > ay). 300K degeri igin ise [100] ve [111] yonelimlerinde oy > or dir.
Ayrica her iki sicaklik degeri ve farkli yonelimler i¢in gerilim-gerinim egrisi zik-zak seklinde degisim
sergilemektedir. Yapr igerisinde c¢ekirdeklenen dislokasyonlarin biiylimesi ve yayilmasinin bu
degisimden kaynaklandigi soylenebilir (Wu, 2006; Setoodeh ve Attariani, 2008). Hem ¢ekme hem de
sikistirma akma gerilimleri esitse malzeme izotropik bir sekilde davranis sergiler. <100> nano telinin
¢ekme-sikistirma asimetre yiizdesinin, <110> ve <111> nano tellerinin asimetri yiizdesinden daha
yiiksek bir degerde oldugu Tablo 1°de agikg¢a goriilmektedir. Sicaklik artisi [100] yonelimi igin

asimetride bir degisime sebep olmazken diger yonelimlerde 6nemli bir diisiis goriilmektedir.
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10 K sicakliginda ¢ekme deformasyon isleminde [100] ve [110] yonelimleri i¢in AE’nin mutlak
degerleri birbirine yakin yiizdelere sahiptir. Nano tel yapr [100] yonelimi i¢in elastik sertlesme
gosterirken, [110] yonelimi i¢in elastik yuomusama meydana gelmistir. Bununla birlikte [111] yonelimi
icin diisiik ylizdede bir elastik yumusama goriilmektedir. Nano tele uygulanan sikistirma isleminde
[100] ve [110] yonelimleri i¢in ¢ekme isleminde elde edilen sonuglarin tersi bir durum goriiliirken,
[111] yonelimi i¢in ise ¢ekme isleminde oldugu gibi elastik yumusama durumu devam etmektedir. 300
K sicaklik degeri i¢in elastik yumusama ve elastik sertlesme durumlar1 10 K sicakliginda oldugu gibi
ayni niteliksel degisimi goOstermektedir. Ayrica AE ve asimetri arasinda bir korelasyon
goriilmemektedir.

10K ve 300K sicaklik degerlerinde ti¢ farkli kristalografik yonelime sahip Pd nano tellerine
elastik sinirlar igerisinde uygulanan ¢ekme-sikistirma deformasyon igslemi sonucu elde edilen gerilim-
gerinim egrileri Sekil 4(a-f)’de verilmistir. ilk olarak Sekil 4(a)’da gériildiigii gibi [100] nano teli
elastik bolge sinirlart igerisinde 0.08 gerinim degerine kadar ¢ekme islemine tabi tutuldu. Bu gerinim
degerine ulasildiktan sonra uygulanan yilik kaldirilarak sikistirma islemi gergeklestirildi. Sikistirma
akma gerilimi 1,35 GPa olarak belirlendi. Bu deger Sekil 2(a)’da verilen orijinal sikistirma akma
gerilimi ile ayn1 degerdir. Ayni islemler Sekil 4(b-f)’de goriildiigii gibi 10 K sicakligr icin [110] ve
[111] yonelime sahip nano teller ve 300K i¢in [100], [110] ve [111] ydnelimlerine sahip nano tellerin
elastik bolge sinirlart icin de uygulandi. Elde edilen sikistirma akma gerilimleri orijinal sikistirma
akma gerilimleri ile ayn1 degerde bulundu. Bu durumda diisiik ve oda sicaklik degerlerindeki farkli
yonelime sahip nano tel sistemlerinde, nano teller plastik olarak deforme olmadigindan BE
gozlenmedigi sdylenebilir.
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Sekil 4. Farkl1 yonelim ve sicaklik degerleri i¢in elastik bdlge sinirlar igerisinde uygulanan ¢ekme-sikistirma islemi sonucu
elde edilen gerilim-gerinim egrileri

Plastik deformasyona maruz kalan metallerin verdigi mekanik tepki sadece mevcut gerilim

durumuna degil, aynt zamanda deformasyon ge¢mislerine de baghidir. Bu ge¢mis, siinek bir

malzemede ¢ekme ve sikistirma akma gerilimi arasinda meydana gelen fark seklinde goriilebilir

(Jordon ve ark., 2007). Deformasyon geg¢misine bagli olan BE’yi belirlemek icin Sekil 5(a-b)’de

gortldiigi gibi 10K ve 300K sicakliklarinda farkli kristalografik yonelimlere sahip nano tellere
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uygulanan ¢ekme yliklemesi sonucu plastik deformasyon meydana gelmeye basladiktan sonra rasgele
belirlenen farkli 6n gerinim degerlerinde uygulanan yiik kaldirilmis ve sonrasinda ters yiikleme
(stkistirma) islemi uygulanmistir. Sekil 5°(a) da goriildiigii gibi 10K sicakliginda [100] nano teline ayr1
ayr1 0.16, 0.145, 0.23 ve 0.33 6n gerinim degerlerine kadar ¢ekme deformasyonu uygulandi. Bu
degerlere ulasildiktan sonra yiik kaldirilarak ters ylikleme islemi gergeklestirildi. Ayn1 islemler Sekil
5(b-f)’de goriildigi gibi diger sicaklik ve kristalografik yonelime sahip nano teller iginde farkli 6n-
gerinim degerlerinde yapildi.
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Sekil 5. Farkli kristalografik yonelim ve sicaklik degerlerinde farkli 6n-gerinim degerleri i¢in elde edilen gerilim-gerinim
egrileri

BE iki farkli mekanizma ile aciklanmaya ¢alistlmustir. ilki numuneye uygulanan ¢ekme islemi
sonucu olusan plastik deformasyon sirasinda dislokasyonlarin yapi igerisindeki cesitli engellerle
karsilasarak buralarda birikmesi, hem uzun menzilli hem de kisa menzilli etkilesimler liretmesi ve
bunun sonucunda dislokasyon yigmnlarinin olusmasidir. Bu durum numunede ters yiikleme,
dislokasyon hareketine yardimci olan geri gerilimi (back stress) gelistirir. Ikinci mekanizmada ise
numuneye uygulanan yiikleme yonii tersine cevrildiginde zit isaretli dislokasyonlar iiretilir. Bu
dislokasyonlarin birbirini ¢ekmesi sonucu dislokasyonlarin yok olmasi gerceklesir. Gerilim sertlesmesi
dislokasyon yogunlugu ile iligkili oldugundan dislokasyon sayisinin azalmasi mukavemeti
azaltmaktadir. Sonug, sikistirma akma dayaniminin ¢ekme akma dayanimindan daha kiigiik olmasidir
(Abel ve Muir, 1972; Brown, 1977). Bununla birlikte Bauschinger etkisi tane sinirlari, ikizlenmeler,
fazlar aras1 sinirlar, ikinci fazlar gibi bir¢ok faktorden etkilenir (Zhu ve ark., 2013).

Bauschinger etkisinin biiyiikliglinii 6lcmek i¢in bir¢ok farkli tanim kullanilmistir. Bauschinger
etkisi, gerilim-gerinim egrilerinden niteliksel olarak go6zlemlenebilir. Nano boyuttaki benzetim
calismalar1 i¢cin BE’yi niceliksel olarak agiklamak amaciyla Abel, Bauschinger Stress Parametresi
(BSP) olarak adlandirilan 6n-gerilimin bir fonksiyonu olan bir parametre tanitti (Abel, 1987,
Horstemeyer, 1998). BSP, ileri 6n gerilim seviyesinden ters akma gerilimine kadar gerilimdeki goreli
azalmayr tanmimlar. Bununla birlikte Caceres ve ark. BSP'nin, parcaciklarin matris i¢indeki
dislokasyonlar iizerinde uyguladiklari geri gerilim miktarini 6l¢en bir parametre oldugunu ifade ettiler
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(Caceres ve ark; 1996). or, cekme yoniindeki 6n gerinim akma gerilimi, or sikistirma yoniindeki 6n
gerinim akma gerilimi olmak {izere;

BSP = % (3)

seklinde belirlenir (Mahato ve ark., 2016).

10K, 300K sicakliklar1 ve ti¢ farkli kristalografik yonelim igin farkli 6n gerinime (&) sahip Pd
nano tellerinin o, or, or/ ot ve hesaplanan BSP degerleri Tablo 2’de verilmistir. Numuneye uygulanan
yiikleme, yiikiin kaldirilmasi ve ters yiikleme islemleri sonucu or /ot < 1 ve or lor > 1 durumlari
sirasiyla BE ve ters BE etkisine karsilik gelmektedir.

Tablo 2. Farkli sicaklik ve yonelimlere sahip Pd nano telinde farkli 6n-gerinimler i¢in BSP degerleri

T (K) Yonelim £ ot (GPa) or (GPa) or lot BSP
0.106 2.08 -0.95 0.45 0.54

100 0.145 2.05 -0.88 0.43 0.57

[100] 0.230 1.98 -0.80 0.40 0.59

0.332 1.35 -0.69 0.51 0.48

0.069 3.78 -1.31 0.34 0.65

10 [110] 0.116 3.76 -0.90 0.24 0.76
0.162 2.58 -0.92 0.35 0.64

0.200 2.93 -0.69 0.23 0.76

0.037 251 -4.68 1.86 -0.86

[111] 0.091 3.50 -1.70 0.48 0.51

0.157 5.18 -0.31 0.06 0.94

0.200 4,12 -0.16 0.04 0.96

0.106 181 -0.94 0.52 0.48

[100] 0.145 1.76 -0.65 0.37 0.63

0.230 1.36 -0.61 0.44 0.55

0.332 1.54 -0.56 0.36 0.64

0.069 2.25 -1.09 0.48 0.51

300 [110] 0.116 2.10 -1.29 0.61 0.38
0.162 2.39 -0.41 0.17 0.82

0.200 1.61 -0.24 0.15 0.85

0.037 3.24 -2.31 0.71 0.28

[111] 0.091 3.49 -1.87 0.53 0.46

0.157 3.88 -1.09 0.28 0.72

0.200 2.73 -0.68 0.29 0.75

10 K sicakliginda [100] nano teli i¢in 6n gerinim degeri arttikga BSP’nin arttig1 ve nano telde
daha giiclii bir BE olustugu goriilmektedir. Numuneye uygulanan ¢ekme isleminin tanimlandigi 6n-
gerinim degerlerindeki artigin, malzemede plastik deformasyonun artisina ve bunun sonucunda oy ve
o, degerleri arasindaki farkin artmasina neden olacagi ve bununda bu kristalografik yonelim i¢in bir
BE etkisi olusmasina sebep oldugu diistiniilmektedir (Kazanc ve Aksu, 2024). Nano olgekteki birgok
fcc metalde oda sicakliginda deformasyon; y1gilim kusurlarinin olusumu ve yi1gilim kusurlart ile iliskili
kismi dislokasyonlarin hareketi ile saglanir (Prinz ve Argon, 1980; Rzychoii ve Rodak; 2007).
Setoodah ve ark. daha biiylik bir On-gerinim degerinin malzemede daha yiiksek dislokasyon
yogunluguna neden oldugu ve dolayisiyla ters yonde daha diisiik bir akma dayanimina yol agtigini
buldular (Setoodeh ve Attariani, 2008). Ayrica ¢cekme deformasyonu altinda olusan dislokasyonlarin,
sikistirma deformasyonu altinda kayma olasilig1 daha yiiksek oldugundan bu erken akmaya neden olur.
0r=0, durumuna karsilik gelen ve plastik deformasyonla bir malzemenin akma ylizeyinin genislemesi

olarak ifade edilen izotropik sertlesmeden, [100] nano telinin artan On-gerinim ile uzaklastigi
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sOylenebilir (Jordon ve ark., 2007). Bununla birlikte 0,33 6n-geriniminde numunede BSP’nin azaldigi
tespit edilmistir. fleri 5n-gerinim miktarindaki artisla birlikte daha fazla dislokasyon etkilesimi ve daha
kararli dislokasyon yapisinin olas1 olusumu nedeniyle hareketli dislokasyon sayisi azalabilir (Novak ve
Sittner, 1990). Bu nedenle o6n-gerinim miktarinin artmasiyla malzemede mevcut olan hareketli
dislokasyonlarin sayisina bagli olarak geri gerilim belirli bir 6n-gerinim diizeyine kadar artmakta ve
daha sonra azalmakta veya doygun hale gelmektedir (Han ve ark., 2012; Sohn ve ark., 2013; De ve
ark., 2013, Kazanc ve Aksu, 2024).

10 K’da [110] nano telinde her bir on-gerinim igin oy degerlerinin o, den biiyiik oldugu ve
BE’nin olustugu goriilmektedir. Bununla birlikte BSP’de énemli bir degisim meydana gelmemektedir.
[111] kristalografik yoneliminde uygulanan en diisiik 6n-gerinim olan 0.037 degerinde or /o > 1
oldugundan nano telin ters BE davranisi sergiledigi soylenebilir. Sikistirma deformasyonu altinda
olusan ikiz yapilar dislokasyonlarin hareketini engeller, bu da sikistirma akma geriliminin ¢ekme akma
geriliminden daha biiyiik olmasina neden olur ve ters BE ortaya ¢ikar (Zhou ve ark., 2022). Numuneye
uygulanan diger on-gerinim degerlerinde ise Tablo 2’de goriildiigii gibi BSP’deki artis daha biiyiik bir
BE’nin olugsumunu saglamaktadir.

[100] kristalografik yonelimi i¢in 300K sicakliginda elde edilen BSP degerleri 10K sicakligi i¢in
elde edilen degerlerle karsilastirildiginda ¢ok biiyiik bir degisimin olusmadig1 goriilmektedir. Buna
karsilik 10 K’da en yiiksek on-gerinimde en diisiik degerde olan BSP, 300 K sicakliginda en yiiksek
degerine ulagmistir. Sicaklik artisinin bu kristalografik yonelim i¢in nano telde 6nemli bir BE
degisimine sebep olmadig1 sdylenebilir. Nano tele uygulanan c¢ekme islemi sonucu plastik
deformasyonun meydana gelmesini saglayan dislokasyonlarin, sicakligin yiikselmesiyle daha kolay
kaymasindan dolayr diisiik sicakliktaki degerlere gore daha diisiik cekme ve sikistirma akma
degerlerine neden oldugu diisiiniilmektedir. [110] kristalografik yonelimine sahip nano telde 300K
sicakliginda BE’nin 10K sicakligiyla karsilastirildiginda diisiik 6n-gerinimlerde (0,069 ve 0.116)
diisiik, yiiksek 6n-gerinimlerde (0,162 ve 0,2) daha biiyiik bir degerde oldugu Tablo 2°’de BSP’den
goriilmektedir. Sicaklik artiginin bu kristalografik yonelimde 6zellikle yliksek on-gerinim degerlerinde
daha biiyiik BE olusumuna neden oldugu sdylenebilir. [111] yonelimine sahip nano telde 6n-gerinim
degerinin artmas1 BSP degerinin artmasma ve dolayisiyla yliksek bir BE’ye neden olmaktadir.
Bununla birlikte diislik sicakliktaki BSP degerlerinin oda sicakligindaki BSP degerlerinden yiiksek
olmas1 bu yonelim i¢in sicaklik artisinin BE nin azalmasina neden oldugunu gostermektedir. Bir¢cok
fcc metalde Ozellikle nano Olcekli kristallerde oda sicakliginda deformasyon, yigilim kusurlarinin
olusumu ve y1gilim kusurlart ile iligkili kismi dislokasyonlarin hareketi ile saglanir (Prinz ve Argon,
1980).

Tablo 3’de li¢ kristalografik yonelim i¢in 10 K ve 300 K sicakliklarinda Pd nano tele uygulanan
yiikleme, yiikii kaldirma ve ters yiikleme siireci boyunca olusan toplam ve Shockley dislokasyon
yogunluklar1 verilmistir. 10 K sicaklik degerinde nano tele uygulanan ¢ekme islemi sonucu toplam ve
Shockly dislokasyonlarinin arttigi, yiikleme isleminin kaldirilmas: sonucunda ise dislokasyon
yogunluklarinin azaldig: biitiin yonelimler i¢in goriilmektedir. Ters yiikleme isleminde ise dislokasyon
yogunluklarinda yeniden bir artis belirlenmistir. Aym1 degisim 300 K sicakliginda da meydana
gelmektedir. Bununla birlikte sicaklik artis1 biitiin yonelimler i¢in dislokasyon yogunlugunda bir
azalmaya neden olmustur. Sadece [100] yonelimi i¢in yiikiin kaldirilmasi esnasinda toplam ve Shockly
dislokasyon yogunluklarinda bir artis tespit edilmistir.

Pd nano teline uygulanan yiikleme, yilikii kaldirma ve ters yiikleme deformasyon islemleri
sonucu DXA analiz yontemi ile dislokasyon gelisimleri Sekil 6’da goriildiigii gibi 0,332 6n gerinim
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degeri i¢in 10 K sicakliginda belirlenmeye ¢aligildi. Sekil 6(a-d) numuneye ¢ekme deformasyon
isleminin uygulandigi yiikleme durumuna karsilik gelmektedir. Sekil 6(a)’da e=0 gerinim degerinde ve
elastik deformasyon sirasinda herhangi bir dislokasyon aktivitesi goriilmemektedir. Uygulanan gerinim
arttikga gerilim degeri de artmaktadir. Gerinim degeri €=0.09’e ulastiginda, plastik deformasyonun
baslamasiyla birlikte dislokasyonlarin olusumu ve artan gerinim degeri ile gelisimi Sekil 6(b-c)’de
acikca goriilmektedir.

Tablo 3. Yiikleme, yiikii kaldirma ve ters yiikleme siireci boyunca nano telde olusan toplam ve
Shockly dislokasyon yogunluklari

. Toplam dislokasyon Shockly dislokasyon
[100] Gerinim 10K 300 K 10K 300 K
0.11 0.019 0.024 0.019 0.013
yiikleme 0.20 0.047 0.035 0.035 0.011
0.33 0.092 0.049 0.084 0.034
0.23 0.046 0.016 0.040 0.008
Yiikii kaldirma 0.17 0.037 0.049 0.034 0.015
0.00 0.010 0.051 0.010 0.033
Ters yiikleme -0.035 0.019 0.054 0.019 0.044
-0.090 0.026 0.063 0.026 0.047

. Toplam dislokasyon Shockly dislokasyon
[110] Gerinim 10K 300 K 10K 300 K
0.08 0.006 0.004 0.006 0.002
yiikleme 0.15 0.012 0.005 0.006 0.005
0.20 0.014 0.009 0.008 0.002
0.15 0.010 0.007 0.004 0.001
Yiikii kaldirma 0.04 0.007 0.002 0.007 0.00
0.00 0.005 0.001 0.00 0.001
Ters yiikleme -0.05 0.006 0.006 0.006 0.00
-0.10 0.004 0.010 0.004 0.001

. Toplam dislokasyon Shockly dislokasyon
[111] Gerinim 10K 300 K 10K 300 K
0.08 0.024 0.015 0.020 0.015
yiikleme 0.15 0.060 0.031 0.037 0.020
0.20 0.063 0.033 0.053 0.032
0.05 0.044 0.027 0.032 0.016
Yiikii kaldirma 0.01 0.039 0.027 0.027 0.018
0.00 0.033 0.017 0.023 0.013
Ters yiikleme -0.10 0.037 0.030 0.024 0.025
-0.15 0.038 0.029 0.023 0.022

Bununla birlikte 6n-gerinim €=0.332 oldugunda Sekil 6(d)’de goriildiigii gibi nano telde yogun
bir dislokasyon yapisi olusmaktadir. DXA analizinde yesil renkli ¢izgiler 1/6<112> Shockley kismi
dislokasyonlarini, kirmiz1 renkli cizgiler “diger” olarak ifade edilen dislokasyonlari, pembe renkli
cizgiler 1/6<110> Stair-rod dislokasyonlar1 ve sar1 renkli ¢izgiler ise 1/3<100> Hirth dislokasyonlarini
temsil etmektedir. Tablo 3’den numuneye uygulanan ¢ekme islemi (yiikleme) esnasinda hem toplam
hem de Shockley kismi dislokasyon yogunluklarindaki bu artis goriilmektedir. Dislokasyon
yogunluklar1 dislokasyon ¢izgi uzunluklarinin model sistem hacmine oranlanmasi sonucu
hesaplanmaktadir. Shockly dislokasyonlar1 hareketli dislokasyonlardir. Buna karsilik yapi igerisinde
olusan  Shockley dislokasyonlar1 hari¢, kalan dislokasyon tiirleri ise yerlesiklerdir.
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Hareketsizliklerinden dolay1 yerlesik dislokasyonlar deformasyon ilerledik¢e kayan Shockley kismi
dislokasyonlarina kars1 bir engel olusturmaktadirlar. Dislokasyonlarin engellenmesi, malzemeleri
giiclendiren ve akma gerilimini artiran, uygulanan gerinime kars1 bir i¢ gerilim gelistirir. On
yiiklemeden sonra yiikiin kaldirilmasi islemi sonucu yap1 igerisinde dislokasyonlarin gelisimi Sekil
6(e-g)’de verilmistir. Yiikiin kaldirilmasi islemi esnasinda dislokasyon yogunlugunun azalmasi Tablo
3’ten de goriilmektedir. Dislokasyon yogunlugu yiikiin kaldirilmasiyla 1/6<112> Shockley kismi
dislokasyonunun kiigiilmesi ve devam eden siiregte yok olmasi nedeniyle azalir (Ashutosh ve Surajit,
2023). Dislokasyon yok olmasinda zit isaretli dislokasyonlar etkilesime girmek igin birbirine yaklasir
ve etkilesimden sonra kaybolur. Dislokasyon yogunlugunun azalmasi yiikiin kaldirilip =0 degerine
ulagsana kadar devam eder. Azaltilmis dislokasyon yogunlugu nano tel Pd’de BE’ye neden olan
gerilimin tersine cevrilmesiyle yumusama etkisi iiretir. Bununla birlikte ters yiikleme deformasyon
islemi sirasinda dislokasyon yogunluklarindaki artig, hem Sekil 6(h-1)’da hem de Tablo 3’te acikc¢a
goriilmektedir.

(@
© (©)

®

(b)
@ @ [l

()

Sekil 6: [100] yonelimi igin 10 K sicakliginda 0.332 6n-gerinim degeri i¢in dislokasyonlar

SONUC

Bu caligmada GAM potansiyel fonksiyonu ile modellenen, farkli kristalografik yonelime sahip
Pd nano tellerine uygulanan tek eksenli ¢ekme-sikistirma deformasyonu sonucu olusan BE, MD
benzetimi ile incelendi. Kristalografik yonelimler, hesaplamalar sonucu elde edilen gerilim-gerinim
egrileri iizerinde olduk¢a 6nemli bir etkiye sahiptir. Ug farkli atomik ydnelime sahip Pd nano telleri
icin 10 K ve 300 K sicakliklar1 altinda ¢ekme-sikistirma asimetrisinin varligi belirlendi. <100> nano
telinin ¢ekme sikistirma asimetre yiizdesinin, <110> ve <111> nano tellerinden daha belirgin oldugu
tespit edildi. Sicaklik artis1 [100] yonelimi i¢in asimetride bir degisime sebep olmamakla birlikte diger
yonelimlerde 6nemli bir diislis goriilmektedir. Farkli kristalografik yonelimlere sahip Pd nano telinde
BE’si ¢ok acik bir sekilde goriildii. BE nin sonuglar1 nano malzemelerin nano 6l¢ekte sekillendirilme
siireclerinde onemlidir.

Cikar Catismasi
Makale tek yazarli olup, yazar/yazarlar aralarinda herhangi bir ¢ikar ¢atismasi olmadigini1 beyan
ederler.
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