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Oz

Bu ¢alismada nano ikiz yapilara sahip ¢ok kristalli Altin (Au) nano
tellerine tek eksen dogrultusunda uygulanan g¢ekme ve
sikistirma deformasyon siirecinde meydana gelen mekanik ve
yapisal o6zelliklerdeki degisimler Molekiiler Dinamik (MD)
benzetim yontemi kullanilarak incelenmeye galisildi. Au nano tel
yapilarinda ikiz sinir araliginin bir fonksiyonu olarak Hall-Petch
(HP) ve ters HP iliskisi gbzlendi. Ters HP iliskisinin varligindan ikiz
sinirlarinin, ¢ok kristalli nano tellerin sikistirma ve g¢ekme
deformasyon islemlerinde o6nemli bir rol oynayabilecegi
belirlendi. Hem sikistirma hem de ¢ekme deformasyonu altinda
nano tel yapilar icerisinde ¢ok sayida kismi dislokasyonlarin
olusumu ve gelisimi tespit edildi.

Anahtar Kelimeler: Coklu kristal, ikiz arali§i, Hall-Petch etkisi, Molekiiler
Dinamik
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Abstract

In this study, the changes in mechanical and structural
properties occurring during the tensile and compression
deformation process applied in the uniaxial direction to
polycrystalline Gold (Au) nanowires with nanotwin structures
were tried to be examined using the Molecular Dynamics (MD)
simulation method. Hall-Petch (HP) and inverse HP relationships
were observed in Au nanowire structures as a function of twin
boundary spacing. From the existence of the inverse HP
relationship, it was determined that twin boundaries may play
an important role in the compression and tensile deformation
processes of polycrystalline nanowires. The formation and
development of numerous partial dislocations within the
nanowire structures were detected under both compression
and tensile deformation.

Keywords: Polycrystalline, twin spacing, Hall-Petch effect, Molecular
Dynamics

1. Giris

Nano Olgekteki teller nano-elektronik sistemlerde sahip
olduklari Ustlin termal, mekanik, elektronik ve optik
ozelliklerinden dolayi oldukga dikkat ¢ekmektedir. (Fan
vd. 2006, Teo vd. 2009, Veerababu vd. 2024, Niu vd.
2024).
tinelleme ve atomik kuvvet mikroskobu icin uglar, yeni

Ayrica nano tellerin biyosensérler, taramal
nesil yapisal malzemeler ve nano 6lgekteki bircok cihazda
baglanti saglayan devre elemani olarak etkili bir sekilde
kullanilmasi icin ¢alisiilmaktadir (Hochbaum ve Yang 2010,
Li vd. 2019, Hu vd. 2022). Bununla birlikte nano tellerin
kullanildiklari
sergiledikleri davranislar performaslari agisindan oldukga

ortamlardaki dis etkilere bagh olarak

onemlidir. Malzeme biliminde 6zellikle son yillarda nano

tellerin mekanik 06zelliklerinin  belirlenmesi Uzerine

Nano tel
(bulk)

yapilan c¢alismalar on plana ¢ikmaktadir.
sistemlerinin  ylizey/hacim oraninin hacimsel

yapilara gore daha biylk olmasi yizey gerilimi ve
enerjisinin artmasina neden olarak mekanik o6zellikleri
degistirebilmektedir (Diao vd. 2003, Diao vd. 2004).
Yapilan deneyler, tane sinirlarinin nano tellerin mekanik
ozelliklerini 6nemli olglide etkiledigini gostermektedir
(Wu vd. 2004, Wu vd. 2005, Klinger ve Rabkin 2006).
Malzemelerin termodinamik, mekanik ve elektriksel
ozellikleri tane boyutuna, sayisina, sekline, tanelerde
bulunan atomlarin kristalografik yonelimlerine ve ikiz
yapilarin varligina bagl olarak degisiklik gostermektedir
(Philips 2001, Molares vd. 2004, Klinger ve Rabkin 2006 ).

Uygulamada kullanilan nano tellerin bilinmesi gereken en
onemli 6zellikleri elastik davranislari ve dayanikhhklaridir
(Niu vd. 2012). Nano tellere uygulanan deformasyon
testleri sonucu Young modiill, akma zorlanmasi, kopma
gerilmesi 6zellikleri belirlenebilmektedir (Smith 1996). Bu
belirlenmesi makro boyutta

ozelliklerin amaciyla
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gerceklestirilen testlerin kolay olmasina karsilik nano
boyutlarda bu durum zorlagsmaktadir. Ayrica sinirh
deneysel imkanlar, nano boyuttaki kusurlarin mekanik
davranislar Uzerindeki etkisinin belirlenmesinde sorun
olusturmaktadir.  Nano  boyutta tel numunesi
hazirlanmasi, nano tel eksensel yoninin yikleme yoni ile
hizalanmasi ve uygun ¢ekme testini gergeklestirilmesi

hala karsilasgilan zorluklar arasindadir (Chen vd. 2017).

Nano telleri daha gli¢li hale getirebilmek igin ikiz yapili
nano teller, yeni bir nano malzeme ailesi olarak tretilmis
ve bu yapilarin ikiz yapi icermeyenlere gére olagandisi
mekanik oOzellikler sergilemesi beklenmektedir (Cao ve
Wei 2006, Wu vd. 2006). ikiz yapili mekanik nano tellerin
ikiz sinir arahginin bir fonksiyonu olarak Hall-Petch etkisi
sergiledigi ve ikiz sinir araliginin azaltilmasiyla neredeyse
ideal bir mukavemet elde edildigi belirlenmistir (Wu vd.
2006, Afanasyen ve Sansoz 2007, Deng ve Sansoz 2009).
Nano tellerin sikistirma deformasyon mekanizmalari
Uzerinde hem tane sinirlarinin hem de ikiz sinirlarinin
etkilerini arastiran az sayida ¢alisma bulunmaktadir.

Nano Olcek  seviyesinde deneysel c¢alismalarin

gerceklestirilmesindeki zorluklardan dolayl bilgisayar
benzetimleri Gizerine yapilan g¢alismalarin sayisi artmis ve
malzemelerin  fiziksel ve mekanik 6zelliklerinin
belirlenmesinde oldukga faydali sonuglar elde edilmistir
(Rawat ve Mitra 2020, Rajput ve Paul 2023). Benzetim
teknikleri arasinda MD, uygulanan deformasyon sartlari
altinda nano malzemelerin mekanik davranislarini ve
deformasyon esnasindaki atomik konfiglirasyonlari analiz
etmekte siklikla kullanilimaktadir (Kazanc vd. 2003, Kazanc
2013). Bununla birlikte polikristal nano tellerin mekanik
ozelliklerinin belirlenmesi amaciyla yapilan g¢aligmalar

hala yeterli degildir.

Bu calismada, farkh ikiz sinir araliklarina sahip polikristal
Au nano tellerine 300 K sicaklik degeri ve 1x10° s*
zorlanma oraninda uygulanan tek eksenli ¢ekme ve
sikistirma  deformasyon islemi sonucu mekanik
ozelliklerdeki degisimler LAMMPS MD benzetim yazihm
paketi kullanilarak incelendi. Gomilmis Atom Metodu
(GAM)

atomlari arasindaki kuvvetler hesaplandi. Bu fonksiyonun

potansiyel fonksiyonunun gradientinden Au
secilmesindeki en biliylik avantaj model sistem icin daha
fazla pargacikla ¢alisabilme imkani saglamasi ve bilgisayar
hesaplama siresinin kisa olmasindan dolayidir. Nano
tellere uygulanan deformasyon islemleri sonucu mekanik
ozellikler zor-zorlama egrilerinden, plastik deformasyon
sonucu atomik yapida meydana gelen degisimler OVITO
programindan elde edilen ortak komsu analiz (Common
Neighbour Analysis-CNA) yonteminden tespit edildi.
Ayrica deformasyon siirecinde nano telde meydana gelen

kismi dislokasyonlar ve gelisim sirecleri Dislokasyon
Cikarma Analizi (Dislocation Extraction Algorithm-DXA)
analiz yontemiyle belirlendi.

2. Materyal ve Metot

Bu calismada model polikristal Au nano telinde taneler
(2015)
tessellation)

Atomsk programi Hirel tarafindan Voronoi

mozaikleme (Voronoi algoritmasi
kullanilarak olusturuldu. Model sistemde olusturulan
tanelerin ortalama boyutu d, tane sayisi n ve MD hiicre
hacmi V olmak (izere n = [6V / (nd®)] ifadesi ile belirlenir
(Zhang vd. 2021). Bu ¢alismada kullanilan nano tellerdeki
ortalama tane boyutu 7.59 nm olarak hesaplanmistir.
128000 pargaciktan meydana gelen polikristal Au nano tel
sistemi x ekseni yoninde 32,5 nm, y ve z ekseni yoniinde
8,4 nm boyutlarina sahiptir. Her bir tane igerisinde,
matrisin bir kisminin ikiz dizleme gore yansitilmasiyla
farkl ikiz sinir araliklarina sahip nano tel vyapilar
olusturuldu (Liv d. 2010). Bunun sonucunda Sekil 1'de
goruldugu gibi taneler igerisinde ikiz sinirlari arasindaki
mesafeler 0,36 nm, 1,08 nm, 1,74 nm, 2,35 nmve 3,13 nm
olacak sekilde bes farkl ikiz sinir aralikli Au nano tel
sistemlerinin

baslangic yapilari  olusturuldu. Yapi

acisindan kristalografik yonelimler ve tane morfolojisi

aynidir.

s

z

il : P & F e o

Sekil 1. Bes farkl ikiz sinir araligina sahip ¢ok kristalli Au nano tel

sistemlerinin baslangi¢ yapilari.

Atomlar aras! potansiyelin modellenecek sisteme uygun
olarak se¢cimi MD benzetim ¢alismalarindan elde edilecek
sonuglarinin  deneysel sonuglarla uyum igerisinde
olmasinda en biiyik etkendir. Matematiksel olarak basit
bir yapiya sahip olmasindan dolayi birgok ¢alismada tercih
edilen GAM (Daw ve Baskes 1983) malzemelerin mekanik,
fiziksel ve termodinamik &zelliklerinin belirlemesinde
oldukga etkilidir. Cok cisim etkilesmelerini iceren ve yari

deneysel bir potansiyel fonksiyonu olan GAM
1
Erop = XV Fi(p) + S 2= P(rij) (1)

seklinde ifade edilmektedir. Bu fonksiyonda sistemdeki
atom sayisi N olmak Uzere F;(p;), gdmme enerjisini ve
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®(ry;) ise ikili etkilesme enerjisini temsil etmektedir
(Guellil 1992).
fonksiyonunun detaylari ve Au elementi icin potansiyel

ve Adams Literatlirden potansiyel

parametreleri bulunabilir (Zhakhovskii vd. 2009).

Model
deformasyon iglemi icin MD benzetim ¢alismalarinda

sisteme uygulanacak c¢ekme veya sikistirma

mikroskobik zor tensérd,

_ Fij
o=V1XL,mo9 - XL, XN (2)

>y,
seklinde hesaplanmaktadir (Kazanc 2013).

Bu galismada 5 farkli ikiz sinir araligina sahip c¢ok kristalli
Au nano tel sisteminde atomlar baslangi¢ yapisi olarak
orgli parametresi 4.06 A olacak sekilde fcc orgii
noktalarina yerlestirildi. Model sistemde periyodik sinir
sartlari sadece nano telin x dogrultusu boyunca
uygulanirken y ve z yonleri serbest birakildi. Atomlara ilk
hizlarin atanmasi Maxwell-Boltzman hiz dagilimi ile
Hareket

Verlet

algoritmasinin hiz formu kullanildi. integrasyon adim

rastgele olacak sekilde gergeklestirildi.

denklemlerin  sayisal  integrasyonu igin
araligi 1 fs olarak belirlendi. Deformasyondan 6nce nano
teller, izotermal-izobarik topluluk (NPT) altinda 300K
sicakhginda 100 ps boyunca sifir basingta dengeye
getirildi. Kararli denge durumuna ulasildiktan sonra tel
ekseni boyunca 1x10° s™! sabit gerinim hizinda ayri ayri
¢cekme ve sikistirma deformasyon islemi uygulamak igin
kanonik istatistik toplulugu (NVT) kullanildi. Deformasyon
sonucu meydana gelen plastik deformasyon CNA teknigi
ile gorsellestirildi. kismi

Ayrica yap! igerisinde

dislokasyonlarin  olusumu ve gelisimi DXA analiz

tekniginden yararlanilarak tespit edildi.
3. Bulgular

Bu calismada MD benzetim yontemi ile farkh ikiz sinir
araliklarina sahip ¢ok kristalli Au nano tellerine 300 K sabit
sicakhk ve 0 GPa basing degeri altinda x ekseni boyunca
uygulanan 1x10° s deformasyon zorlanmasi sonucu
meydana gelen mekanik Ozelliklerdeki degisimler ve
plastik deformasyon mekanizmasi incelenmeye c¢alisildi.
Model nano tel sistemlerine ayri ayri uygulanan sikistirma
ve c¢ekme zorlanmasi sonucu elde edilen bulgular

asagidaki bolimlerde tartisiimistir.

2.1 Cok kristalli nano tel sistemlerine tek eksen boyunca
stkistirma zorlanmasinin uygulanmasi

Bes farkl ikiz sinir araligina sahip ¢ok kristalli Au nano tel

sistemine x ekseni boyunca uygulanan sikistirma
deformasyon islemi sonucu elde edilen zor-zorlanma
Sekil  2'de

egrilerinden numuneye uygulanan deformasyon islemi

egrileri gorilmektedir.  Zor-zorlanma

sonucu mekanik ozellikler belirlenmektedir. Uygulanan

sikistirma zorlanmasi sonucu elastik bdlge olarak
adlandirilan ve zor ile zorlanmanin hemen hemen
dogrusal olarak degisim sergiledigi bolgenin regresyon
analiziyle elastiklik moduli belirlenmektedir. Sekil 2’den
goruldugi gibi elastik bolgedeki degisimin farkl ikiz sinir
araligina sahip nano tel sistemler igcin hemen hemen (st
Uste oldugu ve elastiklik modllinin 54,7 GPa, 57,1 GPa,
56,4 GPa, 51,3 GPa ve 49,7 GPa seklinde belirlenen
birbirine yakin degerlere sahip oldugu gorilmektedir.
Elde edilen sonuglardan ikiz sinir araliklarinin elastiklik
sahip oldugunu

modilt  Gzerinde zayif bir etkiye

soylenebilir. Bu durum Fang’in [35] tercihli olarak
yonlendirilmis nano ikizlere sahip Cu, Ag, Al ve Ni metalik
sistemleri icin yaptigi ¢alismadan elde edilen sonuglarla
tutarhdir. Zorlanmanin 0.03 ile 0.05 degerleri arasinda
farkli ikiz sinir araligina sahip nano teller igin elde edilen
zor-zorlanma egrilerinin pik yaparak model sistemde
plastik sekil degisimin bagladigi ve bundan sonra egrilerde

bir dliisiis meydana geldigi gorilmektedir.

| =t

20 —74nm

r — 2,35 nm

N 3,13 nm
< 1.5
o_‘ -
CR

= __ (N

0.5 H

00 PRI SRS AN T T S UM ST SO T Y SO T T M M

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20

Zorlanma

Sekil 2. Au nano tel sistemine uygulanan sikistirma zorlanmasi
sonucu elde edilen zor-zorlanma egrileri.

ikiz sinir araliginin bir fonksiyonu olarak cizilen ve plastik
sekil degisiminin basladigi deger olarak bilinen akma
zorundaki degisimler Sekil 3’de verilmistir. Sekilden ikiz
sinir araliginin 3,13 nm’den 1,74 nm’ ye dismesiyle
birlikte akma zorlanmasinin kademeli olarak artarak Hall-
Petch iliskisi egilimi gosterdigi soylenebilir. Wen (2019)
tarafindan yapilan ¢alismada elmas elementinde ikiz sinir
araliginin  azalmasiyla elmasin  sertliginin  arttigi
belirlenmistir. Bununla birlikte 1,74 nm degerinden sonra
azalan ikiz sinir araligiyla akma zorlanmasinda da bir
egilimi

azalma tespit edilmis ve ters HP iliskisi

belirlenmistir. Elde edilen sonuglarin son deneysel
bulgular ve benzetim c¢alismalari ile niteliksel olarak
uyumlu oldugu goérilmektedir (Wu vd. 2006, Deng ve
Sansoz 2009). ikiz yapilarin polikristal Au nano tel sistemi
Gzerinde gliclendirici bir etkiye sebep oldugu ancak ters

HP etkisini bastiramadigi séylenebilir.
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1.9

1.8 Ters HP etkisi

1.7 HP etkisi

1.6

Akma Zoru (GPa)

1.5

1'4|||||||||||||||||||

1 2 3 4
ikiz sinir araligi (nm)
Sekil 3. ikiz sinir araligina bagl olarak akma zorunun degisimi.

[«

Sekil 4’de ikiz sinir araliginin en kiglk (0,36 nm) ve en
blyik (3,13 nm) degerlerine sahip nano tel sistemlerinin,
e=%0, €=%5, e=% 10,
degerlerinde [010] diizlem kesitinden CNA analizi ile elde
CNA analiz
yontemi, modellenen sistemdeki tane ve ikiz sinirlari,

e=%15 ve &=%20 zorlanma

edilmis atomik goruntileri verilmistir.
yigilma kusurlari, farkl fazlarin olusumunu ve gelisimlerini
belirlemek amaciyla Honeycutt ve Andersen tarafindan
gelistirilmistir. Referans olarak segilen bir atomunun yakin
komsularinin geometrik analizi bu yéntemin temelini
olusturur. Her bir atom, en yakin komsulari arasindaki
baglar tarafindan belirlenen bélgesel kristal yapilara gore
siniflandirilir. Yapiigerisinde bcec, fcc, hcp ve “diger” olarak
adlandirilan 4 farkli kristal birim hicresi, bir atomun
cevresindeki en yakin komsu atomlariyla yaptigi baglar
tarafindan belirlenir. Elde edilen atomik
konfiglirasyonlarda mavi renk bcc, yesil renk fcc, kirmizi
renk hcp ve beyaz renk ise “diger” olarak adlandirilan
birim hiicre yapilarini gostermektedir. “Diger” olarak
adlandirilan birim hiicre yapisi bcc, fcc ve hep yapilarina
uymayan ve herhangi bir diizen icermeyen yapilari ifade
etmektedir (Bafiuelos vd. 2016, Fanga vd. 2020).

Sekil 4(a-b)’ de her iki ikiz sinir araligina sahip Au nano
tellerinin taneleri icerisindeki atomlarin fcc yapida oldugu
birlikte tane

atomlar diizensiz bir yapiya sahiptir. Uygulanan sikistirma

gorilmektedir. Bununla sinirlarindaki
deformasyon isleminde zorlanma degerinin artmasiyla
nano tellerin tanelerinde yigilim kusurlarinin olusumu
belirlenmistir. ikiz sinirlart ve yigilim kusurlarindaki
atomlar hcp siki paket yapiya sahiptir. Olusan yigilim
kusurlari yapilarina gére su sekilde tanimlanmaktadir. iki
bitisik hcp atom katmani igsel yigihm kusuru olarak ifade
edilmektedir. iki hcp atom katmani aralarinda bir fcc atom
tabakasi bulunuyorsa bu durum dissal yigilim kusuru
olarak ifade edilir (Wu vd. 2005, Hou vd. 2020). Sekil 4(a-
b)’'de atomik konfiglirasyonlar tzerinde belirtilen siyah

oklar igsel yigilim kusurlarini, mavi oklar digsal yigilim
kusurlarini ve pembe oklar ise ikiden fazla hcp tabakanin
bir araya gelmesiyle olusan hcp tabakali yapi bdlgelerini
gostermektedir.

Sekil 4(a)’da soldaki ilk sekil herhangi bir sikistirmanin
uygulanmadigl €=0 durumuna karsilhk gelen nano tele
sisteminin  atomik konfiglirasyonu gdstermektedir.
Zorlanma €=%5"e ulaginca 1 ve 2 numarali tanelerin tane
sinirinda pembe renkli oklarla isaretlenen bdlgede hcp
birim hicreli yapilarin olusumu belirlenmistir. £=%10
degerinde siyah ve mavi oklarla gésterilen i¢sel ve digsal
yigilim kusurlarindaki artis net bir sekilde gorilmektedir.
Bununla birlikte €=%5 zorlanma degerinde olusan yigihm
kusurlari 1 ve 2 numarall taneler arasindaki tane siniri
gecerek tane sinirini kismen tahrip etmistir. Bu durum 1
ve 2 numarall tanelerin birlesme egiliminde olmasina
karsilik gelir. Yigilim kusurlari ikiz sinirlarinda kesiserek ikiz
sinirlar Gzerinde basamaklar olusturarak ikiz sinirlarini
kismen yok eder ve ikiz sinirlarina paralel olan yigihm
kusurlari ikiz sinirinin yerdegistirmesine neden olur.
Bunun nedeni, ikizler iceren nano polikristalde tane
yoneliminin rasgele dagilmasi, ikiz siniri ile gekme yoni
arasindaki aginin rasgele olmasidir. Ayrica tane siniri ve
olusan dislokasyonlar arasindaki etkilesim tane sinirlarini
bozarak tanelerin birlesme egilimine neden olmaktadir
(Chen vd. 2024). Benzer durum £=%15 zorlanma degerine
ulasildiginda 3 ve 4 numaral tane sinirlarinda da tespit
edilmekte ve atomik konfiglirasyonlarin elde edildigi son
€=%20'de noktal

gosterilen bolgelerde tane sinirlarinin tamamen tahrip

zorlanma degeri olan dairelerle

olup tanelerin birlesimi gorilmektedir.

Sekil 4(b)’de ikiz sinir aralig1 3,13 nm olan polikristal nano
tel sisteminin farkhh zorlanma degerlerindeki atomik
goruntileri verilmistir. ik sekil e= 0 degerine karsilik
gelmektedir. Uygulanan zorlanma €=%5 oldugunda 1 ve 2
numarall taneler arasindaki sinirda pembe renkli oklarla
isaretlenen bodlgelerde yigilim kusurlarinin  olugsmaya
basladigi gorilmektedir. Bu durum tane sinirlarinin
dislokasyonlarin emisyon kaynaklari oldugunu gosterir.
e=%10 oldugunda siyah okla gosterilen noktalarda igsel
yigihm kusurlarinin meydana geldigi tespit edilmistir.
Zorlanmanin &=%15 ve %20 degerinde igsel yigilim
yigihm
kusurlarinin da olusumu gorilmektedir. e=%15 zorlanma

kusurlarinin arttigir ve yapi igerisinde dissal
degerinde 3 numarali tane igerisinde olusan yigihm
kusurlarinin 3 ve 4 numaral taneler arasindaki siniri
kismen tahrip ettigi ve bunun sonucunda €=%20

290



Nano Ikiz Yapili Cok Kristalli Au Nano Teline Uygulanan Tek Eksenli Cekme ve Sikistirma Deformasyonunun Molekiiler ...KAZANC.

£=9%0 £=0%5 £=%10 £=%15 £=%20

£=%0

£=%10

£=%20

=95 e=%15

Sekil 4. (a) 0,36 nm ve (b) 3,13 nm ikiz sinir araligina sahip nano tel sistemlerinin farkl zorlanma degerlerinde CNA analizinden elde

edilen atomik goérintiileri.

degerinde noktal daire ile gosterilen bolgede bu iki
birlesmesi egilim
belirlenmistir.

tanenin yoniinde bir olustugu

Uygulanan sikistirma deformasyonu sonucu nano tel
sistemlerde meydana gelen bu yigilim kusurlarinin
degisiminin belirlenmesi icin zorlanmaya karsi hcp
yuzdeleri Sekil 5te verilmistir. Elastik deformasyonun
meydana geldigi €=0,03 degerine kadar nano tellerdeki
hcp yilizdeleri hemen hemen sabit kalmaktadir. Bu
zorlanma degerinden sonra cesitli plastik sekil degistirme
mekanizmalarina bagli olarak mikro yapidaki hcp
ylzdeleri artis sergilemektedir. Azalan ikiz sinir araligina
karsi yapriicerisinde hcp ylzdeleri e=0,1 degerine kadar bir
artis gostermektedir. €=0,13 degerinden sonra nano tel
sistemlerindeki hcp ylizdelerinde bir azalma meydana
gelirken 3,13 nm ikiz sinir araligina sahip nano telde artis
devam etmektedir. €=0,2 zorlanma degerinde hemen
hemen biitiin nano tel sistemlerde hcp yilizdeleri sabit bir
degere ulasmistir. Bununla birlikte =0 ve €=0,2 zorlanma
degerleri icin nano tel model sistemlerinin hcp ylzdeleri
arasindaki farka bakildiginda ikiz sinir araligi artisiyla bu
farkin arttigi gorilmektedir. Bunun nedeni olarak model
sistemlerde ikiz sinir araliginin azalmasiyla sadece yigilma
kusurlarini olusturacak dislokasyon hareketi degil, ayni
zamanda ikizler arasindaki etkilesim ve ikiz sinirlarini yok
edecek dislokasyonlarinda bulunmasi olarak distinilebilir
(Chen vd. 2024).

Sekil 6’da farkh ikiz sinir araliklarina sahip nano tellere

uygulanan zorlanma ile toplam dislokasyon

yogunlugundaki degisim verilmistir. Zorlanmadaki artisin
dislokasyon yogunlugunda da bir artisa sebep oldugu
acikca goriilmektedir. Bununla birlikte azalan ikiz sinir
araligina sahip model sistemlerde dislokasyon
yogunluklari azalmaktadir. ikiz sinir araliklarinin azalmasi

ve buna bagli olarak tanelerin icerisinde daha fazla sayida

ikiz yapilarin meydana gelmesi dislokasyonlarin

cekirdeklenmesini ve gelisimini zorlagtirmaktadir.
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Sekil 5. Uygulanan sikistirma zorlanmasi ile farkli ikiz sinir
araligina sahip polikristal nano tellerde hcp birim hicreli
yapilarin yizde degisimleri.
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Sekil 6. Uygulanan sikistirma zorlanmasi ile toplam dislokasyon
yogunlugundaki degisim.
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ikiz sinir araligi en disik degerdeyken dislokasyon
daha
Buna

yogunlugunda ki artis zorlanmanin blyuk

degerlerinde meydana gelmektedir. karsihk
dislokasyon yogunlugundaki artis ikiz sinir araliginin
daha

baglamaktadir. Bunun ikiz sinir araliginin disiik oldugu

artmasiyla zorlanmanin dusik degerlerinde
nano tellerde dislokasyonlarin ¢ekirdeklenmesi ve gelisimi
icin daha az uygun ortam bulmasindan kaynaklandig
disinilmektedir. Sekil 6’da model sistemlere uygulanan
zorlanma artarken dislokasyon yogunluklari da artmasina
ragmen bazi zorlanma degerlerinde bir azalma ve
sonrasinda tekrar bir artis goriilmektedir. Bu durumun
uygulanan zorlanma ile gekirdeklenen dislokasyonlarin
gelisimin ve yayillimin tane ve ikiz sinirlar tarafindan
engellenmesinden meydana geldigi duslinilmektedir.
Artan

dislokasyonlar yapi igerisinde gelisimine devam edecek ve

zorlanma degerlerinde bu engelleri asan
bu durumda yogunlugun artmasina sebep olacaktir

(zhang vd. 2016).

Tane donme mekanizmasi oda sicakliginda veya yuksek
sicakhklarda nano polikristal malzemelerde yaygin olarak
gozlenen bir deformasyon mekanizmasidir ve birgok
deneysel ve benzetim c¢alismalarinda belirlenmistir
(Haslam vd. 2001, Haslam vd. 2003, Schigtz ve Jacobsen
2003). Wang (2014) yaptigl benzetim calismasi sonucu
nano polikristal Pt'nin tane boyutu 6 nm’den kigik

oldugunda tane donmesinin ana deformasyon
mekanizmasi oldugunu gostermistir. Liu (2020) MD
benzetim c¢alismasi ile nano polikristal Au’nun

deformasyon mekanizmasini incelemistir. Tane boyutu ne
kadar kigikse tane siniri kaymasinin ve tane dénmesinin
o kadar kolay gergeklestigini gdstermistir. Bununla birlikte
ikiz iceren yapilarda tane dénmesi belirgin degildir. Bunun
nedeni ikiz sinirlarinin tane doénilisini engellemesidir.
2,35 nm ikiz sinir araligina sahip nano tel sisteminde
zorlanma uygulanmadan 6nce 1 ve 2 numarali tanelerdeki
atomik yonelimler Sekil 7(a) lGizerinde gosterilen oklarla
belirlenmistir. Oklar, 1 ve 2 numarali tanelerdeki atomik
yonelim farklarini agik¢a ifade etmektedir. Sekil 7(b)’de
goraldugia gibi gerilme uygulandiktan sonra iki tane
bolgesi icin cizilen oklarin birbirine paralel oldugu bir
baska deyisle her iki tanedeki atomik yonelimlerin ayni
oldugu belirlenmistir.

Model sisteme sikistirma gerilmesi uygulandiktan sonra
taneler dénerek yeniden yonelim almis ve ayni ydonelime
sahip taneler birleserek daha biylk tek bir tane
olusturmustur. Bunun haricinde diger ikiz sinir araligina
sistemlerde tane donmesi

sahip nano tel model

deformasyon mekanizmasi ile  tane  birlesimi

gozlenmemistir.

Sekil 7. (a) e=%0 ve (b) €=%20 zorlanma degerlerinde tane
iclerindeki atomik yonelimler.

3.2. Cok kristalli nano tel sistemlerine tek eksen boyunca
cekme zorlanmasinin uygulanmasi

Her bir tanenin igerisinde farkli ikiz sinir araligina sahip ikiz
yapilarin olusturuldu Au nano tel sistemine uygulanan
¢ekme deformasyon islemi sonucu elde edilen zor-
zorlanma egrileri Sekil 8’de verilmistir. Elastik degisimin
meydana geldigi 0,02 zorlanma degerine kadar farkh ikiz
sinir araligina sahip model nano sistemlerin zor-zorlanma
egrilerinin  hemen hemen c¢akisik oldugu acikca
gorilmektedir. Dogrusal degisimin sergilendigi bu
bolgeden elastiklik modili 52,3 GPa olarak tespit edildi.
Uygulanan ¢ekme deformasyon islemi sonucu belirlenen
nano tellerin elastiklik modiline ikiz sinir araliklarinin
herhangi bir etkisinin olmadigi séylenebilir. Zorlanma
degeri 0.02 ile 0.07 arasinda zor-zorlanma egrilerinin pik
yaparak nano tel sistemlerinde plastik sekil degisimin
basladigi ve bundan sonra bir distis meydana geldigi

gorilmektedir.
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Sekil 8. Au model nano tel sistemine uygulanan cekme
zorlanmasi sonucu elde edilen zor-zorlanma egrileri.

ikiz sinir araligina karsi plastik deformasyonun basladig
akma zorunun degisimi Sekil 9’da verilmistir. ikiz sinir
araliginin 3,13 nm’den 1,08 nm’ ye dismesiyle birlikte
akma zorlanmasinin kademeli olarak artarak Hall-Petch
iliskisi egilimi gosterdigi sdylenebilir. Bununla birlikte 1,08
nm degerinden sonra ikiz sinir araliginda azalmayla akma
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zorlanmasinda bir disis tespit edilmis ve ters HP iliskisi
egilimi belirlenmistir. Sikistirma deformasyon isleminde
oldugu gibi ¢ekme deformasyon isleminin uygulandigi
nano teller iginde ikiz yapilarin sistem Uzerinde
glclendirici bir etkiye sebep oldugu, ancak ters HP etkisini
bastiramadigi soylenebilir. Hou vd. (2020) ikiz yapilara
sahip Au nano telinin ¢ekme deformasyonu altinda
mekanik ©6zelliklerindeki degisimleri incelediklerinde,
azalan ikiz sinir araliginin akma zorunu azalttig, buna
karsilik belirli bir degerden sonra bir artigin meydana
geldigini elastiklik
modillinde ise herhangi bir degisimin tespit edilmemistir.

Bir baska calismada ikiz sinirlarinin Pd’nin akma zorunu

belirlemislerdir. Buna  karsihk

buna karsihk nano ikizli Cu’nun akma
artirdigi (Stukowski  2010).
Ayrica Cu ve Ag nano tellerinde ikiz sinir araliginin

distrdaga,
dayanimini belirlenmistir
elastiklik modulu Gzerinde oldukga zayif bir etkiye sahip
oldugu tespit edilmistir (Cao vd. 2007, Gao vd. 2015). Ren
vd. (2022) nano ¢ok kristalli Al model sisteminde ikiz
lzerindeki etkisini

araliginin  plastik deformasyon

arastirdigi calismada, ikiz araligi 2-12 nm arasinda
oldugunda ikiz araliginin azalmasiyla akma dayaniminin
azaldigini belirledi. ikiz simir arah@inin farklh kristal
malzemelerin mekanik 6zellikleri tGzerinde etkisinin farkli

oldugu soylenebilir (Wen vd. 2019, Ren vd. 2022).
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Sekil 9. Cekme deformasyon sonucu ikiz sinir araligina bagh
olarak akma zorunun degigimi.

Sekil 10’te uygulanan ¢ekme deformasyonu sonucu nano
tel sistemlerde meydana gelen yigilim kusurlarinin
degisiminin belirlenmesi amaciyla zorlanmaya karsi hcp
yuzdeleri cizilmistir. Elastik deformasyon bélgesi olarak
bilinen €=0,02 zorlanma degerine kadar nano tellerdeki
sabit  kaldigi
gorilmektedir. Uygulanan zorlanmanin artmasiyla farkli

hcp ylzdelerinin  hemen hemen
deformasyon mekanizmalarinin etkisiyle mikro yapidaki
hcp yuzde degerlerinin yikseldigi belirlenmistir. hcp
yuzdelerinde €=0,09 degerine kadar bir artis meydana

gelmesine karsilik bu degerden sonra farkl ikiz sinir

araligina sahip nano tellerin hepsinde bazi zorlanma
degerlerinde kismi azalmalar gbze ¢arpmaktadir. €=0,2
zorlanma degerinde hemen hemen bitiin nano tel
sistemlerde hcp yizdeleri sabit bir degere ulagmistir.

Bununla birlikte nano tel model sistemlerinin hcp

ylzdelerinin ¢=0 ve €=0,2'ye karsilik gelen degerleri
arasindaki farkina bakildiginda ikiz sinir araligi artisiyla bu

farkin arttigi  gorilmektedir. ikiz sinir  araliginin

azalmasiyla sadece vyigilma kusurlarini  olusturacak

dislokasyon hareketi degil, ayni zamanda ikizler arasindaki
etkilesim ve ikiz sinirlarini yok edecek dislokasyonlarinda
gorilmesinin  sebebi olarak

bulunmasi bu farkin

disunulebilir.
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Sekil 10. Cekme zorlanmasi ile farkli ikiz sinir araligina sahip
polikristal nano tellerde hcp birim hiicreli yapilarin ylzde
degisimleri.

Sekil 11’da farkli ikiz sinir araliklarina sahip nano tellere

uygulanan zorlanmaya karsi toplam dislokasyon
yogunlugundaki  degisim  verilmistir.  Dislokasyon
yogunluklarinin azalan ikiz sinir araligiyla azaldigi

gorilmektedir. ikiz sinir araliklarinin azalmasindan dolayi
tanelerde daha fazla sayida ikiz yapilarinin bulunmasi
dislokasyonlarin gekirdeklenmesi ve gelisiminde bir
engeldir. Dislokasyon yogunlugunda ki artisin ikiz sinir
araligl kiiclik degerlerdeyken yiiksek zorlanmalarda, ikiz
sinir araligr blyik degerlerdeyken zorlanmanin daha
diisik degerlerinde artmaya basladigi gorilmektedir.
Bunun sebebinin dislik ikiz sinir araliklarinda
dislokasyonlarin gekirdeklenmesi ve gelisimi icin daha az
uygun ortam bulmasi olarak ifade edilebilir. Sekil 11’den
zorlanmadaki artisin dislokasyon yogunluklarinda inigli
cikishi bir degisime sebep oldugu gorilmektedir. Yapi
icerisinde cekirdeklenen dislokasyonlarin gelisiminin ve
yaytliminin tane ve ikiz sinirlari tarafindan engellenmesi
dislokasyon yogunluklarindaki azalmalara, buna karsilik
zorlanma degerinin artmasiyla dislokasyonlarin
karsilastiklari engelleri agsmasinin ise yogunluktaki artisa
sebep oldugu soylenebilir (Zhang vd. 2019).
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Sekil 12 (a-b)’de ikiz sinir araliginin en kigik degeri olan
0,36 nm ve en blyik olan 3,13 nm igin €=%0, e=%5, =%
10, e=%15 ve £=%20 ¢cekme zorlanma degerlerinde [010]
diizlem kesitinden CNA analizi ile elde edilmis atomik
goruntuleri verilmistir.
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Sekil 11. Uygulanan ¢ekme zorlanmasi ile toplam dislokasyon
yogunlugundaki degisim.

Model Au nano tellerinin taneleri igerisindeki atomlarin
fcc ve bu taneler igerisinde olusturulan ikiz sinirlarinin hcp
bununla birlikte tane

bir hicreli yapida oldugu,

sinirlarindaki atomlarin ise dizensiz bir yerlesim
sergiledigi goriulmektedir. Sekil 12 (a)’'da gorilen ilk
atomik konfigiirasyon 0,36 nm ikiz sinir araligina sahip
nano tel sistemine ¢ekme isleminin uygulanmadigi =0
durumuna karsilik gelmektedir. &=%5 oldugunda 1
numarall tanenin tane sinirinda pembe okla gosterilen
noktada bir yigilim kusurunun olusumu gorilmektedir.
Bununla birlikte yapi icerisinde icsel ve dissal yigihm

kusurlari da olusmaktadir. Cekme zorlanmasinin artmasi

29 i e Sk

£=%0 €=%5 e=%10 &=%15

£=%20

ve &=%10 degerine ulasildiginda olusan yigilm

kusurlarinda artis goriilmektedir.

Ayrica yigilm kusurlarinin 1-2 ve 3-4 numarali taneler
arasindaki tane sinirini gegerek sinirlari kismen tahrip
ettigi belirlenmistir. Bu durum tanelerin uygulanan cekme
zorlanmasinin durumunda egilimi

artisi birlesme

gostermesine karsilik gelmektedir. &=%15 zorlanma
degerine ulasildiginda 1-2 numaral tane sinirinda hcp
birim hucreli yigilim kusur diizlemleri pembe okla isaret
edilen bolgede birikerek tane sinirlarini yok etmis ve
tanelerin birlesmeye baslamasina neden olmuglardir. Ayni
sekilde tane birlesimi olayl 3-4 numarali taneler arasinda
siyah noktali daireler ile go6sterilen bolgede de
gorilmektedir. Son olarak €=%20 degerine ulasildiginda
yap! icerinde yigilim kusurlarinda bir artisin ve 1-2
numaral tanelerin siyah noktali daire ile gosterilen
bolgede birlesiminin meydana geldigi tespit edilmistir.
Sekil 12 (b)’de gekme zorlanmasi uygulanan ¢ok kristalli
nano tel sisteminin ikiz sinir araliginin 3,13 nm oldugu
durumdaki atomik goéruntiileri verilmistir. e= 0 herhangi
bir cekme deformasyon isleminin uygulanmadigi durumu
gostermektedir. Zorlanma degeri e=%5 oldugunda pembe
renkli oklarla isaretlenen tane siniri bolgelerinde yigihm
kusurlarinin olusmaya basladigi tespit edilmistir. Bu
durum tane sinirlarinin dislokasyonlarin Gretimi igin bir
kaynak vazifesi gosterdigine karsilik gelmektedir. Ayrica
siyah noktali dairelerle gosterilen bolgelerde hcp birim
hicreli dizlemler ikiz sinirlari Gzerinde birikmektedir.
Zorlanmanin €=%10 degerine ulagsmasiyla pembe oklarla
gosterilen tane siniri bolgelerinde yigilim kusurlarinin
olusumunun devam ettigi gérilmektedir. Buna ek olarak

icsel yigihm kusurlarinin da olusumu tespit edilmistir.

N
€=%15

£=%20

Sekil 12. (a) 0,36 nm ve (b) 3,13 nm ikiz sinir arali§ina sahip nano tel sistemlerinin farkli cekme zorlanmasi degerlerinde CNA
analizinden elde edilen atomik gortntdleri.

e=%0 e=%5 &=%10
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Zorlanmanin &=%15 ve %20 degerinde igsel yigilim
kusurlarinin yaninda dissal yigilim kusurlarinin  da
meydana geldigi gérilmektedir. 3 ve 4 numaral taneler
icerisinde ¢ok sayida yigihm kusuru ve hcp birim hucreli
tabakal yapilarin olustugu belirlenmistir. Ayrica 1 ve 2
numarall tane sinirlarinda olusan yigilim kusurlari tane
sinirinl kismen tahrip ederek tanelerin birlesme egilimi
gostermesine sebep olmustur. Cekme deformasyon
islemi boyunca ikiz iceren nano tel sistemlerinde tane
doénmesi belirgin bir sekilde tespit edilememistir. Bunun
nedeni olarak ikiz sinirlarinin tane dénisini engellemesi
gosterilebilir. Uygulanan ¢ekme islemi sirasinda bazi ikiz
sinirlari kismen tahrip olmaktadir. Ancak ¢ogu ikiz sinirinin
kararliiginin degismedigi gorilmektedir. Bu durum ikiz
sinirlarinin 300 K sicakhginda plastik deformasyon
sirasinda iyi bir kararliliga sahip oldugunu gosterir. Bu,
literatirde bildirilen ikiz sinirlarinin iyi bir kararhlga sahip
oldu ifadesiyle uyumludur (Lu ve Lu 2009, Lu 2016, Sun vd.

2020).
4. Sonuglar ve Tartisma

Bu calismada bes farkh ikiz sinir araligina sahip Au nano
tellere uygulanan tek eksenli ¢ekme ve sikistirma
deformasyon islemi sonucu meydana gelen mekanik ve
yapisal 6zelliklerdeki degisimler MD benzetim yontemi ile
GAM

model

incelendi. Atomlar arasindaki etkilesmelerin

potansiyel fonksiyonu ile belirlendigi Au
sisteminde ikiz sinirlarinin dislik ara ylizey enerjisine
sahip olmasi nedeniyle yapi igerisindeki nano ikizlerin
mekanik o6zellikler tzerinde etkili oldugu belirlendi.
Sikistirma deformasyon isleminde elastik moddilinin
kismen, cekme deformasyon isleminde ise -elastiklik
modullind ikiz sinir arahg degisiminden etkilenmedigi
tespit edildi. ikiz sinir araliginin degisimine bagli olarak HP
ve ters HP etkileri gozlendi. Sikistirma ve g¢ekme
deformasyon islemlerinde nano teller iginde ikiz yapilarin
sistem (zerinde glgclendirici bir etkiye sebep oldugu,
ancak ters HP etkisini bastiramadig tespit edildi. ikiz sinir
araliklarinin azalmasinin dislokasyonlarin gekirdeklenmesi
ve gelisiminde bir engel olmasindan dolayr ikiz sinir
araliginin azalmasiyla dislokasyon yogunluklarinin azaldigi
gozlendi. Deformasyon islemleri esnasinda ¢ok sayida
icsel ve dissal yigihm kusurlarinin yapi icerisinde olusumu

ve yayllimi atomik konfiglirasyonlardan belirlendi.
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