Uludag Universitesi Miihendislik Fakdltesi Dergisi, Cilt 26, Sayi 1, 2021 ARASTIRMA

DOI: 10.17482/uumfd.861078

NIKEL NANOTELLER ICiN MUHENDISLIK PARAMETRELERI
OLCEKLENDIRME KURALI

Yunus Onur YILDIZ *

Alinma: 14.01.2021; diizeltme: 10.03.2021; kabul: 01.04.2021

Oz: Bu calismanin ana konusunu, son yillarda fiziksel dzellikleriyle arastirmacilarin ilgi odaginda olan
nikel nanoteller olusturmaktadir. Tek kristalli nikel nanotellerin mekanik 6zellikleri molekiiler dinamik
simiilasyonlar1 vasitasiyla incelenmis ve literatiirdeki deneysel c¢alismalardan da faydalanilarak
miihendislik parametreleri (elastisite modiilii, akma gerilmesi ve maksimum gerilme) i¢in dl¢eklendirme
kurali gelistirilmistir. Ayrica nikel naotellerin deformasyon esnasindaki kristal yapisinin degisimi ortak
komsu analizi ile ortaya konmustur. Bu ¢alismanin en 6nemli hedefi; nikel nanoteller 6zelinde ¢ok 6lgekli
modelleme i¢in literatiire 6lgeklendirme kurali kazandirmaktir.
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Abstract: The nickel nanowires which have been the focus of researchers’ attention for their physical
properties in recent years are the main subject of this study. The mechanical properties of the single crystal
nickel nanowires have been investigated with the help of molecular dynamics simulations and scaling law
has been developed for engineering parameters (elasticity modulus, yield stress and maximum stress) by
using earlier published experimental studies. In addition, the evolution of crystal structure during the
deformation of nickel nanowires was examined by common neighbor analysis. The most important goal of
this study is to develop a scaling law for multi-scale modeling of the nickel nanowires.
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1. GIRIS

Gelisen teknoloji ile nano boyutta sentezlenen malzemeler giinliik hayatimiza girmeye
basladi. Nano malzemeler makro boyuttaki malzemelerden farkli 6zellikler sergilemekte ve bu
sayede saglik, tekstil ve elektronik endiistrileri basta olmak {izere giin gegtik¢e kendine daha fazla
uygulama alani bulmaktadir (Abdullaeva, 2017). Nano malzemelerin avantajlarindan ve
potansiyelinden iyi bir sekilde yararlanabilmek icin bu yapilarin 6zellikleri ve karakteristigi
detayl1 olarak incelenmelidir.

Uygulama alanlarina bagli olarak bu malzemelerin bazi 6zellikleri 6nem kazanmaktadir.
Ornegin; bir basing sensorii olarak kullanilan ¢ok duvarli karbon nanotiipiin basinca gosterdigi
elektriksel tepkinin yaninda, mekanik dayanimi da énem arz etmektedir (Kulshrestha ve dig.,
2017). Uygulama alanina yonelik olarak bu malzemelerin 6zelliklerinin tespiti bir mithendislik
problemi olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Nano malzemelerin ozelliklerini tespit amaciyla
gerceklestirilen deneysel calismalar gerek kullanilan techizatlarin pahaliligi gerekse iglemlerin
zahmetli olmas1 nedeniyle olduk¢a zordur ve deneyim gerektirmektedir (Peng ve dig., 2012,
2013). Bu nedenle, sayisal modelleme ile nano malzemelerin 6zelliklerinin ve davranislarinin
aragtirtlmas1 daha ¢ok tercih edilmekte ve molekiiler dinamik simiilasyonlar1 bu yapilarin
incelenmesinde yaygin olarak kullanilmaktadir.

Nano malzemelerden biri olan nikel nanoteller hareket sensorii (Wang ve dig., 2018),
biyoanaliz (Pinheiro ve dig., 2013) ve pil teknolojisinde (Su ve dig., 2012) kendine yer
bulmaktadir. Daha 6nceden de belirtildigi gibi bu malzemelerin uygulama yerlerine gére mekanik
dayanimi 6nem kazanmaktadir. Literatiirde nanotellerin farkli yiikleme, sicaklik ve sekil
degistirme oranlar altindaki mekanik davraniglar1 incelenmistir (Park, Gall ve Zimmerman, 2006;
Dupont ve Sansoz, 2009; Wang, Yi ve Fan, 2013). Mekanik acidan bakildiginda; malzemenin
dayaniminda boyut énemli bir rol oynamaktadir. Bunun en biiyiik nedeni yiizey alani/hacim orani
olup, bu oran arttik¢a yiizey enerjisi daha aktif hale gelmektedir (Diao, Gall ve Dunn, 2004; Wu,
2006; Molleman ve Hiemstra, 2018). Diger bir kriter olan yiikleme hizi da malzemenin mekanik
parametrelerini etkilemektedir.

Bu caligmada farkli yilizey alani/hacim oranina ve yiikleme hizina gore nikel nanotellerin
elastisite modiilleri molekiiler dinamik yontemi ile belirlenmistir. Deneysel ¢aligmalar (Peng ve
dig., 2012, 2013) ile yapilan molekiiler dinamik analizler arasinda bir koprii kurmak amaciyla bir
Ol¢eklendirme kurali ortaya konmustur. Bu 6l¢eklendirme kurali sayesinde nikel nanotellin faklt
boyut ve yiikkleme hizlarina bagl olarak elastisite modiiliinii elde etmek miimkiindiir. Ayrica bu
calisma ¢ok Olgekli modelleme igin bir temel olusturmaktadir.

2. MATERYAL VE METOD

Deneysel ¢aligmalardaki (Peng ve dig., 2012, 2013) en/boy oranina uymasi amaciyla en boy
orani 1/24 olacak sekilde 3 farkli yiizey alani/hacim oranina gore <111> oryantasyonundaki tek
kristal yapisina sahip atomistik modeller hazirlanmistir. Atomistik modellere iliskin geometrik
ifadeler ve modellerin barindirdig1 atom sayilar1 Tablo 1°de verilmistir. Burada verilen tim
Olciiler; Nikel elementinin latis parametresinin katlar1 seklinde verilmistir. Sekil 1°de ise 6rnek
bir atomistik model verilmistir.
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Tablo 1. Atomistik modellerin geometrik parametreleri

Model Adx Cap (a") Boy (a") AV (@)
106 nm™* 295 8892 1,09E-03
104 nm™ 301 9375 1,11E-03

16a 16 3840 2,55E-01
16a 16 3840 2,55E-01
16a 16 3840 2,55E-01
12a 12 2880 3,40E-01
12a 12 2880 3,40E-01
12a 12 2880 3,40E-01
8a 8 1920 5,10E-01
8a 8 1920 5,10E-01
8a 8 1920 5,10E-01

*Nikel elementinin latis parametresi a = 3,52 A (Olgiiler Nikel elementinin latis
parametresi cinsinden verilmistir.)

" Literatiirdeki ¢aligmalardan alinan degerler [4]

* Nikelin latis parametresi a =3.52 A

Sekil 1:
Model 8a’nin geometrisi

Analizler klasik molekiiler dinamik metodu kullanilarak gergeklestirilmis olup, agik kaynak
kod olan LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) (Plimpton,
1995) programi kullanilmistir. Analizler esnasinda nikel atomlar arasindaki etkilesim gémiili
atom metodu (EAM — The Embedded Atomic Method) ile tanimlanmistir. Bu metotta toplam
potansiyel enerji, atom elektron yogunlugunun bir fonksiyonu olarak gomme (embedding)
enerjisinden ve ikili etkilesim (pair-wise interaction) enerjisinden (Daw ve Baskes, 1984; Foiles,
Baskes ve Daw, 1986) olugsmaktadir.

1
Ei=f ZP(TU) +§Z<P(Tij) 1)

J#i J#i

burada E toplam enerji, f gomme enerji fonksiyonu, p atom elektron yogunlugu, ¢ ikili
potansiyel etkilesim ve 7;; i ve j atomlar1 arasindaki mesafedir.
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Simiilasyonlar sirasinda zaman aralig1 olarak 1 femtosaniye secilmis ve simiilasyon kutusu
her yonde periyodik olacak sekilde sinir sartlar1 belirlenmistir. Sistemin potansiyel enetjisini en
aza indirmek amaciyla minimizasyon islemi yapilmistir. Daha sonrasinda sistem 1 nanosaniye
stiresince NPT (izotermal — izobarik) topluluk integrasyonu ile 300 K’de termalize edilmistir.
Termalizasyon isleminden sonra atomistik modeller y-ekseni dogrultusunda 3 farkli ¢ekme
hizinda (0,0001, 0,0005 ve 0,001 ps™?) NVT kanonikal topluluk yaklasimi kullamilarak analizleri
yapilmis ve elastisite modiilleri tespit edilmistir. Burada ¢ekme hizlar statik test araligindan ¢ok
yiiksek olmaktadir. Bunun nedeni; ¢ok kiiciik zaman adiminda yapilan analizler olup, bu durum
molekiiler dinamik yonteminin bir dezavantaj1 olarak goriilmektedir. Biiyilk zaman adimlarinda
yapilan analizler biiyiik hatalara yol acarken, istenen zaman zarfinda yapilacak analizler ise; islem
giicii kisitlamasina takilmaktadir. Analizler sirasinda virial gerilme (Zhou, 2003; Thompson,
Plimpton ve Mattson, 2009) teoremi (bknz Es. 2) kullanilarak her bir adim araligindaki gerilmeler
hesaplanmustir.

. .1
—mu; @ u; + > Z T Q fij (2)

J#D

<| -

O'ij =

burada o virial gerilme, V hacim, m i pargasinin kiitlesi, w; i’ninci par¢anin referans pozisyona
olan relative uzakhigi, f;; kuvvet vektori ve ry; i ve j atomlar arasindaki uzakliktir.

Olgeklendirme kuralim ortaya koymak icin yapilan analizlerden elde edilen miihendislik
parametreleri, ylizey alani/hacim oranina ve ¢gekme hizina bagl olarak 3-boyutlu bir grafik haline
getirilmistir. Bu grafige makro boyuta ¢ikmak i¢in literatiirde yer alan ve 1/24 en boy oranina
uygun olan iki adet deneysel sonug (Peng ve dig., 2012) da eklenmistir. Daha sonrasinda sonuglar
arasinda matematiksel bir iligki kurmamizi saglayan ve bu matematiksel iligkiyi polinom seklinde
sunan “poly23” yiizey uydurma teknigi kullanilmistir. Bu sayede yiizey alani/hacim orani (A/V)
ve sekil degistirme hizina (&) bagh elastisite modiilii, akma gerilmesi ve maksimum gerilme gibi
miihendislik parametreleri (F (E'ay'au)) elde edilmistir (Bknz. Es. 3).

Fego,a,) = AV, €) (3)

Malzemenin deformasyon mekanizmasini incelemek ve kristal yapisindaki degisimlerin
sekil degisimine bagli degisimini ortaya koymak i¢in uyarlanabilir ortak komsu analizi (adaptive
Common Neighbor Analysis — aCNA) OVITO yazilim (Stukowski, 2010, 2012) kullanilarak
yapilmistir. Bu analizin sonucunda farkli atom dizilimindeki atomlar su sekilde renklendirilmistir;
yiizey merkezli kiibik (YMK) yesil renk, hacim merkezli kiibik (HMK) mavi renk, siki diizen
hekzagonal (SDH) kirmizi renk, simiflandirilamayan atomlar (yilizey atomlar1 gibi) ise gri renk.

2. BULGULAR VE TARTISMA

Belirlenen geometrilerde hazirlanan atomistik modeller farkli ¢ekme hizinda zorlanarak,
gerilme — sekil degistirme grafikleri elde edilmistir (Bknz. Sekil 2). Gerilme — sekil degistirme
grafigi nikel nanotel 6zelinde incelendiginde ¢ekme hizinin elastisite modiiliine belirgin bir
etkisinin olmadig1 goriilmektedir. Buna karsilik ¢ekme hizi arttikga yapiin daha erken deforme
olmaya bagladigi, “Model 8a” igin Sekil 2.d’de verilen grafikten net bir sekilde anlasilmaktadir.
Bu durum diger atomistik modeller i¢in de aym sekildedir. Ayrica malzemenin ylizey alani/hacim
oranin azalmasi ile elastisite modiilii ve maksimum gerilmede bir artmanin oldugu grafiklerden
anlagilmustir.
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Sekil 2:
Gerilme — sekil degistirme grafikleri
Tablo 2. Miihendislik parametreleri
. Elastisite Akma Maksimum
Model Adi ANV (37) St”’(“g )rate Modiilii (E) Gerilmesi (6y) Gerilme (ou)
(GPa) (GPa) (GPa)
106 nm™ 1,09E-03 1,00E-15 73,4350 2,1100 2,4780
104 nm™ 1,11E-03 1,00E-15 94,4720 2,2900 2,5210
16a 2,55E-01 1,00E-04 33,8348 3,0359 3,1425
16a 2,55E-01 5,00E-04 34,7738 2,7970 3,1873
16a 2,55E-01 1,00E-03 34,3142 2,9678 3,2211
12a 3,40E-01 1,00E-04 32,2820 2,9150 3,0214
12a 3,40E-01 5,00E-04 32,4186 2,9460 3,0824
12a 3,40E-01 1,00E-03 32,5556 2,9017 3,1139
8a 5,10E-01 1,00E-04 30,4207 2,5251 2,6761
8a 5,10E-01 5,00E-04 30,8437 2,6050 2,9101
8a 5,10E-01 1,00E-03 30,2741 2,9040 2,9473

*Nikel elementinin latis parametresi a = 3,52 A

™ Literatiirdeki ¢aligmalardan alinan degerler [4]
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Grafikten elde edilen sonuglara gore elde edilen miihendislik parametrelerine (Elastisite
Modiilii, Akma ve Maksimum Gerilme) Tablo 2’de yer verilmistir. Olusturan atomistik
modellerin sekil degistirme hizina duyarliligi Sekil 3’de verilmistir. Sekil 3’de edilen grafiklerin
esitliklerine baktigimizda malzemenin boyutunun artmasi ile egim ifadesinin azaldig
goriilmektedir. Burada malzemenin boyutunun biiylimesi ile birlikte sekil degistirme duyarlilik
katsayis1 azalmaktadir.

0,50 4

0,48 - Esitlik
A
L]
hd [ ]
0,46 Esitlik | log(oy) =- 4.7854E-4 * log(de/de) + 0.46386
3, A
=
= 0,44
20
0,42
]
0.40 4 . = Model 8a
N Esitlik | log(ay) = 0.05343 * log(de/dt) + 0.6105 . Modcl lzﬂ
4 Model 16a
038 4+——¥FF+—7+——71———7"—"1
-4,2 -4,0 -3.8 -3,6 =34 -3.2 -3.0 -2.8
log(de/dt)
Sekil 3

Sekil degistirme hizi duyarliligi

Tablo 2’deki veriler 1518inda MATLAB (Matrix Laboratory) yardimiyla Es. 3’de verilen
f(A/V,é€) yiizey denklemi her mithendislik parametresi i¢in iki degiskenli polinom seklinde elde
edilir. Tablo 2’ye gore elde edilen 3-Boyutlu yiizey grafikleri Sekil 4’de verilmistir. Bu
grafiklerde verilen noktalar literatiirdeki deneysel sonuglar (Peng ve dig., 2012, 2013) ve
LAMMPS Molekiiler Dinamik Simiilasyon programi ile elde edilen sonuglardir. Bu sonuglara
gore elde edilen yiizeyler ise; o miithendislik parametresinin A/V - yiizey alani/hacim oranina ve
¢ - sekil degistirme hizina gore degisimini gostermektedir. Buna gore; “poly23” yiizey uydurma
teknigi ile elde edilen iki degiskenli polinomlar Es. 4’te, polinomlara ait katsayilar ise; Tablo 3’de
verilmistir.

Feoyo) =fA/V.) =a+bx(A/V)+cxé+dx (A/V)?

(4)
+ex (A/V)xé+ fxe2+ g (A/V)3 + h*x(A/V)? xé +ix (A/V) * 2

Tablo 3. Es. 4’deki miihendislik parametreleri icin verilen polinomun katsayilari

Katsayilar Elastisite Akma Maksimum
Modiilii (E) Gerilmesi ( oy ) Gerilme (6y)
a 84,41 2,19 2,49
b -413,30 6,96 7,56
c 3574,00 -551,20 -245,60
d 1079,00 -15,10 -24,95
e -1075,00 -2848,00 337,80
f -2,75E+06 9,84E+05 5,48E+05
g -934,10 5,08 20,64
h -4795,00 8387,00 3721,00
i 1,91E+06 -1,49E+06 -2,13E+06
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Sekil 4:
Miihendislik parametrelerinin A/V ve sekil degistirme hizina (€) gore degisimi

Bu calismalara ilave olarak deformasyona bagli malzemenin kristal yapisindaki degisim
aCNA analizi ile incelenmistir (Bknz. Sekil 5). Buna gore; yapida gerilmenin artmasi ile yiizeyden
malzemenin merkezine dogru dislokasyonlarin ¢ekirdeklendigi, kopma dncesi yapida lokal bir
bolgede siinek davranis gozlemlenmistir. Siinek davramig gosteren bolgede deformasyonun

artmasi ile birlikte tanimlanamayan atom yapisinda bir artis oldugu goézlemlenmistir. Bunun
nedeni ise; bdlgenin artan yiikleme ile amorflasma gostermesi olup, bu durum literatiirdeki

calismalarla (Yildiz ve Kirca, 2017; Erturk, Yildiz ve Kirca, 2019) sabittir.

321



Yildiz O.Y.: Nikel Nanoteller icin Milhendislik Parametreleri Olgeklendirme Kurali

3,5+
——Model 8a]
3,0
2,5
<
=D
O 2,04
b
- =0,135
]
4 1,5 1
w2
1,0 1
0,5
0,0 —T * I - 1 © & -~ L -~ 1 T 1 "~ I 1 © 1
0,00 002 004 006 008 010 012 0,14 016 0,8 020
Strain - €
Sekil 5:
Model 8a 'nin gerilme-sekil degistirme grafigi ve ortak komgu analiz sonuglar: (¢ =
0,001 ps~1)

3. SONUCLAR

Bu caligmada nikel nanoteller i¢in en/boy orami 1/24 olan ii¢ farkli atomistik model
olusturulup, bu atomistik modellerin ¢ekme yiikii altindaki mekanik Gzellikleri incelenmistir.
Daha sonrasinda ayni en/boy oranina sahip literatiirdeki nikel nanotellerin deneysel sonuglar1 da
kullanilarak, bu malzemelerin miihendislik parametreleri (elastisite modiilii, akma gerilmesi,
maksimum gerilme) i¢in sekil degistirme hizina ve yiizey alani/hacim oranina bagl olarak
6l¢eklendirme kurali ortaya konmustur. Buna ilave olarak; yilikleme altindaki krisal yapisindaki
degisim, uyarlanabilir ortak komsu analizi ile incelenmistir.

Cekme analizlerinde ¢cekme hizinin elastisite modiiliine belirgin bir etkisinin olmadigi,
sadece akma ve maksimum gerilmeyi etkiledigi goriilmiistiir. Malzemenin boyutunun artmasi
(ylizey alanr/hacim oranin azalmasi) ile elastisite modiilii ve maksimum gerilmede artmanin
oldugu grafiklerden goriilmiistiir. Elde edilen sonuglarin literatiirdeki deneysel sonuglarla birlikte
degerlendirilmesi sonucu ortaya konan ol¢eklendirme kurali sayesinde ¢ok 6lgekli modelleme
icin teorik bir altyap1 saglanmustir.

Gelecek ¢aligmalarda onerilen 6lgeklendirme kurali kullanilarak ¢ok 6lgekli modelleme igin
niimerik bir modelleme yapilmast diigiiniilmektedir. Ayrica ayni teknik kullanilarak farkli
malzeme ve boyuttaki nanotellerin 6lgeklendirme kurali ortaya konabilir ve bu dlgeklendirme
kurallar1 i¢in bir standardizasyona gidilebilir.

TESEKKUR

Bu aragtirmada yer alan kismi niimerik hesaplamalar TUBITAK ULAKBIM, Yiiksek
Basarim ve Grid Hesaplama Merkezi'nde (TRUBA kaynaklarinda) ger¢eklestirilmistir.
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CIKAR CATISMASI
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