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Uygulanan Cekme Deformasyonu Altinda Niyobyum Nano Telinin Mekanik Ozelliklerinin Molekiiler
Dinamik Benzetimi ile Incelenmesi

Sefa KAZANC

OZET: Bu calismada farkli sicaklik ve zorlanma oranlarinda [100] dogrultusu boyunca uygulanan ¢ekme
deformasyonunun Nb nano telinin mekanik 6zellikleri tizerindeki etkisi Molekiiler Dinamik (MD) benzetim
yontemi kullanilarak incelendi. Model sisteme uygulanan tek eksenli ¢gekme zorlanmasi altinda zor-zorlanma
egrisi, elastiklik modiilii, akma zorlanmasi, poisson orani ve olusan plastik deformasyon belirlendi. Atomlar
arasindaki kuvvetler ¢ok cisim etkilesmelerini igeren Gomiilmiis Atom Metodu (GAM) ile elde edildi. Sicaklik
ve zorlanma oranmin Nb nano telinin mekanik davraniglari iizerinde etkili oldugu tespit edildi. Elastiklik
modiiliiniin diigiik sicakliklarda zorlanma oranindan bagimsiz oldugu, buna karsilik sicaklik artisiyla azaldigi,
ayrica akma zorunun, sicakliin artmasiyla ve zorlanma oraninin azalmasiyla azaldigi belirlendi. Uyarlanabilir
genel komsu analiz (Adaptive Common Neighbor Analysis-aCNA) yontemi kullanilarak plastik deformasyona
karsilik gelen ikizlenmelerin hareketi ve bunun sonucu olarak bolgesel kristal yapilarin yeniden yonelim aldigi
gbzlemlendi.

Anahtar Kelimeler: Nano tel, niyobyum, zor-zorlanma, molekiiler dinamik benzetimi.

Investigation of Mechanical Properties of Niobium Nanowire Under Applied Tension Deformation by
Molecular Dynamics Simulation

ABSTRACT: In this study, the effect of tensile deformation applied along the [100] direction at different
temperatures and strain rates on the mechanical properties of Nb nanowire was investigated using the Molecular
Dynamics (MD) simulation method. Under uniaxial tensile deformation applied to the model system, the stress-
strain curve, modulus of elasticity, yielding strength, position ratio and the resulting plastic deformation were
determined. The forces between atoms were obtained by the Embedded Atom Method (EAM), which includes
many-body interactions. It was determined that temperature and strain rate were effective on the mechanical
behavior of Nb nanowire. It was determined that the modulus of elasticity was independent of the strain rate at
low temperatures, but decreased with the increase in temperature, and the yielding strength decreased with
increasing temperature and decreasing strain rate. Using the Adaptive Common Neighbor Analysis (aCNA)
method, it was observed that the movement of twinnings corresponding to plastic deformation and, as a result,
the reorientation of regional crystal structures.
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GIRIS

Nano oSlgekteki hem metalik hem de yariiletken nano teller iistiin mekanik, elektrik, termal,
manyetik ve optiksel 6zelliklerinden dolay1 son zamanlarda dikkat ¢eken malzemeler arasindadir (Park
ve Zimmerman, 2005; Suresh ve Li, 2008; Gao ve ark., 2016). Bu alisilmadik karakteristikler nano
tellere olan ilgiyi arttirarak bir¢ok farkli arastirma ve uygulama alaninda kullanilma firsati sunmustur.
Bir boyutlu 6nemli nano yapilardan biri olan nano teller gelecekte elektronik, optik ve nano-
elektromekanik cihazlarin tasarlanmasinda ve iiretimde dnemli bir rol oynayacaktir (Gan ve Chen,
2009; Jing ve ark., 2009). Son yillarda nano laser (Huang ve Mao, 2001), alan etkili transistor (Arnold
ve ark., 2003), 151k yayan diod (Changwook ve ark., 2008) gibi degisik nano cihazlar nano tellerden
gelistirilmistir. Teknolojide nano tellerin uygulamalarint arttirmak i¢in nano Olgekteki mekanik
davraniglar1 iizerine bir¢ok calisma yapilmaktadir (Zhu ve Shi, 2011; Sainath ve Choudhary,2016;
Godet ve ark., 2019). Bu davranislarin belirlenmesi amaciyla hacimsel yapidaki (bulk) metalik
malzemeler i¢in birgok arastirma yapilmasina ragmen nano Olcekteki malzemeler i¢in yapilan
calismalar yetersiz kalmaktadir. Deneysel olarak degisik metalik nano tellerin termal, mekanik ve
elektriksel 6zelliklerini belirlemek icin bircok ¢alisma yapilmistir (Lee ve ark., 2004; Pasquier ve ark.,
2005; Li ve ark., 2006). Deneysel olarak nano Olgekteki metalik malzemeleri atomik boyutta
incelemek i¢in dinamik yiiksek ¢oztnirliiklii gegirmeli elektron mikroskobu (Legoas ve ark., 2002),
atomik kuvvet mikroskobu (Marszalek ve ark., 2000) ve ge¢irmeli elektron mikroskobu (Landman ve
ark., 1996) kullanilmaktadir. Nano tellerin deformasyonu ve kirilmasi sicaklik, yonelim, yiik uygulama
orani, yiizey ve smir sartlart gibi bircok faktor tarafindan kolaylikla etkilenebilir. Bundan dolay1
metalik nano teller deneysel sartlar altinda daima 6zel ve 6ngdriilemez davranirlar.

Diisiik yogunluk, yiiksek erime sicakligi, korezyon direnci, diisiik nétron yakalama kesiti, oda
sicakliginda miikemmel siineklik ve sekillendirilebilmesinden dolayr Niyobyum (Nb), hem deneysel
hem de teorik ¢alismalarda ilgi ¢eken gecis elementlerindendir (Yang ve Qi, 2019; Singh ve ark.,
2020). Bununla birlikte Nb ve Nb alasimlar1 implarda, reaktor borularinda ve uzay sanayinde tercih
edilen malzemeler arasindadir (Grill ve Gnadenberger, 2006; Divya ve Avinash, 2018). Literatiirde
Nb’nin hacimsel (bulk), kiimeli (cluster), ince film yapilar1 hakkinda bir¢cok teorik c¢alisma
bulunmasina karsilik (Yang ve Wu, 2010; Abdeslam ve Chihi, 2018; Singh ve ark., 2019) Nb nano teli
ile ilgili yapilan ¢aligmalarin sayis1 oldukca azdir.

Bilgisayar benzetimleri atomik seviyede maddelerin yapisal ve termodinamik ozelliklerinin
anlasilmasinda 6nemli bir rol oynamaktadir. Atomik benzetim tekniklerinden MD yontemi ¢ekme ve
sikistirmaya maruz kalan nano tellerin deformasyonunu ve kirilma karakterlerini degerlendirmek i¢in
etkili yontemlerden biridir. Ozellikle son yillarda literatiirde klasik MD benzetim yontemi ile hacimsel
ve nano yapilarin mekanik davraniglari ve deformasyon mekanizmalarini belirlemek amaciyla bir¢cok
teorik ¢alisma yapilmistir (Salehinia ve Bahr, 2014; Zhanga ve ark., 2017; Rawat ve Mitra, 2020).
Bununla birlikte yogunluk fonksiyonu teorisine dayali ilk prensip metotlar1 (first principle) ile yapilan
calismalarda bulunmaktadir (Kriiger ve ark., 2002; da Silava ve ark., 2004). Ancak bu yontemde
atomik sistemleri modellemek i¢in diisiik parcacik sayis1 ve ¢ok sayida islemci iceren bilgisayarlara
ihtiya¢ duyulmaktadir. MD benzetim yontemi ile faz uzayinda sonlu bir zaman {izerinden atomlarin
yorilingeleri iiretilir ve bu yoriingelerden yararlanilarak sistemin istenilen fiziksel ve termodinamik
Ozellikleri belirlenebilir (Davoodi ve Ahmadi, 2012). Atomlar arasindaki etkilesmeleri matematiksel
olarak ifade eden potansiyel enerji fonksiyonunun belirlenmesi modellenecek sistem i¢in elde edilen
sonuclarin deneysel degerlerle uyum icerisinde olmasi agisindan son derece dnemlidir (Voter ve Chen,
1987). Farkli element ve alasim sistemleri i¢in farkli arastirmacilar tarafindan gelistirilmis ¢cok sayida
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potansiyel fonksiyonu bulunmaktadir (Cai ve Ye, 1996; Malins ve ark., 2013). Cok cisim etkilesmeleri
temeline dayali GAM, MD benzetim yontemi ile yapilan ¢aligmalarda en ¢ok kullanilan potansiyel
fonksiyonlarindan biridir. Horstemeyer ve arkadaglari (Horstemeyer ve ark., 2001) basit bir kesme
altinda fcc (yiizey merkezli kiibik) yapili metallerin plastik akmalarina uzunlugun ve zamanin etkisini,
Liang ve Zhou (Liang ve Zhou, 2003) Cu nano telinin gerilme davranisina boyutun ve zorlanma
oraninin etkisini ¢alismislardir. Son zamanlarda Cu ve Ag nano tellerinde sekil hatirlama etkisi ve suni
elastiklik davranis da MD benzetim yontemi ile incelenmistir (Park ve ark., 2005; Park ve Ji, 2006).
Bununla birlikte tek atomlu ve alasim nano teller i¢in yapilan birgok ¢alisma bulunmaktadir (Glider ve
Celtek, 2020; Yildiz, 2021).

Bu calismada Nb nano tel sistemine [100] dogrultusu boyunca farkli sicaklik ve zorlanma
oranlar1 altinda ¢ekme islemi uygulanarak sistemin mekanik davraniglar1t MD benzetim yontemiyle
incelenmeye calisildi. Calismada LAMMPS acik kaynak kodlu MD benzetim programi kullanildi
(LAMMPS, 2021). GAM potansiyel fonksiyonu ile Nb atomlar1 arasindaki kuvvet etkilesmeleri
belirlendi. Elde edilen sonuglarda sicakligin ve zorlanma oranlarmnin nano telin mekanik o6zellikler
tizerinde etkili oldugu tespit edildi. Uygulanan zorlanma sonucu olusan atomik yap: degisimlerinin
belirlenmesi amaciyla aCNA metodu kullanildi.

MATERYAL VE YONTEM

Klasik MD yontemi, N atomlu bir sistemin Lagrange fonksiyonundan elde edilen hareket
denklemlerinin sayisal integrasyonu ile atomlarin faz uzayindaki yoriingelerini hesaplamay1 amaglar.
MD benzetim yonteminin detaylari literatiirden bulunabilir (Parrinello ve Rahman, 1980; Parrinello ve
Rahman, 1981).

Hesaplama hiicresine uygulanan eksensel zor, sistemdeki biitiin atomlarin kinetik ve potansiyel
enerjilerinin hacim ortalamasi tarafindan belirlenir. Zor tensorii, virial teoremi kullanilarak asagida
verilen sekilde hesaplanabilir.

N N N
Y | N i
n=V m;9;9; T 1)
i=1 t

i=1 > Y
Bu ifade de V ve N sis]temin hacmini ve toplam atom sayisini m; ve ¥9J; i inci atomun kiitlesini ve
hizini, Fij ve rjj ise i ve j atomlart arasindaki kuvveti ve mesafeyi gostermektedir. Denklem (1) de ilk
toplam terimi sistemin termal titresiminden, ikinci toplam terimi atomlar arasi kuvvetten dolayidir
(Wen ve ark., 2010).
Dis kuvvetlerin etkisinde kalan bir cismin zorlanmis durumda oldugu sdylenir. Maddenin
herhangi bir noktasindaki zorun durumu dokuz bilesenli zor tensorii tarafindan tayin edilir.
011 012 013
0;j = (Uz1 022 023) (2)
031 032 033
Zor tensOriiniin 011, 022, 033 (sirasiyla ox, gy, 0z olarak da ifade edilebilir) bilesenleri zorun normal
bilesenleri, diger bilesenleri ise zorun kesme bilesenleri olarak bilinir. Normal bilesenlerin pozitif
degerleri germe zoruna, negatif degerleri sikistirma zoruna karsilik gelmektedir. Sisteme x ekseni
boyunca uygulanan tek eksenli yiiklenmede sadece ox bileseni degisir. Buna karsilik diger bilesenler
stfirdir (Jacobus ve ark., 1996).
x ekseni boyunca zorlanma ex = (Ix - Ixo) / lxo olarak tanimlanir. Bu ifade de Ixo telin X
dogrultusunda yiiklenme uygulanmadan oOnceki uzunlugu ve lx yiiklenme altindaki uzunlugudur
(Saitoh ve Liu, 2009).
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Bu caligmada baslangi¢ yapist olarak Nb nano tel sistemi i¢in atomlar bcc 6rgii noktalarina
yerlestirildi. Periyodik sinir sartlart nano telin [100] dogrultusu boyunca uygulanirken [010] ve [001]
dogrultular1 boyunca sinir sartlar1 uygulanmadi. Maxwell-Boltzman hiz dagilimina uygun olarak
model sistemdeki atomlarin baglangic hizlar1 rastgele belirlendi. Verlet algoritmasinin hiz formu
kullanilarak 1 fs zaman adimlarinda sistemin hareket denklemlerinin sayisal integrasyonu
geceklestirildi. Tek eksenli gerilme testleri pargacik sayisinin, hacmin ve sicakligin belirli degerlerde
sabit tutuldugu NVT istatistik topluluguna uygulandi. Gerilme yiliklenmesi uygulanmadan 6nce biitiin
caligmalarda 5x10* MD adimu sistemin kararli yapida dengeye gelmesi saglandi. Kullanilan potansiyel
fonksiyonunun kesme mesafesi (cut-off) rc = 2anp olarak belirlendi.

Potansiyel Enerji Fonksiyonu

Tek atomlu ve alasim sistemlerinin modellenmesi i¢in ¢ok cisim etkilesme terimlerini i¢ceren
GAM fonksiyonu en ¢ok kullanilan fonksiyonlardandir. GAM’da N atomdan meydana gelen bir
hesaplama hiicresinde sistemin toplam enerji ifadesi (Finnis ve Sinclair, 1984);

N N
1
Er=> Z] B(ry) + Z F(p) 3)

L#

seklinde( V]e)rilmektedir. Ik terim atomlar arasindaki ikili etkilesmeleri ifade etmektedir. Ikinci terim
¢ok cisim etkilesmelerini igceren ve gomme fonksiyonu olarak bilinen g¢ekici etkilesmeleri
tamimlamaktadir. ikili etkilesme potansiyeli ve gdmme fonksiyonu farkli sistemler igin farkli tiirde
tanimlanabilir. Bundan dolay1 farkli tiirlerde GAM potansiyel fonksiyonlar1 bulunmaktadir (Finnis ve
Sinclair, 1984; Sutton ve Chen, 1990). Bu calismada kullanilan GAM potansiyel fonksiyonunun
detaylar1 ve Nb elementi i¢in parametrelerin degerleri literatiirden bulunabilir (Fellinger ve ark., 2010).

MD benzetim c¢alismalarinda model sistemdeki fcc, hcp, bec gibi siki paket yapilarin
belirlenmesi 6nemli sorunlardan biridir. Kati fazdaki bu yapilarin analizi i¢in bir¢ok yodntem
gelistirilmistir. Bu yOntemlerin genel amaci sistem igerisindeki her bir pargaciga yapisal bir tiir
atamaktir. Bununla birlikte bu yontemler yerel bir yapiyr ideallestirilmis bir yapiyla eslestirerek ne
kadar yakin olduklarin1 belirlemeye calisir. MD hiicresinde mevcut olan yapilarin karakterizasyonu
icin benzetim caligmalarinda merkez simetri parametre analizi (centrosymmetry paramatre analysis),
genel yakin komsu analizi (common neighbohr analysis), bag-yonelim analizi (bond-order analysis),
bag ag1 analizi (bond-angle analysis), Honeycutt-Andersen, Voronoi analizi gibi yontemler oldukga sik
kullanilmaktadir (Stukowski, 2012).

BULGULAR VE TARTISMA

Bu calismada [100] dogrultusu boyunca farkli sicaklik ve zorlanma oranlarinda uygulanan tek
eksenli ¢gekme deformasyonunun tek kristal Nb nano tel model sisteminin mekanik davranislarina
etkisi MD yontemi kullanilarak incelenmeye ¢alisildi. Nano tel yapisi Sekil 1’de goriildiigii gibi x, y ve
z yonlerinde [100], [010] ve [001] kristalografik dogrultular1 boyunca Nb atomlarinin bcec o6rgi
noktalarina yerlestirilmesiyle kuruldu. Benzetim ¢alismasiin baslangicinda nano tel x yoniinde 16.5
nm (50 bee birim hiicre), y ve z yoniinde 3.3 nm (10 bcc birim hiicre) uzunluga sahiptir. x ekseni
boyunca periyodik sinir sartlar1 uygulanmis, diger yonlerdeki yiizeyler serbest birakilmistir. Tiim
calisma boyunca ¢ekme islemleri x dogrultusu boyunca uygulanmigtir. Cekme islemi uygulanmadan
once sistemi dengeye getirmek i¢in 5x10* MD benzetim adinmi kullanilmugtir.
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[001]

Seki[lo%.olfek kristal Nb nano telinin baslangi¢ yapisi..

Nb nano telinin erime sicakligini belirlemek amaciyla 1700 K sicakliginda nano tel dengeye
getirilerek yapimin bee fazda kararhi kaldigr belirlendi ve model sistemin sicakligi 1700 K den 3400
K’e 100 K araliklarla arttir1ldi. Her sicaklik degerinde sistem dengeye ulasmasi i¢in 5x10* MD adim1
bekletildi. Erime sicakliginin hassas belirlenmesi icin sicaklik degeri 2300 K den 2800 K’e 50 K
araliklarla arttirildi. Calisma sonunda her sicaklik degeri i¢in birim atom bagina baglanma enerjisi olan
kohesif enerji (Ec)’ nin son 5000 MD adimi iizerinden ortalamasi alindi. Elde edilen sonuglar Sekil
2’de gosterilmistir. Sicaklik 2400 K e ulastiginda enerjide bir siireksizlik meydana gelmektedir.
Kohesif enerjide meydana gelen bu siireksizlik yapinin kati1 fazdan sivi faza gegisinin bir gostergesidir
(Karimi ve ark., 1997). Model Nb nano tel sistemi i¢in erime sicakligi 2425425 K olarak
belirlenmistir. Nb bulk elementinin deneysel olarak erime sicakligi 2750 K dir (Ishikawa ve ark.,
2003). Bircok calisma genis ylizey-hacim oranindan dolayr nano tellerin bulk sistemlerin erime
sicakligindan daha diisiik erime sicakligina sahip oldugunu gostermektedir (Li ve ark., 2005; Pullini ve
ark., 2007; Locharoenrat ve ark., 2007). Bununla birlikte nano telin boyutu ve yapisi erime sicakligi
tizerinde 6nemli bir etkiye sahiptir (Wang ve ark., 2003).

6.2 ¢
63 F
5
2 64 F S,
m C
6.5 F
_66 . 1 1 1 | 1 1 1 1 | 1 1 1 1
2000 2500 3000

T (K)
Sekil 2. Sicaklikla birim atom bagina baglanma enerjisinin (Ec) degisimi

Tek eksenli ¢ekme calismalarinda ilk olarak 10 K sicakliginda Nb nano telinin kopma
gerceklesene kadar gerilme davranisi incelendi. Sekil 3 (a-b)’de sirasiyla nano telin 1x10° s zorlanma
oranindaki zor-zorlanma egrisi ve c¢ekme islemi esnasinda farkli MD adimlarinda OVITO
programindan aCNA analizi ile elde edilen atomik konumlar verilmistir (Stukowski, 2010). Sekil
3(a)’da verilen zor-zorlanma egrisinde iki pik ve ortada diiz bir bolge seklindeki degisim agikca
goriilmektedir. AB bolgesinde zor, zorlanmanin artist ile 0.03 degerine kadar hemen hemen dogrusal
bir degisim sergilemektedir. Bu degerden sonra B noktasina kadar dogrusal degisimden bir miktar

sapma goriilmektedir. Zor-zorlanma grafiginde AB noktalar1 arasi elastik bolge olarak ifade edilir.
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Zordaki ani diisiisiin baslamadan onceki ulastigi en yiiksek deger (B noktasi) akma zoru olarak
bilinmektedir. Kritik bir zorlanma degerine ulasildiktan sonra zorda ani bir diigiisiin meydana geldigi
goriilmektedir (C noktasi). Zor-zorlanma grafigindeki bu ani azalma model sistemde meydana gelen
plastik deformasyonun baslangicinin bir gostergesidir. Akma zoru degerine karsilik gelen zorlanmanin
tizerinde bir zorlanma malzemeye uygulandiginda plastik sekil degisimi baglamis olur ve kayma
mekanizmasi devreye girer. Baska bir ifadeyle dislokasyonlar hareket etmeye baslar ve plastik sekil
degistirme meydana gelmis olur. Bu durum C noktasindan D noktasina kadar olan genis bir zorlanma
araligidir ve zorda onemli bir degisim goriilmez. D noktasina gelindiginde zor-zorlanma egrisi
zorlanma igleminin baslangicinda oldugu gibi bir degisim sergilemeye baslar (DE aralig1). Zorlanma
devam ettikce ikinci maksimum degerden sonra zor aniden sifira diiser. Bu durum nano telin
kopmasina karsilik gelir. Zor-zorlanma grafiginde goriilen deformasyon evreleri baska metalik nano
teller icin yapilan ¢aligmalarda da gozlemlenmistir (Landman ve ark., 1996; Li ve ark., 2010). Bu
calismada, ¢cekme islemi esnasinda model sistemdeki atomlarin etrafinda olusan fcc, hep, bec gibi
bolgesel yapilarin yiizdesini belirlemek i¢in Honeycutt ve Andersen tarafindan Onerilen aCNA
topolojik analiz yontemi kullanildi. aCNA analizi kristal yapilarin yigilma kusurlari, tane sinirlari,
deformasyon ve degisik fazlar gibi yapisal gelisimlerini belirlemek i¢in kullanilan yararli bir
karakterizasyon teknigidir. aCNA algoritmasi, bir referans atomu etrafindaki en yakin komsularin
geometrik bir analizini gergeklestirir. Radyal dagilim fonksiyonunun ilk iki tepe noktasi arasindaki
minimum degeri ile segilen atomlarin belirli bir mesafe igerisindeki dizilimleri tek tek analiz edilir
(Bafiuelos ve ark., 2016). Bu analizde model sistemdeki her bir atom, bir atom ve en yakin komsulari
arasindaki baglar tarafindan belirlenen bolgesel kristal yapilara gore siiflandirilir. Bu nedenle burada
atomlar fec, hep, bee ve “diger” olmak tizere 4 sinifa ayrilir. Bolgesel bir fec diizenindeki atomlar fec
atomlar1 olarak kabul edilir. Bolgesel bir hcep diizenindeki atomlar, fcc kristalinde olusan yigilma
kusuru yapilar olarak goriilen hcp atomlari olarak dikkate alinir. Diger tiim yerel diizenlenmelerdeki
atomlar ise “diger” atomlar olarak adlandirilir (Fanga ve ark., 2020). aCNA metodu mekanik
deformasyon esnasinda mikroyapisal gelisimleri analiz etmek i¢in kullanildi. Sekil 3(b)’de yukarida
ifade edilen zor-zorlanma tepkisinin agiklanmasina katkida bulunmak amaciyla Nb nano telinin farkli
MD adimlarindaki OVITO programindan elde edilmis atomik goriintileri ve aCNA analizi
goriilmektedir. Mavi bce, yesil fcc kirmizi hep ve beyaz renk “diger” olarak adlandirilan ve bu
yapilarin haricindeki bolgesel yerellesme gosteren atomlar1 temsil etmektedir. Nano telin (010) diizlem
kesitinden alinan atomik goriintiisii €=0 i¢in gerilme uygulanmadan 6nceki zor-zorlanma egrisindeki A
noktasina aittir. Yapinin %61.6 s1 bcc ve %38.4 u diger yapilar olarak belirlenmistir. Nano telin y ve z
dogrultularinda periyodik sinir sartlar1 uygulanmadigindan telin yiizeyindeki ve yiizeye yakin atomlar
bee birim hiicre yapisi olarak degerlendirilmemistir. €=0.06 degeri ile en yliksek zor degerine karsilik
gelen €=0.107 degeri arasindaki elastik bolgenin dogrusalliktan bir miktar saptig1 bolgede zorlanmanin
artis1 ile yapi igerisinde fcc birim hiicreli bolgelerin arttigi goriilmektedir. Zorlanmanin artmasi ile 6rgii
i¢i zorlarmn, yapinin bce birim hiicreli yapidan fec birim hiicreli yapiya bir donilisiim gostermesine
sebep oldugu sdylenebilir. Bununla birlikte zorun ulastig1 en yiiksek deger olarak adlandirilan akma
zoru noktasinda (B noktas1) model nano telin %58.9 unun fcc ve kalan %41.1 lik boliimiiniin de diger
yapilardan olustugu aCNA analizinden goriilmektedir. Zorlanmanin arttirilmasiyla akma zor degeri
olan B noktasindan C noktasina ani bir diisme sonucu yap: igerisindeki fcc birim hiicreli yapilarin
yeniden bcc hiicreli yapilara dontistiiglii agikca belirlenmistir. Bu ani diislisten sonra nano telde
ikizlenmelerin olustugu goriilmektedir. Ok isaretleri yap1 igerisindeki ikizlenme sinirlarini
gostermektedir. €=0.13 den €=0.57 ye kadar artan zorlanma degerlerinde nano teldeki ikizlenmelerin
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hareket ettigi ve nano telin kristalografik olarak yeniden yonelim igerisine girdigi belirlenmistir (Ikeda
ve ark., 1999). Bu durumda nano tel plastik sekil degisimine maruz kalmaktadir. e= 0.74 degerine

ulastiginda ikizlenmeler kaybolmus ve yeniden yonelimin tamamlanmistir. €=0.74 degerinde nano
telin sekilde daire igerisinde gosterilen bolgesinde boyun verdigi, €=0.76 degerinde ise biiziilme
meydana geldigi goriilmektedir. €=0.77 degerinde zor sifirdir ve kopma gergeklesir. Bu ¢aligmada
model sistem, uygulanan tek eksenli cekme sonucu ikizlenme mekanizmasiyla deformasyona ugramis,
bu sicaklik degerinde kayma davranist ve dislokasyonlar gézlenmemistir.
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Sekil 3. 10 K sicaklik degerinde 1x10° s zorlanma oraninda Nb nano teli i¢in (a) zor zorlanma egrisi,

(b) farkli zorlanma degerlerinde aCNA yonteminden elde edilen atomik goriintiiler
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Sekil 4’te 0.1 K-1100 K araliginda 11 farkli sicaklik degeri icin tek kristal Nb nano teline [100]
dogrultusu boyunca uygulanan ¢ekme islemi sonucu elde edilen zor-zorlanma egrileri verilmistir.
1x10° st zorlanma oran1 her sicaklik degeri i¢in model sisteme uygulanmustir. Her sicaklik degeri icin
zor-zorlanma grafigi diisiik zorlanmalarda (£<0.04) dogrusal bir degisim sergilemekte, bununla birlikte
artan zorlanma ile akma meydana gelmeden oOnce hafifce dogrusal olmayan bir davranis
gostermektedir. Dogrusalliktan sapmanin yiiksek sicakliklarda biraz daha fazla oldugu tespit edilmistir.
Bilindigi gibi termal etkili atomik titresimler sicaklik artisiyla baskin hale gelir ve bu da Nb-Nb
baglarinin kolayca deforme olmasina sebep olur. Bu durum nano telin gerilmesi esnasinda zorlanmaya
kars1 zorun tepkisinin dogrusal olmayan bir davranis sergilemesine sebep olur. Bu tiir davranislar diger
metalik nano tellerde de gdzlemlenmistir (Saha ve ark., 2017).

Sekil 4’ten her bir sicaklik degeri i¢in elastiklik modiilii belirlenmistir. Model Nb nano tel
sisteminin artan sicaklik degerleri icin elastiklik modiiliiniin, akmanin meydana geldigi maksimum
zorlanmanin ve akma zorunun degisimleri Tablo 1’de verilmistir. Artan sicaklik elastiklik modiiliiniin
degerini azaltmaktadir (Wang ve ark., 2008). Maddeye uygulanan kuvvet altinda elastik sekil
degistirmesinin bir Ol¢iisii olarak bilinen elastiklik modiiliiniin yiiksek degerleri o maddenin elastik
ozelliginin azaldigin1 gostermektedir. Erime sicakliginda atomlar arasi ¢ekim kuvveti olmadigindan,
elastiklik modiilii degeri sifira yaklasir (Koh ve ark., 2005). Elastiklik modiilii, elastik bdlgede zor-
zorlanma egrisinin dogrusal degisiminin regrasyon analizi sonucu belirlenmistir. 0.1 K sicaklik degeri
icin bu islem dogrusal degisim sergilendigi 0-0.025 zorlanma araliginda gergeklestirildi. Diger sicaklik
degerleri i¢cinde bu dogrusal degisim araliklar1 tespit edilerek elastik modiilii degerleri hesaplanmistir.
Zorun hizli bir diigiis gosterdigi kritik zorlanma degerinde model sistem plastik deformasyona
ugramaktadir. Dislokasyon cekirdeklenmesinin, kayma ve ikizlenmelerin meydana gelmeye basladigi
bu maksimum zor degeri akma zoru olarak bilinmektedir (Zhang ve ark., 2018). Onemli materyal
ozelliklerinden olan akma zoru, geri ¢evrilemeyen plastik deformasyonun baslangiciyla iliskili bir zor
seviyesidir (Schiotz ve ark., 1998). Tablo 1’den sicakligin artmasiyla akma zoru degerinin azaldigi
acikca goriilmektedir. Yiiksek sicaklik degerlerinde atomik yap: yiiksek entropiye sahiptir. Atomlar
denge konumlar1 etrafinda sicakliga bagli olarak biiyiik genliklerle titresirler. Diisiik sicaklik
degerleriyle karsilastirildiginda yiiksek sicakliklarda yeterli kinetik enerjiyi kazanan ¢ok sayidaki atom
aktivasyon enerji engelini asar ve deformasyon meydana gelir. Bu durum ikizlenmelerin yayilmasi ve
yok olmasina sebep oldugundan dolay1 zor degerinde bir azalmaya neden olur. Elde edilen sonuglardan
termal stirecin Nb nano telinin uzamasinda aktif bir rol oynadig sdylenebilir (Wen ve ark., 2008; Jing
ve ark., 2009).
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Sekil 4. 11 farkli sicaklik degeri igin 1x10° s zorlanma oraninda elde edilmis zor-zorlanma egrisi
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Tablo 1. Nb nano telinin 1x10° s zorlanma orami igin farkli sicaklik degerlerinde bazi mekanik
ozelliklerin degerleri

T (K) Elastiklik Modiilii (GPa) Maksimum zorlanma Akma Zoru (GPa)
0.1 137.3 0.126 12.46
10 127.4 0.105 10.26
50 120.1 0.099 8.65
100 112.1 0.085 7.22
150 106.1 0.081 6.21
200 99.3 0.079 5.85
300 92.1 0.075 5.17
500 77.1 0.073 4.48
700 64.5 0.071 4.02
900 60.1 0.068 3.78

1100 58.1 0.056 2.81

Akma zorunun 300 K sicakliginda 5.38 GPa olan degeri hacimsel yapidaki (bulk) Nb
elementinin deneysel akma zoru degeri olan 0.07 GPa degerinden olduk¢a yiiksek degerde tespit
edilmistir. Benzetim caligmalari sonucu elde edilen akma zoru degerin deneysel degerden farkl
¢ikmasinda en biiyiikk etken benzetim g¢aligmalarinda kullanilan Nb model sisteminde deformasyon
stirecini destekleyen herhangi bir kusur, dislokasyon, bosluk ve safsizlik bulunmamasi gosterilebilir.
Bununla birlikte nano telin boyutlar1 da akma zorunu etkileyen faktorlerden biridir. Ayrica bu
calismada deneysel degerlerle karsilastirildiginda kullanilan zorlanma oranlari oldukga yiiksektir.
Ciinkii MD nin zaman 6lgegi atomik haraketlilik tarafindan belirlendigi i¢in ¢ok kisa bir siire benzetim
yapilabilir. Kisa zaman 06l¢eginin bir sonucu olarak mevcut zamanda uygun bir deformasyon icin
yiiksek bir zorlanma orani1 gereklidir (Wen ve ark., 2008).

Nb nano tel model sisteminin 1x10° s, 5x10%, 1x10%° s, 2x10'° st ve 5x10% s zorlanma
oranlari i¢in elde edilen zor-zorlanma egriler1 300 K sicaklik degeri icin Sekil 5°te verilmistir. Biitiin
zorlanma oranlari i¢in zor degerinin, zorlanmanin 0.03 degerine kadar dogrusal olarak arttig1 acikca
goriilmektedir. Elastik bolge olarak bilinen bu bdlgede zor-zorlanma egrisi uygulanan biitiin zorlanma
oranlar i¢in aynidir. Bundan dolayr model sistem icin elastik 6zelliklerin zorlanma oranina baglh
olmadig1 ifade edilebilir. Ayrica elastiklik modiiliiniin zorlanma oranina bagli olmamasi, tek
kristallerde ayn1 kristalografik yonlerde olusan elastik deformasyon esnasinda baglarin ayni gerilme
degerleri i¢in ayn1 atomlararasi kuvvete ihtiyag duymasindan kaynaklandigin1 gostermektedir. Benzer
sekilde farkli zorlanma oranlarinda olsa bile aynm kristal dogrultularinda ikizlenmelerin
cekirdeklenmesi icin aynmi zor gereklidir. Bu nedenle de elastiklik modiiliiniin zorlanma oranindan
bagimsiz oldugu sodylenebilir (Karimi ve ark., 1997). Zor-zorlanma grafiginde elastik deformasyonun
meydana geldigi dogrusal bolgenin regrasyon analizi sonucu elastiklik modiilii 92.1 GPa olarak
belirlenmistir. Bununla birlikte Nb nano teli i¢cin akma zoru 1x10% s, 5x10° 51, 1x10%° 51, 2x1010 st
ve 5x10% s zorlanma oranlari igin sirasiyla 5.17 GPa, 6.02 GPa, 6.39 GPa, 6.78 GPa ve 7.18 GPa
olarak belirlenmistir. Zorlanma oraninin artmasiyla akma zor degerinin arttig1 agik¢a goriilmektedir.
Zorlanma oraninin artmasiyla model sistemin plastik deformasyona ugramasi i¢in daha yiiksek zorlara
ithtiya¢ duyuldugu s6ylenebilir.
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Sekil 5. 5 farkli zorlanma orani igin 300 K sicaklik degerinde belirlenen zor-zorlanma egrisi

Maddelerin deformasyonunu belirleyen 6nemli bir parametre de Poisson orani (v) dir. Bir
maddeye elastik bolge sinirlart iginde ¢ekme ve sikistirma seklinde bir zor uygulandiginda atomlar
birbirine yaklasacak veya uzaklasacagindan hacimde bir degisiklik meydana gelecektir. Zorlanma
yoniine dik yondeki dogrultularda meydana gelen degisim Poisson orani ile hesaplanir. Eger
malzemeye x yoniinde bir ¢ekme uygulanirsa y ve z yonlerindeki Poisson orant vy= — gylex Ve v;= —
€zlex olarak hesaplanir. Burada &y, gy Ve & sirasiyla x, y ve z yonlerindeki zorlanmalar1 géstermektedir.
Poisson orani biitiin metaller i¢in hemen hemen 0.28 ile 0.34 arasinda deger almaktadir (Yang ve ark.,
2017). Malzeme plastik deformasyona maruz kaldiktan sonra birim hiicrede bir sikisma veya genlesme
meydana gelmediginden dolay1 hacim sabit kalmaktadir ve bu durumda Poisson orani 0.5 degerini alir.
Sekil 6 te Nb model sistemine elastik sinirlart i¢inde uygulanan zorlanmaya kars1 y ve z yonlerinde
hesaplanan Poisson oraninin degisimi goriilmektedir. Bu degisimin ortalama degerleri alindiginda y ve
z yonlerindeki Poisson oranlart vy = 0.381 ve v; = 0.379 olarak belirlenmistir. Deneysel olarak Nb
nano telinin Poisson oranit bulunmamakla birlikte hacimsel yapidaki Nb i¢in Poisson orani1 0.40

degerindedir.
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Sekil 6: 300 K sicaklik ve 1x10°s™ zorlanma orani igin elastik bolgede elde edilen Poisson oraninin
zorlanma degeri ile degisimi
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SONUC

Atomlar arasi etkilesmelerin GAM potansiyel fonksiyonu ile temsil edildigi Nb nano tel
sisteminin [100] dogrultusu boyunca farkli sicaklik ve zorlanma oranlar1 altindaki mekanik
davraniglart MD benzetim yontemi kullanilarak incelendi. Model sistemin mekanik davraniglarina
sicaklik ve zorlanma orami etki etmektedir. Sicaklik artisi, atomlarin biiyiik genlikli termal
titresimlerini 6nemli derecede arttirdigindan bag kuvvetlerini zayiflatmakta ve elastik modiiliinii
azaltmaktadir. Bununla birlikte akma zorunun, sicakligin artmasiyla ve zorlanma oraninin azalmasiyla
azaldig1 belirlenmistir. Farkli zorlanma oranlarinin elastik bolge sinirlar1 igerisinde nano telin elastiklik
modiilii iizerinde bir etkisi yoktur. Nano teldeki plastik deformasyonun ikizlenmelerin ¢ekirdeklenmesi
ve yayllmasindan dolay1 meydana geldigi sdylenebilir.

Cikar Catismasi
Calisma hazirlanirken; veri toplanmasi, sonuglarin yorumlanmasi ve makalenin yazilmasi
asamalarinda herhangi bir ¢ikar ¢atigmasi alan1 bulunmamaktadir.

Yazar Katkisi
Calisma hazirlanmasi; veri toplanmasi, sonuglarin yorumlanmasi ve makalenin yazilmasi gibi
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