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Öz 

Bu çalışmada nano ikiz yapılara sahip çok kristalli Altın (Au) nano 
tellerine tek eksen doğrultusunda uygulanan çekme ve 
sıkıştırma deformasyon sürecinde meydana gelen mekanik ve 
yapısal özelliklerdeki değişimler Moleküler Dinamik (MD) 
benzetim yöntemi kullanılarak incelenmeye çalışıldı. Au nano tel 
yapılarında ikiz sınır aralığının bir fonksiyonu olarak Hall-Petch 
(HP) ve ters HP ilişkisi gözlendi. Ters HP ilişkisinin varlığından ikiz 
sınırlarının, çok kristalli nano tellerin sıkıştırma ve çekme 
deformasyon işlemlerinde önemli bir rol oynayabileceği 
belirlendi. Hem sıkıştırma hem de çekme deformasyonu altında 
nano tel yapılar içerisinde çok sayıda kısmi dislokasyonların 
oluşumu ve gelişimi tespit edildi. 
 
 
 
 
Anahtar Kelimeler: Çoklu kristal, İkiz aralığı, Hall-Petch etkisi, Moleküler 
Dinamik

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. Giriş 

Nano ölçekteki teller nano-elektronik sistemlerde sahip 

oldukları üstün termal, mekanik, elektronik ve optik 

özelliklerinden dolayı oldukça dikkat çekmektedir. (Fan 

vd. 2006, Teo vd. 2009, Veerababu vd. 2024, Niu vd. 

2024). Ayrıca nano tellerin biyosensörler, taramalı 

tünelleme ve atomik kuvvet mikroskobu için uçlar, yeni 

nesil yapısal malzemeler ve nano ölçekteki birçok cihazda 

bağlantı sağlayan devre elemanı olarak etkili bir şekilde 

kullanılması için çalışılmaktadır (Hochbaum ve Yang 2010, 

Li vd. 2019, Hu vd. 2022). Bununla birlikte nano tellerin 

kullanıldıkları ortamlardaki dış etkilere bağlı olarak 

sergiledikleri davranışlar performasları açısından oldukça 

önemlidir. Malzeme biliminde özellikle son yıllarda nano 

tellerin mekanik özelliklerinin belirlenmesi üzerine 

yapılan çalışmalar ön plana çıkmaktadır. Nano tel 

sistemlerinin yüzey/hacim oranının hacimsel (bulk) 

yapılara göre daha büyük olması yüzey gerilimi ve 

enerjisinin artmasına neden olarak mekanik özellikleri 

değiştirebilmektedir (Diao vd. 2003, Diao vd. 2004). 

Yapılan deneyler, tane sınırlarının nano tellerin mekanik 

özelliklerini önemli ölçüde etkilediğini göstermektedir 

(Wu vd. 2004, Wu vd. 2005, Klinger ve Rabkin 2006). 

Malzemelerin termodinamik, mekanik ve elektriksel 

özellikleri tane boyutuna, sayısına, şekline, tanelerde 

bulunan atomların kristalografik yönelimlerine ve ikiz 

yapıların varlığına bağlı olarak değişiklik göstermektedir 

(Philips 2001, Molares vd. 2004, Klinger ve Rabkin 2006 ).  

Uygulamada kullanılan nano tellerin bilinmesi gereken en 

önemli özellikleri elastik davranışları ve dayanıklılıklarıdır 

(Niu vd. 2012). Nano tellere uygulanan deformasyon 

testleri sonucu Young modülü, akma zorlanması, kopma 

gerilmesi özellikleri belirlenebilmektedir (Smith 1996). Bu 

özelliklerin belirlenmesi amacıyla makro boyutta 
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gerçekleştirilen testlerin kolay olmasına karşılık nano 

boyutlarda bu durum zorlaşmaktadır. Ayrıca sınırlı 

deneysel imkanlar, nano boyuttaki kusurların mekanik 

davranışlar üzerindeki etkisinin belirlenmesinde sorun 

oluşturmaktadır. Nano boyutta tel numunesi 

hazırlanması, nano tel eksensel yönünün yükleme yönü ile 

hizalanması ve uygun çekme testini gerçekleştirilmesi 

hala karşılaşılan zorluklar arasındadır (Chen vd. 2017). 

Nano telleri daha güçlü hale getirebilmek için ikiz yapılı 

nano teller, yeni bir nano malzeme ailesi olarak üretilmiş 

ve bu yapıların ikiz yapı içermeyenlere göre olağandışı 

mekanik özellikler sergilemesi beklenmektedir (Cao ve 

Wei 2006, Wu vd. 2006). İkiz yapılı mekanik nano tellerin 

ikiz sınır aralığının bir fonksiyonu olarak Hall-Petch etkisi 

sergilediği ve ikiz sınır aralığının azaltılmasıyla neredeyse 

ideal bir mukavemet elde edildiği belirlenmiştir (Wu vd. 

2006, Afanasyen ve Sansoz 2007, Deng ve Sansoz 2009). 

Nano tellerin sıkıştırma deformasyon mekanizmaları 

üzerinde hem tane sınırlarının hem de ikiz sınırlarının 

etkilerini araştıran az sayıda çalışma bulunmaktadır.  

Nano ölçek seviyesinde deneysel çalışmaların 

gerçekleştirilmesindeki zorluklardan dolayı bilgisayar 

benzetimleri üzerine yapılan çalışmaların sayısı artmış ve 

malzemelerin fiziksel ve mekanik özelliklerinin 

belirlenmesinde oldukça faydalı sonuçlar elde edilmiştir 

(Rawat ve Mitra 2020, Rajput ve Paul 2023). Benzetim 

teknikleri arasında MD, uygulanan deformasyon şartları 

altında nano malzemelerin mekanik davranışlarını ve 

deformasyon esnasındaki atomik konfigürasyonları analiz 

etmekte sıklıkla kullanılmaktadır (Kazanc vd. 2003, Kazanc 

2013). Bununla birlikte polikristal nano tellerin mekanik 

özelliklerinin belirlenmesi amacıyla yapılan çalışmalar 

hala yeterli değildir. 

Bu çalışmada, farklı ikiz sınır aralıklarına sahip polikristal 

Au nano tellerine 300 K sıcaklık değeri ve 1x109 s-1 

zorlanma oranında uygulanan tek eksenli çekme ve 

sıkıştırma deformasyon işlemi sonucu mekanik 

özelliklerdeki değişimler LAMMPS MD benzetim yazılım 

paketi kullanılarak incelendi. Gömülmüş Atom Metodu 

(GAM) potansiyel fonksiyonunun gradientinden Au 

atomları arasındaki kuvvetler hesaplandı. Bu fonksiyonun 

seçilmesindeki en büyük avantaj model sistem için daha 

fazla parçacıkla çalışabilme imkanı sağlaması ve bilgisayar 

hesaplama süresinin kısa olmasından dolayıdır. Nano 

tellere uygulanan deformasyon işlemleri sonucu mekanik 

özellikler zor-zorlama eğrilerinden, plastik deformasyon 

sonucu atomik yapıda meydana gelen değişimler OVITO 

programından elde edilen ortak komşu analiz (Common 

Neighbour Analysis-CNA) yönteminden tespit edildi. 

Ayrıca deformasyon sürecinde nano telde meydana gelen 

kısmi dislokasyonlar ve gelişim süreçleri Dislokasyon 

Çıkarma Analizi (Dislocation Extraction Algorithm-DXA) 

analiz yöntemiyle belirlendi. 

2. Materyal ve Metot  

Bu çalışmada model polikristal Au nano telinde taneler 

Atomsk programı Hirel (2015) tarafından Voronoi 

mozaikleme (Voronoi tessellation) algoritması 

kullanılarak oluşturuldu. Model sistemde oluşturulan 

tanelerin ortalama boyutu d, tane sayısı n ve MD hücre 

hacmi V olmak üzere n = [6V / (d3)] ifadesi ile belirlenir 

(Zhang vd. 2021). Bu çalışmada kullanılan nano tellerdeki 

ortalama tane boyutu 7.59 nm olarak hesaplanmıştır. 

128000 parçacıktan meydana gelen polikristal Au nano tel 

sistemi x ekseni yönünde 32,5 nm, y ve z ekseni yönünde 

8,4 nm boyutlarına sahiptir. Her bir tane içerisinde, 

matrisin bir kısmının ikiz düzleme göre yansıtılmasıyla 

farklı ikiz sınır aralıklarına sahip nano tel yapılar 

oluşturuldu (Liv d. 2010). Bunun sonucunda Şekil 1’de 

görüldüğü gibi taneler içerisinde ikiz sınırları arasındaki 

mesafeler 0,36 nm, 1,08 nm, 1,74 nm, 2,35 nm ve 3,13 nm 

olacak şekilde beş farklı ikiz sınır aralıklı Au nano tel 

sistemlerinin başlangıç yapıları oluşturuldu. Yapı 

açısından kristalografik yönelimler ve tane morfolojisi 

aynıdır.   

 
Şekil 1. Beş farklı ikiz sınır aralığına sahip çok kristalli Au nano tel 

sistemlerinin başlangıç yapıları. 

Atomlar arası potansiyelin modellenecek sisteme uygun 

olarak seçimi MD benzetim çalışmalarından elde edilecek 

sonuçlarının deneysel sonuçlarla uyum içerisinde 

olmasında en büyük etkendir. Matematiksel olarak basit 

bir yapıya sahip olmasından dolayı birçok çalışmada tercih 

edilen GAM (Daw ve Baskes 1983) malzemelerin mekanik, 

fiziksel ve termodinamik özelliklerinin belirlemesinde 

oldukça etkilidir. Çok cisim etkileşmelerini içeren ve yarı 

deneysel bir potansiyel fonksiyonu olan GAM  

𝐸𝑡𝑜𝑝 = ∑ 𝐹𝑖(𝜌𝑖) +
1

2
∑ (𝑟𝑖𝑗)𝑖≠𝑗

𝑁
𝑖    (1) 

  

şeklinde ifade edilmektedir. Bu fonksiyonda sistemdeki 

atom sayısı N olmak üzere 𝐹𝑖(𝜌𝑖), gömme enerjisini ve 
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(𝑟𝑖𝑗) ise ikili etkileşme enerjisini temsil etmektedir 

(Guellil ve Adams 1992). Literatürden potansiyel 

fonksiyonunun detayları ve Au elementi için potansiyel 

parametreleri bulunabilir (Zhakhovskii vd. 2009). 

Model sisteme uygulanacak çekme veya sıkıştırma 

deformasyon işlemi için MD benzetim çalışmalarında 

mikroskobik zor tensörü,  

𝜎 = 𝑉−1 [∑ 𝑚𝑖𝜗𝑖𝜗𝑖 −∑ ∑
𝐹𝑖𝑗

𝑟𝑖𝑗
𝐫𝒊 ∙ 𝐫𝒋

𝑁
𝑗>𝑖

𝑁
𝑖=1

𝑁
𝑖=1 ]   (2) 

şeklinde hesaplanmaktadır (Kazanc 2013). 

Bu çalışmada 5 farklı ikiz sınır aralığına sahip çok kristalli 

Au nano tel sisteminde atomlar başlangıç yapısı olarak 

örgü parametresi 4.06 Å olacak şekilde fcc örgü 

noktalarına yerleştirildi. Model sistemde periyodik sınır 

şartları sadece nano telin x doğrultusu boyunca 

uygulanırken y ve z yönleri serbest bırakıldı. Atomlara ilk 

hızların atanması Maxwell-Boltzman hız dağılımı ile 

rastgele olacak şekilde gerçekleştirildi. Hareket 

denklemlerin sayısal integrasyonu için Verlet 

algoritmasının hız formu kullanıldı. İntegrasyon adım 

aralığı 1 fs olarak belirlendi. Deformasyondan önce nano 

teller, izotermal-izobarik topluluk (NPT) altında 300K 

sıcaklığında 100 ps boyunca sıfır basınçta dengeye 

getirildi. Kararlı denge durumuna ulaşıldıktan sonra tel 

ekseni boyunca 1x109 s−1 sabit gerinim hızında ayrı ayrı 

çekme ve sıkıştırma deformasyon işlemi uygulamak için 

kanonik istatistik topluluğu (NVT) kullanıldı. Deformasyon 

sonucu meydana gelen plastik deformasyon CNA tekniği 

ile görselleştirildi. Ayrıca yapı içerisinde kısmı 

dislokasyonların oluşumu ve gelişimi DXA analiz 

tekniğinden yararlanılarak tespit edildi. 

3. Bulgular 

Bu çalışmada MD benzetim yöntemi ile farklı ikiz sınır 

aralıklarına sahip çok kristalli Au nano tellerine 300 K sabit 

sıcaklık ve 0 GPa basınç değeri altında x ekseni boyunca 

uygulanan 1x109 s-1 deformasyon zorlanması sonucu 

meydana gelen mekanik özelliklerdeki değişimler ve 

plastik deformasyon mekanizması incelenmeye çalışıldı. 

Model nano tel sistemlerine ayrı ayrı uygulanan sıkıştırma 

ve çekme zorlanması sonucu elde edilen bulgular 

aşağıdaki bölümlerde tartışılmıştır. 

2.1 Çok kristalli nano tel sistemlerine tek eksen boyunca 
sıkıştırma zorlanmasının uygulanması  

Beş farklı ikiz sınır aralığına sahip çok kristalli Au nano tel 

sistemine x ekseni boyunca uygulanan sıkıştırma 

deformasyon işlemi sonucu elde edilen zor-zorlanma 

eğrileri Şekil 2’de görülmektedir. Zor-zorlanma 

eğrilerinden numuneye uygulanan deformasyon işlemi 

sonucu mekanik özellikler belirlenmektedir. Uygulanan 

sıkıştırma zorlanması sonucu elastik bölge olarak 

adlandırılan ve zor ile zorlanmanın hemen hemen 

doğrusal olarak değişim sergilediği bölgenin regresyon 

analiziyle elastiklik modülü belirlenmektedir. Şekil 2’den 

görüldüğü gibi elastik bölgedeki değişimin farklı ikiz sınır 

aralığına sahip nano tel sistemler için hemen hemen üst 

üste olduğu ve elastiklik modülünün 54,7 GPa, 57,1 GPa, 

56,4 GPa, 51,3 GPa ve 49,7 GPa şeklinde belirlenen 

birbirine yakın değerlere sahip olduğu görülmektedir. 

Elde edilen sonuçlardan ikiz sınır aralıklarının elastiklik 

modülü üzerinde zayıf bir etkiye sahip olduğunu 

söylenebilir. Bu durum Fang’ın [35] tercihli olarak 

yönlendirilmiş nano ikizlere sahip Cu, Ag, Al ve Ni metalik 

sistemleri için yaptığı çalışmadan elde edilen sonuçlarla 

tutarlıdır. Zorlanmanın 0.03 ile 0.05 değerleri arasında 

farklı ikiz sınır aralığına sahip nano teller için elde edilen 

zor-zorlanma eğrilerinin pik yaparak model sistemde 

plastik şekil değişimin başladığı ve bundan sonra eğrilerde 

bir düşüş meydana geldiği görülmektedir. 

 
Şekil 2. Au nano tel sistemine uygulanan sıkıştırma zorlanması 

sonucu elde edilen zor-zorlanma eğrileri. 

İkiz sınır aralığının bir fonksiyonu olarak çizilen ve plastik 

şekil değişiminin başladığı değer olarak bilinen akma 

zorundaki değişimler Şekil 3’de verilmiştir. Şekilden ikiz 

sınır aralığının 3,13 nm’den 1,74 nm’ ye düşmesiyle 

birlikte akma zorlanmasının kademeli olarak artarak Hall-

Petch ilişkisi eğilimi gösterdiği söylenebilir. Wen (2019) 

tarafından yapılan çalışmada elmas elementinde ikiz sınır 

aralığının azalmasıyla elmasın sertliğinin arttığı 

belirlenmiştir. Bununla birlikte 1,74 nm değerinden sonra 

azalan ikiz sınır aralığıyla akma zorlanmasında da bir 

azalma tespit edilmiş ve ters HP ilişkisi eğilimi 

belirlenmiştir. Elde edilen sonuçların son deneysel 

bulgular ve benzetim çalışmaları ile niteliksel olarak 

uyumlu olduğu görülmektedir (Wu vd. 2006, Deng ve 

Sansoz 2009). İkiz yapıların polikristal Au nano tel sistemi 

üzerinde güçlendirici bir etkiye sebep olduğu ancak ters 

HP etkisini bastıramadığı söylenebilir. 
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Şekil 3. İkiz sınır aralığına bağlı olarak akma zorunun değişimi. 

Şekil 4’de ikiz sınır aralığının en küçük (0,36 nm) ve en 

büyük (3,13 nm) değerlerine sahip nano tel sistemlerinin, 

=%0, =%5, =% 10, =%15 ve =%20 zorlanma 

değerlerinde [010] düzlem kesitinden CNA analizi ile elde 

edilmiş atomik görüntüleri verilmiştir. CNA analiz 

yöntemi, modellenen sistemdeki tane ve ikiz sınırları, 

yığılma kusurları, farklı fazların oluşumunu ve gelişimlerini 

belirlemek amacıyla Honeycutt ve Andersen tarafından 

geliştirilmiştir. Referans olarak seçilen bir atomunun yakın 

komşularının geometrik analizi bu yöntemin temelini 

oluşturur. Her bir atom, en yakın komşuları arasındaki 

bağlar tarafından belirlenen bölgesel kristal yapılara göre 

sınıflandırılır. Yapı içerisinde bcc, fcc, hcp ve “diğer” olarak 

adlandırılan 4 farklı kristal birim hücresi, bir atomun 

çevresindeki en yakın komşu atomlarıyla yaptığı bağlar 

tarafından belirlenir. Elde edilen atomik 

konfigürasyonlarda mavi renk bcc, yeşil renk fcc, kırmızı 

renk hcp ve beyaz renk ise “diğer” olarak adlandırılan 

birim hücre yapılarını göstermektedir. “Diğer” olarak 

adlandırılan birim hücre yapısı bcc, fcc ve hcp yapılarına 

uymayan ve herhangi bir düzen içermeyen yapıları ifade 

etmektedir (Bañuelos vd. 2016, Fanga vd. 2020). 

Şekil 4(a-b)’ de her iki ikiz sınır aralığına sahip Au nano 

tellerinin taneleri içerisindeki atomların fcc yapıda olduğu 

görülmektedir. Bununla birlikte tane sınırlarındaki 

atomlar düzensiz bir yapıya sahiptir. Uygulanan sıkıştırma 

deformasyon işleminde zorlanma değerinin artmasıyla 

nano tellerin tanelerinde yığılım kusurlarının oluşumu 

belirlenmiştir. İkiz sınırları ve yığılım kusurlarındaki 

atomlar hcp sıkı paket yapıya sahiptir. Oluşan yığılım 

kusurları yapılarına göre şu şekilde tanımlanmaktadır. İki 

bitişik hcp atom katmanı içsel yığılım kusuru olarak ifade 

edilmektedir. İki hcp atom katmanı aralarında bir fcc atom 

tabakası bulunuyorsa bu durum dışsal yığılım kusuru 

olarak ifade edilir (Wu vd. 2005, Hou vd. 2020). Şekil 4(a-

b)’de atomik konfigürasyonlar üzerinde belirtilen siyah 

oklar içsel yığılım kusurlarını, mavi oklar dışsal yığılım 

kusurlarını ve pembe oklar ise ikiden fazla hcp tabakanın 

bir araya gelmesiyle oluşan hcp tabakalı yapı bölgelerini 

göstermektedir.  

Şekil 4(a)’da soldaki ilk şekil herhangi bir sıkıştırmanın 

uygulanmadığı =0 durumuna karşılık gelen nano tele 

sisteminin atomik konfigürasyonu göstermektedir. 

Zorlanma =%5’e ulaşınca 1 ve 2 numaralı tanelerin tane 

sınırında pembe renkli oklarla işaretlenen bölgede hcp 

birim hücreli yapıların oluşumu belirlenmiştir. =%10 

değerinde siyah ve mavi oklarla gösterilen içsel ve dışsal 

yığılım kusurlarındaki artış net bir şekilde görülmektedir. 

Bununla birlikte =%5 zorlanma değerinde oluşan yığılım 

kusurları 1 ve 2 numaralı taneler arasındaki tane sınırı 

geçerek tane sınırını kısmen tahrip etmiştir. Bu durum 1 

ve 2 numaralı tanelerin birleşme eğiliminde olmasına 

karşılık gelir. Yığılım kusurları ikiz sınırlarında kesişerek ikiz 

sınırları üzerinde basamaklar oluşturarak ikiz sınırlarını 

kısmen yok eder ve ikiz sınırlarına paralel olan yığılım 

kusurları ikiz sınırının yerdeğiştirmesine neden olur. 

Bunun nedeni, ikizler içeren nano polikristalde tane 

yöneliminin rasgele dağılması, ikiz sınırı ile çekme yönü 

arasındaki açının rasgele olmasıdır. Ayrıca tane sınırı ve 

oluşan dislokasyonlar arasındaki etkileşim tane sınırlarını 

bozarak tanelerin birleşme eğilimine neden olmaktadır 

(Chen vd. 2024). Benzer durum =%15 zorlanma değerine 

ulaşıldığında 3 ve 4 numaralı tane sınırlarında da tespit 

edilmekte ve atomik konfigürasyonların elde edildiği son 

zorlanma değeri olan =%20’de noktalı dairelerle 

gösterilen bölgelerde tane sınırlarının tamamen tahrip 

olup tanelerin birleşimi görülmektedir.   

Şekil 4(b)’de ikiz sınır aralığı 3,13 nm olan polikristal nano 

tel sisteminin farklı zorlanma değerlerindeki atomik 

görüntüleri verilmiştir. İlk şekil = 0 değerine karşılık 

gelmektedir. Uygulanan zorlanma =%5 olduğunda 1 ve 2 

numaralı taneler arasındaki sınırda pembe renkli oklarla 

işaretlenen bölgelerde yığılım kusurlarının oluşmaya 

başladığı görülmektedir. Bu durum tane sınırlarının 

dislokasyonların emisyon kaynakları olduğunu gösterir. 

=%10 olduğunda siyah okla gösterilen noktalarda içsel 

yığılım kusurlarının meydana geldiği tespit edilmiştir. 

Zorlanmanın =%15 ve %20 değerinde içsel yığılım 

kusurlarının arttığı ve yapı içerisinde dışsal yığılım 

kusurlarının da oluşumu görülmektedir. =%15 zorlanma 

değerinde 3 numaralı tane içerisinde oluşan yığılım 

kusurlarının 3 ve 4 numaralı taneler arasındaki sınırı 

kısmen tahrip ettiği ve bunun sonucunda =%20 

değerinde noktalı daire ile gösterilen bölgede bu iki 

tanenin birleşmesi yönünde bir eğilim oluştuğu 

belirlenmiştir. 
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Şekil 4. (a) 0,36 nm ve (b) 3,13 nm ikiz sınır aralığına sahip nano tel sistemlerinin farklı zorlanma değerlerinde CNA analizinden elde 
edilen atomik görüntüleri. 
 

 
Şekil 5. Uygulanan sıkıştırma zorlanması ile farklı ikiz sınır 

aralığına sahip polikristal nano tellerde hcp birim hücreli 
yapıların yüzde değişimleri. 

 
Şekil 6. Uygulanan sıkıştırma zorlanması ile toplam dislokasyon 
yoğunluğundaki değişim. 

Uygulanan sıkıştırma deformasyonu sonucu nano tel 

sistemlerde meydana gelen bu yığılım kusurlarının 

değişiminin belirlenmesi için zorlanmaya karşı hcp 

yüzdeleri Şekil 5’te verilmiştir. Elastik deformasyonun 

meydana geldiği =0,03 değerine kadar nano tellerdeki 

hcp yüzdeleri hemen hemen sabit kalmaktadır. Bu 

zorlanma değerinden sonra çeşitli plastik şekil değiştirme 

mekanizmalarına bağlı olarak mikro yapıdaki hcp 

yüzdeleri artış sergilemektedir. Azalan ikiz sınır aralığına 

karşı yapı içerisinde hcp yüzdeleri =0,1 değerine kadar bir 

artış göstermektedir. =0,13 değerinden sonra nano tel 

sistemlerindeki hcp yüzdelerinde bir azalma meydana 

gelirken 3,13 nm ikiz sınır aralığına sahip nano telde artış 

devam etmektedir. =0,2 zorlanma değerinde hemen 

hemen bütün nano tel sistemlerde hcp yüzdeleri sabit bir 

değere ulaşmıştır. Bununla birlikte =0 ve =0,2 zorlanma 

değerleri için nano tel model sistemlerinin hcp yüzdeleri 

arasındaki farka bakıldığında ikiz sınır aralığı artışıyla bu 

farkın arttığı görülmektedir. Bunun nedeni olarak model 

sistemlerde ikiz sınır aralığının azalmasıyla sadece yığılma 

kusurlarını oluşturacak dislokasyon hareketi değil, aynı 

zamanda ikizler arasındaki etkileşim ve ikiz sınırlarını yok 

edecek dislokasyonlarında bulunması olarak düşünülebilir 

(Chen vd. 2024). 

Şekil 6’da farklı ikiz sınır aralıklarına sahip nano tellere 

uygulanan zorlanma ile toplam dislokasyon 

yoğunluğundaki değişim verilmiştir. Zorlanmadaki artışın 

dislokasyon yoğunluğunda da bir artışa sebep olduğu 

açıkça görülmektedir. Bununla birlikte azalan ikiz sınır 

aralığına sahip model sistemlerde dislokasyon 

yoğunlukları azalmaktadır. İkiz sınır aralıklarının azalması 

ve buna bağlı olarak tanelerin içerisinde daha fazla sayıda 

ikiz yapıların meydana gelmesi dislokasyonların 

çekirdeklenmesini ve gelişimini zorlaştırmaktadır. 

İkiz sınır aralığı en düşük değerdeyken dislokasyon 

yoğunluğunda ki artış zorlanmanın daha büyük 

değerlerinde meydana gelmektedir. Buna karşılık 

dislokasyon yoğunluğundaki artış ikiz sınır aralığının 

artmasıyla zorlanmanın daha düşük değerlerinde 

başlamaktadır. Bunun ikiz sınır aralığının düşük olduğu 
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nano tellerde dislokasyonların çekirdeklenmesi ve gelişimi 

için daha az uygun ortam bulmasından kaynaklandığı 

düşünülmektedir. Şekil 6’da model sistemlere uygulanan 

zorlanma artarken dislokasyon yoğunlukları da artmasına 

rağmen bazı zorlanma değerlerinde bir azalma ve 

sonrasında tekrar bir artış görülmektedir. Bu durumun 

uygulanan zorlanma ile çekirdeklenen dislokasyonların 

gelişimin ve yayılımın tane ve ikiz sınırları tarafından 

engellenmesinden meydana geldiği düşünülmektedir. 

Artan zorlanma değerlerinde bu engelleri aşan 

dislokasyonlar yapı içerisinde gelişimine devam edecek ve 

bu durumda yoğunluğun artmasına sebep olacaktır 

(Zhang vd. 2016). 

Tane dönme mekanizması oda sıcaklığında veya yüksek 

sıcaklıklarda nano polikristal malzemelerde yaygın olarak 

gözlenen bir deformasyon mekanizmasıdır ve birçok 

deneysel ve benzetim çalışmalarında belirlenmiştir 

(Haslam vd. 2001, Haslam vd. 2003, Schiøtz ve Jacobsen 

2003). Wang (2014) yaptığı benzetim çalışması sonucu 

nano polikristal Pt’nin tane boyutu 6 nm’den küçük 

olduğunda tane dönmesinin ana deformasyon 

mekanizması olduğunu göstermiştir. Liu (2020) MD 

benzetim çalışması ile nano polikristal Au’nun 

deformasyon mekanizmasını incelemiştir. Tane boyutu ne 

kadar küçükse tane sınırı kaymasının ve tane dönmesinin 

o kadar kolay gerçekleştiğini göstermiştir. Bununla birlikte 

ikiz içeren yapılarda tane dönmesi belirgin değildir. Bunun 

nedeni ikiz sınırlarının tane dönüşünü engellemesidir. 

2,35 nm ikiz sınır aralığına sahip nano tel sisteminde 

zorlanma uygulanmadan önce 1 ve 2 numaralı tanelerdeki 

atomik yönelimler Şekil 7(a) üzerinde gösterilen oklarla 

belirlenmiştir. Oklar, 1 ve 2 numaralı tanelerdeki atomik 

yönelim farklarını açıkça ifade etmektedir. Şekil 7(b)’de 

görüldüğü gibi gerilme uygulandıktan sonra iki tane 

bölgesi için çizilen okların birbirine paralel olduğu bir 

başka deyişle her iki tanedeki atomik yönelimlerin aynı 

olduğu belirlenmiştir.  

Model sisteme sıkıştırma gerilmesi uygulandıktan sonra 

taneler dönerek yeniden yönelim almış ve aynı yönelime 

sahip taneler birleşerek daha büyük tek bir tane 

oluşturmuştur. Bunun haricinde diğer ikiz sınır aralığına 

sahip nano tel model sistemlerde tane dönmesi 

deformasyon mekanizması ile tane birleşimi 

gözlenmemiştir. 

3.2. Çok kristalli nano tel sistemlerine tek eksen boyunca 

çekme zorlanmasının uygulanması 

Her bir tanenin içerisinde farklı ikiz sınır aralığına sahip ikiz 

yapıların oluşturuldu Au nano tel sistemine uygulanan 

çekme deformasyon işlemi sonucu elde edilen zor-

zorlanma eğrileri Şekil 8’de verilmiştir. Elastik değişimin 

meydana geldiği 0,02 zorlanma değerine kadar farklı ikiz 

sınır aralığına sahip model nano sistemlerin zor-zorlanma 

eğrilerinin hemen hemen çakışık olduğu açıkça 

görülmektedir. Doğrusal değişimin sergilendiği bu 

bölgeden elastiklik modülü 52,3 GPa olarak tespit edildi. 

Uygulanan çekme deformasyon işlemi sonucu belirlenen 

nano tellerin elastiklik modülüne ikiz sınır aralıklarının 

herhangi bir etkisinin olmadığı söylenebilir. Zorlanma 

değeri 0.02 ile 0.07 arasında zor-zorlanma eğrilerinin pik 

yaparak nano tel sistemlerinde plastik şekil değişimin 

başladığı ve bundan sonra bir düşüş meydana geldiği 

görülmektedir.  

 

Şekil 7. (a) =%0 ve (b) =%20 zorlanma değerlerinde tane 

içlerindeki atomik yönelimler. 

 
Şekil 8. Au model nano tel sistemine uygulanan çekme 

zorlanması sonucu elde edilen zor-zorlanma eğrileri. 

İkiz sınır aralığına karşı plastik deformasyonun başladığı 

akma zorunun değişimi Şekil 9’da verilmiştir. İkiz sınır 

aralığının 3,13 nm’den 1,08 nm’ ye düşmesiyle birlikte 

akma zorlanmasının kademeli olarak artarak Hall-Petch 

ilişkisi eğilimi gösterdiği söylenebilir. Bununla birlikte 1,08 

nm değerinden sonra ikiz sınır aralığında azalmayla akma 

zorlanmasında bir düşüş tespit edilmiş ve ters HP ilişkisi 

eğilimi belirlenmiştir. Sıkıştırma deformasyon işleminde 

olduğu gibi çekme deformasyon işleminin uygulandığı 

nano teller içinde ikiz yapıların sistem üzerinde 

güçlendirici bir etkiye sebep olduğu, ancak ters HP etkisini 

bastıramadığı söylenebilir. Hou vd. (2020) ikiz yapılara 

sahip Au nano telinin çekme deformasyonu altında 
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mekanik özelliklerindeki değişimleri incelediklerinde, 

azalan ikiz sınır aralığının akma zorunu azalttığı, buna 

karşılık belirli bir değerden sonra bir artışın meydana 

geldiğini belirlemişlerdir. Buna karşılık elastiklik 

modülünde ise herhangi bir değişimin tespit edilmemiştir. 

Bir başka çalışmada ikiz sınırlarının Pd’nin akma zorunu 

düşürdüğü, buna karşılık nano ikizli Cu’nun akma 

dayanımını artırdığı belirlenmiştir (Stukowski 2010). 

Ayrıca Cu ve Ag nano tellerinde ikiz sınır aralığının 

elastiklik modülü üzerinde oldukça zayıf bir etkiye sahip 

olduğu tespit edilmiştir (Cao vd. 2007, Gao vd. 2015). Ren 

vd. (2022) nano çok kristalli Al model sisteminde ikiz 

aralığının plastik deformasyon üzerindeki etkisini 

araştırdığı çalışmada, ikiz aralığı 2-12 nm arasında 

olduğunda ikiz aralığının azalmasıyla akma dayanımının 

azaldığını belirledi. İkiz sınır aralığının farklı kristal 

malzemelerin mekanik özellikleri üzerinde etkisinin farklı 

olduğu söylenebilir (Wen vd. 2019, Ren vd. 2022). 

 
Şekil 9. Çekme deformasyon sonucu ikiz sınır aralığına bağlı 

olarak akma zorunun değişimi. 

Şekil 10’te uygulanan çekme deformasyonu sonucu nano 

tel sistemlerde meydana gelen yığılım kusurlarının 

değişiminin belirlenmesi amacıyla zorlanmaya karşı hcp 

yüzdeleri çizilmiştir. Elastik deformasyon bölgesi olarak 

bilinen =0,02 zorlanma değerine kadar nano tellerdeki 

hcp yüzdelerinin hemen hemen sabit kaldığı 

görülmektedir. Uygulanan zorlanmanın artmasıyla farklı 

deformasyon mekanizmalarının etkisiyle mikro yapıdaki 

hcp yüzde değerlerinin yükseldiği belirlenmiştir. hcp 

yüzdelerinde =0,09 değerine kadar bir artış meydana 

gelmesine karşılık bu değerden sonra farklı ikiz sınır 

aralığına sahip nano tellerin hepsinde bazı zorlanma 

değerlerinde kısmı azalmalar göze çarpmaktadır. =0,2 

zorlanma değerinde hemen hemen bütün nano tel 

sistemlerde hcp yüzdeleri sabit bir değere ulaşmıştır. 

Bununla birlikte nano tel model sistemlerinin hcp 

yüzdelerinin =0 ve =0,2’ye karşılık gelen değerleri 

arasındaki farkına bakıldığında ikiz sınır aralığı artışıyla bu 

farkın arttığı görülmektedir. İkiz sınır aralığının 

azalmasıyla sadece yığılma kusurlarını oluşturacak 

dislokasyon hareketi değil, aynı zamanda ikizler arasındaki 

etkileşim ve ikiz sınırlarını yok edecek dislokasyonlarında 

bulunması bu farkın görülmesinin sebebi olarak 

düşünülebilir. 

 
Şekil 10. Çekme zorlanması ile farklı ikiz sınır aralığına sahip 

polikristal nano tellerde hcp birim hücreli yapıların yüzde 

değişimleri. 

Şekil 11’da farklı ikiz sınır aralıklarına sahip nano tellere 

uygulanan zorlanmaya karşı toplam dislokasyon 

yoğunluğundaki değişim verilmiştir. Dislokasyon 

yoğunluklarının azalan ikiz sınır aralığıyla azaldığı 

görülmektedir. İkiz sınır aralıklarının azalmasından dolayı 

tanelerde daha fazla sayıda ikiz yapılarının bulunması 

dislokasyonların çekirdeklenmesi ve gelişiminde bir 

engeldir. Dislokasyon yoğunluğunda ki artışın ikiz sınır 

aralığı küçük değerlerdeyken yüksek zorlanmalarda, ikiz 

sınır aralığı büyük değerlerdeyken zorlanmanın daha 

düşük değerlerinde artmaya başladığı görülmektedir. 

Bunun sebebinin düşük ikiz sınır aralıklarında 

dislokasyonların çekirdeklenmesi ve gelişimi için daha az 

uygun ortam bulması olarak ifade edilebilir. Şekil 11’den 

zorlanmadaki artışın dislokasyon yoğunluklarında inişli 

çıkışlı bir değişime sebep olduğu görülmektedir. Yapı 

içerisinde çekirdeklenen dislokasyonların gelişiminin ve 

yayılımının tane ve ikiz sınırları tarafından engellenmesi 

dislokasyon yoğunluklarındaki azalmalara, buna karşılık 

zorlanma değerinin artmasıyla dislokasyonların 

karşılaştıkları engelleri aşmasının ise yoğunluktaki artışa 

sebep olduğu söylenebilir (Zhang vd. 2019). 

Şekil 12 (a-b)’de ikiz sınır aralığının en küçük değeri olan 

0,36 nm ve en büyük olan 3,13 nm için =%0, =%5, =% 

10, =%15 ve =%20 çekme zorlanma değerlerinde [010] 

düzlem kesitinden CNA analizi ile elde edilmiş atomik 

görüntüleri verilmiştir. 
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Şekil 11. Uygulanan çekme zorlanması ile toplam dislokasyon 

yoğunluğundaki değişim. 

Model Au nano tellerinin taneleri içerisindeki atomların 

fcc ve bu taneler içerisinde oluşturulan ikiz sınırlarının hcp 

bir hücreli yapıda olduğu, bununla birlikte tane 

sınırlarındaki atomların ise düzensiz bir yerleşim 

sergilediği görülmektedir. Şekil 12 (a)’da görülen ilk 

atomik konfigürasyon 0,36 nm ikiz sınır aralığına sahip 

nano tel sistemine çekme işleminin uygulanmadığı =0 

durumuna karşılık gelmektedir. =%5 olduğunda 1 

numaralı tanenin tane sınırında pembe okla gösterilen 

noktada bir yığılım kusurunun oluşumu görülmektedir. 

Bununla birlikte yapı içerisinde içsel ve dışsal yığılım 

kusurları da oluşmaktadır.  Çekme zorlanmasının artması 

ve =%10 değerine ulaşıldığında oluşan yığılım 

kusurlarında artış görülmektedir.  

Ayrıca yığılım kusurlarının 1-2 ve 3-4 numaralı taneler 

arasındaki tane sınırını geçerek sınırları kısmen tahrip 

ettiği belirlenmiştir. Bu durum tanelerin uygulanan çekme 

zorlanmasının artışı durumunda birleşme eğilimi 

göstermesine karşılık gelmektedir. =%15 zorlanma 

değerine ulaşıldığında 1-2 numaralı tane sınırında hcp 

birim hücreli yığılım kusur düzlemleri pembe okla işaret 

edilen bölgede birikerek tane sınırlarını yok etmiş ve 

tanelerin birleşmeye başlamasına neden olmuşlardır. Aynı 

şekilde tane birleşimi olayı 3-4 numaralı taneler arasında 

siyah noktalı daireler ile gösterilen bölgede de 

görülmektedir. Son olarak =%20 değerine ulaşıldığında 

yapı içerinde yığılım kusurlarında bir artışın ve 1-2 

numaralı tanelerin siyah noktalı daire ile gösterilen 

bölgede birleşiminin meydana geldiği tespit edilmiştir. 

Şekil 12 (b)’de çekme zorlanması uygulanan çok kristalli 

nano tel sisteminin ikiz sınır aralığının 3,13 nm olduğu 

durumdaki atomik görüntüleri verilmiştir. = 0 herhangi 

bir çekme deformasyon işleminin uygulanmadığı durumu 

göstermektedir. Zorlanma değeri =%5 olduğunda pembe 

renkli oklarla işaretlenen tane sınırı bölgelerinde yığılım 

kusurlarının oluşmaya başladığı tespit edilmiştir. Bu 

durum tane sınırlarının dislokasyonların üretimi için bir 

kaynak vazifesi gösterdiğine karşılık gelmektedir. Ayrıca 

siyah noktalı dairelerle gösterilen bölgelerde hcp birim 

hücreli düzlemler ikiz sınırları üzerinde birikmektedir. 

Zorlanmanın =%10 değerine ulaşmasıyla pembe oklarla 

gösterilen tane sınırı bölgelerinde yığılım kusurlarının 

oluşumunun devam ettiği görülmektedir. Buna ek olarak 

içsel yığılım kusurlarının da oluşumu tespit edilmiştir. 

 
Şekil 12. (a) 0,36 nm ve (b) 3,13 nm ikiz sınır aralığına sahip nano tel sistemlerinin farklı çekme zorlanması değerlerinde CNA 

analizinden elde edilen atomik görüntüleri. 

Zorlanmanın =%15 ve %20 değerinde içsel yığılım 

kusurlarının yanında dışsal yığılım kusurlarının da 

meydana geldiği görülmektedir. 3 ve 4 numaralı taneler 

içerisinde çok sayıda yığılım kusuru ve hcp birim hücreli 

tabakalı yapıların oluştuğu belirlenmiştir. Ayrıca 1 ve 2 

numaralı tane sınırlarında oluşan yığılım kusurları tane 

sınırını kısmen tahrip ederek tanelerin birleşme eğilimi 

göstermesine sebep olmuştur. Çekme deformasyon 

işlemi boyunca ikiz içeren nano tel sistemlerinde tane 

dönmesi belirgin bir şekilde tespit edilememiştir. Bunun 
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nedeni olarak ikiz sınırlarının tane dönüşünü engellemesi 

gösterilebilir. Uygulanan çekme işlemi sırasında bazı ikiz 

sınırları kısmen tahrip olmaktadır. Ancak çoğu ikiz sınırının 

kararlılığının değişmediği görülmektedir. Bu durum ikiz 

sınırlarının 300 K sıcaklığında plastik deformasyon 

sırasında iyi bir kararlılığa sahip olduğunu gösterir. Bu, 

literatürde bildirilen ikiz sınırlarının iyi bir kararlılığa sahip 

oldu ifadesiyle uyumludur (Lu ve Lu 2009, Lu 2016, Sun vd. 

2020). 

4. Sonuçlar ve Tartışma  

Bu çalışmada beş farklı ikiz sınır aralığına sahip Au nano 

tellere uygulanan tek eksenli çekme ve sıkıştırma 

deformasyon işlemi sonucu meydana gelen mekanik ve 

yapısal özelliklerdeki değişimler MD benzetim yöntemi ile 

incelendi. Atomlar arasındaki etkileşmelerin GAM 

potansiyel fonksiyonu ile belirlendiği Au model 

sisteminde ikiz sınırlarının düşük ara yüzey enerjisine 

sahip olması nedeniyle yapı içerisindeki nano ikizlerin 

mekanik özellikler üzerinde etkili olduğu belirlendi. 

Sıkıştırma deformasyon işleminde elastik modülünün 

kısmen, çekme deformasyon işleminde ise elastiklik 

modülünü ikiz sınır aralığı değişiminden etkilenmediği 

tespit edildi. İkiz sınır aralığının değişimine bağlı olarak HP 

ve ters HP etkileri gözlendi. Sıkıştırma ve çekme 

deformasyon işlemlerinde nano teller içinde ikiz yapıların 

sistem üzerinde güçlendirici bir etkiye sebep olduğu, 

ancak ters HP etkisini bastıramadığı tespit edildi. İkiz sınır 

aralıklarının azalmasının dislokasyonların çekirdeklenmesi 

ve gelişiminde bir engel olmasından dolayı ikiz sınır 

aralığının azalmasıyla dislokasyon yoğunluklarının azaldığı 

gözlendi. Deformasyon işlemleri esnasında çok sayıda 

içsel ve dışsal yığılım kusurlarının yapı içerisinde oluşumu 

ve yayılımı atomik konfigürasyonlardan belirlendi. 
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