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Anahtar Kelimeler Oz: Bu c¢alismada Cu atomlarmin farkh kristalografik dogrultulara
Nano tel_'_ o yerlestirilmesiyle olusturulan nano tellere tek eksen boyunca uygulanan ¢ekme
kristal ynelimi, yuklemesi-yiikiin kaldirilmasi ¢evrimlerinin model sistemin mekanik 6zellikleri

mekanik ¢cevrim,

" : , tizerindeki etkisi Molekiiler Dinamik (MD) benzetim yontemi ile incelendi. Cok
molekiiler dinamik.

cisim etkilesmelerini iceren Gomiilmiis Atom Metodu (GAM) potansiyel
fonksiyonunun tiirevinden atomlar iizerine etki eden kuvvetler belirlendi.
1x101%s-1 zorlanma degeri icin 10 K ve 300 K sicakliklarinda nano tellere ti¢ cekme
yuklemesi-ytikiin kaldirilmasi deformasyonu uygulanarak zor-zorlanma egrileri,
elastiklik modiilii (E), akma zoru degerleri incelendi. Uygulanan ¢evrim islemleri
sonucu elde edilen atomik goériintiiler ve ortak komsu analiz metodu (Common
Neighbor Analysis-CNA) kullanilarak nano tellerde meydana gelen plastik
deformasyonun, biitiin yonelimler i¢cin dislokasyonlarin aktif hale gegmesi, y181lim
kusurlar1 ve ikizlenmeler sonucu meydana geldigi tespit edildi. Bununla birlikte
yuklemenin kaldirilmasi durumunda biitiin yonelimler i¢in nano telin ilk sekline
tamamen dénmedigi belirlendi. Ayrica <110> Cu nano teli i¢in liglincii ¢gevrimde
kopma meydana geldigi goriildi. Uygulanan ¢evrim isleminin nano telin farkh
kristal yonelimleri icin mekanik 6zellikler tizerinde 6nemli bir etkiye sahip oldugu
tespit edildi.

Investigation by Molecular Dynamic Simulation of Mechanical Cycle Applied to Cu
Nanowires with Different Crystal Orientations

Keywords Abstract: In this study, the effect of uniaxial tensile loading-unloading cycles
Nanowire, _ applied to nanowires formed by placing Cu atoms in different crystallographic
crystal orientations, directions on the mechanical properties of the model system was investigated by

mechanical cycle, molecular

. Molecular Dynamics (MD) simulation method. The forces affecting on atoms were
dynamics

determined from the derivative of the Embedded Atom Method (EAM) potential
function, which includes many-body interactions. For the 1x1010s-1 strain value,
the stress-strain curves, modulus of elasticity (E), yield stress values were
examined by applying three tensile loading-unloading deformations to the
nanowires at temperatures of 10 K and 300 K. By using the atomic images
obtained as a result of the applied cycle processes and the common neighbor
analysis method (CNA), it was determined that the plastic deformation in the
nanowires occurred as a result of activation of dislocations, stacking defects and
twinning for all orientations. However, it was determined that the nanowire did
not fully return to its original shape for all orientations when the loading was
removed. In addition, it was observed that break up occurred in the third cycle for
<110> Cu nanowire. It was found that the applied cycling process had a significant
effect on the mechanical properties for different crystal orientations of the
nanowires.
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1. Giris

Nano teknolojinin temel yapi taslarindan olan nano teller iistiin 6zelliklerinden dolay: teknolojide oldukea ilgi
cekmektedir. Son yillarda arastirmacilarin nano teknoloji ve bilimiyle daha ¢ok ilgilendikleri ve bu alanlarda
yapilan ¢alismalarin sayisinin arttig1 goriilmektedir. Nano metre ve mikro metre 6lgeginde yapilar kullanilarak
elektronik cihazlar ve nano/mikro elektromekanik sistemler gelistirilmeye baslanmistir. Nano olgekteki
elektriksel, optik, manyetik ve mekanik sistemler i¢in birgok deneysel ¢alisma yapilmistir [1-3]. Bununla birlikte
nano materyallerin mekanik 6zelliklerinin anlasilmasi sadece bilimsel olarak ilgi ¢cekmelerinden degil ayni
zamanda tasarim ve Uretim siirecleri gibi miihendislik kullanishlifi agisindan da dnemlidir. Bir¢ok faktor
nanotellerin nano boyutlarindan dolay1 onlarin deformasyon mekanizmasini etkileyebilir. Nano teller biiytik
ylizey-hacim oranina sahip oldugundan dolay1 serbest ylizeylerin enerjisi ve sonug olarak yiizey zoru dénemli
olur. Buda nano tellerde hem yiizey-zor etkili faz doniisiimiine [4-6] hem de suni-elastik ve sekil hatirlama
etkilerine yol acabilir [7-10].

Nano tellerin farkhi kristalografik yonelimlere sahip olmasi onlarin esneklik modiilii akma zoru, akma
zorlanmasi plastik deformasyon mekanizmasi gibi mekanik o6zelliklerini énemli o6l¢iide etkiler. Diano ve
arkadaslar1 [11] MD benzetim y6ntemini kullanarak yiizey etkili i¢ zorlardan dolay1 [100] ve [110] yonelimleri
icin Au nano telinde simetrik olmayan bir akma zorlanmasi ve gerilme-sikistirma esnasinda farkli kayma
sistemleri gozlemlediler. Park ve arkadaslar1 [12, 13] farkl kristalografik yonelimli fcc nano telleri icin gerilme
deformasyonun etkilerini inceledi. Wu ve arkadaslar1 [14, 15] farkli sicaklik, boyut ve zorlanma oranlari i¢in Cu
nano telinin mekanik 6zelliklerini belirledi. Komandori ve arkadaslar1 [16, 17] bcc ve fcc yapidaki nano telleri
modellemek icin Morse potansiyelini kullandilar. Yaptiklar1 c¢alismada iki cisim potansiyeli kullanilarak
modellenen bce nano tellerinin gerilme davranislarinin dogru sonuglar vermedigini belirlendiler.

Cu elementi, kristal yonelimine bagl olarak anizotropik 6zellik sergiler ve akma zoru ve elastiklik modiilii gibi
mekanik 6zellikler 6nemli derecede degisiklik gosterir [18, 19].

Suni elastiklik veya siiper elastiklik, sekil hatirlamali materyallerin énemli bir 6zelligidir [20-23]. Genel olarak
suni elastiklikten sorumlu mekanizma ytikleme-yiikiin kaldirilmasi siireci esnasinda zor etkili ileri ve geri yonli
martensitik doniisiimdiir. Tek kristal fcc ve bcec metalik nano tellerde suni elastiklik ve sekil hatirlama etkisi son
yillarda dikkat ceken calismalar arasindadir [24-26]. Ozellikle <110>/{111} fcc nano tellerinde ilk olarak MD
benzetim yontemiyle belirlenen suni elastik davranis daha sonra nano mekanik deneylerle de dogrulanmistir.
[27].

Son yillarda bilgisayar benzetim teknikleri nano 6lgekteki materyallerin mekanik 6zellikleri incelemek igin
kullanilmaktadir. Bilgisayar teknolojisinin ve sayisal hesaplama yontemlerinin hizli gelisimi, bununla birlikte
gercekei atomlararasi potansiyellerin varligi, MD benzetim yontemini nano materyallerin mekanik davranislarini
incelemek i¢in etkili bir ara¢ haline getirmistir. MD benzetim yontemi zor altinda nano materyallerin elastik ve
plastik deformasyonu, kopma, dislokasyonlarin temel mekanizmasinin belirlenmesi gibi bazi siireglerin
aciklanmasinda oldukga etkilidir. Nano tellerin mekanik davranislarinin belirlenmesi amaciyla MD benzetimi ve
yogunluk fonksiyonu teorisi lizerine kurulu ilk prensip (first-principles) metodu gibi farkl yaklasimlarla birgok
teorik c¢alisma yapilmistir [28-30]. Farkli potansiyel fonksiyonlari farkli sistemlerin modellenmesi igin
gelistirilmistir [31-33]. Basit yapis1 ve gercege yakin sonuglar iiretmesi agisindan ¢ok cisim etkilesmelerini iceren
GAM fonksiyonu benzetim ¢alismalarinda en ¢ok kullanilan fonksiyonlardandir.

Bu calismada farkl kristolografik yonelimlere sahip Cu nano tellerine 10K ve 300K sicaklik degerlerinde
uygulanan ¢ekme yiliklemesi-yiikiin kaldirilmasi (tensile loading-unloading) cevrim siireclerinde olusan yapisal
ve mekanik 6zellikler MD benzetim metodu ile incelendi. Bu sicaklik degerlerinin se¢ilmesinin sebebi model
nano tel sistemine uygulanan mekanik islemlerin etkisinin sadece diisiik sicaklik ve oda sicakliginda belirlenmesi
olarak ifade edilebilir. Calismada biiyliik 6lcekli atomic/molekiiler kitlesel paralel simiilator (Large-scale
Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator-LAMMPS) agik kaynak kodlu MD benzetim programi kullanildi
[34]. Uygulanan ¢evrimler sonucu meydana gelen plastik deformasyon mekanizmasinin incelenmesi igin OVITO
[35] programindan CNA analiz yontemi ile belirlenen atomik konumlar kullanildi.

2. Materyal ve Metot

Klasik MD benzetim yonteminde bir sistemin hareket denklemleri Lagrange fonksiyonundan

N N N
. 1 1 -
Len(r, 1%, b, 1) = 5> mi(3£Gs0) — > ([hsy[) + 5 MTr(hth) = PareV (1)
i=1 i=1 j>i
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seklinde elde edilir. si, h, G ve Pext parametreleri sirasiyla skalalandirilmis koordinat, hesaplama hiicresinin
eksenleri, metrik tensor ve dis basinci tanimlamaktadir.

Deformasyona maruz birakilan bir sistem i¢in zor, denklem (2) de verildigi gibi mikroskobik zor tensoéri
tarafindan hesaplanmaktadir [36, 37].

_ Fij
n=V"! [Z?’ﬂ m9;9; — XLy Z?;i;;ri-rj] 2)

Bu ¢alismada baslangi¢ konumlari olarak fcc yapidaki model nano tel sistemine Cu atomlar1 yiiksek simetrili
<100>, <110> ve <111> orgii yonelimlerinde yerlestirildi. Periyodik sinir sartlar1 sadece x dogrultusu boyunca
uygulandi. y ve z dogrultular1 boyunca herhangi bir sinir sarti uygulanmadi. Parcacik sayisinin, hacmin ve
sicakligin sabit olarak alindigi NVT kanonik toplulugu kullanildi. Verlet algoritmasinin hiz formu ile hareket
denklemlerinin sayisal ¢6ziimii gergeklestirildi. Nano telin kararli yapida olabilmesi icin tiim kristalografik
yonelimler icin ¢evrim islemi uygulanmadan 6nce sistem 5x104 MD adimi dengeletildi. Zorlanma orani yapilan
calismada 1x1010 s1 olarak secildi. Bir integrasyon adimi 5 fs olarak secildi. Ayrica model hesaplama hiicresinde
Cu atomlar: arasindaki etkilesmeleri hesaplamak icin GAM potansiyel fonksiyonu kullanildi. Potansiyel ile ilgili
detaylar literatiirden bulunabilir [38].

<100>, <110> ve <111> yonelimlerine sahip Cu nano teller sirasiyla 4647, 4857 ve 4903 atomdan meydana
gelmektedir. Nano telin x yoniindeki uzunlugu 10,8 nm, y ve z yonlerinde 2,17 nm dir. Biitlin ¢calismalarda farkli
yonelimli Cu nano teline ¢cekme deformasyonu ve bu deformasyonun kaldirilmasi islemi (bu islem bir ¢evrim
olarak ifade edilecektir) sadece x ekseni boyunca uygulandi. Model nano tel sisteminin x-dogrultusu boyunca iki
u¢ bolgesindeki birka¢ atomik tabaka sabitlendi. Ara bolgede kalan atomlarin dinamik davranisina izin verildi.
Sabit ug olarak ifade edilen bolgedeki atomlar birbirleriyle ve ara bolgede kalan atomlarla etkilesmemektedir.
Deneysel ¢ekme yontemine uygun olmasi agisindan sabit uglardan biri hareketsiz tutulurken ¢ekme islemi diger
uca uygulandi.

MD c¢alismalarinda model sisteme uygulanan termal veya mekanik islemler sonucu olusan fcc, hep, bec gibi
mikro yapilarin tespit edilmesi ve gelisimlerinin belirlenmesi olduk¢a 6nemlidir. Bir¢ok sayisal analiz yontemi
bu yapilarin belirlenmesi amaciyla gelistirilmistir. Her bir parcaciga bir yapisal tiir atamak bu yontemlerin temel
hedefidir. Ayrica bu yontemler yerel bir yapiy1 ideallestirilmis bir yapiyla eslestirerek, ne kadar yakin olduklarini
belirlemeye c¢alisir. MD benzetim ¢alismalarinda yapi tahlili i¢cin genel olarak merkez simetri parametre analizi
(centrosymmetry paramatre analysis), genel yakin komsu analizi (common neighbohr analysis), bag-yonelim
analizi (bond-order analysis), bag a¢1 analizi (bond-angle analysis), Honeycutt-Andersen, Voronoi analizi oldukc¢a
sik kullanilmaktadir [39, 40].

3. Bulgular

Bu calismada Cu atomlarinin fcc 6rgii noktalarina <100>, <110> ve <111> yiiksek simetri dogrultular1 boyunca
yerlestirildigi nano tellere x ekseni boyunca arka arkaya 3 ¢ekme yiiklemesi-yiikiin kaldirilmasi (tension loading-
unloading) ¢evrim islemleri uygulanarak model sistemin mekanik 6zellikleri incelendi. Sekil 1'de bu ti¢ farkh
kristal yonelimine sahip Cu nano tellerin baslangi¢ yapilar1 verilmistir. Cekme yiiklemesi-yiikiin kaldirilmasi
mekanik islem siireci, nano telin soldaki sabit ucu hareketsiz tutularak, sagdaki sabit u¢ 1x101° s zorlanma
orant ile gekilerek ve ayni zorlanma orani ile gekme zorlanmasinin kaldirilmasi seklinde uygulandi. Nano telin
her iki sabit ucu da ii¢ atomik tabakadan olusmaktadir.
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0101 [100]

Sekil 1. (a) <100>, (b) <110> ve (c) <111> Cu nano tellerinin baslangi¢ atomik yapilari. Sar1 renkli kiireler sabit
u¢ olarak tanimlanan atomlari, kirmizi renkli kiireler dinamik atomlar1 géstermektedir.

Sekil 2’de <100>, <110> ve <111> Cu nano tellerine 10K ve 300 K sicaklik degerleri i¢cin kopma noktasina kadar
uygulanan eksensel zorlanmaya karsi zorun degisim egrileri verilmistir. Cu nano telleri kristal yoneliminin bir
fonksiyonu olarak elastik anizotropi gostermektedir. Kristal yoneliminin zor-zorlanma egrileri tizerinde olduk¢a
o6nemli bir etkiye sahip oldugu dikkat ¢ekmektedir. Zorlanmanin uygulanmaya baslamasiyla zor degerindeki
hemen hemen dogrusal degisim elastik sekil degisimin meydana geldigi bolge olarak bilinmektedir. Zorlanmanin
arttirillmaya devam ettirilmesiyle zor degerinin bir maksimuma ulastiktan sonra ani bir diisiis gosterdigi nokta
plastik sekil degisimin basladig1 akma zoru olarak bilinmektedir. Zor degerindeki bu ani diislisiin nano tel
sistemi icerisinde dislokasyonlarin ¢ekirdeklenmeye baslamasindan kaynaklandig: bilinmektedir [41]. Zorlanma
degerinin arttirllmaya devam etmesiyle zor-zorlanma egrisinin testere disi gibi bir degisim sergiledigi
goriinmektedir. Bu degisim sebebinin ¢ekirdeklenen dislokasyonlarin biiyiimesi ve yayilmasindan dolay1 oldugu
soylenebilir [42]. Zor-zorlanma egrisinden gorildigi gibi her iki sicaklik degeri icin de elastiklik modiilii, akma
zoru, akma zorlanmasi kristal yonelimine kuvvetli bir sekilde baglilik sergilemektedir. 10 K sicakliginda <100>,
<110> ve <111> Cu nano tellerinde kopmanin meydana geldigi zorlanma degerleri sirasiyla 0.617, 0.471 ve
0.622 olarak belirlenmistir. 300 K sicaklik degeri icin ise ayni yonelime sahip nano teller i¢cin kopma
zorlanmalari sirasiyla 0.607, 0.477 ve 1.26 dir.

Yapilan calismada mekanik ¢evrimler, biitlin kristalografik yonelimler i¢cin ¢ekme yiiklemesi 0.25 zorlanma
degerine kadar nano tel sistemine uygulanmis, bu degerden sonra sistem {izerinden kaldirilmistir. Bu islem
model sistem iizerine yapilan bir ¢evrim siirecini ifade etmektedir. 0.25 zorlanma degeri biitiin yonelimler i¢in
elastik bolgenin asilip nano tellerde plastik sekil degisimin meydana geldigi golgeye karsilik gelmektedir. Bu
¢evrim islemi biitiin yonelimler i¢in nano tel sistemine 3 kez uygulanarak zor-zorlanma egrisindeki degisimler
incelenmeye ¢alisiimistir.
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Sekil 2. 10 K ve 300 K sicaklik degerlerinde farkl kristal yonelimine sahip nano teller icin elde edilen zor-
zorlanma egrileri.
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Sekil 3'te 10 K ve 300 K sicaklik degerleri i¢cin sadece <100> Cu nano teline uygulanan 3 ¢evrim boyunca
potansiyel enerjinin MD adimi ile degisimi verilmistir. Kinetik enerji sistemin momentum ve termal uyarilmasini
yonetirken, potansiyel enerji materyalin mekanik 6zelliklerini yansitmaktadir. Bir ¢evrim boyunca potansiyel
enerji degisim egrisinin, nano tele uygulanan zorlanmanin arttirilmasiyla artarak bir maksimum degere ulastig
ve sonrasinda bu zorlanmanin kaldirilmasiyla hemen hemen ilk degerine geri dondiigii goriilmektedir. Bir
cevrim boyunca potansiyel enerji degisim egrisi maksimum degere ulasana kadar iki asgamadan gecmektedir. ilki
potansiyel enerji egrisinin hemen hemen dogrusal bir artis sergiledigi elastik bélgedir. Ikinci asama zorlanmanin
artmaya devam etmesiyle ilk dislokasyonlarin olusmaya baslamasi ve enerji egrisinin ani bir azalis gostermesi ve
cekme isleminin son buldugu 0.25 zorlama degerine kadar enerjinin artmasidir. Model sisteme uygulanan ¢cekme
islemi tamamlanip yiiklemenin kaldirilmaya baslamasiyla nano teldeki atomlar arasi mesafe azalacak ve
potansiyel enerji artacaktir. Bununla birlikte sicaklik artisiyla nano tel sisteminin potansiyel enerjisi azalmis ve
plastik sekil degisimi daha diisitk MD adiminda baslamistir. 10 K’da dengeletilmis <100> nano teli i¢cin mekanik
¢evrim islemi baslamadan 6nce model sistemin denge durumundaki enerji degeri Eix =—3.36 eV tur. Bu deger
birinci ¢evrimin sonunda E1=-3.355 eV, ikinci ¢evrimin sonunda E2=—3.349 eV ve li¢iincli ¢cevrimin sonunda
E3=-3.348 eV olarak belirlenmistir. Denge durumuna gore ti¢iincii ¢evrimin sonunda 0.012 eV degerinde bir
enerji farki olusmustur. <110> nano telinin ¢evrim siireci baslamadan once denge durumundaki enerjisi
Eik=—3.359 eV tur. Birinci ¢evrim sonunda E1=—3.354 eV ve ikinci ¢evrim sonunda E2=—-3.345 eV tur. Nano tel
sisteminde ii¢lincii cevrimin ¢ekme islemi siirecinde kopmanin meydana geldigi gozlenmistir. Ikinci ¢evrimin
sonunda denge durumuna gore olusan enerji farki 0.014 eV olarak bulunmustur. <111> nano telinde ise denge
durumunda enerji Eix=—3.361 eV olarak tespit edilmis ve birinci ¢evrim sonunda E1=-3.356 eV, ikinci ¢evrim
sonunda E2=-3.351 eV ve ligiincii ¢evrim sonunda E3=—3.348 eV olarak belirlenmistir. <111> nano teli i¢in enerji
farkiise 0.013 eV degerindedir.

300 K sicaklik degeri i¢in enerji degerleri denge durumundaki <100> nano telinde Euk=—3.32 eV, birinci ¢evrimde
E1=-3.318 eV, ikinci ¢evrimde E2=-3.311 eV ve iigiincii ¢evrimde E3=—3.31 eV, <110> nano telinde Eix=—3.321
eV, E1=—3.315 eV, E2=—3.312 eV, E3=—3.308 eV, <111> nano telinde Eix=—3.317 eV, E1=—3.315 eV, E2=—3.313 eV
ve E3=-3.312 eV olarak belirlenmistir. <100>, <110> ve <111> nano telleri i¢cin denge durumuna goére son
cevrimde olusan enerji farklar sirasiyla 0.01 eV, 0.013 eV ve 0.005 eV degerindedir. Hem 10 K hem de 300 K
sicaklik degerlerinde her ii¢ kristalografik yonelim i¢cinde ¢evrim sonlarinda enerji degerlerinin ¢evrim islemi
baslamadan onceki denge durumunda nano tel sisteminin sahip oldugu enerji degerlerine gore arttigi
goriilmektedir. Cevrim islemleri sonucu nano tel sisteminde kalici sekil degisimini olusturan dislokasyonlarin,
diizlem kaymalarinin, ikiz yapilarinin bu enerji farklarinin olusumuna sebep oldugu diisiiniilmektedir.

-3.29
-3.30
-3.31

-3.32
- I
333 | «—1l.gevrim —»! «—2 cevrim—>

<—3.cevrim—>

EC (eV)
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-3.35
-3.36

1 l 1

OE+0 1E+6 2E+6
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] 1

Sekil 3. 10 K (siyah egri) ve 300 K (kirmiz1 egri) sicaklik degerlerinde <100> nano teline uygulanan 3 ¢evrim
boyunca elde edilen MD adimi ile kohesif enerji degisimi.

Sekil 4'te 10 K sicaklik degeri i¢cin <100> Cu nano teline uygulanan ¢ekme yiiklemesi-ytikiin kaldirilmasi
cevrimleri sonucu elde edilen zor-zorlanma egrileri ve [010] dogrultu kesitinden elde edilen atomik konumlar
verilmistir. {lk cevrimde nano tele uygulanan cekme yiiklemesi isleminde, zor-zorlanma egrisinin zorlanmanin
0.11 degerine kadar hemen hemen dogrusal bir degisim sergiledigi elastik bolge goriilmektedir. Zorun en biiyiik
degerine ulasmasindan sonra zorlanmanin arttirilmaya devam etmesiyle yapi igerisinde dislokasyonlar
¢ekirdeklenmeye baslamakta ve egride ani bir diisiis meydana gelmektedir. Akma zoru olarak adlandirilan zorun
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bu en biiyiik degerinden sonra nano tel kalic1 olarak sekil degisimine maruz kalmaktadir. Yiikleme isleminin son
buldugu 0.25 zorlanma degerine kadar egrinin testere disleri gibi girintili ¢ikintili bir yapida degisim sergiledigi
goriilmektedir. Bu degisimin sebebinin model nano tel sistemi igerisinde cekirdeklenen dislokasyonlarin
biiyiimesi ve yayllmasindan dolay1 oldugu soylenebilir [42]. Bu degisim diger ¢evrim islemlerinde de meydana
gelmektedir. Ilk ¢cevrim islemi baslamadan énce denge durumundaki nano tel sistemin fcc birim hiicreli yapisi ve
yukleme islemi tamamlandiktan sonra olusan yapisal degisim, atomik goriintiilerin verildigi Sekil 4’'te (a) ve (b)
de goriilmektedir. CNA analizine gore yesil renkli atomlar fcc birim hiicreli yapilar1 ve kirmizi renkli atomlar hcp
birim hiicreli yapilar1 gostermektedir. Beyaz renkli atomlar ise yiizey atomlarini ve CNA analizinde herhangi bir
sekilde tanimlanmamis atomik yapilari ifade edilmektedir. Cekme isleminin son buldugu 0.25 zorlanma degerine
ulasildiginda, yapi igerisinde fcc kristalindeki atomlarin dizilim hatasi olarak bilinen hcp atomlarindan olusan
dizlemlerin (ok isaretleri ile gosterilen) nano telin bir ucundan diger ucuna yayildig1 belirlenmistir. hcp
atomlarindan olusan bu diizlemler yapi icerisinde Shockley kismi dislokasyonlarinin aktif hale gegmesi sonucu
olusan yig1lma kusurlarinin bir gostergesi olarak ifade edilmektedir [42, 44]. Zorlanmanin arttirilmaya devam
etmesi durumunda tiim nano tel boyunca baska Shockley kismi dislokasyonlar1 ¢ekirdeklenerek yap1 icerisine
yayilacak ve y18ilim kusurlarinin artmasina yol agacaktir [19]. Bununla birlikte nano tel sisteminde plastik sekil
degisimine kayma diizlemlerinin de katkida bulundugu goriilmektedir. Ayrica noktali kapali egrisel yiizeyle
gosterilen, (b), bolgede CNA analizinde “diger” olarak adlandirilan, beyaz renkli atomlarla ifade edilen yapilarin
olusumu belirlenmistir. Bu tanimsiz atomlarin bir araya geldigi bdlge, zorlanmanin arttirilmaya devam etmesi
durumunda yeni dislokasyonlarin c¢ekirdeklenecekleri bolge olarak gosterilebilir. Cekme yiiklemesinin
kaldirildig1 ve zorlanmanin sifir degerine ulasildig1 birinci ¢evrimin sonunda zor, yaklasik olarak -0.5 GPa
degerindedir. Diger ¢evrimlerin tamamlanmasinda da zor hemen hemen bu degerdedir. Zorun negatif degerde
olmas1 nano telin sikistirlmis durumda oldugunu géstermektedir. Yiikklemenin kaldirilmasiyla dislokasyon
yogunlugu azalacaktir. Birinci c¢evrimin sonunda elde edilen model sistemin atomik goriintiisiine, (c),
bakildiginda nano tel yapisinin ilk haline tamamen geri donmedigi hcp birim hiicreli y1gilim kusurlarinin azaldigi
fakat yapi icerisinde bulunmaya devam ettigi goriilmektedir. Ayni zamanda yap: igerisinde yiikleme
durumundakinden daha fazla kayma diizlemlerinin varligi ve bununla birlikte ikizlenmelerin olusumu da tespit
edilmistir. Kirmiz1 renkli atomlarla temsil edilen yigilim kusurlar ikiz sinirlarim1 olusturmaktadir. Nano tel
sistemine uygulanan ikinci ve tli¢lincli ¢evrimlerde zor-zorlanma egrisi ilk cevrimdekine benzemekle birlikte,
akma zorlanma degerinin azalmasiyla olusan histeresizler daralmistir. ikinci ¢evrimde yiikleme ve yiiklemin
kaldirildig1r durumlarda elde edilen atomik goriintiilere (d-e) bakildiginda ytikleme durumunda dislokasyonlar
artmakta ve yiiklemenin kaldirilmasiyla dislokasyonlar azalmaktadir. Bununla birlikte ¢ekme ytiklemesi
durumunda nano telin inceldigi goriilmektedir. ikinci ¢evrimin sonunda yiikleme tamamen kaldirilmasina
ragmen yapi icerisinde hcp birim hiicreli yigilim kusurlarinin varligi birinci ¢evrime goére bir miktar daha fazla
goriilmektedir. Son ¢evrim isleminde de ikinci ¢evrimde oldugu gibi deformasyon mekanizmasinin yigilim
kusurlari, kayma diizlemleri ve ikizlenmelerden meydana geldigi belirlenmistir. Biitiin cevrimlerde nano telin
ylizeyinin girintili-cikintili bir yapida oldugu dikkat ¢ekmektedir. Bunun sebebinin dislokasyon kaymalari oldugu
soylenebilir. Cekme islemi esnasinda ikizlenme deformasyonu <100> nano telinin plastik deformasyonunda
onemli bir rol oynamaktadir [18]. ilk cevrimde esneklik modiilii 57.8 GPa, ikinci ¢evrimde 62.51 GPa ve liglincii
cevrimde 62.97 GPa olarak belirlenmistir. Malzemenin elastik sekil degisiminin bir gostergesi olan elastiklik
modilinin diisiik degerleri o maddenin elastik 6zelliginin arttigini gostermektedir. Uygulanan c¢evrim
islemlerinde elastiklik modiiliiniin artmasi her ¢cevrimde nano tel yapisinin esneklik 6zelliginin azaldigini ifade
etmektedir.
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Sekil 4. <100> nano teli icin 10 K sicaklik degerinde gergeklestirilen cevrim stirecindeki zor-zorlanma egrileri ve
CNA analizi sonucu elde edilen [010] dogrultusundaki atomik goriintiiler. Ok isaretleri y181lim kusurlarini ve ikiz
sinirlarini gostermektedir.
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Sekil 5'te 10 K sicaklik degerinde <110> Cu nano teline uygulanan ¢ekme yiiklemesi-yiikiin kaldirilmasi
cevrimleri sonucu belirlenen zor-zorlanma egrileri ve [010] dogrultu kesitinden elde edilen atomik konumlar
verilmigtir. [lk ¢evrimde zorlanmanin 0.04 degerine kadar zor-zorlanma egrisinde hemen hemen dogrusal bir
degisim meydana geldigi elastik bolge gorilmektedir. Zor degeri, yap1 icerisinde dislokasyonlarin
cekirdeklenmeye baslamasiyla ani bir disiis gostermekte ve sonrasinda zor-zorlanma egrisi <100> nano telinde
oldugu gibi zikzak seklinde bir degisim sergilemektedir. Cekme ytiklemesinin kaldirildi1 ve zorlanmanin sifir
degerine ulastig1 cevrim sonlarinda zorun negatif degerde oldugu goriilmektedir. Nano tel sistemin fcc birim
hiicreli denge durumu ve ilk ¢evrimde yiikleme isleminin tamamlandig1 0.25 zorlanma degerinde elde edilen
yapisal degisimin atomik goriintiileri Sekil 5’te (a) ve (b) de verilmistir. Model sistem icerisinde hcp birim hiicreli
y1gilim kusur diizlemlerinin bir u¢tan diger uca yayildigi (kirmizi renkli atomlar), bununla birlikte nano telin iist
bolgesindeki u¢ kisminda bir boyun olusumu goérilmektedir. Ayrica nano tel icerisinde ikizlenmeler de
olusmustur. Yiiklemenin nano tel tizerinden tamamen kaldirildig1 ilk ¢cevrimin sonunda, (c), yap1 fcc birim hiicreli
ilk durumuna donmistir. Hicbir yigiim kusuru ve dislokasyon goriilmemektedir. Bununla birlikte atomik
tabakalarin birbiri iizerinden hareket ederek sekil degisimin meydana geldigi bir kayma diizlemi belirlenmistir.
ikinci cevrim siirecinde yiiklemenin tamamlandigi durumda, (d), nano telin u¢ kisminda boyun bélgesinin daha
belirgin bir sekilde olustugu ve yapi icerisinde y1gilim kusur diizlemlerinin sadece bu bélgede meydana geldigi,
yukiin kaldirilmasi sonucu, (e), bu yigilim kusur diizlemlerinin azalarak yine boyun bélgesinde yogunlastig
goriilmektedir. Bununla birlikte ikinci ¢evrimin sonunda yiiklemenin tamamen kaldirilmasi durumunda boyun
bolgesinin durumunu korudugu belirgin bir sekilde gorilmektedir. Son ¢cevrimde ¢ekme yiiklemesi siirecinde
zorlanma 0.18 degerine ulastifinda, (f), nano tel sistemi boyun bdlgesinden kopmustur. ilk cevrimde esneklik
modiilii 116.5 GPa, ikinci ¢evrimde 126.1 GPa ve iiciincii cevrimde 92.5 GPa olarak belirlenmistir. Ugiincii
cevrimde belirlenen esneklik modiiliiniin diger ¢evrimlerde belirlenen degerlerden diisiik ¢ikmasi, nano telin
tctincli cevrimde esneklik 6zelliginin artmasin1 ve boylece kopma olaymin meydana gelmesi olarak ifade
edilebilir. Uygulanan ¢evrim siireci boyunca ilk ¢evrim hari¢ nano tel sisteminde herhangi bir ikizlenme yapisi
gozlemlenmemistir.
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Sekil 5. <110> nano teli icin 10 K sicaklik degerinde gergeklestirilen cevrim stirecindeki zor-zorlanma egrileri ve
CNA analizi sonucu elde edilen [010] dogrultusundaki atomik goriintiiler.

Sekil 6’da 10 K sicaklik degerinde <111> kristalografik yonelimine sahip Cu nano teline uygulanan ¢ekme
yliklemesi-yiikiin kaldirilmasi ¢evrimleri sonucu elde edilen zor-zorlanma egrileri ve [010] dogrultu kesitinden
elde edilen atomik konumlar verilmistir. Ik ¢cevrimde zorlanmanin yaklasik 0.08 degerine kadar elastik sekil
degisimin meydana geldigi dogrusal bolge goriilmektedir. Bu degerden sonra akma meydana gelmis ve
zorlanmanin arttirilmasiyla diger kristalografik yonelimlere sahip nano tellerde oldugu gibi zor-zorlanma egrisi
zikzak seklinde bir degisim sergilemistir. Uygulanan ¢evrimler esnasinda zorlanmanin sifir degerine karsi zorun
negatif degerde oldugu bu yonelime sahip nano tel sisteminde de goriilmektedir. Yiikleme uygulanmadan ve ilk
cevrimde ¢ekme yiliklemesinin tamamlandigi 0.25 zorlanma degerinde elde edilen atomik goriintiiler (a) ve (b)
seklinde verilmistir. Cekme yiiklemesi tamamlandiginda nano telin alt ucunda hcp birim hiicreli yigilim kusur
diizlemleriyle birlikte, zorlanmanin arttirilmaya devam etmesi durumunda yeni yi1gilim kusurlari icin ¢ekirdek
vazifesi gorecek “diger” olarak adlandirilan ve noktali kapali egri ile isaretlenen tanimsiz atomlarin bir araya
geldigi bolge goriilmektedir. Yiikleme tamamen kaldirilip ilk ¢evrim tamamlandiginda, (c), nano yapt hemen
hemen ilk haline donmistir. Bununla birlikte az miktarda da olsa hcp atomlarinin bir arada oldugu bir bolge
bulunmaktadir. ikinci cevrimin icin elde edilen (d) ve (e) sekillerinde sirasiyla yiiklemenin son degerine
ulasildiginda hcp atomlarindan olusan y1gilim diizlemlerinin nano telin orta kisminda yer aldig1 ve yiiklemenin
kaldirilmas1 durumunda bu diizlemlerin nano telin alt bélgesinde yogunlastigi goriilmektedir. Uygulanan son
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cevrimde, (f-g), nano telde ¢cekme yiiklemesi sonucu hcp yigilim dizlemlerinin varligi ve yiiklemenin
kaldirilmasiyla yapi icerisinde az miktarda bu yigilim kusurlarinin kalmasiyla yapinin hemen hemen baslangig¢
yapisina doniistiigii tespit edilmistir. Uygulanan ¢evrimler esnasinda herhangi bir ikizlenme yapisi
gozlenmemistir. Zor-zorlanma egrilerinden bu kristalografik yonelime sahip nano tel sistemi i¢in elastik modiilii
ilk cevrim icin 159.8 GPa, ikinci ¢evrim i¢in 140.6 GPa ve tgiinci ¢evrim i¢gin 116.1 GPa olarak belirlenmistir.
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Sekil 6. <111> nano teli icin 10 K sicaklik degerinde gergeklestirilen cevrim stirecindeki zor-zorlanma egrileri ve
CNA analizi sonucu elde edilen [010] dogrultusundaki atomik goriintiiler.

Ug farkh kristalografik yonelime sahip Cu nano tel sistemine ¢ekme yiiklemesi-yiikiin kaldirilmasi gevrim siireci
300 K sicaklik degeri igin de uygulandi. <100> nano teli i¢in gerceklestirilen ¢evrim siireclerinde elde edilen zor-
zorlanma egrileri ve yiiklemenin maksimum oldugu ve yikiin tamamen kaldirildigt durumlardaki atomik
gorintiiler Sekil 7°de verilmistir. Cevrim stirecinde elde edilen zor-zorlanma egrileri ve meydana gelen plastik
deformasyonlar, 10 K sicaklik degerindeki nano telden elde edilen sonuclarla hemen hemen benzer 6zellikler
gostermektedir. Bununla birlikte zorun arttirlmaya devam etmesi durumunda dislokasyonlarin
cekirdeklenecekleri ve CNA analizinde “diger” olarak adlandirilan ve noktali kapal egriler ile gosterilen beyaz
renkli atomlarin bir arada oldugu bélgelerin yogunlugu dikkat cekmektedir. Ozellikle nano tel sisteminin
iizerinden yiiklemenin kaldirildig1 durumlarda, (c-e-g) bu boélgelerin arttigi ve tekrar ¢ekme ytiklemesiyle birlikte
yapl icerisinde Shockley kismi dislokasyonlarinin aktif hale gegmesi sonucu yig1lma kusurlarinin (kirmizi renkli
atomlar) meydana gelmesine sebep oldugu goriilmektedir. Ayrica uygulanan ¢evrim islemlerinde nano tel yapisi
icerisinde ikizlenmelerin meydana geldigi belirlenmistir. Ilk ¢evrimde esneklik modiilii 38.75 GPa, ikinci
cevrimde 46.7 GPa ve li¢lincii cevrimde 47.8 GPa olarak belirlenmistir.
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Sekil 7. <100> nano teli icin 300 K sicaklik degerinde gerceklestirilen ¢evrim siirecindeki zor-zorlanma egrileri
ve CNA analizi sonucu elde edilen [010] dogrultusundaki atomik goriintiiler.

300 K sicaklik degerinde <110> nano teli icin gerceklestirilen cevrim siireclerinde elde edilen zor-zorlanma
egrileri ve atomik goriintiler Sekil 8'de verilmistir. 10 K sicaklik degerindeki nano tel sistemiyle
karsilastirildiginda hcp birim hicreli yigilhim kusurlu diizlemlerin fazlahigl géze carpmaktadir. Bunun sebebi
olarak sicaklik artisinin nano teldeki atomlarin sahip oldugu kinetik enerji degerini arttirmasi ve bunun da ¢ok
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sayida Shockley kismi dislokasyonlarinin aktif hale gecmesini saglayarak yigilma kusurlarinin fazlalasmasina
sebep oldugu seklinde ifade edilebilir. Ugiincii ¢cevrim yiiklemesinde, (f), nano telin boyun bélgesi oldukca
incelerek siinek bir yap1 gostermis ama nano tel kopmamistir. Bu ¢evrimler esnasinda nano telde meydana gelen
plastik sekil degisimine kayma diizlemleri ve ikizlenmeler de katkida bulunmustur. ilk ¢evrimde esneklik
modiilii 100.5 GPa, ikinci ¢evrimde 97.5 GPa ve {igiincii ¢cevrimde 95.9 GPa olarak belirlenmistir.
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Sekil 8. <110> nano teli icin 300 K sicaklik degerinde gergeklestirilen ¢cevrim siirecindeki zor-zorlanma egrileri
ve CNA analizi sonucu elde edilen [010] dogrultusundaki atomik gorintiiler.

Son olarak <111> nano teli icin 300 K sicaklik degerinde gerceklestirilen ¢evrim siire¢lerinde elde edilen zor-
zorlanma egrileri ve atomik gorintiiler Sekil 9’da goriilmektedir. 10 K sicaklik degerinde elde edilen sonuglarla
karsilastirildiginda 300 K sicaklik degerinde de kalic1 sekil degisiminin yap1 icerisinde bulunan az sayidaki hcp
birim hicreli yigilim kusurlar1 ve kayma diizlemleri tarafindan (noktali ¢izgiler) meydana getirildigi tespit
edilmistir. Herhangi bir ikiz yapinin var olmadig1 belirlenmistir. i1k cevrimde esneklik modiilii 143. 9 GPa, ikinci
cevrimde 133.6 GPa ve li¢lincii cevrimde 133.4 GPa olarak tespit edilmistir.
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Sekil 9. <111> nano teli i¢cin 300 K sicaklik degerinde gergeklestirilen ¢evrim siirecindeki zor-zorlanma egrileri
ve CNA analizi sonucu elde edilen [010] dogrultusundaki atomik goriintiiler.

4. Tartisma ve Sonug¢

Cu atomlarmnin farkh kristal yonelimleriyle yerlestirildikleri nano tellere tek eksen dogrultusu boyunca
uygulanan ¢ekme ytiklemesi-yiikiin kaldirilmasi ¢evrimlerinin, model sistemin mekanik 6zelliklerinde meydana
getirdigi degisimler MD yodntemiyle incelendi. 10 K ve 300 K sicaklik degerlerinde, 1x1010 s zorlanma oraniyla
gerceklestirilen ¢alismada atomlar arasindaki etkilesmeler GAM potansiyel fonksiyonu ile belirlendi. Uygulanan
cevrim islemlerinde sadece 10 K sicaklik degerinde <110> nano telinin ilk ¢evriminin sonunda, 10 K ve 300 K
sicaklik degerinde <111> nano telinin tiim c¢evrimlerinde kismen nano telin ilk sekline geri doniisim
sergileyerek siiper esneklik 6zelligi gosterebilecegi belirlendi. Bununla birlikte <110> nano telinin tg¢linci
cevrim esnasinda boyun boélgesinden koptugu goézlemlendi. Nano tellerde plastik sekil degisimini olusturan
deformasyon mekanizmasinin dislokasyonlarin hareketi sonucu kaymalar, y1gilim kusurlar1 ve ikizlenmelerle
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meydana geldigi tespit edildi. Rezaei ve Deng yaptiklari ¢calismada [27] Ag ve Au nano tellerinin uygulanan ¢cekme
yuklemesinin kaldirilmasi sonucu 6rgii yeniden yonelimiyle herhangi bir yapisal kusur kalmadan ilk yapilarina
geri dondiikleri Cu ve Ni nano tellerinde bu durumun olusmadigini belirlediler. Ag ve Au nano telleri uygulanan
cekme yiiklemesinin kaldirilmasiyla tamamen geri kazanilabilen suni esneklik davranis sergilemislerdir. Nano
tel sistemine uygulanan ¢evrimler esnasinda ytiklemenin tamamen kaldirildigi, zorlanmanin sifir degerine karsi
zorun negatif degere sahip olmasi model sistem igerisinde yap1 kusurlarinin gériilmesinin bir sonucu oldugu
soylenebilir.
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