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Oz: Bu galismada farkl1 yiizdelerde bosluk ve arayer kusuru igeren Cu nano tellerine uygulanan tek eksenli gekme zorlanmast
sonucu mekanik ozelliklerde meydana gelen degisimler Molekiiler Dinamik (MD) benzetim ydntemiyle incelendi. Cu
atomlarina etki eden kuvvetlerin belirlenmesinde ¢ok cisim etkilesmelerini iceren Gomiilmiis Atom Metodu (GAM) potansiyel
fonksiyonundan yararlanildi. Noktasal kusurlarin yogunluguna bagli olarak, Cu model nano teline uygulanan tek eksenli cekme
zorlanmasi sonucu zor-zorlanma egrileri, Young modiilii, akma zorlanmas1 degerleri belirlendi. Uygulanan deformasyon
sonucu olusan yapisal degisimler, dislokasyon olusumlari ve yayilimlart sirasiyla genel komsu analiz yonetmi (CNA) ve
dislokasyon analizi (DXA) ile incelendi. Cekme zorlanmasi sonucu olugan hep birim hiicreli yigilim kusurlari ve Shockley
dislokasyonlarinin model nano telin mekanik 6zellikleri tizerinde etkili oldugu belirlendi.

Anahtar kelimeler: Noktasal kusurlar, zor-zorlanma, molekiiler dinamik, nano tel.

The Effect of Vacancy and Intersititial Defects on Mechanical Properties of Cu Nanowire: Study
of Molecular Dynamics

Abstract: In this study, changes in mechanical properties as a result of uniaxial tensile strain applied to Cu nanowires
containing different percentages of vacancy and interstitial defects were investigated by Molecular Dynamics (MD) simulation
method. The Embedded Atom Method (EAM) potential function, which includes many-body interactions, was used to
determine the forces acting on Cu atoms. Depending on the density of the point defects, the stress-strain curves, Young's
modulus, yield stress values were determined as a result of the uniaxial tensile stress applied to the Cu model nanowire.
Structural changes, dislocation formations and their spread resulting from the applied deformation were examined by common
neighbour analysis method (CNA) and dislocation analysis (DXA), respectively. It was determined that hcp unit cell stacking
fault defects and Shockley dislocations caused by tensile strain were effective on the mechanical properties of the model
nanowire.

Keywords: Point defects, stress-strain, molecular dynamics, nanowire.
1. Giris

Nano bilim ve nano teknolojinin yapi taslari olan nano malzemeler son yillarda malzeme biliminde biiyiik
ilgi gormektedir. Ozellikle metalik nano teller yiiksek mukavemetleri ve hafif olmalari sebebiyle gelecek nesil
elektronik, opto-elektronik, stiperiletken cihazlar, kompozit malzemeler, sensorler, taramali tiinelleme mikroskobu
ve atomik kuvvet mikroskobu i¢in ug olarak kullanilmasi gibi ¢esitli uygulamalarda karsimiza ¢ikmaktadir [1-4].
Bu nedenle nano tellerde istenilen 6zelliklerin elde edilmesi teknolojik kullanimlart agisindan biiyiik dnem
tagimaktadir. Nano teller hacimsel (bulk) malzemelerle karsilastirildiginda yiiksek yilizey/hacim oranina
sahiptirler. Bu da onlarin hacimsel yapili malzemelere gore tistiin mekanik 6zelliklere sahip olmasina neden olur
[5-6]. Mekanik 6zelliklerin aragtirilmasi nano malzemelerin gelecekteki teknolojik uygulamalari i¢in Gstesinden
gelinmesi gereken temel konulardan biridir. Sekil hatirlama etkisi [7], ylizey stress kaynakli faz doniisiimii [8],
akma mukavemeti asimetrisi [9] ve boyuta bagli 6zelliklerinden [10-11] dolayr kusursuz nano tellerin mekanik
ozellikleri lizerine bir¢ok ¢alisma yapilmistir.

Nano teller boyut olarak ¢ok kii¢iik olmalarina ragmen onlar1 kusursuz bir sekilde iiretmek ve islemek olduk¢a
zor bir islemdir [12, 13]. Deneysel olarak SEM [14, 15], AFM [16, 17] ve TEM [18, 19] gibi bir dizi ydontem, nano
tellere uygulanan ¢ekme deformasyonu esnasinda mikroyapisal degisimleri belirlemek i¢in kullanilmaktadir. Nano
malzemelerin kiiciik boyutu goz oniline alindiginda nano tel numunesi hazirlamak, nano tel eksensel yoniinii
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yiikleme yonii ile hizalamak ve uygun ¢ekme testini gergeklestirmedeki zorluklar hala devam etmektedir [20].
Bununla birlikte deneysel teknikler hem pahali hem de zaman alicidir. Daha da 6nemlisi ¢cok az sayida numune
elde edilmektedir. Nano tellerin 6zelliklerinin kusurlardan biiyiik Olciide etkilendigi yapilan calismalarda
gozlemlenmistir [21-24]. Nano tellerdeki kusurlar hem yiizeyde hemde i¢ bolgede tane sinirlari, biiyiik bosluklar
(void), bosluk ve arayer atomlari olarak goriilebilir [25]. Deneylerin sinirli olmasi nedeniyle nano 6lgekli
kusurlarin nano tellerin mekanik davranislari iizerindeki etkisinin belirlenmesi oldukga zordur.

Deneysel tekniklerdeki bu karmasikliktan dolay: arastirmalar teorik hesaplamali araglara yonelmektedir. En
¢ok kullanilan atomik boyutta hesaplama yontemlerinden MD benzetim ydntemi, bilgisayar hesaplama
kapasitesinin artmasi1 ve giivenilir potansiyel enerji fonksiyonlarinin gelistirilmesi ile malzemelerin 6zelliklerini
aragtirmak i¢in dnemli bir ara¢ haline gelmistir. MD benzetim yontemleri sicaklik, boyut, zorlanma orani, yapisal
kusurlar gibi farkli kosullar altinda nano tellerin atomik diizeyde arastirilmasina yardimci olan bir sayisal
hesaplama teknigidir. Bununla birlikte MD benzetimlerinde ¢ok sayida drneklem elde edilmekte, mikro yapinin
gelisimi tam olarak aciklanmakta ve ayni zamanda malzemelerin mekanik ozellikleri kapsamli bir sekilde
anlagilmaktadir [26, 27]. Elektronik endiistrisinin gelismesiyle Cu’nun elektrik baglanti elamani olarak
kullanilmas1 6nemli hale gelmistir [28]. Literatiirde nano tel yapisindaki Cu elementinin fiziksel ve termodinamik
Ozelliklerinin belirlenmesi igin yapilmig birgok ¢aligma bulunmaktadir [29-31].

N pargaciktan olusan bir sistemin Lagrange fonksiyonundan hem pargaciklar hem de hesaplama hiicresi i¢in
elde edilen hareket denklemlerinin bir algortima ile sayisal ¢6ziimii klasik MD ydnteminin temelini
olusturmaktadir [32]. Hesaplamalarda kullanilan potansiyel enerji fonksiyonunun (PEF) modellenecek sisteme
uygun olarak se¢ilmesi, elde edilecek sonuglarin deneysel degerlerle uyum igerisinde olmasi agisindan son derece
onemlidir. Cok cisim etkilesmelerini igermesi ve matematiksel olarak sade bir yapiya sahip olmasinin getirdigi
avantajlardan dolay1 GAM, MD benzetim ¢aligmalarinda en ¢ok tercih edilen fonksiyonlardandir [33].

Bu calismada farkli yiizdelerde bosluk ve arayer kusuru iceren Cu nano tel sistemine uygulanan tek eksenli
¢ekme zorlanmasi sonucu mekanik 6zelliklerde ve mikro yapida meydana gelen degisimler MD benzetim yontemi
kullanilarak belirlenmeye ¢aligildi. Caligmada biiyiik 6lgekli atomic/molekiiler kitlesel paralel simiilator (Large-
scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator-LAMMPS) programi kullanildi [34]. GAM potansiyel
fonksiyonu ile modellenen Cu nano tel sisteminin deformasyonu sonucu olusan yapisal degisimler, dislokasyon
¢ekirdeklenmesi ve yayiliminin belirlenmesi i¢in sirasiyla CNA ve DXA analiz yontemleri kullanildi.

2. Materyal ve Metot

Parcaciklar ve hesaplama hiicresinin kinetik ve potansiyel kisimlarini igeren Lagrange fonksiyonu MD
yonteminde;
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parametreleri ifade etmektedir. Bu fonksiyondan parcaciklar ve hesaplama hiicresi igin elde edilen hareket
denklemleri sirasiyla asagida verilmistir.
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Mikroskobik zor tensorii (IT) denklem (4)’te verildigi gibi ifade edilmektedir [35]. Tek atomlu element ve
alasim sistemlerini modellemek i¢in kullanilan ve ¢ok cisim etkilesmelerini igceren GAM, yar1 deneysel bir
potansiyel enerji fonksiyonudur. GAM da sistemin enerjisi bir atomu c¢evresindeki diger atomlarin olusturdugu
yiik yogunluguna gémmek i¢in gerekli enerjiden belirlenir. GAM’da sistemin toplam enerjisi
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seklinde ifade edilmektedir. Fonksiyondaki ilk terim olan F;(p;), ¢ok cisim etkilesmelerini iceren gomme
enerjisini, ikinci terim ®(r;;) ise iki cisim etkilesmesini vermektedir [36]. Cu elementinin GAM parametreleri
literatiirden bulunabilir [37].

Modelleme ¢aligmalarinda LAMMPS molekiiler dinamik benzetim yontemi kullanildi. 4647 atomdan olusan
Cu nano tel yapist x ve y yonlerinde 2,17 nm ve z yoniinde 10,8 nm boyutlarina sahiptir. Atomlar fcc 6rgii
noktalarina <100> dogrultusu boyunca yerlestirilerek model sistemin baslangi¢ yapisi olusturulmustur. Atomlara
ilk hizlar1 rastgele ve Maxwell-Boltzman hiz dagilimina uyacak sekilde atanmustir. z-ekseni dogrultusunda ¢ekme
deformasyon islemi NVT istatistiksel topluluguna uygulanmustir. integrasyon adim araligi 1fs olarak aliarak
hareket denklemlerinin Verlet algoritmasinin hiz formu kullanilarak ¢6ziilmesi saglanmistir. Periyodik sinir sarti
sadece z ekseni dogrultusunda uygulanmis x ve y yonleri boyunca atomlarin hareketleri serbest birakilmistir.
Noktasal kusurlara sahip Cu nano tel sistemine uygulanan tek eksenli germe deformasyonu sonucu mekanik
ozelliklerdeki degisimleri ve yapisal gelisimleri belirlemek i¢in model sistem igerisinde rastgele bir sekilde %0,2,
9%0,4, %0,6, %0.8 ve %1 oranlarinda bosluk ve arayer kusurlar1 olusturuldu. Cekme islemi uygulanmadan 6nce
model sistem 5x10* MD adimu dengeletildi. Bosluk ve arayer kusurlar1 igeren nano tel sistemlerine biitiin ¢alisma
boyunca 1x10° s degerindeki germe zorlanmasi 10 K sicaklik degerinde uygulandi. Cekme deformasyonu sonucu
farkli yilizdelerde bosluk ve arayer kusuru igeren nano tellerden elde edilen zor-zorlanma egrilerinden akma
zorlanmasi, elastiklik modiilii degerleri belirlenerek, kusurlarin bu degerler iizerinde degisime neden oldugu
belirlendi. Cekme deformasyonu sonucu meydana gelen yapisal degisimler CNA analizi ile yap1 igerisindeki
dislokasyonlar DXA analizi ile tespit edildi.

Model sisteme uygulanan fiziksel, mekanik veya termodinamik islemlerden sonra olusan yapisal degisimlerin
belirlenmesi MD benzetim ¢aligmalarinda olduk¢a énemlidir. Bunun igin farkli analiz yontemleri gelistirilmistir.
Her atomun komsu atomlariyla olusturdugu birim hiicreli yapilarin belirlenmesi bu analiz yontemlerinin temel
amacidir. Ayrica bu analiz yontemleri belirlenen yapiy: ideal bir yapiyla karsilastirarak, ne kadar uyumlu
olduklarini tespit etmeye ¢alisir. En ¢ok kullanilan analiz yontemleri arasinda genel yakin komsu analizi (common
neighbohr analysis), merkez simetri parametre analizi (centrosymmetry paramatre analysis), bag-yonelim analizi,
Honeycutt-Andersen ve Voronoi analizi sayilabilir [38, 39].

Bu analiz yontemleri igerisinde CNA, MD calismalarinda en ¢ok kullanilan yontemlerdendir [40]. Temel
olarak bir atomun hangi tiir yapiy1 temsil ettigini tayin etmek icin 4 karakteristik tamsayi (i, j, K, 1) tammlanir. ki
atom bagli ise i indisi 1 aksi halde 2 degerini alir. Atom ciftinin ortak paylasilan yakin komsulari varsa bu yakin
komsularin sayisi j indisi tarafindan verilmektedir. Paylasilan komsular arasindaki baglarin sayist k indeksine
karsilik gelmektedir. Ortak komsulardaki en uzun zincirdeki bag sayisi ise | indeksi tarafindan ifade edilmektedir
[41].

3. Bulgular

Bu calismada model Cu nano tel sistemi igerisinde %0,2, %0,4, %0,6, %0.8 ve %1 oranlarinda olusturulan
bosluk ve arayer kusurlarinin, nano tele uygulanan tek eksenli germe zorlanmasi sonu mekanik &zellikleri
iizerindeki etkisi belirlenmeye ¢aligildi. Sekil 1°de kusursuz Cu nano telinin baslangi¢ yapist verilmistir. Sar1 renkli
atomlarla gosterilen ve iic atomik tabakadan olusan bolgeler hareketsiz uglar olarak belirlenmistir. Cekme
deformasyon islemi soldaki sabit u¢ hareketsiz tutularak ve sagdaki sabit u¢ ise 1x10%° s zorlanma orani ile
cekilerek uygulanmustir.
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Sekil 1. Kusursuz Cu nano telinin baslangi¢ yapisi.
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Sekil 2°de kusursuz, %0,4 ve %1 oraninda sirasiyla bosluk ve arayer kusurlarini igeren Cu nano tel model
sistemlerinin baglangi¢ yapilarinin farkli diizlem kesitlerinden alinan atomik goriintiileri verilmistir. Hem bosluk
hem de arayer noktasal kusurlari model nano tel sisteminde rastgele olusturulmustur. Kusurlarin bazilarinin nano
telin yilizeyinde meydana geldigi ve bazilarinin ise i¢ bolgelerde olustugu belirlenmistir.

(a) (b)

Sekil 2. Kusursuz, %0,4 ve %1 yogunlugunda nokta kusurlar1 igeren Cu nano telinin a) (100) diizlem kesitinden
alinan bosluk, b) (110) diizlem kesitinden alinan arayer kusurlarinin atomik gériintiileri.

Sekil 3’te farkli yiizdelerde bosluk ve arayer kusurlari igeren Cu nano tel sistemlerine 1x10° s zorlanma
oraninda uygulanan tek eksenli germe deformasyonu esnasinda elde edilen zor-zorlanma egrileri verilmigtir. Her
iki noktasal kusur i¢eren nano tel yapilari i¢in zorlanma degerinin arttirilmaya baglamasiyla zor degerinin hemen
hemen lineer bir degisim sergiledigi acik bir sekilde goriilmektedir. Ayrica biitiin kusur yiizdeleri i¢in bu
degisimler neredeyse iist liste ¢akigik sekildedir. Dogrusal degisimin meydana geldigi bu bélge malzemenin elastik
olarak sekil degistirdigini ifade etmektedir. Zor-zorlanma arasindaki iligki incelenen materyalin mekanik
ozellikleri hakkinda bilgi vermektedir. Zor-zorlanma grafiginde dogrusal olarak degisen bu bolgenin regresyon
analizinden elastiklik modiilii (Young modiilii) belirlenmektedir. Diisiik degerdeki elastiklik modiilii malzemenin
elastiklik 6zelliginin arttiginin bir gostergesidir. Sekil 3’de goriildiigii gibi hem bosluk hem de arayer kusurlarina
sahip nano telllere uygulanan ¢ekme deformasyonu isleminde, zorlanma degeri belirli bir degere ulagtiginda zorda
ani bir disiis meydana gelmektedir. Ani diigiisiin meydana geldigi bu nokta kalic1 sekil degisiminin olugmaya
bagladigi akma zoru olarak ifade edilmektedir. Model sistem igerisinde dislokasyonlarin g¢ekirdeklenmeye
baglamasi zor-zorlanma egrisindeki bu ani azalmanin sebebi olarak bilinmektedir [42]. Akma noktasindan sonra
artan zorlanma degerlerinde zor-zorlanma egrisinin her iki kusurlu yap1 igeren nano tel sistemi iginde zig-zag
seklinde bir degisim sergiledigi goriilmektedir. Yap1 icerisinde olusan dislokasyonlarin biiyiimesi ve artan
zorlanma ile yayilmasi bu degisimin sebebi olarak ifade edilebilir [43].
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Sekil 3. Farkli yiizdelerde a) bosluk ve b) arayer kusuru iceren Cu nano telinin zor-zorlanma egrileri.

618



Sefa KAZANC, Canan Aksu CANBAY

Model sistem icin akma zoru ve Young modiilii degerlerinin farkli yiizdelerdeki bosluk ve arayer kusurlari
ile degisimi Sekil 4’de verilmistir. Hem akma zorunun hem de Young modiiliiniin bosluk ve arayer kusur
konsantrasyonundaki artis ile bir azalma sergiledigi goriilmektedir. Young modiilii bosluk kusuru igeren nano teller
icin 64 GPa-51 GPa araliginda, arayer kusuru i¢eren nano tel yapilar i¢in 64 GPa-58 GPa araligindadir. Akma
zorundaki azalma ise bosluk kusurlu nano teller i¢in 7,2 GPa-3 GPa degerlerinde iken arayer kusurlu teller igin ise
7,2 GPa-5 GPa araligindadir. Bu azalmalarin bosluk kusuru igeren nano tel yapilarda daha fazla oldugu
belirlenmistir. Bosluk kusurlarinin nano telleri arayer kusurlarina goére daha fazla yumusattigi soylenebilir.
Zorlanma uygulandiginda nano tel icerisinde olusturulan nokta kusurlari, kusurlarin yakininda uygulanan zoru
azaltan atomik gevseme i¢in ortam sagladigi i¢in Young modiiliinii azaltir [44]. Chang yaptig1 caligmada %3, %6,
%09 ve %12 bosluk kusuruna sahip Cu nano tellerine uyguladigi ¢ekme deformasyonu sonucu akma zorunun ve
Young modiiliiniin bogluk sayilarinin artistyla azaldigini tespit etmistir [45]. Ayrica Zr igin yapilan bir ¢alismada
nokta kusur konsantrasyonundaki artigin gekme dayanimini azalttig1 ifade edilmistir [46]. Zhu ve ark. [47] bosluk
yogunlugunun artmasiyla elastiklik modiiliiniin azaldigin1 belirlemislerdir.
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Sekil 4. Akma zoru ve Young modiilii degerlerinin a) bosluk ve b) arayer kusur yogunlugu ile degisimi.
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Noktasal kusurlar igeren model nano tel sistemlerine uygulanan tek eksenli gerilme deformasyonu esnasinda
mikro yapisal degisimleri belirlemek amaciyla OVITO programindan [48] CNA analiz yontemi kullanilarak zor-
zorlanma egrilerinin bazi noktalar1 i¢in atomik konumlar incelenmistir. Atomik goriintiiler sadece baslangic
yapisinda higbir kusur igcermeyen, %1 bosluk ve %1 arayer noktasal kusur igeren nano teller i¢in verilmistir. Sekil
5’de kusur icermeyen model sisteme uygulanan ¢gekme zorlanmasi sonucu elde edilen zor-zorlanma egrisi ve farkli
zorlanma degerlerine karsilik gelen atomik goriintiiler verilmistir. CNA analizinde bir atomun, ¢evresindeki en
yakin komsu atomlartyla olan geometrik yapisi analiz i¢in ele alinir. Komsu atomlarla yapilan baglar tarafindan
fce, bee, hep gibi farkl kristal yapilar tespit edilir. Tanimli yapilarin haricindeki yapilar, bu analiz yonteminde
“diger” olarak adlandirilir. Her atom grubu farkli renklerle gorsellestirilmistir. Yesil renk fcc, kirmizi, hep ve mavi
renk bee birim hiicreleri gosterirken, diger olarak adlandirilan ve tanimli birim hiicre sinifina girmeyen atomlar ise
beyaz renk ile ifade edilmistir [49, 50]. Deforme edilmemis model nanotelin atomlari fcc yapisina sahiptir ve yiizey
atomlart OVITO tarafindan “diger” olarak adlandirilan atomlar olarak kabul edilir. CNA analizinde {111}/<112>
kismi kaymasi tarafindan tiretilen y1gilma kusurlarint gorsellestirmek i¢in fcc atomlart ve [100] dogrultusundaki
yiizey atomlar1 ¢ikartilmigtir. Sekil 5°te zorlanmanin uygulanmadigi A noktasi icin belirlenen atomik goriintiide
model nano tel sisteminde herhangi bir yapisal kusur goriilmemektedir. Uygulanan germe zorlanmasi €=0,117 olan
B noktasina ulagip akma meydana gelene kadar nano tel elastik olarak deforme olmaktadir. B noktasina karsilik
gelen zorlanma degerinde nano tel igerisinde %10,9 oraninda hcp birim hiicreli y1gilim kusurlarinin olustugu
goriilmektedir. Zor-zorlanma egrisinde ani bir diisiis meydana gelip C noktasina ulagildiginda yeni dislokasyonlar
cekirdeklenerek y1gilim kusurlart %11,3 degerine gelmektedir. Literatiirde Ni nano teli i¢in yapilan bir calismada
akmanin model sistemin serbest yilizey koselerinden {111} diizleminde 1/6<112> Shockley kismi
dislokasyonunun gekirdeklenmesi sonucu meydana geldigi tespit edilmistir [S1]. Zorlama arttirthp €=0,127
degerindeki D noktasina gelindiginde yeni y1gilim kusurlari olugsmadan bu y1gilim kusurlarinin az da olsa geliserek
%11,9 oranina ulastig1 goriilmektedir. Artan zorlanma yeni y1g1lim kusur bolgelerini ortaya ¢ikmakta ve egride bir
sonraki diisiisii olusturmaktadir [52]. Cekme deformasyonu sonucu elde edilen zor-zorlanma egrisindeki testere

disi yapilar1 yigilma kusur bolgelerinin olusumuna atfedilmis ve bu durum Cu, Ag ve Ni elementleri igin yapilan
caligmalarda gozlenmistir [53, 54].
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Sekil 5. Kusursuz Cu nano telinin zor-zorlanma egrisi ve farkli zorlanma degerleri igin nano telin (100)
diizleminden elde edilen atomik goriintiiler.

Sekil 6’da, %1 bosluk kusuru iceren Cu nano tel sisteminin zor-zorlanma egrisi ve bu egride secilen bazi
noktalara karsilik gelen atom konumlar1 goriilmektedir. Ok isareti ile gosterilen bolgeler bosluk kusurlarina
kargilik gelmektedir. A noktasia karsilik gelen ve rastgele olusturulan bosluk kusurlu nano tel yapisina ¢ekme
deformasyonu uygulanmadan 6nce yapilan dengeleme islemi sonucu yapr igerisinde %3,5 oraninda hcp birim
hiicreli bir y1gilim kusuru tabakast meydana geldigi goriilmektedir. Bir bosluk olustugunda malzemenin
termodinamik kararliligin arttirir. Orgiideki atomlar boslugun oldugu bdlgede boslugu bir sekilde telafi etmek igin
ice dogru itilirler [55]. €e=0,054 e karsilik gelen zorlanma degerinde B noktasi igin verilen atomik goriintiilerden
hep birim hiicreli yigilim kusurlarmin %4.1 degerine ulastigi goriilmektedir. Devam eden siiregte yeni yigilim
kusurlarinin ¢ekirdeklendigi ve artan zorlanma degerleriyle birlikte bu kusurlarin yapi igerisinde bir ugtan diger
uca yayilarak plastik deformasyonun devam ettigi C, D ve E noktalar1 i¢in sirasiyla %11,4, %12,8 ve %13,4
degerlerine ulastig1 atomik goriintiilerden tespit edilmektedir. 1/6<112> Shockley kismi dislokasyonlarinin aktif
hale gelmesi sonucu meydana gelen y1gilma kusurlari, hep birim hiicrelerden olusan bu diizlemlerin olusum sebebi
olarak gosterilebilir [56, 57]. Artan zorlanmayla birlikte yeni Shockley kismi dislokasyonlar1 ¢ekirdeklenecek ve
yapt igerisine yayilarak yigilim kusurlarinin artmasina yol agacaktir [58]. Brochard ve ark. [59] atomik boyutta i¢
kusur igeren fcc kristal yapili nano teller iizerine yaptiklar1 ¢aligmalarda bu bolgelerin dogrudan dislokasyon
cekirdeklenmesine yol agabilecegini gostermislerdir.
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Sekil 6. %1 bosluk kusuru igeren Cu nano telinin zor-zorlanma egrisi ve farkli zorlanma degerleri i¢in nano telin
(100) diizleminden elde edilen atomik goriintiiler.

Sekil 7°de uygulanan germe zorlanmasi sonucu yapi igerisinde olusan dislokasyonlarin uzunlugu, kusursuz
ve farkli bosluk yiizdelerine sahip nano tel yapilar igin verilmistir. Zorlanma degeri kusursuz nano tel igin 0,0117,
%0,2, %0,4 bosluk iceren nano teller i¢in 0,1 ve %0,6, %0,8, %1 bosluk kusuru iceren yapilar i¢in ise 0,083
degerine ulasana kadar herhangi bir dislokasyon ¢ekirdeklenmesi goriilmemektedir. Sekil 7°deki %1 bosluk kusuru
i¢in belirlenen 1, 2 ve 3 numarali noktalar Sekil 6’da zor-zorlanma egrisindeki C, D ve E noktalarina karsilik
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gelmektedir. Zorlanmanin artmaya devam etmesi ile birlikte oOzellikle akma noktast gecildikten sonra
dislokasyonlar olusmaya baslamakta, dislokasyon uzunlugu ve sayisinda bir artis meydana gelmektedir. Akma
zorlanmasindan sonra yapi icerisinde kayma ve ikizlenme meydana gelmekte ve daha fazla dislokasyon agi
goriilmektedir [46]. Bununla birlikte Sekil 7°de %1 bosluk kusuru i¢in birka¢ zorlanma degerinde DXA
analizinden alinan nano tel yapi igerindeki dislokasyonlar yesil renkli ¢izgiler halinde goriilmektedir. 1, 2 ve 3
noktalarinda 1/6<112> Shockley kismi dislokasyonlarin artan zorlanma ile birlikte yap1 igerisinde yayildig: tespit
edilmistir. Bosluklu nano tel yapisinda gerilme zorlanmasi altinda dislokasyon emisyonu vardir. Bu dislokasyon
emisyonu ve g¢ekirdeklenmesi zor degerini etkiler. Tiim siiregte zor daima bosluklar ve dislokasyon birikimi
lizerine yogunlagir [60]. Kusursuz yapi ile karsilastirildiginda bogluklar dislokasyon olusumunu kolaylastirir [46].
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Sekil 7. Farkli yiizdelerde bosluk kusuru igeren Cu nano teline uygulanan zorlanmaya karsi dislokasyon
uzunluklarinin degisimi ve farkl noktalar i¢in elde edilen Shockley kismi dislokasyonlarinin dagilima.

Sekil 8’de, %1 arayer kusuru igeren Cu nano tel sisteminin zor-zorlanma egrisi ve bu egride segilen bazi
noktalara karsilik gelen atom konumlar1 verilmistir. Sekil tizerinde belirtilen oklar arayer atomlarinin bulundugu
bolgeleri gostermektedir. Arayer atomlari nano tel igerisinde kararli degildirler ve nano tele germe deformasyonu
uygulanmadan 6ndeki dengeleme siirecinde biiyiik ¢ogunlugu yiizeye go¢ eder [44]. ¢=0 a karsilik gelen A
noktasinda nano tel igerisinde herhangi bir yi1gilim kusurunun olusumu gériilmemektedir. €=0,08’e karsilik gelen
B noktasindaki akma gerilim degerinde matris igerisinde %1,7 oraninda hcp birim hiicrelerin bir araya
gelmesinden olusan bir y1gilim tabakasinin nano telin iist ucunda olusmaya basladigi belirlenmistir. Zor-zorlanma
egrisinde zor degerinin aniden diistiigli ve kalici sekil degisimin basladigi C noktasinda Shockley kismi
dislokasyonlarinin aktif hale ge¢mesi sonucu y1gilim kusurlarinin zigzag seklinde yap1 igerinde bir ugtan diger uca
yayilarak %13,3 degerine ulastig1 gortiilmektedir [1]. D noktasina karsilik gelen zorlanma degerinde yeni y1gilim
kusur diizlemleri %16,9 oranina ulagmustir.
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Sekil 8. %1 arayer kusuru igeren Cu nano telinin zor-zorlanma egrisi ve farkli zorlanma degerleri i¢in nano telin
(100) diizleminden elde edilen atomik goriintiiler.

621



Bosluk ve Arayer Kusurlarmin Cu Nano Telinin Mekanik Ozelliklerine Etkisi: Molekiiler Dinamik Calismasi

Nokta kusurlari, Young modiiliinii ve akma zorlanmasini azaltarak Cu nano tellerini yumusatir. Bununla
birlikte y1gi1lma kusurlar1 Cu nano tellerini giiclendirir. Bu nedenle, hem y18ilma kusurlar1 hem de nokta kusurlari
iceren nano teller i¢in, yumusama (nokta kusurlarinin neden oldugu) ve giiclendirme (y1gilma kusurlarinin neden
oldugu) arasinda bir ¢ekisme oldugu sdylenebilir [44].

Sekil 9°da uygulanan ¢ekme zorlanmasi sonucu yapi igerisinde olusan 1/6<112> Shockley kismi
dislokasyonlarin uzunlugu, kusursuz ve farkli arayer kusur yiizdelerine sahip nano tel yapilar igin verilmistir.
Zorlanma degeri kusursuz nano tel i¢in 0,0117, %0,2, %0,4, %0,6 arayer kusuru i¢eren nano teller i¢in 0,105, %0,8
icin 0,088 ve %] arayer kusuru igeren yapilar i¢in ise 0,077 degerine ulasana kadar herhangi bir dislokasyon
¢ekirdeklenmesi goriilmemektedir. Bu zorlanma degerlerinden sonra dislokasyonlar yapi igerisinde giderek
artmaktadir. Bununla birlikte Sekil 9’da %1 arayer kusuru icin birka¢ zorlanma degeri igin DXA analizinden
belirlenen 1/6<112> Shockley kismi dislokasyonlar1 goriilmektedir. 1, 2 ve 3 noktalarinda Shockley kismi
dislokasyonlarin artan zorlanma ile birlikte yap1 icerisinde yayildigi tespit edilmistir.
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Sekil 9. Farkli yiizdelerde arayer kusuru igeren Cu nano teline uygulanan zorlanmaya karsi dislokasyon
uzunluklarinin degisimi ve farkli noktalar i¢in elde edilen Shockley kismi dislokasyonlarinin dagilimi.

4. Sonuglar

Bu calismada farkli yiizdelerde bosluk ve arayer kusuru i¢eren Cu nano teline uygulanan tek eksenli ¢ekme
zorlanmasi sonucu model nano telin mekanik 6zelliklerinde ve yapisal gelisiminde meydana gelen degisimler
incelendi. Bosluk ve arayer noktasal kusurlar1 nano telin mekanik 6zellikleri tizerinde etkili oldugu belirlendi.
Kusur yogunluklarinin artmasiyla Young modiilii ve akma zorlanmasi degerlerinde azalmanin meydana geldigi,
bu azalmanin bosluk kusuru i¢eren nano tellerde daha fazla oldugu goriildii. Noktasal kusurlarin, zorlanmasinin
uygulanmasiyla kusurlarin ¢evresinde uygulanan zoru azaltan bir gevseme ortami olusturarak Young modiiliinii
azalttiglr sOylenebilir. Artan zorlanmayla birlikte 6zellikle akma noktasi gegildikten sonra dislokasyonlarin
olugsmaya baslamasiyla birlikte disloksayon uzunlugu ve sayisinin da arttig1 belirlendi. Ayrica Shockley kismi
dislokasyonlarinin ¢ekirdeklenmesi ve yapi igerisine yayilmasi model sistemde y1gilim kusurlarinin artmasina yol
agmaktadir.
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