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OZET

DEMIR-KROM BAZL| KOR-KABUK YAPILI NANOTELLERIN BAZI
TERMAL VE MEKANIK OZELLIKLERININ INCELENMESI
YUKSEK LISANS TEZi
ALPAY UZEL
PAMUKKALE UNIVERSITESI FEN BILIMLERI ENSTITUSU

FiZiK ANABILIiM DALI
(TEZ DANISMANI: PROF. DR. SEVGi OZDEMIiR KART)

DENIZLi, TEMMUZ - 2021

Bu tez calismasinda, iki farkli boyutta ve farkli katman kalinliklarinda Fe-Cr
bazli kor@kabuk nanotelleri silindir yapida tasarlanmistir. Bunlarin termodinamik
ozellikleri kanonik (NVT) istatistik toplulugunda ve mekaniksel 6zellikleri de izobarik
(NPT) istatistik toplulugunda molekiiler dinamik (MD) simiilasyon yontemi ile
incelenmistir. Cok cisimli etkilesimleri referans alan gomiilii atom modeli (EAM)
kullanilarak atomlararasi etkilesimler tanimlanmigstir. Nanotellerin toplam enerji, 1s1
kapasitesi, ¢ift dagilim fonksiyonu, Lindemann Kkriteri ve ortalama Kkare
yerdegistirmenin sicakliga gore davranisi analiz edilerek erime mekanizmalarin detay1
incelenmistir. Nanotellere eksenel ¢ekme islemleri uygulanarak, zor-zorlanma
iligkisinden akma ve ¢ekme dayanimi, kopma uzamasi, elastik modiilii ve Poisson
orani gibi mekaniksel 6zellikleri belirlenmistir. Elde edilen sonuglar literatiirde ilk
olup, deneysel ¢calismalara onciiliik edecek niteliktedir.

ANAHTAR KELIMELER: Molekiiler Dinamik Simiilasyonu, Kor@Kabuk Nanotel,
GOmiilii Atom Modeli, LAMMPS Paket Programi, Lindemann Kriteri, Poisson Orani,
Elastik Modiilii, Erime Sicaklig



ABSTRACT

INVESTIGATION OF SOME THERMAL AND MECHANICAL PROPERTIES
OF IRON-CHROMIUM BASED CORE-SHELL NANOWIRES
MSC THESIS
ALPAY UZEL
PAMUKKALE UNIVERSITY INSTITUTE OF SCIENCE

PHYSICS

(SUPERVISOR:PROF. DR. SEVGI OZDEMIR KART)

DENIZLIi, JULY 2021

In this thesis study, Fe-Cr-based core@shell nanowires have been designed in
the cylindrical structures with two different sizes and different layer thicknesses.
Their thermodynamic properties are investigated in the canonical (NVT) statistical
ensemble and their mechanical properties are analysed in the isobaric (NPT) statistical
ensemble by using molecular dynamics (MD) simulation method. Interatomic
interactions are described by using the embedded atom model (EAM) which includes
many body interactions. The melting mechanisms of the nanowires are investigated by
analyzing the behaviour of the total energy, heat capacity, pair distribution function,
Lindemann criteria and the mean square displacement as a function of temperature.
By examining the axial pulling processes applied on nanowires, mechanical properties
such as yield and tensile strengths, breaking elongation, elastic modulus and Poisson
ratio are determined from the stress-strain relationship. The results obtained from this
study are the first time in the literature and are expected to lead to experimental
studies.

KEYWORDS: Molecular Dynamics Simulation, Core@Shell Nanowire, Embedded
Atom Method, LAMMPS Package Program, Lindemann Criteria, Poisson’s Ratio,
Elastic Modulus, Melting Temperature
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1. GIRIS

Giliniimiiz teknolojisinin ilerlemesinde 6nemli bir rol oynayan nanobilim ve
nanoteknoloji, atom ve molekiil mertebesinde 1 ile 100 nm biiyiiklik 6l¢egindeki
yapilarin fiziksel, kimyasal ve biyolojik Ozelliklerini arastiran bilim dalidir. Bir
fiziksel biiylkliglin milyarda biri anlamina gelen nano, eski Yunanca’da ciice
manasina gelen “nanos” kelimesinden tiiretilmistir. Baslarda temel bilimlerde
agirlikli olarak caligilan nanoteknoloji, zamanla tip, mithendislik gibi bir¢ok bilimde
yogun calismalar yapildig1 ve elde edilen sonuglart giinliik hayatta kullanilir hale
getiren onemli teknoloji alani olmustur. Malzemelerin atomsal boyutta degistirilip
islenmesine olanak saglamaktadir. Malzemelerde nanometre boyutlarina inildiginde
makro durumlardaki klasik davraniglarinin yerine kuantum davraniglar sergilemesi

malzemenin yeni 6zelliklerini ortaya ¢ikarmaktadir (Golovnev ve dig. 2006).

Nobel odillii fizik¢i Richard Feynman, 1959 yilinda Kaliforniya Teknoloji
Enstitiisiinde gerceklestirilen toplantida “Altlarda kullanilacak daha ¢ok yer var”
s0zl ile nanoteknoloji ad1 hi¢ gegmeden ortaya koydugu yaklagimla bir ¢igir agmistir
(Feynmann 1959). Bu konugsma 21. yiizyilin  Nanoteknoloji Cagi olarak
adlandirilmasini saglamigtir. Feynman’in 6ngordiigii diisiinceler 1980°1i yillara kadar
teknolojik yetersizlikten dolayr gergeklesemedi. 1980°li yillarin baslarinda nano
boyutta yap1 iiretmek ve nanomalzemelerin biiyiikliiklerini 6l¢gmek amaciyla
kullanilacak baz1 aygitlar elde edilmesiyle ilk adim atilmis oldu. Bu gelismeler ile
birlikte bilgisayar sistemlerinin de gelismesiyle atomsal boyutta simiilasyon
modellerinin  kullanilmast  yeni  nanomalzemelerin  fiziksel  6zelliklerinin
arastirtlmasinin 6nii de agilmistir. Deneylerin miimkiin olmadig1 veya deney sartlari

zor olan durumlarda bilgisayar simiilasyon hesaplar1 nemli bilgi saglamaktadir.

Ayni maddeden olusan nano yapidaki malzemelerin fiziksel ve kimyasal
ozelliklerinin, makro yapisindakinden farkli en O6nemli sebebi yiizey ile hacim
oranindaki farklilikdir. Yiizeylerde bulunan atomlarin atomlararas: etkilesimlerinin
daha kuvvetli olmasi, yiizey gerilimi ve enerjilerinin yiiksek olmasi, nano yapidaki

malzemelerin fiziksel 6zelliklerini 6nemli Ol¢iide degistirmektedir. Bu yiizden nano



yapilarin fiziksel davraniglari incelerken makroskobik yapida uygulanan bilimsel
yaklasimlardan daha farkli yontemlerin ele alinmasi gerekmektedir (Golovnev ve
dig. 2006; Dresselhaus ve dig. 2010).

Nanomalzemeler yeni, faydali ve farkli optik, manyetik ve mekanik
ozellikleri sergilemelerinden dolay1 katalizor, sensor, manyetik, optoelektronik ve tip
uygulamalarinda 6nemli bir yer almaktadir. Bu uygulamalarda, nanomalzemelerin
kimyasal, termal o6zelliklerinin bilinmesi 6nem arz etmektedir. Nanomalzemeler
kullanilacag: alan igin elverigli ve faydali 6zellikler gostermesi istenir. Isiya karst
dayaniliklik gostermesi en 6nemli termal ozelliklerdendir. Ayrica, nanomalzemeler
1sininca yapisinin bozulmamasi beklenmektedir. Bazi durumlarda yap: igerisinde
atomlarin yer degistirmesi nanomalzemelerin baz1 fiziksel ve mekanik 6zelliklerini
degistirmektedir. Yeni nanomalzemelerin erime sicakliklarinin tayin edilmesi
uygulama alanlarinda kullanilabilirligi miimkiin kilar. Nanomalzemeler bulk
sistemlere gore farkli erime davranig sergilemektedir. Bulk malzemeler ebatina ve
sekline bagli olmaksiniz belli bir erime noktasi degerine sahipken, nanomalzemeler
sekil ve boyutuna gore farkli erime noktasi gostermektedir. Nanomalzemelerde erime
yluzeyden baslaylp i¢ kistma dogru yayilmaktadir. Yiizeyin erime sicaklig
nanomalzemenin tamaminin erime sicaklifindan diisliktiir. Bunun sebebi yiizeydeki
atomlarin i¢ bolgedeki atomlara gore daha az komsu atoma sahip ve zayif bagl
olmasindan dolayr erken erime davranist gostermektedir. Bu yiizden yiizey
atomlariin orani erime ile dogrudan iligkili olmaktadir. Nanomalzemelerin yiizey
atom oranlar1 sekline ve boyutuna gore degisiklik gosterdigi i¢in, erime sicakligl ayni

zamanda sekil ve boyutunun bir fonksiyonu olmaktadir.

Ozellikle katalizér ve optik uygulama alanlarinda ilgi toplayan kor@kabuk
tipi nanoyapilar, son yillarda en hizli gelisen yapilardandir. Bu nanopargaciklar, kor
malzemesinin bir bagska malzeme ile kaplanip (kabuk) olusturulmasiyla elde edilen
nanoyapilardir. Kor@kabuk nanoyapilari, bulk yapilarin fiziksel 6zelliklerine gore
manyetik, elektronik, optik 6zellikleri yoniiniinden ¢ok degisik fonksiyonel 6zellik
gosteren malzemelerdir. Kor@kabuk yapidaki malzemelerde goriilen fiziksel
ozellikler, kor ya da kabuktaki malzemelerden her birinin kendi 6zelliklerinden ¢ok
daha farkli ozellik gosterebilmektedir. Nanoyapinin biiyiikliigli ve seklinin 6nemi

yaninda, kor yarigapt ve kabuk kalinligi yapilarin fiziksel ozellikleri oldukga



degistirebilmektedir. Dolayistyla kor@kabuk nanoyapilarinin olusturulmasiyla kendi
karakteristik Ozelliklerinden farkli, faydali ve amacina yonelik kullanimli yapilar

elde edilebilme imkan1 sunmaktadir.

Deformasyona karst nanomalzemelerin gosterdigi esneklik ve dayanilik
davranigt en ¢ok merak edilen mekanik o6zelliklerdir. Young modiili ve kopma
esnekligini elde etmek i¢in ¢ekme deneyleri uygulanmaktadir. Makroskobik boyutta
bu deneylerin yapilmasi kolay olmaktadir, fakat deneysel sartlarda mekaniksel
detaylar1 6lgmedeki zorluklardan dolayi, yeteri kadar nanomalzemelerin mekaniksel
olgtimleri literatiirde yer almamaktadir. Bilgisayar simiilasyon hesaplamalar
yardimiyla nanomalzemelerin ¢ekme deneyleri teorik olarak  rahatlikla
yapilabilmektedir. Digeryandan, nano ve piko ¢entik deneyleri yapilabilmektedir.
Burada malzeme manyetik ve elektrik alanlar yardimiyla titresim etkisi altina alinir.
Gegirmeli ve taramali elektron mikroskoplariyla (TEM, SEM) malzemenin dogal
titresim frekanslar1 belirlendikten sonra nanomalzemelerin esneklik modiilii
hesaplanir. Nano yapilarda yeterli atomik tabakanin olusmamasindan dolay1 i¢
zorlanmanin iiretilememesi nedeniyle elastik modiiliiniin yiikseldigi goriilmektedir.
Bu yonden bakildiginda, kiigiilen malzeme boyutlartyla birlikte mekanik 6zelliklerin

de onemli olgiide degistigi sonucuna varilmaktadir (Zhu ve dig. 2012; Li ve dig.
2014).
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Atomlarin hareketlerini ve birbiriyle etkilesimlerini kullanan simiilasyon
yontemleri  bulunmaktadir. Bunlar sistemlerin  boyutunun ve zamaninin
Olceklendirilmesine gore farklilik gostermektedir. Sekil 1.1’de en sik kullanilan
yontemler simiilasyon oOlceginde verilmistir. Sirasiyla bakildiginda ilk olarak
sistemlerin 1 nm ve daha kiigiik boyutlarinda kuantumsal etkileri belirgin sekilde
sistemi etkiledigi i¢in pargaciklar arasi etkilesimi Schrodinger denklemini ¢ozerek
sistemin davranigin1 belirleyen ab-initio simiilasyon ydntemleri bulunmaktadir.
Devaminda 1-50 nm boyutlarinda ¢ok pargacikli sistemlerin simiilasyonlarini,
Newton hareket denklemlerini ¢oziimleyerek statik ve dinamik oOzelliklerini elde
eden Molekiiker Dinamik (MD) simiilasyon yontemi bulunmaktadir. Sonrasinda
sistemlerin bir statik durumundaki davraniglarini inceleyen Monte Carlo (MC)
simiilasyon yontemi ve pargaciklarin boyutlar1 arttikca deneysel ¢alisma

yontemlerini i¢eren sonsuz element metotlart bulunmaktadir.

MD simiilasyon yontemi diger yontemlere gore cok atomlu katilar, sivilar ve
molekiillerin simiilasyonlarinin zamana gore davranislarinin arastirilmasina olanak
saglamasindan dolay1 6nem tasimaktadir. Bu yontemi bir sistemin statik 6zellikleri
yaninda dinamik o&zelliklerinin de ¢alisilmasina olanak saglamaktadir. Genellikle
analitik ¢oziimii tam olarak yapilamayan problemlerin sayisal ¢ozlimlerini elde

etmeyi ve deneysel ¢alismalar ile karsilastirilmasini amaglamaktadir (Haile 1992).

MD simiilasyon yonteminde, atomlararasi etkilesimleri iyi bir sekilde
tanimlayan potansiyel fonksiyonlar1 ve olusturulan sistemdeki atomlarmn ilk hiz ve
konumlarin1 tanimlayarak baglanmaktadir. Niimerik metotlar kullanilarak hareket
denklemlerinin  ¢6ziimlenmesiyle de  sistemin  davranisinin  anlagilmasi

saglanmaktadir.

Metal ve alasimlari igin atomlararasi etkilesimleri modellemek igin g¢ok
cisimli etkilesim potansiyel fonksiyonlari kullanilmaktadir. Metaller i¢in gercek
deneylere en uyumlu sonuglar1 bu fonksiyonlar vermektedir. En yaygin kullanilan
cok cisimli etkilesimleri dikkate alan potansiyel yaklagim gomiili atom metodu
(EAM) (Daw ve Baskes 1984) olarak bilinmektedir. EAM yaklasiminda kristal
igerisindeki bir atomun enerjisi, ¢ekici etkilesimi tanimlayan gémme enerjisi ile

elektrostatik itici enerjinin toplami olarak ifade edilmektedir.



Cok eski zamanlardan itibaren demir metali islenerek insanligin kullanimi
icin c¢alismalar yapilmistir. Zamanla bu maddeden yararlanabilmek ig¢in 1sitilmis,
sekil verilmis ve islenmistir. 19. yy. sonlarinda demir metalinin {izerine yapilan
laboratuvar ¢alismalar1 sonucunda kristal yapisindaki onemli degisiklikler ortaya
cikarilmistir. Ilerleyen zamanlarda ise demir alasimlari akademik olarak iizerinde
yogunlagilan bir konu haline gelmistir. Demirin farkli metaller ile alasimi elde
edilerek dayamiliklik, hafiflik, iletkenlik, sertlik, korozyon, yiiksek sicakliga
dayanim, imalatta kolaylik gibi 6zelliklerinde degismeler saglanabilmektedir. Fe
metali Cr metaliyle alasim yapildiginda yorulma ve aginma dayaniminda, korozyon

dayanimi ve yliksek sicakliklara dayaniminda artis saglamaktadir.

Yiiksek oranli krom bazh ferritik ve martensit celikler iyi termal 6zellikler,
mitkemmel mekaniksel davranislar ve radyasyona yiiksek direng gdstermelerinden
dolayr niikleer giic ve yag rafineri uygulamalarinda yaygin bir sekilde
kullanilmaktadir (Baluc 2006; Garner dig. 2000). Niikleer reaktorlerde kullanilan
malzemeler 1sinlama altinda yapisal gegislere maruz kalmaktadir. Bu da
malzemelerin mekaniksel ve asinma ozelliklerini yipratmaktadir. Ozellikle, ndtron
radyasyonuna maruz kalan malzemede sisme gozlenmektedir (Grammatikopoulos ve
dig. 2014). Saf Fe malzemesine Cr’un eklenmesi 1sinlama ile uyarilmis sisme biiyiik
bir oranda azaldigi gozlenmistir (Little ve Stow 1979). % 3-9 oraninda Cr’ un
icerdigi Fe-Cr alasimlarinda bu sismenin minimum diizeyde oldugu diger bir

calismada rapor edilmistir (Fry ve dig. 2002).

Verimli ¢alisan ve yapisal olarak iyi tasarlanmis yapisal malzemeyi segmek,
niikleer gili¢ fabrikalarinda giivenli ve gercek operasyonlar1 saglayabilmek igin
onemlidir.  Isinlama altinda, yapisal faz dengesizligi FeCr sisteminde de
gozlenmektedir (Costa ve dig. 2006): yiiksek oranli Cr &' faz1 ve yiiksek oranli Fe a
faz1 denilen iki bce yapiya faz gecisi (Danoix ve Auger 2000) veya ¢ Fe-Cr faz1 adi
verilen ¢okelme (precipitation) (Kubachewski 1982; Dubiel ve Inden 1987). Fakat,
1sinlamanin etkisi ile bu alasimlarda olusan bu yapisal degisimler, kiimelenme ve
kusur gibi etmenler olusmakta, bunlar da malzemenin gevrekligini artirmaktadir.
Malzemenin mekaniksel davranisi radyasyon altinda kiimelenme ve kusur gesitlerine
bagli olacaktir. Bu mekaniksel davraniglarin altinda yatan mikroskobik etmenleri iyi

tanimlamak onemlidir. Deneysel ¢alismalar bu konuda zaman ve kaynak agisindan



maliyetli, hatta ekstreme durumlarda gerceklestirilmesi miimkiin olmadig1 igin,
teorik simiilasyon calismalar1 FeCr alagimlarinin radyasyona cevabi konusunda iyi
bir aragtir. Son yillarda, FeCr alasiminda yiiksek oranli krom kiimelenmelerin
olusumu ve biiylimesine yonelik bir c¢ok atomik simiilasyon calismalari
gerceklestirilmistir. Vortler ve ¢alisma arkadaglart (2008) 5 nm biiytikliigiindeki
%95 oranindaki Cr igeren kiimelerin Fe-Cr i¢indeki ¢okelme 6zelliklerini molekiiler
dinamik simiilasyon yontemi ile incelemislerdir. Tikhonchev ve arkadaslar1 (2013)
ise, kiiresel yiiksek oranli Cr igeren farkli biiyiikliikteki kiimelerin (1-5 nm) 15 keV
enerjili dokiim (cascade) etkisinde kusurlarin arttirdigini rapor etmislerdir. Daha
sonraki yillarda, ayni ¢alisma grubu % 9 Fe iceren Fe-Cr sistemine farkli basing
degerlerinde ve farkli yonlerde mekaniksel yiikleme uygulayarak, noktasal kusur
enerjilerine etkilerini incelemistir (Caro ve dig. 2005). Ayrica konsantrasyon bagimli
model (Concentration Dependent Model, CDM) potensiyelin (Tikhonchev ve dig.
2017) yeni bigimi farkli Cr oranlarinda Fe-Cr sistemindeki noktasal kusur olugsma
enerjilerini incelemek icin gelistirilmis (Rio ve dig. 2011) ve sonuclar1 farkli noktasal
kusur konfigiirasyonlar1 i¢cin elde edilen Yogunluk Fonksiyonel Teori (Density
Functional Teori, DFT) hesap sonuglar1 (Elhart ve dig. 2008) ile uyumlu oldugu

rapor edilmistir.

Yapilan bu bulk hesaplar1 yaninda, son yillarda nano-boyuttaki Fe ve Fe-Cr
alagimlarin mekaniksel oOzelliklerin arastirilmasi 6nemli hale gelmistir. Nano-
malzemeler, ozellikle bir boyuttaki nanoyapilarda, yiiksek yiizey-hacim oranina
sahip olduklart i¢in, bulk Ozelliklere gore daha farkli ve verimli o6zellikler
gostermektedir. Lee ve arkadaslar1 (2003) farkli oran Cr (% 0-20 oraninda)
konsantrasyonunda 8-20 nm ¢apinda ferromagnetik FeCr nanotellerini tiretmisler ve
Cr oranmin yapisal Ozelliklerine etkisini arastirmiglardir. Bu deneysel c¢alismanin
tizerine, Sandoval ve Urbassek (2009) Fe nanotellerin eksenel gerilme altinda olugan
kati-kat1 faz gecislerini farkli sicakliklarda (Victora ve dig. 1984), caplarda (Scott ve
dig. 1999) ve kristal oryantasyonlarinda (Dong ve dig. 2000) MD simiilasyon
hesaplart ile incelemiglerdir. Farkli MD simiilasyon c¢alismalari, Fe nanotellerin
ciftlenme mekanizmasindan dogan superelastik 6zellikleri (Li ve dig. 2010) ve sabit
veya farkli (Li ve Han 2017) gerilme hizlarinda oryantasyona bagimli ¢ekme
(tensile) deformasyon cevaplarini incelemislerdir. Son yillarda, Fe ve dort farkli (%

5, 10, 15 ve 20) Cr konsantrasyon oranindaki FeCr alasim nanotelleri 2, 4 ve 6 nm



caplarinda silindir yapida modellenip, farkli iki potansiyel modelinde MD
simiilasyon caligmasi gergeklestirilmistir. Cr oraninin ve telin biiylikliigiiniin elastik
ve plastik 6zelliklerine etkisi, ve ikizlenme mekanizmasinin potansiyel cinsine ve Cr
konsantrasyonuna bagimli olmadigi gosterilmistir (Byggmastar ve dig. 2015).
Anlagildig1 tlizere, FeCr nanotellerin kor@kabuk yapisindaki termal ve mekaniksel

ozellikleri literatiirde arastirilmamustir.

Bu tez ¢alismasinda, FeCr bazli kor@kabuk yapisindaki silindir nanotellerin
termal ve mekanik Ozellikleri, EAM potansiyel (Daw ve dig 1984) parametreleri
kullanilarak MD simiilasyon yontemi ile incelenmistir. Nanotellerin ¢aplar1 2,5 nm
ve 4,5 nm civari ve uzunluklar1 ¢aplariin dort kati olacak tarzda bec kristal yapida
silindirik olarak tasarlanarak, nanotellerin biiylikligliniin termal ve mekaniksel
ozellikleri arastirildi. I¢ kisimda (kor) Fe, dis katmanda (kabuk) ise Cr olacak sekilde
Fe@Cr tarzinda olusturulan nanotellerin yaninda, kor ve kabuktaki malzemeler yer
degistirilerek ayn1 yontemle elde edilen sonuglar karsilastirilip, kor veya kabuk
bolgesindeki malzemenin etkisi de arastirildi. Ayni1 zamanda, ayni biiytikliiklerde saf
Fe ve Cr nanotellerin 6zellikleri karsilagtirma agisindan calisildi. Tez ¢alismasinda
diistiniilen sistemlerin toplam enerji, 1s1 kapasitesi, ¢ift dagilim fonksiyonu,
Lindemann kriteri ve diflizyon sabitleri sicakliga gore davranislari incelenerek,
nanotellerin erime sicakligi belirlendi. Nanotellere ¢ekme islemi uygulanarak, zor-
zorlanma bagintisindan akma ve ¢ekme dayanimi, elastik modiilii ve Poisson sabiti
gibi mekaniksel 6zellikleri tayin edildi. Bu ¢alismada elde edilen MD simiilasyon

sonugclar1 literatiirde ilk olup, deneysel ¢alismalara onciiliik edecek niteliktedir.

Bu tez calismasinda; 2. Boliimde nanoteller hakkinda bilgi verilmis olup,
tiretim teknikleri ve fiziksel ozellikleri anlatilmigtir. 3. Bolimde MD simiilasyon
yontemi ile ilgili detayli bilgi verilmis olup, hareket denkemleri, algoritmalar,
atomlararas1 etkiselim potansiyel fonksiyonlari, termodinamik, yapisal, dinamik ve
mekanik 6zellikler anlatilmistir. 4. Boliimde ise elde edilen veriler sunulmus olup,

detaylica sonugclar tartisilmistir. Son boliimde ise tezin dnemi ve sonucu verilmistir.



2. NANOTELLER

Nanoteller, 1 — 100 nm araliginda ¢apa sahip degisik uzunluklarda, iletken ya
da yan iletken olan tellerdir. Kisaca nanotellerin genisligi nanometre boyutlarinda
olup, uzunluklar1 ise istenilen degerde olabilmektedir. Yapilar nano mertebesine
inildikge kuantum mekanik oOzelikleri arttigi icin bu tellere kuantum telleri de
denilmektedir. Uzunluk-genislik orani ¢ok yiiksek oldugu icin genellikle tek boyutlu
gibi kabul edilmektedirler. Nanoteller sahip olduklar1 manyetik, kimyasal, optik,
elektriksel ve termoelektrik 6zellikleri bakimindan 6nemli kullanim yeri bulmus olup

diger nanomalzemelerden 6ne ¢ikmuistir.

Son yillarda metalik nanoteller nanoteknoloji alaninda biiyiik ilgi toplamistir.
Elektronik sistemlerin molekiiler seviyelere kiigiiltiilmesi (Moore 1965; Rodrigues ve
Ugarte 2001), miikemmel elektriksel iletkenlik sergileyen nano Olgekli temaslar
gerektirmektedir. Gegis metali nanotelleri bu amag¢ i¢in milkemmel adaylar olarak
gosterilmistir (Kondo ve Takayanagi 2000). Ayrica, kuvvetler, elektrik ve 1s1 gibi
fiziksel uyaranlara karsi yiiksek hassasiyetleri ve ultra yiiksek frekanslar altinda
calisabilme  yetenekleri nedeniyle, metalik nanoteller aym1  zamanda
nanoelektromekanik sistemler (NEMS) olarak da yaygin olarak kullanilmistir
(Husain  ve dig. 2003). Au nano pargaciklar tarafindan sergilenen milkemmel
biyouyumluluk ve katalizor uygulamalar i¢in kullanilan Pt nanomalzemelerin
olaganiistii yiizey reaktivite Ozellikleri, biyomedikal ve biyokimyasal alanlarda
faydali uygulamalar olusturmustur. Metalik nanotellerin  muazzam uygulama
potansiyelinden dolay1 elektriksel (Dubois ve dig. 1999), termal (Kang ve Hwang
2002), mekanik (Finbow ve dig. 1997; Mehrez ve Ciraci 1997), manyetik (Reich ve
dig. 2003) ve optik (Mock ve dig. 2002) o6zellikleri konusunda onemli bilimsel

arastirmalar1 gerceklestirilmistir.

Ozellikle elektronik ozellikleri, mekanik o6zellikleri ve termal o6zellikleri
tizerinde odaklanan metalik nanoteller iizerinde kapsamli deneysel c¢alismalar
yapilmistir. Helis yapida ultra ince altin ve platin nanoteller veya nanotiipler,
elektron 1ginlamasi ile olusturulmustur (Oshima ve dig. 2002). 2 nm'den kiigiik

metalik nanotellerin tavlama sonrasinda fcc orgilisiinden helis veya ¢ok kabuklu



yaptya gectigi gozlemlenmistir (Wang ve dig 2001). Ozellikle Au, Cu ve Ni
nanotellerin ultra ince (Kang ve Hwang 2001) ve monatomik zincirler (Burki ve dig.

2003) yapisi olusturularak, mekanik 6zellikleri lizerine genis ¢alismalar yapilmuistir.

Nanotellerin boyutu ¢ok kiiciik olmasi nedeniyle, onlar1 deneylerle hassas bir
sekilde islemek, konumlarini belirlemek ve goriintilemek zordur. Ayni zamanda,
biiyikk gerilme hizlarinda sok dalgalar1 ile deneysel olarak olusturulan dinamik
yapisal degisiklikler hakkinda ayrintili bilgi elde etmek neredeyse miimkiin degildir.
Simdiye kadar nanotellerin plastik deformasyonu iizerine bir¢ok caligma atomistik
simiilasyonlar yoluyla yapilmistir. Alevi ve arkadaslar1 (2010) MD simiilasyonlarini
kullanarak ¢esitli yiikleme kosullar1 altinda Ni-Al nanotellerin mekanik 6zelliklerini
yurtitmislerdir. Zhu ve Shi (2011), Fe nanotellerinde sikistirma zoru tarafindan
indiikklenen yeniden yoOnlendirme ve psodo-elastisiteyi sunmus olup, Yyeniden
yonlendirmenin karmagik bir sicaklik bagimliligini bulmuslardir. Sandoval ve
arkadasglar1 (2009) Fe nanotellerinin ilk y6nelime bagli olarak yeniden yonelime ve
faz doniistimiine ugradigini rapor etmislerdir. Li ve arkadaslar1 (2010), MD
simiilasyonlarin1 kullanarak sabit bir gerilme altinda yiikleme/bosaltma yoluyla
tersinir bir ikizleme mekanizmasiyla W, V, Fe ve Mo bcc nanotellerinde olusan
stiper-esneklige dair detayli bilgiler vermislerdir. Wang ve arkadaslar1 (2011), MD
simiilasyonlart ile bcc Mo nanotellerindeki deformasyon mekanizmalarini
incelemislerdir. Hem eksenel yonelimin hem de tel kalinligimin deformasyon
yollarinin belirlenmesinde 6nemli roller oynadigini bildirmislerdir. Son yillarda,
Sainath ve arkadaslar1 (2015), MD simiilasyonlarmi kullanarak 1x108 s? sabit
gerilme hizinda bcec Fe nanotelinin boyuta ve oryantasyona bagl ¢ekme

deformasyonunu arastirmislardir.

Byggmaster ve ark. (2015) saf Fe ve FeCr nanotellerin akma dayanimi ve
Young modiliinii Cr yogunluguna bagli olarak degisimini incelemek icin MD
simiilasyonu yapmislardir. Yapilan simiilasyon calismasinda, [001] dogrultusunda
tasarlanan yapilar ¢cekme islemi sirasinda [110] dogrultusuna yoneldigi goriilmiistiir.
Sonugta, akma dayanimi, ince Fe nanoteller icin en yiiksek oldugu ve Cr
konsantrasyonunu veya c¢apint arttirmak zayiflatici bir etkiye neden oldugu

anlasilmistir.



2.1 Uretim Teknikleri

Nanomalzemelerin iki farkl: tiretim yontemi bulunmaktadir. Bunlar;

e Yukaridan asagi dogru

e Asagidan yukar1 dogru

seklindedir. Yukaridan asagi dogru iiretim yonteminde kat1 bir maddenin heykeltras
gibi yontulmasiyla elde edilmektedir. Asagidan yukar1 dogru iiretim yonteminde ise
parcaciklarin birlestirilmesiyle elde edilmektedir. Yukaridan asagi dogru firetim
yonteminde zaman alici, pahali ve biiyiik miktarlar i¢in uygun degildir. Fakat
asagidan yukar1 ise atomsal seviyeden baslayip nano mertebesine ulasilmaktadir.
Uretim yontemi maliyet olarak uygun olmaktadir. Bu yiizden ¢ogunlukla asagidan
yukart yontemi kullanilmaktadir. Asagidan yukari yaklagiminda maddenin sahip
oldugu faz haline gore smiflandirilmaktadir. Bunlar gaz fazi yontemi ve sivi fazi
yontemi seklindedir. Gaz fazi yontemleri buharlagtirma ve kimyasal buhar ¢okmesi
seklinde gruplandirilmaktadir. Sivi fazi yonteminde de en Onemlisi Sol-jel

yontemidir (Kayir ve Baggil 2010; Nouailhat 2008).

2.2  Nanotellerin Fiziksel Ozellikleri

Nanoteller genellikle uzunluk-genislik oran1 1000’in tizerinde oldugu igin bir
boyutlu olarak kabul edilmektedir. Bulk ve ii¢ boyutlu malzemelere gore ¢ok farkli
ve ilging ozellikler gostermektedir. Metalik ve yari iletken malzemelerde iiretilmis
nanoteller farkli cihaz uygulamalarinda kendine 6zgii fiziksel 6zellik gostermesinden
dolay1 bir ¢ok aragtirmaya konu olmustur. Yiiksek hacim-yiizey oranlari, yiiksek
baglanma enerjileri, elektron basamaklarmin yogunlugu gibi 6zelliklerinden dolay1
benzersiz termal, mekanik, optik, elektriksel ve kimyasal 6zellikler gostermektedir
(Bear ve dig. 2004; Xiang ve dig. 2006).
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Nanotellerin elektron iletim ozellikleri elektronik uygulamalar i¢in oldukca
onemlidir. Nanotelin yiizey 6zellikleri, kristal yapisi, kimyasal kompozisyonu, capi

gibi degiskenler elektron taginimini etkileyen durumlardir.

Nanotellerin 151 iletkenlikleri de bulk malzemeye gore degisiklik
gostermektedir. Yapilan calismalarda nanotellerin ¢apinin degisimi termal iletkenligi
direkt etkiledigi goriilmiistiir. Bunun nedeni artan cap ile birlikte yapimnin boyunun
bliylimesi, tasiyict elektronlarin sinirlarla ve birbiriyle olan sagilmalarinin

azalmasidir.

Nanotellerin optik 6zellikleri sekline, boyutuna ve komposizasyona bagli
olarak degisiklik gostermektedir. Yapi ilizerine elektromanyetik dalga gelmesiyle
ortaya cikan elektrik alana, ylizey iletim elektronlarinin belli bir frekansta ortaklasa
salinimlariyla cevap vermesi ile olusan etkiye yiizey plazmon rezonanst denmektedir.
Bu etkiye ornek olarak; altin metalinin bulk yapida iken iizerine diisen 1$1g1in

yansimastyla sar1 gériinmesi, nano yapida iken ise mavi renkte goriinmesi verilebilir.
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3. MATERYAL VE METHOT

3.1 Molekiiler Dinamik Simiilasyonu

Molekiiler dinamik, atomlarin ve molekiillerin faz uzayinda gosterilen
noktalar boyunca, klasik mekanik yasalar1 temel alinarak olusturulmus hareket

denklemlerinin ¢oziilmesini saglayan simiilasyon yontemidir.

Molekiiler dinamik metodu ilk kez Alder ve Wainwright tarafindan 1957°de
yazilan bir makalede sert kiire sisteminin kati ve sivi bolgeleriyle ilgili faz
diyagramini incelemek i¢in kullanilmistir. Molekiiler dinamik metodunda asil 6nemli
gelisme 1964°te Rahman’in s1vi argonun bir¢ok 6zelliginin incelenmesiyle yasandi.
Rahman, 864 atomlu siv1 argon i¢in siirekli bir potansiyel kullanarak Lennard-Jones
potansiyelini (Jones, 1924) CDC 3600 makinesi tizerinde denemistir. Boylelikle
periyodik sinir sartinda ilk simiilasyonu gergeklestirdi (Rahman 1964). Rahman’in
bu caligmada kullanmis oldugu bilgisayar kodu halen pek ¢ok molekiiler dinamik
programinda kullanilmaktadir. Verlet (1967), Andersen (1980), Nose (1984), Carr ve
Parrinello (1985), Allen ve Tildesly (1987), Haile (1992) gibi isimlerin yapmis
olduklar1 katki ile molekiiler dinamik simiilasyon yontemi olduk¢a &nemli bir
yontem haline gelmistir. Gilinlimiizde nanobilim alaninda pek ¢ok problemin

¢ozlimiinde 6nemli rol oynamaktadir.

Son yillarda, bilim insanlar1 bilgisayar sistemlerinin teori ile deney arasinda
bir koprii gorevi gordiigiiniin farkina vardilar. Bilgisayar simiilasyonu ile elde edilen
veriler daha Onceki uygulanan sistemlerden daha gergekci sekilde elde edilmesini

saglamaktadir.

Molekiiler dinamik, birbiriyle etkilesen atomlarin zamana bagli durumlarini
klasik mekanik yasalar1 kullanilarak hareket denklemlerinin ¢ézlimiiyle elde edilen
bir bilgisayar simiilasyon teknigidir. Bu teknigin prensibinde ilk konumlar1 ve hizlar
verilen bir sistemin daha sonraki durumlari, zaman igerisindeki gelisimini elde
etmektir. Bu yontemle sistemlerin hem statik hem de dinamik 6zellikleri elde edilir.

MD yontemi, ¢cok parcacikli sistemlerin etkilegsmesini izah eden ve teori ile deney
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arasinda koprii gorevi {lstlenen verimli bir simiilasyon yontemidir. MD
simiilasyonlar1 {i¢c agsamada gerceklesir; ilk olarak sistemlerin baslangi¢ kosullarinin
belirlenmesi, ikincisi sistemlerin integrasyonu ve enerjinin dengelenmesi, ve son
olarak sonuglarin alinmasi ve analizlerin gergeklestirilmesi seklindedir. Bu
yontemlerde hareket denklemlerinin ¢dziilebilmesi igin baglangic sartlarinin
verilmesi gerekmektedir. Her bir parcacigin konumu, ilk hizi ve etkilesim
potansiyelinin tayin edilmesi ile MD simiilasyonlarina baglanabilinir. Bu bilgilerin
verilmesinin ardindan sistemi meydana getiren parcaciklarin faz-uzay yoriingeleri
Newton yasalar1 ile zamana bagli olarak hesaplanir. Sistemin hareket denkemleri
Lagranjiyen veya Hamiltonyen dinamiginde tanimlanir. Sonlu farklar metotlar
kullanilarak hareket denklemleri niimerik olarak ¢oziilerek, her bir dt kiiciik zaman
araliginda pargaciklarin yoriingeleri (konum, hiz, ivme vb.) elde edilir. Bu nlimerik
metotlardan en yaygin kullanilan1 Verlet algoritmasidir. Bir cok MD adimi ile uygun
istatistik kiimelerinde sistem dengeye getirilir. Parcaciklarin denge durumundaki

yoriingeleri kullanilarak statik ve/veya dinamik 6zellikleri elde edilir.

3.1.1 Newton Dinamigi

Newton dinamiginde bir parcacigin yaptigr hareketin sebebi olarak o
parcacigin iizerine bir F; kuvveti goOsterilmektedir. Bu parcacigin hareketi ile

uygulanan kuvvet arasindaki iliski Newton’un ikinci yasasi ile tanimlanmaktadir;
F =mr . G.1)

Burada, m pargacigin kiitlesi, 7, par¢acigin ivmesidir. Parg¢aciga etkiyen net kuvvet ve
parcacigin kiitlesi bilindigi i¢in ivmeleri bulunabilmektedir. Parcacigin kiitlesi hizdan

ve zamandan bagimsiz oldugu i¢in pargacigin ivmesi;

427 3.2)

seklinde tanimlanmaktadir. Burada, 7; bir koordinat sistemine gore pargacigin
konumunu temsil eden bir vektordiir. Pargacik {izerine etkiyen net kuvvet sifir ise

pargacigin hizi sabit, ivmesi de sifir olmaktadir.
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3.1.2 Hamiltonyen Dinamigi

Newton’un ikinci yasast zamana acikca bagli degildir, ama molekiiler
kuvvetler ve konumlar zamana bagl olarak degismektedir. Bu nedenle zamandan
bagimsiz hizlarin ve konumlarin fonksiyonu Hamiltonyen (Mavrantzas 2006) olarak

isimlendirilmektedir.

H(ry,py) = E = sabit . (3.3)

Burada, i. par¢acigin momentumu p;,

) dr; (3.4
pi=mr =m_

seklinde verilmektedir. Buna gore yalitilmis bir sistemde toplam enerji Hamiltonyen

olarak bilinir ve N parcacik sayisi1 i¢in;

1
Zmi

(3.5)

H(ry,py) = Z p? + U(ry) = sabit
i

seklinde yazilmaktadir. Burada U(ry) potansiyel enerjidir ve molekiiller arasindaki
etkilesmeden meydana gelmektedir. Hareket denklemlerine ulagilmasi i¢in oncelikle

Hamiltonyen’in zamana gore tiirevi alinmaktadir;

dH _\COH . OH . OH (3. 6)
dt  Lioap P o T ar
l

Hamiltonyen acik¢a zamana bagli degilse, sabit oldugu i¢in tiirevi alindiginda sifir

olmaktadir ve

dH ~COH _ oH (3.7)
dt ~ Liap P
L

seklinde genel bir ¢6ziim elde edilmektedir. Yalitilmis bir sistemde Hamiltonyen’in

zamana gore tlirevi alindiginda,
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dH_lz LU 3.8)
L

sonucu elde edilmektedir. Bu denklemler birlikte ¢oziildiigiinde her i pargacigi igin,

oH p; (3.9
—_— — = rl
api m
ile
H _oU (3. 10)
aT'i - ari

bagintilar1 elde edilir. Esitlik (3.9) ve (3.10)’u Denklem (3.7)’de yerine

yerlestirdigimizde,

Zf' +0—H7'~—Z(‘ +0—H)r‘—0 (3. 11)
lpl a_rl | ' pl a,rl | A

l l

bagintis1 elde edilir. Pargaciklarin hizlar1 birbirinden bagimsiz olmasindan dolay1

Denklem (3.11)’deki bagint1 herhangi bir pargacik i¢in,

oH . (3.12)
a_ = -0
T

seklinde yazilabilmektedir. Denklem (3.4)’te verilen momentumun tiirevini alip,

Denklem (3.12)’de yerine koydugumuzda,

OH _ . (3.13)
ari N l

haline gelmektedir. Bu denklem Newton’un ikinci yasasin1 vermektedir;

~ 0H U (3. 14)
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Bu baginti Newton dinamigi ve Hamiltonyen dinamigi arasindaki iliskiyi

gostermektedir.

3.1.3 Algoritmalar

Hareket denklemlerinde kullanilacak potansiyel enerji fonksiyonlarinin
karmagik yapisindan dolayr hareket denklemlerinin analitik ¢Oziimiinii bulmak
miimkiin olmayabilmektedir. Bu sebepten dolayr hareket denklemlerinin niimerik
olarak ¢o6ziilme ihtiyact olusmustur. Bu denklemlerin niimerik olarak integrasyonu
icin bir ¢ok algoritma gelistirilmistir. Bu algoritmalar arasinda Verlet (Verlet, 1967),
Leap-frog Verlet, Hiz Verlet (Swope ve dig. 1982), Beeman (Beeman, 1976) ve
Oonerme-diizeltme (Rapaport, 1997) integral yontemleri molekiiler dinamikte en

yaygin kullanilan metotlardir.

3.1.3.1 Verlet Algoritmasi

Verlet algoritmasi, Newton hareket denklemlerinin sayisal olarak
¢oziimlenmesini, enerji korunumunu ve simiilasyonlarin siiresinin kisalmasin
saglayan bir algoritmadir. Algoritma ilk defa 1791°de Delambre tarafindan
kullanilmigtir ve sonrasinda birgok defa gelistirilmistir (MVerlet, 1967). Son olarak
1960’larda Loup-Verlet tarafindan molekiiler dinamik simiilasyonlarinda kullanilmak
tizere yeniden gelistirilmistir. Bu algoritmada Taylor seri agilimin1 konum zamana
gore r(t + dt) ve r(t — dt) olacak sekilde yapilir. Bu sekilde molekiiler dinamik
simiilasyonunda gerekli baslangic konum ve zaman ifadelerinden yararlanilarak,

sayisal olarak bir sonraki adim,

2 3
r(t+dt) = () + ded () + de‘(ﬂ + d%""'(t) to@)  (315)
Ve bir dnceki adim;
o o dt? t3 .. 4
r(t—dt) = r(t) - dtd(t) + —-#(t) - —F() + 0(dt*) (3. 16)
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seklinde hesaplanmaktadir. Bu denklemlerin toplanmasiyla,
r(t +dt) = 2r(t) — r(t — dt) + dt?#(t) + 0(dt?) (3.17)

denklemi elde edilmektedir. Burada dt kiigiik zaman adimi, r(t + dt) parcacigin t
zamanindan dt zaman sonraki yeni konumu, r(t — dt) par¢acigin dt zaman Onceki
konumu, 9(t) konumun birinci tiirevi olan hiz1, #(t) ifadesi ivmeyi temsil etmektedir.
Bu denklem Newton’un ikinci dereceden hareket denklemlerini ¢6zmek ve atomik
konumlart mevcut simiilasyonlar i¢in gerekli fiziksel 6zelliklerini hesaplamak i¢in

cok avantaj olusturmaktadir.

Molekiiler dinamik simiilasyonlarinda simiilasyon adim sayisinin artirilmasi
hesaplamanin daha hassas ve dogru yapilmasini saglamaktadir. Fakat bu durum islem
siresinin uzamasina neden olmaktadir. Bu algoritmalar islem siiresinin daha az ve
verimli kullanilmasi agisindan onem arz etmekte olup, daha gergek¢i ve deneysel

verilere yakin sonuglar elde etmemizi saglamaktadir.

3.1.3.2 Hiz - Verlet Algoritmasi

Hiz Verlet algoritmasi ayn1 anda hem atomik konumlarin hem de hizlarin
hesaplanmasin1 saglamaktadir. Bu sebeple Verlet algoritmasinin en eksiksiz sekli
olarak kabul edilmektedir. Algoritmalar arasinda daha yaygin olarak kullanilan Hiz-
Verlet algotitmast ilk olarak 1982 yilinda kullanilmigtir (Swope ve dig. 1982). Verlet
algoritmasindaki ilk zaman adimi Denklem (3.18) c¢oziildiiglinde asagidaki hiz

denklemi (3.19) elde edilmektedir;
2

r(t +dt) = r(t) +dtd(t) + d%f(t) (3. 18)

at 3
9(t +dt) = 9(t) +— [F(t) +7(t + dt)] (3. 19)

Bu ifadeye Hiz-Verlet algoritmasi denilmektedir. Verlet algoritmasina gore basit,
uygulamasi kolay ve dogruluk orani daha yiiksektir. Integrasyon dongiisiinde

asagidaki yol izlenir:
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1. Sistemin verilen ilk durumundan baglanilir.

2. Yeni pozisyon hesaplanir;

2

r(t+dt) = r(t) + dto(t) + thi”'(t)

(3.20)
3. Ara hiz hesaplanir;
dt dt .
9 (t + 7) =9(t) + 7r(t) . (3. 21)
4. Yeni ivme hesaplanir.
5. Sonugta, yeni hiz hesaplanir;
dt\ #(t)
I(t + dt) —ﬁ(t+7>+7(t+dt)dt . 3.22)

3.2  Atomlararasi Etkilesim Potansiyelleri

MD simiilasyonlarinda kii¢lik sayidaki atomlardan milyonluk atomlara kadar
olusan nanomalzemelerin fiziksel durumlarini iyi tanimlamanin yolu atomlararasi
etkilesmeleri dogru veren potansiyelleri belirlemek gerekir. Atomlararasi
potansiyeller; sistemin dogasini, simiilasyon ve modelleme sonuglarinin tutarliligin
belirlemekle birlikte nanomalzemelerin gergek davramiglarii farkli sartlar altinda
tasvir eder. Bu potansiyeller matematiksel bir fonksiyonla 6rgili sabiti gibi bir¢cok
degiskenin diizenlenmesiyle bir dizi yaklasim kullanilarak elde edilir. Sistemin
potansiyeli dogru bir sekilde karakterize edildiginde, olusan sistemin mekanik,
termal, yapisal ve dinamiksel gibi bir¢ok 6zelligi dogru ifade edilmesine olanak verir.
Atomlararasi potansiyel fonksiyonunun sistemin davranigini iyi temsil etmesi, MD
simiilasyon sonucundan elde edilen verilerin deneysel verilerle uyumluluk iginde
olmasmi saglar. Elde edilen sonuglarin dogrulugunu saglamak icin atomlararasi
potansiyeller esneklik, dogruluk, transfer edilebilirlik, hesaplama verimliligi

oOzelliklerini tasimasi gerekmektedir (Kart 2004).
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MD simiilasyonu sistemde olusturulan her bir atom birbiriyle olan etkilesimi
incelendigi i¢in atomlararasi mesafe dnemlidir. 0,5 nm’den daha uzun atomlararasi
mesafede Van der Waals kuvvetleri baskin hale gelir. Sistemin toplam potansiyel
enerjisi atomlarin ikili etkilesimlerinin toplam fonksiyonu seklinde elde edilir. Buna

gore temel olarak ikili etkilesimleri tanimlayan potansiyel enerji (U);

N-1 N
U=U(ry,) +U@) + U + -+ U@y + = Z Z U(r;)  (3.23)

i=1 j=i+1

seklinde ifade edilir. Burada N toplam atom sayisi, 7;; ise i. ve j. atomlararasi

mesafedir.

3.2.1 Lennard-Jones Potansiyeli

Ikili etkilesimlerde temel alman Van der Waals kuvveti r mesafeleri i¢in zay1f
cekici kuvvet ile giiclii itici kuvvetin olmasidir. Ikili etkilesimlerde en ¢ok kullanilan
ve en temel etkilesim potansiyeli Lennard-Jones potansiyelidir (Jones, 1924).

Asagidaki denklem ile tanimlanir;

v =4[ -] - 3.24)

r

Burada ¢ enerji kuyu derinligi, ¢ ise iki parcacik arasindaki potansiyelin sifir oldugu
uzakliktir. Bu ifadede ilk terim atomlarin birbirine karigmasini engelleyen itici
potansiyel etkilesmesini tanimlarken, ikinci terim ise atomlarin birbiri arasindaki
mesafeyi agmay1 engelleyen c¢ekici etkilesmeyi verir. Denklem (3.24)’deki € ve o

ifadeleri potansiyel parametrelerdir ve Sekil 3.1°de gosterilmistir.
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Sekil 3.1: Lennard-Jones etkilesim potansiyeli.

Lennard-Jones etkilesim potansiyeli ikili etkilesimlerde itici ve ¢ekici
kuvvetleri ¢ok iyi tanimlayan en temel potansiyeldir, fakat sadece ikili etkilesim bir
sistemi tamimlamak icin yeterli degildir. Ozellikle metalik baglarda sistemin
elektronlarin1 paylasmasi nedeniyle tiim parcaciklarin bulundugu etki sisteme dahil
edilmelidir. Boyle sistemlerde Lennard-Jones etkilesim potansiyeli ¢ok verimli

olmamaktadir.

3.2.2 Gomiilii Atom Model Potansiyeli

Metal ve alasimlarin sistemdeki elektronlarini  paylasmasi nedeniyle
atomlararas1 etkilesimleri modellemek icin ¢ok cisim etkilesim potansiyel
fonksiyonlarimi kullanmak deneylerle uyumlu sonuglar vermesini saglamaktadir. Cok
cisim etkilesimlerini referans alan en ¢ok kullanilan potansiyel yaklasimi EAM (Daw

ve dig. 1984) olarak bilinmektedir. Temeli atom toplulugunun enerjisi ve elektron
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yogunlugunun bir fonksiyonu olarak ifade eden Yogunluk Fonksiyonel Teorisi
(DFT)’ne dayanr.

EAM potansiyeline gore kristal icindeki bir atomun toplam enerjisi,
elektrostatik itici potansiyel enerjilerin toplami ile atomun bulundugu koordinattaki
elektronik yiikk yogunlugundan kaynaklanan g¢ekici etilesmeleri tanimlayan goémme
enerjisi terimlerinin toplamina esittir. Boylece, N atomdan olusan bir sistemin toplam

potansiyel enerjisi (Daw ve Baskes 1983) asagidaki gibi verilir:

N
2
1 N
Ei=5) 0(ry) + Fi(B) - (3. 26)

Jj#i

Burada, (D(rl-j) cift etkilesmeyi veren potansiyel fonksiyonu ve F;(p;) ise gdmme
enerjisini tanimlayan bir fonksiyondur. i atomunun bulundugu koordinatindaki diger
j komsusu atomlarin olusturdugu p(r;;) yik yogunlugunun toplami seklinde

tanimlanir;

N
Fi(py) = zp(rij)

Jj#i

pi = ZN:fj(Tij)

J#i

(3. 27)

Bu EAM etkilesim fonksiyonlar1 Sekil 3.2°de verilmistir. (Z)(rl-j)ve f (i)
fonksiyonlarin konuma gore ve F;(p;) fonksiyonunda elektron yogunluguna gore
davraniglar1 verilmektedir. Sekilde goriildiig gibi ¢iftler potansiyel fonksiyonunun
iki tipi bulunmaktadir. Birincisi sadece atomlararasi itici ekilesmeleri igermektedir.

Ikincisi ise atomlararas1 hem itici hem de gekici terimleri agiklamaktadur.
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ciftler potansiyeli itici ¢iftler potansiyeli
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Sekil 3.2: EAM etkilesim fonksiyonlart (Dokmeli 2011).

EAM modelinin farkli g¢esitleri bulunmaktadir. Bunlardan en sik
kullanilanlar1 Finnis-Sinclair (FS) (Finnis ve Sinclair 1984), Johnson (Johnson 1988),
Voter-Chen (VC) (Voter ve Chen 1987), Sutton-Chen (SC) (Sutton ve Chen 1990)
modelleridir.

Bu caligmada, atomlararasi etkilesimler Bonny ve ark. (2011) tarafindan
parametrelendirilmis EAM tipi potansiyel ile tanimlandi. Bu Fe-Cr atomlararasi
etkilesim potansiyeli yiiksek Cr ferritik alagimlarimi  modellemek icin
olusturulmustur. DFT hesaplamalar1 sonuglari ve deneylerden elde edilen kati
fiziksel ol¢timler potansiyel enerji fonksiyonuna fit edilerek potansiyel parametreleri
elde edilmistir. Bu parametreler, ilgili malzemenin diisiik ve yiiksek sicakliklarda

fiziksel 6zelliklerinin incelenmesinde kullanilabilir.
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3.2.2.1 Finnis-Sinclair Etkilesim Potansiyeli

Etkilesim potansiyeli ¢alismalarinda sadece ikili etkilesimlerin sistemi tam
anlamiyla temsil edemedigi anlasilmistir. Ozellikle metalik baglarin bulundugu
sistemlerde elektron etkileri ve kuantumsal etkilerin sistemin davranisinda onemli
oOlglide etki ettigi ortaya ¢ikmistir. Hacim merkezli kiibik yap1 (bbc)’ya sahip gecis
metallerinin davraniglarini tanimlamak i¢in Mike Finnis ve Jim Sinclair pragmatik
bir yaklasimla Finnis-Sinclair (FS) etkilesim potansiyelini tanimlamistir (Finnis ve
Sinclair 1984). FS etkilesim potansiyeli metal ve alasimlar i¢in yiizey ozellikleri
hesaplarinda ¢ok basarili sonuglar vermektedir. N atomdan olusan bir sistemin
toplam enerjisi, i ve j atomlar1 arasindaki ikili itici etkilesim V(rij) ve f(p;)

genellestirilmis koordinatlar fonksiyonlarindan olugmaktadir;
N N N
1
Utop = Ez z V(ry)+ Zf(ﬂi) : (3. 28)
T i
Burada;

f(p) =/pi (3. 29)

ve

N
i = ) Dulry
g z () (3. 30)

seklinde tanimlanmaktadir. Burada, Q)i(ri j) kisa mesafeli etkilesim fonksiyonu ve p;

i durumunda yerel elektronik yiik yogunlugu fonksiyonudur.

FS etkilesim potansiyeli kisa menzilli itici etkilesimlerde dogru sonuglar
vermektedir, fakat uzun menzilli c¢ekici etkilesimlerde pek dogru sonuglar
verememektedir. Yiizey merkezli kiibik yap1 (fcc)’a sahip metal atomlarinda uzun
menzilli ¢ekici etkilesimlerinin daha etkili olmasindan dolay1 Sutton-Chen etkilesim

potansiyeli gelistirilmistir (Sutton ve Chen 1990).
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3.2.2.2 Sutton-Chen Etkilesim Potansiyeli

Sutton-Chen (SC) potansiyeli FS potansiyelinin gelistirilmis hali olup, uzun
menzilli ¢ok cisimli EAM potansiyelleri olarak da tanimlanir. SC potansiyeli yiizey
merkezli kiibik yapiya sahip ge¢is metalleri i¢in yaygin olarak kullanilmaktadir. SC
potansiyeli iki terimden elde edilmektedir. Bu terimlerden ilki olan itici terim,
atomlararas1 geri tepkimeyi temsil eden ¢iftler potansiyelidir. Ikici terim ise cekici
terim olup, yerel yogunlugun yani elektronlardan dolay1 kohesif enerjiye gelen
katkinin karekokii ile orantilidir. Metaller ve alasimlar icin SC potansiyellerinde

toplam potansiyel enerji (Sutton ve Chen 1990);
1 y
Urop = Z Ui = Z Z €5V (ry) —ci € (p) /2 (3.31)
i i |izj

seklinde tanimlanmaktadir. Burada, V(rl- j) ciftler potansiyeli olup,

V(ry) = (?) ' (3.32)

U

seklinde tanimlanmaktadir. pj ise yerel yogunluk fonksiyonu olup,

pi = Z D(ri)) (3. 33)
j@ 5
ve
_ (™
Q)(rl]) B (ﬁj) (3.34)

bagintilariyla elde edilmektedir. Denklemlerdeki 735 i ve j atomlari arasindaki mesafe,
a;;j orgli sabiti, ¢; ¢ekici terimin itici terime oranla elde edilen bir parametre, €;;
enerji boyutunda bir parametre, n ve m ise n > m olmak {iizere elastik kararlilik
saglayan tamsay1 parametreleridir. Alasimlarda ise farkli tiirdeki atomlararasi

etkilesmeler i¢in;
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Eij = \/Ei&j (3 35)

m; + m;

m;; = Tf (3. 36)
n; + n;

nij = Tj (3 37)
a; +a;

Q== (3.38)

seklindeki parametreler kullanilarak kombinasyon bagintilariyla hesaplanmaktadir.
SC potansiyeli gecis fcc metalleri i¢in bu parametreleri deneysel kohasif enerji ve

Orgii sabiti fit edilerek tanimlanmustr.

Ilerleyen yillarda, Cagm ve arkadaslar1 (Cagm ve dig. 1999) ampirik ¢ok
cisimli SC kuvvet alanin1 0 K sicaklikta kohesif enerji, yogunluk, 6rgii sabiti, elastik
sabitleri, hacim modiilii, bosluk olusturma enerjisi, yiizey enerjisi ve fonon frekansi
gibi deneysel ozelliklere fit ederek yeniden parametize etmisler ve bu parametreler
Kuantum Sutton-Chen (Q-SC) potansiyel parametreleri olarak tanimlanmistir. Q-SC
parametrizasyonu kullanarak erime sicakligi, orgii kusuru, elastik sabitler, yiizey
enerjisi gibi bircok fiziksel Ozellikleri hesaplamada daha verimli sonuglar elde

edilmistir (Ozdemir Kart ve dig. 2004%¢9: Kart ve dig. 2004%2¢4: 2005).

3.3 Istatistik Kiimeler

MD simiilasyonunda, N parcacik sayili ve sabit MD hiicreli V hacmindeki bir
sistemin Newton hareket denklemleri niimerik integrasyon algoritmalar1 ile ¢oziiliir.
Disaridan sisteme bir etki olmadigi siirece, sistemin toplam enerjisi E ve lineer
momentumu P korunur. Boylelikle sistemin yoriingesi mikrokanonik veya NVE
istatistik toplulugunda elde edilmis olur. Fakat mikrokanonik toplulugu sistemin
basing veya sicaklik degiskenlerine gore davranisini incelemek i¢in uygun degildir.
Sistemin arastirilmasi istenen 6zelliklerine gére uygun istatistik kosullar altinda MD

simiilasyonlarinin gergeklestirilmesi gerekir.

25



Elverigli istatistik kosullar olusturabilmek i¢in bazi termodinamik degiskenler
bazi smirlamalar getirilir. Ornegin, NVE mikrokanonik toplulugunda, parcacik sayisi
(N), sistemin hacmi (V) ve sistemin toplam enerjisi (E) sabit tutulur. Bunun diginda
cesitli istatistik topluluklar1 da literatiirde mevcuttur: izoenthalpik-izobarik (NHP),
izotermal-izobarik (NPT), kanonik (NVT) ve biiyiik kanonik (uVT) topluluklari.
Burada, N, H, P, T, V ve pu sirasiyla pargacik sayisi, entalpi, basing, sicaklik, hacim
ve kimyasal potansiyeli tanimlamaktadir. Bu ¢alismada, simiilasyonlar NVT ve NPT

istatistik kiimelerinde gergeklestirilmistir.

Dinamiksel =MD  simiilasyonlarin1 ~ farkli  istatistik  kiimelerinde
gerceklestirebilmek i¢in bir ¢ok metot gelistirilmistir. Bunlardan birisi genisletilmis
Hamiltonyen metodudur. Makro boyuttaki sistemin termodinamik o6zelliklerini
tammlayacak serbestlik derecesi sisteme ilave edilir. Ornegin, sistemin sicakligini
sabit tutmak i¢in sisteme 1s1 banyosu veya sistemin basincini kontrol etmek i¢in de
sisteme basing pistonu ilave edilir. Ilave serbestlik derecelerinin katkilar1 sistemin

hareket denklemlerinde tanimlanir.

3.3.1 NVT Molekiiler Dinamik Simulasyonu

Kanonik istatistik kiimesinde, 6zel bir sicaklikta sistemin sicakligmi sabit
tutabilmek i¢in, sisteme termostat ilave edilir. Cesitli sabit sicaklik MD simiilasyon
yontemleri gelistirilmistir. En verimli ve kullanigh yontemlerden birisi Nosé (1984;
1991) ve Hoover (1985) tarafindan olusturulmustur.

Nosé (1984), sistemin sicakligini kontrol etmek igin sisteme serbestlik
derecesi s olan 1s1 banyosunu ilave ederek, dinamiksel bir yontem gelistirmistir.
Simiile edilecek sistem T sicakligindaki 1s1 banyosuna yerlestirilerek genisletilmis
sistem olusturulur. Sisteme pargacik aligverisi engellenirken sadece enerji
aligverisine izin verilir. Sistemin sicakligi 1s1 banyosunun T sicakligina ulastiginda
temodinamik denge saglanmis olur. Genigletilmis sistem izole edildigi i¢in toplam
enerjisi korunumludur, fakat sistemin enerjisinde dalgalanmalar olusur. Boylece
kanonik toplulugun (NVT) olusmasi saglanir. Is1 banyosunun kinetik ve potansiyel

enerjileri sirastyla asagidaki gibi tanimlanir;
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1 ds\* P2
—Zo(22) =5 3.39
Eiin =3 Q (dt) 20 (3.39)

ve

Epot = gkgTin(s) . (3. 40)

Burada, P, konjiige momentumu ve Q enerji X (zaman)? boyutunda bir parametre
olup, s serbestlik derecesinden gelen hareketin kiitlesi gibi davranir. kg ise
Boltzmann sabiti, T disaridan ayarlanabilen sicaklik ve g ise toplam serbestlik
derecesidir.

Hoover (1985), banyonun termodinamik siirtinme katsayisim1 1 = sP,;/Q
seklinde tanimlayarak, Nosé tarafindan olusturulan yontemdeki denklemler oldukga

basit hale gelmistir. Hareket denklemleri asagidaki ifadeleri almistir;

- b (3. 41)
l ml
B=F-nf | (3. 42)
ve
p;?
. Zi;i— gkgT
7= Q ' (3. 43)

Siirtiinme  katsayis1 sabit olmayip, positif veya negatif degerleri olarak
termostat gorevini Ustlenir. Denklem (3. 43)’deki terim 1s1 banyosunun fonksiyonunu
kontrol eder. Eger toplam kinetik enerji gkgT degerinden biiyiik olursa, 7} ifadesi
pozitif degeri alir. Bu durumda 1s1 banyosunda bir siirtiinme olusur. Bu durumda, 1s1
banyosunda olusan siirtiinme 1s1 banyosunun kinetik enerjisinden daha kii¢iik olacak
sekilde atomlarin hareketini yavaslatir. Diger taraftan, atomlarin kinetik enerjisi 1s1
banyosunun gkgT enerjisinden daha kiigiikse, 17 ifadesi negatif olur. Bu durumda
atomlar 1s1 banyosunun kinetik enerjisine ulasana kadar ivmelenir. Esitlik (3. 41, 3.42,

3.43)’de verilen denklem seti Nosé-Hoover termostati olarak bilinir.
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3.3.2 NPT Molekiiler Dinamik Simulasyon

Sabit basing altinda MD simiilasyon calismalarin Onciiliigiinii Andersen
(1980) yapmustir. Simiile edilecek sisteme V hacimli kutuyu (piston) temsil eden
serbestlik derecesi ilave edilir. Bu serbestlik derecesi kinetik ve potansiyel enerjileri

sirastyla asagida verilmistir;

1 .
Exin = EWVZ (3. 44)

ve

Epot = PoV . (3. 45)

Burada, W pistonun kiitlesini ve P,,’de istenilen basinci temsil etmektedir. Sistemin
hacmi simiilasyon boyunca, sistemin i¢ basinci ile istenilen dis basing (pistonun
basinci) arasinda denge saglanana kadar degiskenlik gosterir. Ilgilenilen sistem art1
pistondan olusan genisletilmis sistemin hareket denklemleri entalpi sabit olacak
sekilde olusturulur. Bu metotda simiilasyon kutusunun sekli ve biiytlikliigii basing
altinda degismektedir. Parinello ve Rahman (1985) bu degisiklikleri saglayan h
dinamik matriksini tanimlayarak, Anderdesen’in sabit basin¢ metodunu gelistirmistir.
Daha sonralar1 Ray ve Rahman (1985) tarafindan bu metoda Nosé un sabit sicaklik
teorisini eklenerek de NPT kiime istatistiginin MD temelleri olusturulmustur. NPT
dinamiginin Hamiltonyeni asagidaki gibidir (Nosé 1984);

2

szp—"+u(v-1/3 )+—+P V+P + gkgTIn(s) . 3.46
— 2m;V?2/3s2 20 gre (3.46)
l

Burada, (7;,P;) i. parcacigin konumu ve momentumu, (V , P,) Parinello ve Rahman
tanimindan gelen molekiiler dinamik hiicrenin hacmi ve momentum koordinatlarini
ve (s,P,) ise Nosé termostatin1 ifade eden faz uzayr parametreleridir. Denklem
(3.46)’daki ilk iki terim N parcacikli sistemin Hamiltonyenini, ikinci iki terim
molekiiler dinamik hiicrenin ve son iki terim de Nosé sabit sicaklik teorisinin

katkilarini vermektedir.
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3.4  Molekiiler Dinamik Simiilasyonu Paket Programlar:

Molekiiler dinamik simiilasyon ¢alismalarin gergeklestirilmesi i¢in c¢alisma
yapilacak sistemdeki atomlararasi etkilesmeleri tanimlayacak potansiyel enerji
fonksiyonu segilerek gergeklestirilebilir. Molekiiler dinamik simiilasyon ¢alismalarini
gerceklestirilmesi icin literatiirde ticari ve ac¢ik kaynak kodlu paket programlar
mevuttur. Bu programlarin giivenilirlikleri bir¢ok c¢alismada test edilmistir. Bu

programlarin bazilar1 Tablo 3.1’de listelenmis olup, kullanim alanlar1 verilmistir. Bu

calismada LAMMPS paket programi1 MD simiilasyonu i¢in kullanilmistir.

Tablo 3.1: Bazi molekiiler dinamik simiilasyonu paket programlar1 (Wikipedia, 2021).

KOD iSMi KULLANIM ALANI LiSANS ERISIM
. Ucretsiz, acik
LAMMPS Katihal Ve yumusa.k malzemeler om kaynak kodlu. Sandia
potansiyel fonksiyonlarma sahip (GNU GPLv2)
AMBER Molekiiler yapllara ait Rota_ns1ye.1 enerji Ticari ambermd.org
fonksiyonlarinin iiretilmesi.
Katihal, sivilar ve biyolojik sistemler Ucretsiz
CP2K icin atomistik ve molekiiler dinamik CP2K
simiilasyon yapabilir. (GNU GPLv2)
NAMD+ Acik kaynak,
Hizli, Paralel MD, CUDA Akademik ?ﬁg:{ﬂ ?en
VMD kullanim
Ucretsiz
GROMACS Yiiksek Performansli MD (GNU GPLV2) gromacs.org
BOSS OPLS Ticari vale
University
CHARMM veya AMBER kuvvet Basit siiriimii
alanlarinm kullanarak MD simiilasyonu ﬁcarse tsiS;l(?r V‘;
ACEMD yapar. Yiiksek dereceden optimize Ticari siirimii Acellera Ltd
edilmis CUDA kullanarak NVIDIA bulunmaktadir
GPU iizerinde ¢aligabilir. wunmaktadit.
CHARMM Molekiiler yapllara ait Rota.rmye.l enerji Ticari charmm.org
fonksiyonlarimin iiretilmesi.
Ozellikle biyomolekiiler sistemlerin ve Agile
ABALONE protein katlaniminin ¢aligilmasina Ucretsiz Mol% cule

yoneliktir.
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3.41 LAMMPS MD Paket Programi

LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) MD
paket programi 1990’larin ortalarinda CRADA adi verilen Sandia ve LLNL
laboratuvarlar ile Cray, Bristol Myers Squibb ve Dupont sirketleri arasinda yapilan
bir aragtirma ve gelistirme anlasmasi sonucunda Steve Plimpton Onciiliiglinde
yazilmaya baglanmistir (LAMMPS 2021). Biiylik 6l¢ekli paralel klasik molekiiler
dinamik kodu gelistirmek asil hedeftir. Oncelikle Fortran-77 programlama diliyle
yazilan LAMMPS sonrasinda F90 kodlart ile gilincellenmis ve gilinlimiizde C++
stiriimii ile iicretsiz ve agik kaynak kodlu olarak kullanima sunulmaktadir. Molekiiler
dinamik hesaplamalarinda ortaya ¢ikan tim gelismeler kodlara eklenip bu sekilde
kodlarin giincel kalmasi1 saglanmistir. Acik kaynak kodlu olmasindan dolay1 kodu
kullanip iizerinde yenilikler saglayan kullanicilarin eklentileri bir havuzda toplanip,
kodun gelistirilmesi saglanmaktadir. MD simiilasyonunda LAMMPS kodlari
kullanilabilmesi i¢in potansiyel enerji fonksiyonu, baglangi¢c atom konumlar1 ve
simiilasyon parametrelerini bir dosya lizerinde tanimlamak yeterli olmaktadir. Hangi
niceliklerin hesaplanacagi, hangi sonu¢ dosyalarmin olusturulacagi kullanan
tarafindan belirlenebilmektedir. LAMMPS paket programi ile milyonlarca parcaciga
sahip sistemlerin MD simiilasyonlar1 yapilabilmektedir. Paralel islemci

kullanilabildigi i¢in problemler hizli sekilde ¢oziilebilmektedir.

LAMMPS paket programi, Tersoff, EAM, MEAM (Modified Embedded
Atom Method), ReaxFF gibi karmagik yapida olan potansiyel enerji fonksiyonlarmin
rahatlikla kullanilabilmesini saglamaktadir. Bu durum LAMMPS kodlarin1 daha
avantajli hale getirmektedir. Programdan elde edilen sonuglar1 OVITO (2021) ve
VMD (2021) gibi yardimc1 programlart kullanarak sistemin incelenmesi, analiz

edilmesi, animasyonlar1 olusturulmasi saglanmaktadir.

Sekil 3.3’de LAMMPS paket programinin ¢aligsma is akis semasi verilmistir.
LAMMPS paket programini ¢alistirirken Oncelikle simiilasyon sartlarini ve neler
hesaplamak istendigini tanimlamak i¢in giris (input) dosyasi olusturulur. Bu giris
dosyasinda atomlararas1 potansiyel etkilesimi tanimlayan dosya da tanimlanir.
Olusturulan giris dosyast LAMMPS paket programinda calistirilarak istenilen

sonuglarin yazdirildigr “log.Jlammps” ve atom konumlarinin yazdirildigir “dump”

30



dosyasi ¢ikt1 olarak alinmaktadir. Elde edilen bu ¢ikt1 dosyalar1 farkli programlar

kullanilarak goriintii alinabilmekte ve analiz yapilabilmektedir.

Simiilasyonu Calistirmak igin is Akisi (LAMMPS kullanimi)

<swselup lammps > swsetup pbs

calc_fcc.in

Kurulumu

Al99.eam.alloy calc_fcc.pbs

Windows: \\// \/
\Imp win_no-mpi.exe < calc_fcc. |n/

gsub calc_fcc.pbs /

Linux: V
\ Imp_4Jul10 < calc fec.in //

"“-AK

log.lammps L_dﬂ—\l

\ovITo / \ VMD / \ MATLAB /

Girdi
dosyalari

Calistirma
komutlan

Cikti
dosyalan

Goriintii
alma

Sekil 3.3: LAMMPS paket programi ¢alistirmak i¢in is akis semasi (Mississippi State Uni. 2021).

31



LAMMPS paket programinda kullanilan bazi komutlar ve kullanim amaclar

Tablo 3.2°de 6zetlenmistir.

Tablo 3.2: LAMMPS paket programiin siklikla kullanilan komutlar1 (LAMMPS 2021).

units Kullanilacak birim sistemin tanimlanmasi

dimension Kag boyutta hesap yapilacaginin tanimlanmasi

boundary Periyodik simir sart1 uygulanacak dogrultularin belirlenmesi

atom_style Atomlarn tipinin kullanilacaginin belirlenmesi

lattice Orgii modeli ve 6rgii sabitinin tanimlanmasi

mass Atomun kiitlesinin tanimlanmasi

pair_style Potansiyel enerji fonksiyonunun tipinin se¢ilmesi

pair_coeff Potansiyel enerji fonksiyonu parametreleri ve etkilesim dosyasinin
tanimlanmasi

velocity Baslangi¢ atom hizlariin olusturulmasi ve sicaklik tanimi

timestep Integrasyon igin zaman adim biiyiikliigiiniin tammlanmas1

run Hesaplamanin yapilacak adim sayisi

fix Molekiiler dinamik parametrelerini tanimlama

thermo Sonuclarin yazdirilma sikligini tanimlama

thermo_style | Elde edilmek istenen parametreleri tanimlama

dump Atom koordinatlarini ve nicelikleri dosyaya yazdirma segenegi
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3.5 Hesaplama Yoéntemi

Bu tez ¢alismasinda, FeCr bazli kor@kabuk yapisindaki silindir nanotellerin
termal ve mekanik 6zellikleri MD simiilasyon yontemi ile incelendi. Atomlararasi
etkilesim Bonny ve arkadaslar1 (2011) tarafindan parametrelendirilmis EAM tipi
(Daw ve dig. 1984) potansiyel ile tanimlandi. Silindir nanoteller, ¢aplar1 2,5 nm ve
4,5 nm civart ve boylar1 ¢aplarinin dort kat1 olacak tarzda ve atomlar bec kristal
yapida dizilerek tasarlandi. Sekil 3.4’de goriildiigii iizere, (n-x) katman yaricapindaki
kor kismmna Fe ve onu saran (x) katman kalinhigindaki kabuk bolgesine de Cr
yerlestirerek Fe(n-x)@Cr(x) seklinde kor-kabuk yapisinda nanoteller olusturuldu.
Kiiciik ¢aplt nanoteller 4 n katmanindan olusmakta ve her katmanin kalinlig1 Fe ve
Cr atomlarinin 6rgii sabitlerinin degerinde alindi. Bu durumda x ifadesi 1, 2 ve 3
degerlerini aldiginda, siwrasiyla, Fe3@Crl, Fe2@Cr2 ve Fel@Cr3 seklinde
kor@kabuk nanotelleri kabuk kalinliginin etkisini gorebilmek ic¢in olusturuldu.
Kabuk bolgesindeki malzeme cinsinin fiziksel 6zelliklerine etkisini gorebilmek igin
de, kor ve kabuktaki kullanilan malzemeler yer degistirilerek Cr@Fe kor@kabuk
sistemleri  olusturuldu: Crl@Fe3, Cr2@Fe2 ve Cr3@Fel. Nanotellerin
biiylikliigiiniin termal 6zelliklere etkisini gorebilmek ic¢in de, 8 katmandan olusan
farkli kabuk kalinliginda 4,5 nm capli Fe-Cr bazli kor@kabuk sistemleri de ayni
yontemle olusturuldu (n=8; x=2, 4 ve 6): Fe2@Cr6, Fe4@Cr4, Fe6@Cr2, Cr2@Fe6,
Crd@Fe4 ve Cro@Fe2.

Kabuk: 6a
a:orgii sabiti

Fe2@Cr6

Kor: 2a

a:0rgii sabiti

Sekil 3.4: Fe2@Cr6 kor-kabuk nanotelinin genel goriintimii.
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Sekil 3.4’de Fe2@Cr6 kor@kabuk nanoteli yapist model olarak verildi. Ayrica
kor@kabuk yapili Fe-Cr bazli nanotellerin sonuglarini karsilastirmak igin saf
malzemeden olusan Fe ve Cr bazli nanotelleri de ¢alisildi. Sonug olarak, Sekil 3.5°de
verilen 16 farkli nanotel sistemi i¢in farkli sicaklik ve basing altinda MD

simiilasyonlar1 gergeklestirildi.

Fel@Cr3

Fe2@Cr4
Fe-Cr ‘ Fe4@Cr4

Fe2@Cr2

‘ Fe-Cr

Fe3@Crl

Fe6@Cr2

Cri@Fe3

Cri@Fel

Cr2@Feo6

Cré@Fe2

Cr-Fe 8 katman Cr-Fe

Sekil 3.5: MD simiilasyonu gergeklestirlen Fe-Cr bazli kor@kabuk nanoteller.

Bu MD simiilasyon c¢alismasinda LAMMPS hazir paket programi kullanildi.
Nanotellerin baglangi¢c yapilart 200 x 200 X h dikdortgen simiilasyon kutusunun
merkezine yerlestirilmis olup, sadece z ekseni boyunca periyodik sinir kosullar
uygulandi. Burada, h nanotelin boyunu vermekte olup, kiigiik sistemler i¢in h = 92
A° ve biylik sistemler igin h = 186 A° alindi. Sistemi minimum enerji
konsigurasyonuna getirebilmek i¢in konjuge-gradyent algoritmasi kullanildi. Daha
sonra termal, dinamik ve yapisal 6zelliklerin sicakliga bagimliligini1 aragtirmak igin,
sistemleri NVT kanonik istatistik kiimesinde 1 K’dan baslayarak 2500 K’e kadar 100
K sicaklik araliklariyla 1sitildi. Erime sicakligini daha net tayin edebilmek i¢in erime

yakinlarinda bu aralik 10 K’e disiiriildii.

Hareket denklemlerini ¢6zmek igin integrasyon yontemi olarak hiz-Verlet
algoritmasi kullanildi. Her bir MD simiilasyon adiminda 1 fs zaman aralig1 segilerek,

500000 MD adimi 1sitma ve 500000 MD adim1 da dengeleme islemi her bir hedef
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sicaklik i¢in yapildi. Isitma islemi esnasinda 1s1 banyosunun sicakligini sabit tutmak
icin Nose-Hoover termostati kullanildi. Bu c¢alismada atomlarin yoriingeleri
simiilasyon zamani1 boyunca her 50 MD adiminda kaydedilip, bu bilgiler sistemin
fiziksel Ozelliklerinin analizinde kullanildi. Her bir hedef sicaklik ve her 50 MD
adiminda, sistemin sicakligi, toplam enerjisi, kinetik enerjisi, potansiyel enerjisi,
entalpisi, hacmi ve basinci tespit edildi. Sistemin dengeye ulastigir son 100000 MD
adimi {izerinden ortalama degerleri bulunarak bu fiziksel 6zellikler her bir sicaklik
icin tayin edildi. Sistemlerin 1s1 kapasitesi, ¢ift dagilim fonksiyonu, Lindemann
kriteri, ortalama kare yerdegistirme ve difiizyon sabiti gibi 6zellikleri veren MD
simiilasyon ¢iktilar1 kullanilarak PYTHON yazilim dilinde analiz programi yazildi.
Nanotellerin erime sicaklig1 ve mekanizmasi, toplam enerji, 1s1 kapsitesi, ¢ift dagilim
fonksiyonu, Lindemann kriteri ve diflizyon sabiti gibi fiziksel 6zelliklerin sicaklikla

bagimlilig1 incelenerek belirlendi.

Nanotellerin mekaniksel 06zelliklerini arastirmak icin NPT istatistik
kiimesinde her bir sisteme ¢ekme islemi uygulandi. Once teller 1 ns boyunca 1 K
sicakliginda dengeye getirildikten sonra, 10® fs! zorlanma hiz1 ile sistemin z
dogrultusuna dogru ¢ekme uygulandi. Sistemde basinci sabitleyebilmek i¢in
Parinello-Rahman barometresi kullanildi. Simiilasyon ¢iktilar1 olarak, her bir
zorlanmaya karsilik zorlar elde edildi. Zor-zorlanma iligkisi egrisinden nanotellerin
akma ve c¢ekme dayanimi, kopma uzamasi, Young modiili elde edildi. Ayrica
atomlarin yoriingeleri kullanilarak PYTHON yazilim dilinde yazilmis analiz

programut ile Poisson oranlar1 elde edildi.

MD simiilasyon ve analiz ¢aligmalar1 Pamukkale Universitesi (PAU) Bilimsel
Arastirma Projesi Birimi tarafindan desteklenmis BAP-2019FEBO051 nolu proje
kapsaminda elde edilen is istasyonu ve PAU Fizik Béliimii Malzeme Fizigi
Simiilsyon Lavoratuvar1 olanaklar ile gerceklestirildi. Analizlerde kullanilan bazi

fiziksel 6zelliklerin detayi takip edilen boliimlerde agiklanacaktir.
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3.6  Termodinamik, Yapisal ve Dinamik Ozellikler

3.6.1 Is1 Kapasitesi (Ozgiil Is1)

Is1 kapasitesi sivilarin termodinamik davraniglarini analiz etmek igin
onemlidir. Temel olarak 1s1 kapasitesi, bir cismin sicakliginin 1 °C degistirilmesi i¢in
gerekli olan 1s1 miktarina karsilik gelmektedir. Isitma islemi uygulanan atomik
boyutlardaki simiilasyonlarda sistemin erime noktasin1 tespit etmek igin
kullanilabilmektedir. Is1 kapasitesinin hesaplanmasinda genellikle iki yo6ntem
uygulanmaktadir. Sabit hacimde 1s1 kapasitesi sisteme alinan 1sinin sicakliga gore

tiirevi seklinde tanimlanmaktadir. Istatistiksel olarak sabit hacimde 1s1 kapasitesi
(Cv);

0E

Cv = Gy (3.47)

bagntisiyla elde edilmektedir. Burada E enerji, T ise sicaklik degeridir. Ikinci
yontemi ise 1s1 kapasitesi enerji dalgalanmalarinin istatistiksel ortalamasidir (Allen
ve Tidesley 1987).

NVT kanonik kiime istatistigine gore, kinetik enerjiden gelen kisim sabit
oldugu i¢in 1s1 kapasitesini potansiyel enerjideki degisim olusturmaktadir. Buna gore

sabit hacimde 1s1 kapasitesi (C;,) (Allen ve Tidesley 1987);

Cr
ke  Nkg?T?2

(PE — (PEY) +3 3.48)

bagintisiyla elde edilmektedir. Burada kg Boltzman sabiti, N toplam atom sayisi, T

sicaklik, PE potansiyel enerjiyi ifade etmektedir.

Bu c¢alismada termal o&zellikler NVT kanonik istatistik kiimesinde

hesaplandigi i¢in 1s1 kapasitesi Denklem (3.48)’deki gibi hesaplanmustir.
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3.6.2 Lindemann Kriteri

Cisimlerin erime davranislarini incelenebilecegi diger bir nicelik de
Lindemann kriteridir. Lindemann kriteri ortalama kare yer degistirmenin bag
dalgalanmasi olarak tanimlanir. Bir sistemde erime, o sistemdeki atomlar arasinda
olusan titresimlerin genliklerinin degismesiyle meydana gelir. Bu genliklerin

degisimi Lindemann erime kriterini elde etmemizi saglar.

Atomik Dboyutta simiilasyon teknigi ile Lindemann kriteri kolaylikla
incelenebilmektedir. Sistemde erimenin baslamasi atomlar arasi mesafenin %15-%20
arast degisim gosterdigi yerde yasanmaktadir. Bir atomun Lindemann kriteri (6;)

(Bagrets ve dig. 2010);

_ 2 (%) — (1y;)?
6; = NN — 1); Tij (3.49)

seklindeki bagintiyla tanimlanmaktadir. Burada N toplam atom sayisi, i Sistemdeki

her bir atomu, j her bir atomun en yakin komsu atomlarini, 7;; i atomu ile j en yakin
komsu atomlar arasindaki mesafe, (r; j) mesafelerin istatiksel ortalamasi olarak ifade

edilmektedir.

Sistem katmanlar halinde incelenmek istendiginde Lindemann kriteri (8y,(;));

Oy = (3.50)

2 Z VT2 — (15)?
- 1) 147

Ny (Ni iy

i#j

bagntisiyla tamimlanmaktadir. Burada, L(i) . katman, Ny ise katmanlardaki atom

sayisini temsil etmektedir.
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3.6.3 Cift Dagilim Fonksiyonu

Cift dagilim fonksiyonu “g(r)”, kat1 sistemlerin ve nanomalzemelerin yapisal
Ozelliklerinin incelenmesinde 6nemli rol oynar. Bu fonksiyon, verilen bir atomdan
belli bir uzaklikta bagka bir atomun bulunma olasiligidir. Sekil 3.6°de goriildiigii
tizere referans aldigimiz merkezi bir atom ve etrafim1 ¢evreleyen atomlar
diistindiigiimiizde, ¢ift dagilim fonksiyonunun mesafeye gore degisimindeki tepeler

cevreleyen atomlarin uzakligina denk gelmektedir.

g(r) f3

A

Sekil 3.6: a) Merkez atomdan ry, rz, rsuzakligindanki kabuklarin gériinimii b) g(7) ¢ift dagilim
fonksiyonunun uzakliga gore degisimi (Yildirim 2012).

Sekil 3.6’da tek atom igin goOsterilen islemler her bir atom ig¢in
hesaplanmaktadir. Cift dagilim fonksiyonu birden fazla cins atom i¢in incelenmesi
miimkiindiir. g(r), yogunluk — yogunluk korelasyon fonksiyonu seklinde (Hwang ve
Lee 2005) tanimlanir;

%4
g =5 Y 8t =ny) (3. 51)
Matematiksel olarak g(r) (Haile 1992);

V n(r)

9(r) = N 4mr2Ar

(3. 52)
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bagintisiyla ifade edilmektedir. Burada N atom sayisi, V sistemin hacmi, n(r)

koordinasyon sayis1, 4wr2Ar kabugun hacmidir.

3.6.4 Ortalama Kare Yerdegistirme

Ortalama kare yerdegistirme (Mean Square Deviation, MSD), sistemin
dinamik yapisini incelememizde 6nemli rol oynar. Yapisal 6zelliklerden farkli olarak
atomik hareketliligi incelemektedir. Bir parcacigin to ile t zaman aralifinda yapmis
oldugu yerdegistirmenin karesine karsilik gelmektedir. Atomlarin ortalama kare

yerdegistirmesi, atomlarin dogrudan difiizyonu ile alakalidir ve

N
1
MSD(t) = (r(t)?) = (i (t + to) —71,(tp))?) = NZIﬁ(t +to) —7(tn)I>  (3.53)
i=1

olarak yazilmaktadir (Shvartsburg ve Jarrold 2000). Burada N toplam zaman merkezi
sayisi, t simiilasyonda elde edilen zaman, t, zaman adimlarindan belirlenen zaman

merkezleri, 7;(t + t,) i atomunun t + t, zamanindaki merkez atoma olan uzakligidir.

MSD ¢ok kisa zaman araliginda t? ile orantili davranir. Bu davranis sistemde
atomik carpisma gergeklesmedigi, atomlarin herhangi bir etki altinda kalmaksizin
hareket ettigini gostermektedir. Zaman ilerledik¢e erime sicakligimin ve tizerindeki
sicakliklarda grafik lineer bir davranig gosterirken, erime sicakligi altinda yaklasik
olarak degismeyen bir davranig gostermektedir. Kat1 fazda olan yapilardaki her bir
atom, ¢evreleyen komsuluklar tarafindan bir kafes etkisinde bulunmaktadir. Buradan
kurtulup difiizyona maruz kalamamaktadir. Fakat cismin siv1 fazina gegtigi yiiksek
sicakliklarda atomlararast mesafe artmasindan dolayr kafes etkisi azalmaktadir.

Kolaylikla bir atom bir bdlgeden farkli bir bolgeye difiizyon yapabilmektedir.
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3.6.5 Difiizyon Katsayisi

Difiizyon, atomlarin Kinetik enerji etkisiyle rastgele hareket etmesi olarak
tanimlanabilir. Maddenin biitiin hallerinde farkli 6zelliklerde ve farkli hizlarda
goriilebilmektedir. Bu ylizden maddenin kat1 fazi ile sivi fazi arasindaki farki
anlamamiz i¢in énemli bir 6zelliktir. iki faz arasindaki difiizyon farkina bakildiginda
acikca ayirt edilebilmektedir. Difiizyon sabitinin degerinin 1 nm?ns™ mertebesindeki
degeri kat1 fazi ile sivi fazimi birbirinden ayiran bir 6zelliktir (Liada ve Guthire
1998). Diflizyon, sistemde bulunan atomlarin veya molekiillerin kiitle tagimimi
anlamma gelmektedir. Kat1 cisimlerde difiizyon bosluklarda ve orgii kusurlarinda

mevcut iken, sivilarda atomlarin konumlari degistigi igin stirekli diflizyon mevcuttur.

Difiizyon katsayis1 molekiiler dinamik simiilasyonlarinda calisma siiresince
olusturulan atomlarin konum ve hizlarindan elde edilebilmektedir. Difiizyon
katsayis1 parcacigin t zamami boyunca ilerledigi yol ile baglantili olmasi
beklenmektedir. Yiiksek t degerleri icin ortalama kare yerdegistirme ile difiizyon
dogrusal sekilde baglantili oldugu goriilmektedir. Diflizyon katsayisi, ortalama kare

yerdegistirmenin bir fonksiyonu olarak ;

D = 1im - (3. 54)
too 6t

Einstein bagintisindan (Allen ve Tildesly 1987) hesaplanabilmektedir.

3.7 Mekanik Ozellikler

Malzemelerin mekanik davranisi, uygulanmakta olan yiike veya kuvvete karsi
malzemenin gostermis oldugu direnci veya deformasyonu yansitmaktadir.
Mukavemet, sertlik, rijitlik ve silineklik tasarimda kullanilan temel parametreleri
olusturmaktadir. Malzemelerin mekanik o6zellikleri, laboratuvar deneyleriyle elde
edilebildigi gibi bilgisayar simiilasyonlar1 yardimiyla da belirlenebilmektedir.
Uygulanan yiikiin tiirii, uygulanma siiresi ve ¢evre durumlan dikkate alinmaktadir.
Yiikiin tiirii, gekme, basma veya kayma tiirlinde olabilmekte ve biiylikiigii sabit veya
degisken olabilmektedir. Ayrica ¢alisma kosullarindaki ortam sicakligi da 6nem arz

etmektedir.
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Malzemeye uygulanan kuvvet, sabit veya zamanla ¢ok az degisiyor ve
parganin kesit alanina veya yiizeyine esit sekilde uygulaniyorsa malzemenin mekanik
davranig1 zor-zorlanma elde edilebilecegi basit bir deneyle belirlenebilmektedir.
Yapilan deneylerde yiik, Sekil 3.7°de goriildiigli gibi basma veya ¢ekme seklinde
uygulanabilmektedir.

F
T F
i C_:_l_:) l i.r/Aﬂ
ML T _—(; ) ‘>T
’ s CEKME ‘o l BASMA
T i s — *_) |
Eas i

(a) (b)

Sekil 3.7: (a) Cekme yiikii ve (b) basma yiikii altinda olugan kisalma ve sekil degisimi.

Cekme deneyi, zor-zorlanma verilerinin elde edilmesi igin en sik uygulanan
deneylerden biridir. Bu deneyle tasarimda 6nemli olan bir¢ok mekanik 6zelligin
tespit edilmesini saglamaktadir. Deney asamasinda malzeme, ekseni dogrultusunda
yavas bir sekilde artan kuvvet etkisi altinda genellikle kirillana kadar sekil
degistirmektedir. Malzemelerin kesit alan1 dikdortgen olabilmekle birlikte, genellikle
dairesel kullanilmaktadir. Uygulanan kuvvet kesit sekline ve biiylikliigiine gore
farklilik gostermektedir. Bu farkliliklar1 aza indirmek i¢in yiik ve uzama, zor ve

zorlanma olarak normalize edilmektedir. Zor (o),

o=— (3. 55)

denklemiyle tanimlanmaktadir. Burada, F malzemenin kesit alanina uygulanan dik

kuvvet, A, ise malzemenin ilk kesit alanidir. Zorlanma (¢) ise,

41



=1 (3. 56)

&

seklinde tanimlanmaktadir. Burada, [ ilk boy, [; ise ¢cekme islemi sonrasinda Glgiilen

boydur.

3.7.1 Elastik Modiilii

Bir malzemede olusan deformasyon veya sekil degistirme miktar
uygulanmakta olan zorun biyiikligiine baglhdir. Metallerin geneli kii¢iik zorlara
maruz kaldiginda, olusan zor ve zorlanma arasinda asagida verilen denklem gibi

dogrusal bir iliski olugsmaktadir;
o=Ee (3.57)

Bu denklem Hooke Kanunu olarak bilinmekte olup, burada E orant1 sabiti Young
modiilii veya elastik modiilii olarak adlandirilmaktadir. Zor ile orantili olarak degisen
zorlanmaya elastik sekil degisimi ad1 verilmektedir. Sekil 3.8’de goriildiigi gibi zor-
zorlanma arasinda dogrusal bir iliski s6z konusudur. Dogrusal olan bu kismin egimi
gosterdigi direng olarak da ifade edilebilmektedir. Young modiiliiniin biiyiik olmasi,
malzemenin rijit oldugu anlamina gelmektedir. Elastik sekil degisimi kalict olmayip,
uygulanan yiik kalktiginda malzemenin ilk haline geri donecegi anlamina

gelmektedir.

Atomsal mertebede elastik sekil degisimi, atomlararasi mesafede meydana
gelen ¢ok kiigiik miktarda degismelerle, buna bagl olarak da atomlararas1 baglarin
gerilmesiyle kendini gdstermektedir. Elastik modiiliiniin  biytikligi, komsu
atomlarin birbirinden ayrilmaya kars1 gostermis olduklar1 direncin yani atomlararasi

bag kuvvetinin bir dl¢iitii olmaktadir.
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Yikin
kaldiriimasi

Zor

Egim = Young modul

Yikleme

Zorlanma

Sekil 3.8: Yiikiin uygulanmasi ve ardindan kaldirilmasi sirasinda dogrusal elastik sekil

degisimini gosteren sematik zor-zorlanma diyagrama.

MD simiilasyon hesaplarinda atomlararast kuvvetler dogrudan hesaplandigi
icin elastik modiilii kolaylikla hesaplanabilmektedir. Olusturulan bir sistem belirli bir
dogrultuda ¢ekilerek zorlanma olusturulur. Buna bagli olarak atomlararasi kuvvet

yardimiyla zor ve zorlanma hesaplanmaktadir.

Sekil degisimi, kabul edilmis bir referans uzunluga gore cisim icindeki
atomlarin yerdegistirmesine karsilik gelen deformasyonun normalize edilmis bir
Olgiistidiir. Kuvvetin uygulanma dogrultusuna gore zorlanma degismektedir. Cismin
uzunlugu boyunca sikistirilmasi veya gerilmesi durumunda normal zor, cismin
diizlemlerinin birbirine goére kaymasimi tanimlayan duruma ise kesme zoru
denilmektedir. MD simiilasyon hesaplarinda virial gerilme yontemi en yaygin
kullanilan yontemlerdendir. Belirli bir atomik topluluk i¢in virial gerilme yontemi
(Allen ve Tildesly 1987),

1 1
N*k = 0 —Z'miviavi + 52 Z Ff}ri]ﬁ. (3.58)
l

i i#]
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bagintistyla tanimlanmaktadir. Burada 2 sistemin hacmi, m; pargacigin kiitlesi, v;

pargacigm hizi, Fj; i ile j atomlart arasindaki kuvvet, r;; i ile j atomlar arasindaki

uzaklik, a ve B indisleri kartezyen bilesenleridir.

3.7.2 Akma ve Cekme Dayamimi ile Kopma Uzamasi

Metalik malzemelerde genellikle elastik davranis yaklasik olarak 0,05
zorlanma miktarina kadar devam etmektedir. Malzeme bu noktadan daha fazla
deforme edildiginde zor-zorlanma arasindaki Hooke kanunu ortadan kalmakta ve
plastik deformasyon olugmaktadir. Atomsal mertebede ise plastik deformasyon, ¢ok
sayida atomun veya molekiiliin birbirine gére yapmis olduklar1 hareketleri sirasinda
komsulari ile yapmis olduklar1 baglar koparip, yeni komsulariyla yeni bag kurmalari

anlamina gelmektedir.

Sistemler ¢ogunlukla zor altinda sadece elastik sekil degistirecek sekilde
tasarlanmaktadir. Bundan dolayi, plastik deformasyonun basladigi zorun, yani
akmanin nerede baslamis oldugu bilinmek istenmektedir. Elastik-plastik gegisinin
oldugu noktaya karsilik gelen zor degerine akma dayanimi (g,;) denilmektedir.
Sekil 3.9°da goriildiigii gibi, akma dayanimina karsilik gelen P noktasinin yerini
tespit etmenin zor oldugu durumlarda, genellikle 0,002 zorlanma degerinden, egriye
paralel ¢izilen dogrunun kestigi noktaya karsilik gelen zor degeri akma dayanimi

olarak kabul edilmektedir.

Akma olayindan sonra, plastik deformasyonun devam edebilmesi i¢in gerekli
gerilme miktari, Sekil 3.10°da goriildiigii gibi kopma noktasina kadar artmakta ve
sonra ani kopmanin olustugu kopma noktasina kadar azalmaktadir. Cekme dayanimi
(o.), bu egrideki maksimum noktaya karsilik gelmektedir. Bu ¢ekme igleminin

altinda bir sistemin tasiyabilecegi maksimum zora karsilik gelmektedir.
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Sekil 3.9: Elastik ve plastik deformasyonu gosteren tipik bir zor-zorlanma egrisi.

Gergek egri

—
=

Peklesme Boyun verme

Oranti siniri|
, Kopma

— ; Kopma noktasi

Akma noktasi

| | | | |
M A i M

\ 4

Zorlanma

Sekil 3.10: Cekme islemi uygulanan bir teldeki zor-zorlanma bagintis.
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Stineklik, bir bagka 6nemli mekanik 6zellik olup, kirilma durumuna kadar
malzemede olusan plastik deformasyonun miktarinin bir Olgiisiidiir. Kirilma
durumuna kadar ¢ok az ya da hi¢ plastik deformasyon gdstermiyorsa malzemeler
gevrek olarak adlandirilmaktadir. Siinek ve gevrek malzemelerin zor altinda

zorlanma davranigi Sekil 3.11°de gosterilmektedir.

Stinek

B;

Zor

(_JT r

Zorlanma

Sekil 3.11: Gevrek ve siinek malzemelere ait zor-zorlanma egrisi.

Stinekligin tasarimciya malzemenin hasara ugramadan 6nce ne Olciide
deformasyona ugrayacagi hakkinda bilgi vermesi 6nem arz etmektedir. Ayrica imalat
esnasinda malzemeye verilebilecek deformasyon miktar1 hakkinda bilgi vermektedir.

Siineklik sayisal olarak kopma uzamasi (g, ) olarak da ifade edilmektedir;

£ = (l" l_o l°> . (3. 59)

Burada, [, kopma boyu, [, ise ilk boyudur.
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3.7.3 Poisson Oram

Cekme ya da basma kuvveti uygulanan bir malzeme Sekil 3.12’de
gosterildigi gibi yiikiin uygulandigi dogrultuda uzamakta veya kisalmaktadir.
Bununla birlikte sekil degistirmeye karsilik gelen bir yanal daralma veya genisleme
olmaktadir. Bu eksenel ve yanal sekil degistirme arasindaki iligki Poisson orani
olarak adlandirilmaktadir ve v ile gosterilmektedir. z yoniinde uygulanan (a,) zorun

sebep oldugu Poisson orani agagidaki ifade ile verilir;

. (3. 60)

Burada z ve x yoniinde olusan zorlanmalar sirasiyla,

AL,
g, =2 (3.61)
lo,
ve
Al
—&, = —
o, (3. 62)

bagntilartyla elde edilir. Burada l, malzemenin z dogrultusundaki ilk boyu iken,
Al, ise aym ydndeki uzamasini vermektedir. Ayni sekilde, [, ~malzemenin X

dogrultusundaki ilk eni iken, Al, ise x dogrultusunda kisalma miktarin1 verir. Eger
sistem izotropik malzeme ise, x ve y dogrultusundaki zorlanmalar birbirine esit

olmaktadir.
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Sekil 3.12: Cekme islemi sirasindaki boydaki uzamaya kars1 endeki kisalmanin gdsterimi.
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4. VERILER VE BULGULAR

Nano yapidaki sistemlerin bulk yapidaki sistemlere gore fiziksel davraniglar
farklilik gostermektedir. Bu ¢alismada tasarlanan nanomalzemeler kor@kabuk olarak
adlandirilan i¢ bolgeye yerlestirilen A malzemesinin diger bir B malzemesi
tarafindan sarmasiyla olusan nanotellerdir. Bu tiir malzemeler tek tip malzemeden
olusan nanotellere gore ¢ok daha farkli ozellikler gostermektedir. Kor@kabuk
nanotellerin biiyiikligli, malzeme ¢esidi, kabuk kalinlig1 ve geometrik yapisi bu
malzemelerin fiziksel Ozelliklerini degistirmekte Onemli rol oynamaktadir. Bu
sebeple, uygun boyutlarda secilen nanotelin kor capt veya kabuk kalinliginin
ayarlanmasi ile hedeflenen 6zelliklere ulasilabilinir ve nanotelin performansini
arttirabilinir. Bu sebeple, caligmada molekiiler dinamik simiilasyon yontemi
kullanilarak farkli boyutta ve farkli kabuk kalinhiginda tasarlanmig nanotellerin
termodinamiksel, yapisal, dinamiksel ve mekanik o6zellikleri incelenmistir. Bu
calismada, model sistemlerimiz Fe@Cr ve Cr@Fe nanotellerinden olugmaktadir.
Aynm zamanda, karsilastirma yapabilmek i¢in saf Fe ve Cr nanotellerin fiziksel
ozellikleri de incelenmistir. Tablo 4.1°de model sistemler, atom sayilar1 ve, kor ve
kabuk bolgesindeki atomlarin yiizdelik oranlar1 verilmistir. Iki biiyiikliikte
kor@kabuk nanoteli ¢calisilmistir. Tlki Cr veya Fe malzemesinin 6rgii sabitinin 8 kati
capinda (yaklasik 2,5 nm) olup, digeri ise 16 kati ¢apinda (yaklasik 4,5 nm)
biiyiikliigiindedir. Silindir nanotellerin boylar1 ise ¢aplarmin 4 kati uzunlugunda
almmgitir. Kiigiik yapidaki sistemler 3200 civar1 atom igermekte iken, biiyiik
yapidaki sistemler 25700 civar1 atomdan olusmaktadir. Nanotellerin erime davranisi
toplam enerji, 1s1 kapasitesi, ¢ift dagilim fonksiyonu, Lindemann kriteri ve difiizyon
sabiti gibi termal ve dinamik &zelliklerin sistem biyiikliigline ve kor ¢ap1 ya da
kabuk kalinlig1 bagimliligina goére arastirilmistir. Ayrica model sistemlere z yoniinde
¢ekme kuvveti uygulanarak, akma ve ¢ekme dayanimi, kopma uzamasi, elastik
modiilii ve Poisson orani gibi mekaniksel Ozelliklerine kor ¢ap1 ya da kabuk

kalinliginin etkisi irdelenmistir.
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Tablo 4.1: Fe-Cr bazli kor@kabuk nanotellerin atom sayilari ve oranlari.

Malzeme Atom Sayilari Toplam Atom Oranlari
Adi Fe Cr Sayist %Fe  %Cr
Fel@Cr3 293 2944 3237 9,1 90,9
Fe2@Cr2 813 2304 3117 26,1 73,9
Fe3@Crl 1981 1036 3017 65,7 34,3
8 Fed 3281 0 3281 100,0 0,0
E Crl@Fe3 2988 288 3276 91,2 8,8
Cr2@Fe2 2048 800 2848 71,9 28,1
Cr3@Fel 1024 1952 2976 34,4 65,6
Cr4 0 3232 3232 0,0 100,0
Fe2@Cr6 1613 24064 25677 6,3 93,7
Fe4@Cr4 6513 18944 25457 25,6 74,4
Fe6@Cr2 14513 10496 25009 58,0 42,0
g‘g Fe8 26117 0 26117 100,0 0,0
3 Cr2@Fe6 23552 1588 25140 93,7 6,3
- Crda@Fe4 18688 6412 25100 74,5 25,5
Cré@Fe2 10496 14288 24784 42,3 57,7
Cr8 0 25712 25712 0,0 100,0

4.1 Termal ve Dinamiksel Ozellikler

4.1.1 Toplam Enerji

Nanomalzemelerin erime noktalarin1 bulmak igin birgok se¢enek mevcuttur.
Bunlardan en sik kullanilan yontem, sistemin farkli sicakliklardaki toplam
enerjilerini hesaplayip, sicakligin fonksiyonu olarak incelemektir. Toplam enerjinin
dogrusalliginin bozuldugu, ani yiikseldigi bolge erime sicakligini belirlemektedir.
Her bir malzeme i¢in bu islemler ayr1 ayr1 yapilip, toplam enerji grafiginden erime
sicaklik bolgeleri tespit edilmistir. Toplam enerji — sicaklik iliskisi 2,5 nm ve 4,5 nm
capindaki Fe@Cr ve Cr@Fe nanoteller i¢in sirastyla Sekil 4.1 ve Sekil 4.2°de

verilmektedir.
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Sekil 4.1: a) 2,5 nm ve b) 4,5 nm ¢apindaki Fe@Cr kor-kabuk nanotellerin toplam enerjisinin
sicakliga bagimlilig1.
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Sekil 4.2: a) 2,5 nm ve b) 4,5 nm ¢apindaki Cr@Fe kor-kabuk nanotellerin toplam enerjisinin
sicakliga bagimlilig1.
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Sekillerde goriildiigii gibi, sistemin toplam enerjisi sicaklik arttik¢a belirli bir

sicakliga kadar dogrusal artmakta olup, o noktada sistemin enerjisi birden keskin

¢ikis yapmaktadir. Bu sicakliga kadar nanoteller kat1 fazda bulunurlar.

Tablo 4.2: Nanotellerin simiilasyon sonucu erime sicakliklariyla deneysel verilerin karsgilastirilmasi.

Tm(K) Tm(K) Tm(K)

Malzeme Malzeme

Simiilasyon Simiilasyon = Deneysel (bulk)

Crd 2210+10 K Cr8 252010 K 2180 K
Fel@Cr3 2080+10 K Fe2@Cr6 2450+10 K 2065 K
Fe2@Cr2 1900+10 K Fe4d@Cr4 2130+10 K 1919 K
Fe3@Crl 156010 K Fe6@Cr2 1920+10 K 1781 K
Fed 150010 K Fe8 1670+10 K 1811 K
Crl@Fe3 1510+10 K Cr2@Fe6 1680+10 K 1779 K
Cr2@Fe2 1610+£10 K Cri@Fe4d 1830+£10 K 1778 K
Cr3@Fel 191010 K Cr6@Fe2 206010 K 1877 K

Sistemi 1sitmaya devam ettigimizde, enerjisi yine dogrusal artis gostermekte
olup, artik bu bolgede sistem siv1 faza ge¢mistir. Enerjinin ani artis yaptig1 sicaklik o
malzemenin erime sicakligin1 vermektedir. Sekil 4.1°de gorildiigii tizere, saf Fe’den
olusan nanotel, saf Cr bazli nanotelden daha erken eridigi i¢in, Fe’nin bulundugu kor
bolgesinin katman sayisi arttiginda, erime sicakligi diismektedir. Diger bir yanda, kor
bolgesine Cr malzemesi yerlestirdigimizde ve kor bdlgesinin katman sayisini
arttirdigimizda, erime sicakliginin yiikseldigi Sekil 4.2°de goriilmektedir. Sistemlerin
enerjisinde birden tavan yaptig1 durumdaki sicakligi erime sicakligi olarak belirlendi
ve sonuglar deneysel bulk erime noktalari ile birlikte Tablo 4.2’de verilmistir. Saf Cr
bulk malzemesinin erime sicakligi 2900 K olarak hesaplandi. Bu degerde deneysel
veri 2180 K ile karsilastirildiginda yiiksek c¢iktigr goriilmektedir. Kullanmis
oldugumuz potansiyel parametreleri Cr malzemesinin erime sicakligiin yiiksek
¢ikmasina sebep vermektedir. Fe igin teorik bulk degeri (2000 K) deneysel veri
(1811 K) ile uyusmaktadir. Beklendigi {izere, 2,5 nm biiyiikliiglindeki saf Fe ve Fe
oraninin yiiksek oldugu kor@kabuk nanotellerin sicakliklar1 da bulk deneysel
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sonuglardan daha diisiik olup, bu nanotellerin boyutu arttirildiginda bulk deneysel

erime noktalarina yaklagmaktadir.

1000K 1500K 1670K
1680K 1700K 2500K

Sekil 4.3: Cr2@Fe6 nanotelinin farkli sicakliklardaki simiilasyon goriintiileri.

Sekil 4.3’de ¢ap1 D=4,6 nm ve yiiksekligi L=18,4nm olan Cr2@Fe6 kor-
kabuk nanotelinin 1s1l igleminde elde edilen simiilasyon goriintiileri goriilmektedir.
Disiik sicakliklarda atomlar yogunlukla bcc yapida bulundugu goézlenirken, erime
sicakligina kadar atom hareketliliginden kaynakli olarak bazi atomlarin yapidaki

bozulmalan dikkat ¢ekmektedir. Erime sicakliginda (1680K) bcc yapinin tamamen
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bozulup atomlarin karistig1 goriilmektedir. Daha yiiksek sicakliklarda ise nanotelin

kirilip ikiye ayrildig1 goriilmektedir.

4.1.2 1Is1 Kapasitesi

Is1 kapasitesi, potansiyel enerji ortalamasmin her bir sicaklikta

hesaplanmasiyla elde edilmektedir. Sistemin hacmi sabit tutuldugunda her bir
sicaklikta kinetik enerjiden gelen katki %kB kadar sabit gelmektedir. Fe@Cr ve

Cr@Fe nanotellerin sabit hacimde 1s1 kapasitesi Denklem (3.48) kullanilarak

sicakliga bagli olarak hesaplandi ve sirasiyla Sekil 4.4 ve Sekil 4.5°de gosterildi.

Sekillerde gorildiigii tizere, farkli kabuk kalinligindaki Fe-Cr bazli
kor@kabuk nanotellerinin sicakliga bagli molar 1s1 kapasitesi, erime noktasina kadar
belirli aralikta devam ederken erime noktasinda yiiksek sigramalar yapmaktadir.
Erime sicaklhigi izerindeki sicakliklarda ise Oncesine gore biraz daha yukarida ve
yine belirli aralikta seyrettigi gozlemlenmektedir. Is1 kapasitesindeki bu yliksek
sigramalarin oldugu bdlge erime noktasini gostermekte olup, toplam enerji-sicaklik

iliskisinden elde edilen erime sicakliklari ile ayni sonug elde edilmistir.

Siv1 ve kat1 fazdaki nanotellerin 1s1 kapasitesine kabuk bolgesindeki malzeme
cesidinin etkisini gorebilmek i¢in 1000 K ve 2500 K sicakliklardaki sabit hacimdeki
181 kapasiteleri Tablo 4.3’te listelendi. Her malzeme i¢in s1vi durumdaki 1s1 kapasitesi
kati durumdakine gore daha yiiksek oldugu goriilmektedir. Cr malzemesi Fe ile
kaplandiginda ve boyutu arttiinda 1s1 kapasitesinin degeri diismektedir. Yiizey
alanmin hacime orani kiigiik sistemlerde daha biiyiik oldugu i¢in, ylizey enerjileri
daha biiyiiktiir. Bu sistemlerin erime i¢in daha fazla enerji sogurmasi gerekir.
Sonugta, kiiclik sistemlerin 1s1 kapasitesinin biliyiik olmasi beklenen bir durumdur.
Fakat biiylik boyutlu nanotellerin kabuk bolgesine Cr yerlestirildiginde ise kiigiik
boyutlu duruma gore 1s1 kapasitesi artig gostermektedir. Bu durum, yiizeyde bulunan
Cr malzemesinin 6zgiil 1sisinin i¢ kisimda bulunan Fe malzemesinkinden yiiksek
olmasindan kaynaklanabilir. Diger bir yanda; Fe@Cr kor@kabuk nanotellerinin kor
malzemesi ile kabuk malzemesi yer degistir§inde, yiizey bdlgesindeki Fe
malzemesinin yiizey enerjisi daha biiyiik oldugu i¢in 1s1 kapasitesinde az da olsa artig

gbzlenmektedir.
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Sekil 4.4: a) 2,5 nm ve b) 4,5 nm ¢apindaki Fe@Cr kor-kabuk nanotellerin molar 1s1 kapasitesinin

sicakliga bagimlilig1.
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Sekil 4.5: a) 2,5 nm ve b) 4,5 nm ¢apindaki Cr@Fe kor-kabuk nanotellerin molar 1s1 kapasitesinin

sicakliga bagimlilig1.
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Tablo 4.3: Fe-Cr bazli kor@kabuk nanotellerinin kati ve sivi bdlgelerindeki 1s1 kapasitesi degerleri.

Cv (J/mol.K) Cv (J/mol.K)
KATI SIVI KATI SIVI
(1000K) (2500K) (1000K) (2500K)

Fel@Cr3 26,36 34,41 Fe2@Cr6 27,17 34,92
Fe2@Cr2 27,48 37,09 Fe4@Cr4d 27,89 35,09
Fe3@Crl 29,29 31,37 Fe6@Cr2 35,72 32,1
Fe4 28,73 33,34 Fe8 28,94 33,64
Crl@Fe3 29,73 32,24 Cr2@Feb6 28,99 33,41
Cr2@Fe2 29,36 32,86 Cra@Fe4 27,97 31,68
Cr3@Fel 28,75 33,65 Cré@Fe2 27,28 32,64
Cr4 25,41 34,36 Cr8 26,54 37,26

4.1.3 Cift Dagihm Fonksiyonu

MD simiilasyonlari sonucunda elde edilen atom konumlarmi kullanarak,
Python komutlarinda kendi yazmis oldugumuz analiz programi ile nanotellerin ¢ift
dagilim fonksiyonlar1 elde edilmistir. Erime sicakligimi tayin etmek i¢in, diisiik ve
yiiksek sicakliklarda atomlarin birbirine gore koordinasyon davranislari incelendi.
Sekil 4.6 ve Sekil 4.7°de sirasiyla 2,5 nm boyutunda Fel@Cr3 ve Crl@Fe3 silindir
nanotellerin ¢ift dagilim fonksiyonu bazi sicakliklar i¢in verilmistir. Sekillerde
goriilen pikler merkezde bulunan atomun yakin komsuluklar koordinasyonunu ifade
etmektedir. Her bir tepe noktasinin altinda kalan alan yakin komsu atom sayisin
vermektedir. Diisiik sicakliklarda (900 K) g(r) fonksiyonunda keskin pikler
goriilmekte olup, nanotellerin ideale yakin bee yapida bulundugunu ifade etmektedir.
Fakat erime sicakligi ve yukarisinda bazi piklerin keskinligi ve miktarlari azalmakta
hatta kaybolmaktadir. Boylarinin azalmasi ve yok olmasi komsuluk sayilarinin
azaldigin1 gostermektedir. Bu durum nanotellerin s1vi dinamiginin bagladigina isaret
etmektedir (Fel@Cr3 i¢in 2080 K; Crl@Fe3 i¢in 1510 K). Bu sicakligin iizerinde
nanoteller artik sivi durumda bulunmaktadir. ilk pikten sonra g(r) egrisi belitli bir

deger etrafinda salinmasi sivilarin karakteristik 6zelligidir.
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Sonuglar incelendiginde, Sekil 4.6’da g(r) fonksiyonu verilen Fel@Cr3
nanotelinin 2080 K sicakliginda ve Sekil 4.7°de g(r) fonksiyonu verilen Crl@Fe3
nanotelinin 1510 K sicakhiginda eridigi goriilmektedir. Bu yontemle, diger
kor@kabuk malzemelerin erime sicakliklari tespit edilmistir. g(r) - sicaklik
iliskisinden elde edilen erime sicakliklari, toplam enerjinin sicakliga bagh
davranigindan elde edilen ve Tablo 4.2°de verilen erime sicakliklariyla ayn1 degerde

oldugu teyitlenmistir.
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Sekil 4.6: 2,5 nm ¢apindaki Fel@Cr3 kor-kabuk nanotelin ¢ift dagilim fonksiyonunun sicakliga gore

davranigi.
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Sekil 4.7: 2,5 nm ¢apindaki Crl@Fe3 kor-kabuk nanotelin ¢ift dagilim fonksiyonunun sicakliga gére
davranisi.
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4.1.4 Lindemann Kriteri

Lindemann kriteri, malzemelerin kati-sivi faz gecis durumlarini tespit
edebilmek i¢in kullanilan bir analiz yontemidir. Lindemann erime kurali, sicaklik
arttikca atomlarin termal titresimlerin ortalama genliginin artmasi temeline dayalidir.
Bu kurala gore, malzeme erimeye basladiginda, atomun denge 6rgii noktasindan
uzaklagma titresim genligi o kadar biiyiiktiir ki, atom yakin komsu atomun
bulundugu yeri isgal edebilmektedir. Bu durumda Lindemann parametresi belli bir
kritik deger almaktadir. Bu deger, malzemenin kristal yapisi, diger i¢ pargaciklarla
etkilesim dogasi ve bazi kuantum etkilere bagli olarak %5 ile %20 arasinda
degiskenlik gostermekte olup, bu deger genelde %15 olarak alimir (Stillinger ve
Weber 1980; Agrawal ve Kofke 1995; Chakravarty 2002; Luo ve dig. 2005).
Lindemann kriteri atomlarin denge orgii noktasindan kok ortalama kare (rms)
dalgalanmanin en yakin komsu uzakliina orami olarak tanimlanmakta olup,
Denklem (3.49) kullanilarak, PYTHON komutlar1 bazinda analiz programi ile elde
edilmistir. Lindemann kriteri, bu tez ¢calismasinda diisiiniilen tiim nanotellerin erime
mekanizmasini irdelemek i¢in kullanilmistir. Orek olarak, Fe1@Cr3 ve Cri@Fe3
nanotellerin kor, kabuk ve biitlin sistemin Lindemann kriterinin sicakliga gore
degisimi sirastyla Sekil 4.8a ve Sekil 4.9a’da verilmistir. Beklendigi iizere, dnce
kabuk bolgesi, daha sonra kor bdlgesindeki malzemeler erimistir. Cr malzemesinin
erime sicaklig1 daha yiiksek oldugu i¢in ve erime kabuk bolgesinden basladigi icin
Fel@Cr3 nanoteli Crl@Fe3 nanoteline gore daha ge¢ erimektedir. Ayrica,
nanosistemlerin erimesinin hangi katmanlardan basladigi ve katmanlardaki erime
davranigini irdeleyebilmek i¢in de 6rnek nanotellerin her bir katman i¢in Lindemann
kriterinin sicakliga gore degisimi Sekil 4.8b ve Sekil 4.9b’de c¢izilmistir. Sekil
4.8b’de goriildiigli lizere, Cr atomlarmin bulundugu en distaki katman 1700 K
civarinda erime gosterirken, diger icteki ii¢ katman hemen hemen birbirine yakin
sicakliklarda (2000 K civarinda) erimislerdir. Hatta en i¢ katmandaki Cr bolgesi erir
erimez, kor bolgesindeki Fe atomlar1 da ayn1 anda erimeye baslamaktadir. Diger bir
yanda, Sekil 4.9b’deki Crl@Fe3 nanotelini inceledigimizde belirli bir sicaklik
araliklan ile distan baslayarak ice dogru erime gostermektedir. Yine en igteki Fe

katmani ile kor bolgesindeki Cr malzemesi ayn1 anda erime gostermektedir.
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Ayrica, Fe2@Cr2, Fe3@Crl, Cr2@Fe2 ve Cr3@Fel nanotellerin hem kor ve
kabuk bolgeleri, hem de katmanlara ayrilmis sekilde Lindemann davranisi EK-A’da

verilmistir.

Kabuk bolgesi kalinhiginin (diger bir degisle katman sayisinin) erime
sicakligina etkisini inceleyebilmek i¢in de; Fe@Cr ve Cr@Fe nanotellerin toplam
Lindemann kriterinin sicakliga bagimliligi Sekil 4.10°da gosterilmistir. Kabuk
bolgesindeki Fe katmanlarini artirdikca erime sicakligi diismekte olup, Cr
katmanlarini artirdigimizda erime sicakliginda artis goriilmektedir. Tek (ince) kabuk
kalinligindaki nanoteller digerine gore oldukca farkli sicaklikla erime davranisi
sergilemektedirler. Sekillerde goriildiigii tizere, Crl@Fe3 ve Cr2@Fe2 hemen hemen
ayni sicaklik araliklarinda erirken, Fel@Cr3 ve Fe2@Cr2 nanotelleri de benzer
davranigi gostermektedir. Son olarak, bu tez ¢alismasinda ele alinan biitiin nanotel
sistemlerin Lindemann kriteri incelendiginde, %15-%20 kriterine karsilik gelen
sicaklik, toplam enerji-sicaklik iligkisinden elde edilen erime sicakligini

dogrulamaktadir.

4.1.5 Ortalama Kare Yerdegistirme

Ortalama kare yerdegistirme (MSD), sistemin diflizyon ve erime
mekanizmasini incelememize olanak vermektedir. Sekil 4.11°da Crl@Fe3 kor kabuk
nanotelinin farkli sicakliklarda zamana goére MSD davranisi gosterilmistir.
Gorildigi tizere, MSD kisa zaman araliginda kuadratik davranis gostermektedir.
Zaman ilerledik¢e erime sicakliginin (1510 K) ve iizerindeki sicakliklarda grafik
lineer bir davranig gosterirken, erime sicaklig1 altinda yaklasik olarak degigsmeyen bir
davranig gostermektedir. Kati fazda olan yapilardaki her bir atom, c¢evreleyen
komsuluklar1 tarafindan bir kafes etkisinde bulunmaktadir. Buradan kurtulup
diflizyona maruz kalamamaktadir. Fakat cismin sivi fazma gectigi yliksek
sicakliklarda atomlararast mesafe artmasindan dolayr kafes etkisi azalmaktadir.

Kolaylikla bir atom bir boélgeden farkli bir bolgeye difilizyon yapabilmektedir.
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Sekil 4.8: Fel @Cr3 nanoteli i¢in a) Kor, kabuk ve biitiin bolgelere, ve b) katmanlara gére Lindemann
kriterinin sicakliga bagimlilig1.
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Sekil 4.9: Crl@Fe3 nanoteli i¢in a) kor, kabuk ve biitiin bélgelere, ve b) katmanlara gore Lindemann
kriterinin sicakliga bagimliligi.
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Sekil 4.10: a) Fe@Cr ve b) Cr@Fe silindir nanotellerin Lindemann davranist.
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Sekil 4.11’de 1510 K altindaki sicakliklarda atomlar sinirli hareket ettigi,
1510 K ve istiindeki sicakliginda atomlar kafes etkisinden kurtulup difiizyon
yapabildikleri goriilmekte olup, bu durumda Crl@Fe3 nanotelin sivi faza gegtigi
tespit edilebilmektedir. Sekil 4.12°de ise ayni durum Fel@Cr3 nanotelinin 2080K
sicakliginda goriilmektedir. Bu durumda Fel@Cr3 nanoteli siv1 faza gectigi tespit
edilebilmektedir. Diger Fe@Cr ve Cr@Fe nanotel sistemlerin MSD davranislari
sicakliga bagl olarak incelenmis ve difiizyona basladigi sicakliklar tayin edilmistir.

Elde edilen erime sicakliklar1 Tablo 4.2°de verilen degerleri desteklemektedir.

4.1.6 Difiizyon Sabiti

Difiizyon sabitinin 1 nm?ns™® mertebesindeki degeri, kat1 faz1 siv1 fazindan
ayiran bir Ozelliktir (Liada ve Guthire 1998). Bu mertebeye karsilik gelen sicaklik,
sistemin erime sicakligini vermektedir. MSD, diflizyon sabitinin elde edilmesinde
kullanilmaktadir. Difiizyon sabitinin pargacigin t zamani boyunca aldigi yolla
baglantili olmasi beklenmektedir. Bu durum, biiyiikk zaman degerleri i¢cin MSD ile
dogrusal bagli oldugunu gostermektedir. Bu tez c¢alismasinda, kor@kabuk
nanotellerin her bir sicaklik i¢in difiizyon sabiti Einstein bagmtisindan (Denklem

3.54) elde edildi ve sicakliga bagimliliklar1 Arrhenius bagintisi ile incelendi;

D(T) = D, exp (— ki‘}) . . 1)

Burada, D, difiizyon katsayisi ve E, ise difiizyon aktivasyon enerjisidir. 2,5
nm ¢apindaki Fe@Cr ve Cr@Fe nanotel sistemlerin Arrhenius parametreleri ve 2000
K’de Denklem (4.1)’den elde edilen difiizyon katsayilar1 Tablo 4.4’de listelenmistir.
Ornek olarak, Fe2@Cr2 ve Cr2@Fe2 nanotellerin Einstein bagintisindan elde edilen
difiizyon sabitlerinin sicakliga bagimliligi Arrhenius tipi davranis gosterdigi Sekil
4.13’de sergilenmektedir. Burada bos yuvarlak veriler Fe2@Cr2 nanotelin, dolu
yuvarlak veriler ise Cr2@Fe2 nanotelin Einstein bagintisindan hesaplanan difiizyon
sabitlerini temsil ederken, diiz ¢izgiler ise bu degerlerin Arrhenius denklemine fit

(uyarlama) edilmis egrileridir.
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Sekil 4.11: Crl@Fe3 nanotelinin bazi sicakliklarda ortalama kare yerdegistirmenin (MSD) zamana
gore degisimi.
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Sekil 4.12: Fel @Cr3 nanotelinin baz1 sicakliklarda ortalama kare yerdegistirmenin (MSD) zamana
gore degisimi.
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Sekilde, Cr2@Fe2 nanotelin difiizyon degerleri Fe2@Cr2 nanoteline gore
daha biiyiik ¢iktig1 agik¢a goriilmektedir. Bunun neden ise, Cr2@Fe2 nanoteli daha
erken eridigi i¢in, daha Once difiizyon mekanizmasini yasamaktadir. Tablo 4.4’i
inceledigimizde, Cr malzemesini Fe ile kaplayinca ve Fe konsantrasyonunu
artirdigimizda 2000 K’de hesaplanan Arrhenius tipi difiizyon sabiti artmaktadir.
Benzer sekilde, kor bolgesindeki Fe malzemesini Cr ile sardigimizda ve Fe
konsantrasyonunu artirdigimizda difiizyon sabiti artis sergilemektedir. Fe’nin atomik
blyiikligli Cr’a gore daha kiigiik oldugu i¢in, kor@kabuk nanotel sistemlerde Fe

konsantrasyonun artisi kiitle taginimini hizlandirmaktadir.

Tablo 4.4: 2,5 nm boyutlarinda Fe-Cr nanotellerin difiizyon katsayisi, aktivasyon enerjisi ve 2000 K
sicakliginda difiizyon sabiti degerleri.

D, E, D
MALZEME
(nm? /ns) (eV) (nm? /ns)

Fel@Cr3 75,278 0,526 3,555
Fe2@Cr2 44,895 0,415 4,032
Fe3@Crl 94,972 0,471 6,150

Fe4 177,326 0,571 6,468
Crl@Fe3 120,125 0,050 6,589
Cr2@Fe2 43,271 0,332 6,279
Cr3@Fel 263,124 0,678 5,141
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Sekil 4.13: 2,5 nm capindaki Fe2@Cr2 ve Cr2@Fe2 nanotelinin diflizyonun sicakliga gore degisimi.

4.2 Mekanik Ozellikler

4.2.1 Akma ve Cekme Dayanimi ile Kopma Uzamasi

Bu tez ¢alismasinda ele alinan biitiin nanotellerin boylarinin hem alt, hem de
iist bolgelerinin %10’luk kisimlar1 sabit tutularak, geriye kalan orta kisimlari
esneyecek sekilde c¢ekme deneyleri MD simiilasyonlart ile gergeklestirilmistir.
Cekme islemi, 102 fs eksenel zorlanma hiz1 ile sekil degisimi %100 olana kadar
uygulanmistir. Bu islemler 300 K, 500 K ve 700 K olmak iizere ii¢ farkli sicaklikta
yapilmis olup, mekanik Ozelliklere sicakligin etkisi aragtirilmisti.  MD
simiilasyonlar1 boyunca, Fe ve Cr saf, ve Fe-Cr bazli kor@kabuk nanotellere [001]
yoniinde eksenel zorlanma uygulanmis olup, akma dayanimi sirasinda malzemenin

[110] yoniinde dizilime yoneldigi gorilmiistiir.

Sekil 4.14’de Cr2@Fe6 nanotele uygulanan ¢ekme islemi esnasinda zaman

icinde aldig1 zorlanma durumuna goére malzemenin sekil degisimi goriilmektedir.
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Sekil 4.14 a)’da €=0,02 zorlanmasinda bulunan nanotel, akma dayanimi sonrasinda b)
sikkinda gorildiigii gibi atomlarin dizilis yonelimleri degismeye baglamaktadir.
Sonra, plastik deformasyona ugradigi goriilmekte (c sikki) ve devaminda boyuna
uzayip, kopmak tizere oldugu goriilmektedir (d sikki). Sonunda nanotel £=0,84

zorlanmasina ulastiginda tamamen kopmaktadir (e sikki).

2,5 nm ve 4,5 nm ¢aplarindaki saf Fe ve Cr nanotellerinin 300 K sicakliginda
zorun zorlanmaya karsi degisimi Sekil 4.15°de verilmistir. Sekilde gortildiigi tizere
zorlanma &=[0:0,05] araliginda lineer olup, bu bolgede malzemeler elastik
deformasyon konumundadir. Daha sonraki zorlanmalarda malzemeler plastik
bozulum i¢inde olup, 0,6-0,9 aralig1 civarindaki zorlanmalarinda Fe ve Cr nanotelleri
kopmaktadir. Cr nanotellerinin akma dayanimi Fe nanotellerine gore daha biiyiik
oldugu goriilmektedir. Bu durum, plastik deformasyona karsi Cr malzemesinin daha
dayanikli oldugunu belirtmektedir. Sekilde gorildigi lizere, sekiz katmanli Cr
nanotelinin kopma uzamasinin daha yiiksek olmasi, bu malzemenin daha siinek

oldugunu ifade etmektedir.

a. ¢=0,02 | b. ¢=0,06 c. =04 |d. £=0,814 | e. ¢=0,84

Sekil 4.14: Cr2@Fe6 nanotelinin ¢ekme islemi esnasinda aldig1 zorlanma durumundaki goriintiileri.
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15: 300K sicakliginda 2,5 nm ve 4,5 ¢apindaki saf Fe ve Cr nanotllerin zor-zorlanma iligkisi.

Sicakligin  mekaniksel davraniglara etkisini gorebilmek icin, saf ve
kor(@kabuk nanotellere 300K, 500K ve 700K sicakliklarda MD eksenel ¢ekme

uygulandi. Sekil 4.16’da 2,5 nm ¢apindaki Cr nanotelinin zor-zorlanma

kor@kabuk nanotellerin zor-zorlanma bagnti grafikleri EK-B’de verilmistir.
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4.16: 4 katmanli Cr nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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2,5 nm ve 4,5 nm gapindaki nanotellerin bazi sicakliklara goére g, akma
dayanimi, g, ¢ekme dayanimi ve &, kopma uzamasi sirasiyla Tablo 4.4 ve Tablo

4.5’de listelenmistir. Tablolar1 inceledigimizde, genel olarak, hem kiigiik hem de
bliyiik boyuttaki saf ve kor@kabuk nanotelleri sicaklik arttikca akma ve ¢ekme
dayanimi azalmakta, kopma uzamasi degiskenlik gostermektedir. Saf Cr
malzemesinin akma ve ¢ekme dayanimlari saf Fe nanotelinden daha yiiksek oldugu
icin, Fe@Cr kor@kabuk sistemlerde Cr kabuk katman sayisi arttik¢a bu dayanim
degerleri beklendigi tlizere artis gostermektedir. Saf Fe (4 katmanli) nanotelin kopma
uzamasi 0,7 iken Fe malzemesini Cr ile kaplaymca ve Cr katman sayisi arttik¢a
sirastyla 0,99, 0,64 ve 0,60 degerlerini almaktadir. Fe malzemesini Cr ile kaplayinca
kopma uzamasi beklendigi gibi artarken, Cr katman sayis1 arttik¢a kopma uzamasi
azalmaktadir. Byggmaster ve arkadaslarmin (2015) yaptigt MD calismasinda, Fe
malzemesine %5 - %20 aras1 oranlarda Cr ekleyerek farkli boyutlarda Fe-Cr alagim
nanoteli olusturarak bu degerleri incelemis olup, benzer sonu¢ ve yorumlari rapor
etmiglerdir. Diger bir yanda, Cr malzemesini Fe ile kapladigimizda, degerler
degiskenlik gostermekte olup, belli bir egilim bulunmamaktadir. Nanotelleri iki
katina artirdigimizda, ¢ok biiylik degisiklik gézlenmemekte olup, genellikle diisiik

bir oranda azalma goriilmektedir.

4.2.2 Elastik Modiilii

Nanotele uygulanan eksenel ¢ekme igsleminde, malzemenin yaklasik olarak
€=0,05 zorlanmasina kadar zor-zorlanma iligkisi dogrusal bir baginti alir (elastik
deformasyon bolgesi). Ornek olarak, Crl@Fe3 ve Fel @Cr3 kor@kabuk nanotellerin
elastik sinirlart i¢inde zor-zorlanma iliskisi Sekil 4.17°de verilmistir. Bu bolgedeki
zor-zorlanma iliskisinin egimi bize elastik modiiliinii vermektedir. Saf Fe ve Cr, ve
Fe-Cr kor@kabuk nanotellerin 300 K, 500 K ve 700 K sicakliklarinda elastik
modilleri hesaplanmis olup, Tablo 4.6’da sergilenmistir. Byggmaster ve
arkadaslarinin (2015) yaptig1 calismada rapor edildigi gibi, nanotellerin biiytikligt
iki katina ¢ikarildiginda elastik modiilii artmaktadir. Cr malzemesinin Fe’e gore
elastik modiilii daha yliksek oldugu icin, Cr malzemesi Fe ile kaplandiginda ve Fe
orani artirildiginda beklendigi iizere elastik modiilii azalmaktadir. Aym sekilde, kor

bolgesindeki Fe, Cr ile kaplandiginda ve kabuk bolgesini kalinligi (Cr atom sayis1)
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arttikca elastik modiilii artarak, malzemenin dayanilikligini artirmistir. Bu sonug,
diger MD simiilasyon ¢alismasi ile ¢elismektedir; Cr konsantrasyonu %20’ya kadar
cikarildiginda FeCr alasim nanotellerin elastik modiiliiniin azaldigi belirtilmistir.
Genel olarak, Fe’in korda olmas1 ve Cr’nin kabuk bolgesinde bulunmasi, malzemeyi

daha dayanikli hale getirmesini saglamaktadir.

Tablo 4.4: 4 katmanli Fe-Cr kor@kabuk nanotellerinin akma ve ¢gekme dayanimi ile kopma uzamasi

degerleri.
Malzeme Slc&k)hk D:‘yl;r:ﬁm DE;:::;] [},T(Z(:l?nn:lil
o, (GPa) o. (GPa) £
300 14,32 13,50 0,602
Fel@Cr3 500 13,05 11,12 0,551
700 11,89 10,31 0,567
300 13,89 10,83 0,645
Fe2@Cr2 500 11,35 9,76 0,571
700 9,51 9,75 0,834
300 9,83 7,94 0,995
Fe3@Crl 500 8,18 5,88 0,570
700 7,24 7,14 0,328
300 10,03 10,36 0,701
Fe4 500 7,91 9,21 0,580
700 6,92 8,32 0,602
300 9,99 10,40 0,594
Crl@Fe3 500 9,23 9,61 0,609
700 7,68 8,89 0,607
300 9,08 8,90 0,580
Cr2@Fe2 500 8,01 8,56 0,609
700 6,7842 7,981 0,588
300 11,42 10,31 0,555
Cr3@Fel 500 10,23 9,86 0,603
700 9,47 9,25 0,573
300 14,10 13,46 0,663
Cr4 500 12,97 11,06 0,574
700 12,12 10,80 0,585
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Tablo 4.5:8 katmanli Fe-Cr kor-kabuk nanotellerinin akma ve ¢ekme dayanimi ile kopma uzamasi

degerleri.
Malzeme Slc&k)hk nyi;r:ﬁm DE;::::I]I I_}]i(;?llr:il
o, (GPa) o. (GPa) £
300 14,78 14,94 0,652
Fe2@Cr6 500 12,25 13,10 0,580
700 12,24 12,34 0,554
300 13,29 11,86 0,742
Fed@Cr4 500 12,04 14,20 0,736
700 9,16 12,50 0,635
300 10,73 12,60 0,828
Fe6@Cr2 500 9,55 10,28 0,972
700 7,20 9,20 0,942
300 9,78 13,33 0,628
Fe8 500 8,43 10,52 0,652
700 6,78 9,58 0,698
300 8,28 9,81 0,817
Cr2@Fe6 500 8,40 10,14 0,591
700 6,88 9,71 0,568
300 10,01 12,64 0,694
Crda@Fe4 500 9,12 12,28 0,585
700 7,82 10,69 0,587
300 10,98 13,72 0,529
Cré@Fe2 500 9,80 12,80 0,504
700 9,13 10,95 0,499
300 13,89 12,82 0,854
Cr8 500 12,98 15,29 0,577
700 11,68 13,64 0,692

Bu diger MD c¢alismasinda (Byggmaster ve dig. 2015) iki tiir potansiyel
kullanilmistir:  Tersoff ve EAM potansiyelleri. Yapilan calismada mekaniksel
sonuglara potansiyel parametrelerinin etkili oldugu rapor edilmis olup, elastik

modiilii 2 nm capindaki Fe igin 178,2 GPa (Tersoff) ve 123,0 GPa (EAM)
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hesaplarken, biz bu tez ¢alismasinda 2,5 nm ¢apindaki Fe nanoteli i¢in 140,7 GPa

olarak elde ettik.

10

g L

Zor (GPa)
w

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05
Zorlanma (e)

a)

300K ———

Zor (GPa)
) (4]

W

0 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05
Zorlanma (¢g)

b)

Sekil 4.17: a) Fe1l@Cr3 ve b) Cr3@Fel nanotellerinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda elastik
sinirlari iginde zor-zorlanma iligkisi.
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Tablo 4.6: Fe ve Cr saf, ve Fe-Cr kor@kabuk nanotellerinin 300 K, 500 K ve 700 K sicakliklarindaki
elastik modiilii E(GPa) degerleri.

Malzeme Slc&k)hk I\EII(?;HI‘; Malzeme Slc(aKk)hk l\sllc?;gll;
E (GPa) E (GPa)
300 191,05 300 201,89
Fel@Cr3 500 182,06 Fe2@Cr6 500 188,56
700 172,78 700 180,76
300 166,81 300 188,52
Fe2@Cr2 500 160,56 Fe4d@Cr4 500 175,19
700 149,08 700 158,32
300 134,52 300 165,35
Fe3@Crl 500 126,54 Fe6@Cr2 500 152,94
700 117,6 700 139,67
300 140,7 300 153,79
Fe4 500 127,09 Fe8 500 138,09
700 111,05 700 199,31
300 144,99 300 151,55
Cril@Fe3 500 132,35 Cr2@Fe6 500 137,51
700 115,28 700 117,5
300 130,36 300 161,82
Cr2@Fe2 500 119,75 Crda@Fe4d 500 148,2
700 107,73 700 132,45
300 152,55 300 173,1
Cr3@Fel 500 140,67 Cr6@Fe2 500 161,78
700 128,75 700 148,57
300 196,36 300 205
Cr4 500 188,6 Cr8 500 196,08
700 178,7 700 185,35
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4.3 Poisson Oram

Cekme kuvveti uygulanan bir malzemeye yiikiin uygulandigi dogrultuda
uzamaktadir. Bununla birlikte sekil degistirmeye karsilik gelen bir yanal daralma
olmaktadir. Bu eksenel ve yanal bolgelerden gelen zorlanma arasindaki iliski Poisson
orani olarak adlandirilmaktadir. Saf ve kor@kabuk nanotellerin Poisson oranlari

Tablo 4.7°de listelenmistir.

Tablo 4.7: Fe, Cr ve Fe-Cr nanotellerinin 300 K, 500 K ve 700 K sicakliklarindaki Poisson oranlari.

Malzeme Sicakhk Poisson Malzeme Sicakhk Poisson
(K) Oram (K) Oram
300 0,249 300 0,247
Fel@Cr3 500 0,301 Fe2@Cr6 500 0,287
700 0,324 700 0,306
300 0,283 300 0,268
Fe2@Cr2 500 0,305 Fed@Cr4 500 0,296
700 0,284 700 0,288
300 0,311 300 0,288
Fe3@Crl 500 0,212 Fe6@Cr2 500 0,264
700 0,284 700 0,29
300 0,314 300 0,292
Fed 500 0,329 Fe8 500 0,319
700 0,368 700 0,342
300 0,306 300 0,224
Cril@Fe3 500 0,239 Cr2@Fe6 500 0,268
700 0,288 700 0,296
300 0,290 300 0,260
Cr2@Fe2 500 0,283 Cr4i@Fe4 500 0,286
700 0,402 700 0,315
300 0,273 300 0,305
Cr3@Fel 500 0,289 Cré@Fe2 500 0,313
700 0,312 700 0,297
300 0,264 300 0,251
Cr4 500 0,276 Cr8 500 0,284
700 0,281 700 0,279
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Elde edilen sonuglara bakildiginda sicakligin ve kalinligin Poisson oranina
dikkate alinir bir etki etmedigi gézlemlenmistir. Ayn1 zamanda kor ile kabuktaki
atomlarin yer degistirmesi de Poisson oranina belirgin etki etmedigi tespit edilmistir.
Cr ve Fe atomlarinin yogunluklarina gore degistigi goriilmektedir. Bu sonug diger

MD c¢alismasi (Byygmaster ve dig. 2015) ile de desteklenmektedir.

Bulk demirin 300 K sicakliginda deneysel Poisson degeri v = 0,368 iken
(Adams ve dig. 2006), bu tez ¢alismasinda elde edilen sonu¢ v = 0,314 ile uyusum

gostermektedir.
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5. SONUC VE ONERILER

Bu tez ¢alismasinda, teorik olarak tasarlanan silindirik kor@kabuk nanotelleri

farkli biiytiklik, katman kalinlig1 ve sicakliklarda MD simiilasyon yontemi ile

yapisal, dinamik, termal ve mekanik Ozellikleri detayli bir sekilde incelendi.
Silindirik kor@kabuk nanotelleri 2,5 ve 4,5 nm boyutlarinda Fe@Cr ve Cr@Fe

sistemleri model olarak ele alindi. Ayrica, karsilastirmak i¢in bu sistemleri olusturan

saf silindirik Fe ve Cr nanotellerinin de simiilasyonu yapildi. Atomlar arasi etkilesim

fonksiyonlarmni tanimlamak i¢in ¢ok cisim etkilesimlerini referans alan EAM

potansiyeli kullanildi. Bu tez ¢alismasinda ¢ikmis sonuglar agagida maddeler halinde

siralanmustir:

v

Nanotellerin boyutu biiylidiikkce sistemin erime sicakligi artmakta olup,
deneysel bulk erime sicakligina dogru yaklagsmaktadir.

Kor@kabuk yapisindaki Fe@Cr ve Cr@Fe nanotellerin erime davranisini kor
ve kabuk bolgelerindeki atomlarin cinslerine, kor ¢capina ve kabuk kalinligina
bagli degistigi gozlemlenmistir. Fe malzemesi Cr ile kaplandiginda, saf Fe ve
Cr@Fe nanotellerine gére daha ge¢ erimektedir.

Fe-Cr bazli kor@kabuk nanotellerin dis katmani tek katman olarak Fe ile
kaplandiginda sistemde ylizey ayrigmasi olugsmaktadir. Diger bir yanda dig
kabuk tek katman seklinde Cr ile kaplandiginda, bdyle bir durum
gozlenmemektedir.

Nanotellerde erime mekanizmasi dis kabuktan basgladigi Lindemann kriteri —
sicaklik bagmtisindan acikga goriilmektedir. Ozel olarak, kor kisminda Fe
bulunan kor@kabuk nanotellerde, Cr’un bulundugu en dis katman eridikten
sonra, i¢ katmanlardaki Cr malzemesi erirken kor bolgesindeki Fe de ayni
anda erimektedir. Diger bir yanda, Fe kabuk bolgesinde oldugunda, erime dis
bolgeden kor bolgesine dogru diizenli bir sekilde erime olmaktadir.

Einstein bagintisindan elde edilen difiizyon sabitleri Arrhenius tipi sicakliga
bagl difiizyon davranisi sergilemektedir. Bu ¢alismada elde edilen Arrhenius
parametreleri kullanilarak Fe-Cr bazli nanotellerin difiizyon sabiti herhangi

bir sicaklik i¢in bulunabilir.
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Nanotellerde Fe konsantrasyonu arttikca 1s1 kapasitesinin de yavasca arttigt
gbozlemlenmekte olup, kor ve kabuk bolgesindeki malzeme ¢esidine bagl
olmadig1 izlenmektedir.

Sistemi 1sittigimizda, toplam enerjide goriinen keskin piklere karsilik gelen
sicaklikta, malzemeler erimeye baslamaktadir. Is1 kapasitesi ¢ift dagilim
fonksiyonu, Lindemann kriteri ve MSD (veya difiizyon sabiti) degerlerin
sicakliga bagimlilig: iliskisinden elde edilen erime sicakligi degerleri toplam
enerji — sicaklik bagmtisindan elde edilen sonuglar1 desteklemektedir.

Tez konusu malzemelere [001] yoniinde uygulanan ¢ekme islemi sonucunda,
elastik deformasyon sinirlar1 i¢inde nanoteller [110] yoniinde dizilime
yoneldigi gdzlemlenmistir.

§=10"8 fs7! ¢ekme hiz1 ile deformasyona ugratilan nanotellerin zor-
zorlanma bagintisindan, akma ve ¢ekme dayanimi, kopma uzamasi, elastik
modiilii ve Poisson oran1 gibi mekaniksel 6zellikleri tayin edilmistir. Sicaklik
arttikga mekaniksel ozelliklerin beklendigi tizere zayifladigi goriilmektedir.
Plastik deformasyona karst Cr nanoteli daha dayanikli oldugu MD
simiilasyon sonuglar ile teyitlenmistir. Kordaki Fe malzemesi Cr malzemesi
ile kaplaninca ve Cr’un konsantrasyonu artirildikga mekanik 6zellikleri daha
tyilesmektedir. Cr@Fe nanotellerini inceledigimizde, mekaniksel 6zelliklere
herhangi bir egilim vermemekte, degerler degiskenlik gostermektedir.

Fe@Cr ve Cr@Fe silindirik nanotellerin erime mekanizmasi1 ve mekaniksel
ozellikleri bu calismada ilk defa verilmistir. Elde edilen sonuglar deneysel

calismalara onderlik edecegi beklenmektedir.
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Sekil A.1: Cr2@Fe2 nanoteli icin a) kor, kabuk ve biitiin bolgelere, ve b) katmanlara gore Lindemann
kriterinin sicakliga bagimlilig1.
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Sekil A.2: Cr3@Fel nanoteli i¢in a) kor, kabuk ve biitiin bolgelere, ve b) katmanlara gére Lindemann
kriterinin sicakliga bagimliligi.
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Sekil A.5: Fe2@Cr2 nanoteli i¢in a) kor, kabuk ve biitliin bolgelere, ve b) katmanlara gére Lindemann
kriterinin sicakliga bagimliligi.
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Sekil A.6: Fe3@Crl nanoteli i¢in a) kor, kabuk ve biitiin bolgelere, ve b) katmanlara gére Lindemann
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Sekil B.1: Cr2@Fe2 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.

=
]

=
=

=
o

Zor (GPa)

o = N W ks~ o0 N W W

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1
Zorlanma (&)

Sekil B.2: Cr3@Fel nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.3: Fe2@Cr2 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.4: Fe3@Cr1 nanotelinin 300K, S00K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.5: Fe4 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.6: Cr2@Fe6 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.7: Cr4@Fe4 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.8: Cr6@Fe2 nanotelinin 300K, S00K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.9: Cr8 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iligkisi.

19 ' ' ' ' ' ' '300K

13 | 700K — [
12 | |
1 ]
10 | |

E 9 L |

| _

—_

N 6 | ]
5 | |
4L
3L |
2 ]
1 J
0 ! ! ! ! ! ! ! ! !

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1

Zarlanma (&)

Sekil B.10: Fe2@Cr6 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iligkisi.
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Sekil B.11: Fe4@Cr4 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iliskisi.
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Sekil B.12: Fe6@Cr2 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iligkisi.
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Sekil B.13: Fe8 nanotelinin 300K, 500K ve 700K sicakliklarinda zor-zorlanma iligkisi.
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