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ONSOZ

NiAl Nano Tellerin Mekanik Ozelliklerinin Molekiiler Dinamik Y&ntemle Incelenmesi
konulu Yiksek Lisans Tez calismamda bana her konuda destek olan, maddi ve manevi
yardimini esirgemeyen ve ondan 6grendiklerimi her zaman yeni nesillere severek aktaracagim
bilgileri edindigim ¢ok degerli hocam ve danismanim sayin Prof. Dr. Soner OZGEN’e sonsuz
saygilarimi ve tesekkiirlerimi sunarim.

Ayrica, her zaman yanimda olan aileme maddi ve manevi destegini esirgemeyen Anneme,
Babama ve degerli esim VESILE’ye ve oglum HALIL IBRAHIM’e sonsuz tesekkiirlerimi
sunarim.

Ortaya cikan bu bilimsel ¢aligmanin yeni problemlere 151k tutmasini temenni ederim.

Hamdullah KUSCA
ELAZIG, 2015
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OZET

Bu tez calismasinda, sekil hatirlama bolgesinde bulunan Ni-30Al alasiminin nano
Olcekli tel modelleri olusturulmus ve bu modellerin molekiiler dinamik simiilasyonlari
yardimiyla zor-zorlanma davraniglari incelenmistir. Calismalarda, atomlararas1 fiziksel
etkilesmeler gomiilii atom metodu ile temsil edilmis ve simiilasyonlar agik kaynak kodlu
LAMMPS kodlari ile gergeklestirilmistir.

11 farkli kalinliga sahip ayni1 uzunluk ve ayni kristal yonelimli [001] model nano teller
tizerinde 0 K, 300 K, 500 K, 700 K ve 900 K sicakliklarinda ve 1 m/s den 10 m/s ye kadar 10
farkli ¢ekme hiz1 i¢in molekiiler dinamik hesaplamalar1 yapilmistir. Elde edilen sonuglardan,
nano tellerin Young modiilleri, akma dayanimlari, nihai zorlanma degerleri ve kopma
zorlanma degerleri elde edilmistir. Elde edilen bu mekanik parametrelerin sicakliga, tel
kalinligina ve ¢ekme hizina bagli degisimleri belirlenmistir. Sonuglar literatiirle
karsilastirilarak tartigilmistir.

Calismalar sonunda, sekil hatirlamali Ni-30Al nano tellerinin Young modullerinin
sicaklikla lineer olmayan bir sekilde degistigi, 500 K e kadar 6nce arttig1 ve yiiksek sicaklik
fazina gecildikten sonra azaldigi tespit edilmistir. 1,44 nm kalinlikli en ince telin 1 m/s gekme
hiz1 ile ¢ekilmesi halinde 300 K sicakliktaki Young modiilii 72 GPa civarinda tespit
edilmistir. Ayn1 sartlarda akma dayanimi 3,15 GPa ve nihai zor degeri ise 5 GPa olarak
belirlenmistir. 300 K sicaklikta Young modiilii model kalinlig1 arttik¢a azalmaktadir. 4,32 nm
kalinliga sahip en kalin nano tel i¢in tespit edilen Young modiilii 40 GPa civarindadir. Benzer
sekilde, akma dayanimi da tel kalinlig1 arttik¢a azalmaktadir. En kalin telin 300 K deki akma
dayanimi 1,75 GPa degerindedir. Cekme hizinin Young modulil Gizerindeki etkisi oldukga
karmasiktir ve tel kalinligina bagl olarak lineer olmayan bir davranis sergiler. Bu durum, tel
kalinliginin, tel i¢indeki dislokasyon olusumunu etkileyen en énemli faktér oldugunu ortaya

koymaktadir.

Anahtar Kelimeler: Nano Teller, NiAl alasimi, Sekil Hafizali Alasimlar, Molekiiler

Dinamik Simiilasyonu, Mekanik Ozellikler, Zor-Zorlanma



SUMMARY

Investigation of Mechanical Properties of NiAl Nanowires
by means of Molecular Dynamics Simulations

In this thesis, it has been modeled shape memory Ni-30Al alloy in a form of nanowires
in order to investigate their stress-strain behavior by means of molecular dynamics
simulations. Embedded atom method has been used to define the physical interactions
between atoms. The simulations have been realized by using the LAMMPS simulator package
having open source code.

Molecular dynamics simulations have been done for the models with 11 different
thicknesses, the same length and the same crystal orientation [001], but at different
temperatures 0, 300K, 500K, 700K and 900K, and 10 different strain rates from 1m/s to
10m/s used to obtain stress-strain relations. By using the stress-strain curves the values of
Young’s modulus, yield strength, ultimate strength and fracture points of nanowires were
obtained. Temperature, thickness and strain rate dependencies of these mechanical parameters
were determined. The results were also discussed comparatively using the results found in the
literature.

It has been determined that the Young’s modulus of shape memory Ni-30Al nanowires
change nonlinearly with temperature, i.e. they increase first up to 500K temperature at which
the phase transition starts, and then decrease with temperature. The Young’s module of the
fine nanowire with 1.44nm thickness was determined as 72GPa for a strain rate of 1m/s and at
300K. At the same conditions and for the same nanowire the yield strength and the ultimate
stress were 3.15Gpa and 5Gpa, respectively. The Young’s modulus at 300K decrease as
increasing thickness of nanowires. The Young’s modulus for the thicker nanowire with
4.32nm thickness has a value of about 40Gpa. Similarly, the values of yield strength also
decrease as increasing thickness of nanowires. Yield strength is 1.75Gpa for the thicker
nanowire at 300K. The effect on the Young’s modulus of the strain rate is very complex and
exhibits a non-linear behavior depending on the nanowire thickness. This result reveals that
the thickness of nanowire is the most important factor affecting the formation of the

dislocations in the wire, and so the mechanical properties.

Key Words : Nano Wires, NiAl Alloys, Shape Memory Alloys, Molecular Dynamics
Simulations, Mechanical Properties, Stress-Strain Relations.
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1. GIRIS

Yiizyilimizin en 6nemli teknolojisi olarak tanimlanan nanoteknoloji, temel bilimin
ilgi odag1 olmaktan ¢ikip, miihendislik bilimlerinin de iizerinde yogun arastirmalar yaptigi
ve sonuclarmin artik giinliilk hayatta kullanilmaya baslandigr 6nemli bir teknoloji alani
olmustur. Nanoteknoloji, fizik, kimya, biyoloji gibi temel bilimlerin yani sira, miithendislik,
tip, bilgisayar ve sanayide de yeni ve faydali bir¢ok iirlinii topluma sunmaktadir. Birgok
gelismis ve gelismekte olan iilkenin nanoteknolojiye Oonemli Olgiide yatirimlar yaptigi
bilinmektedir. Nano sOzciigii 6lgek itibariyla milyarda bir anlamina gelmektedir. Nano
Olgekli malzeme olarak tanimlanan yapilar ise; nano-kristaller, nano-pargaciklar, nano-
tlpler, nano-teller, nano-gubuklar veya nano 6lgekli ince filmler seklinde ¢esitli siniflara
ayrilmaktadir. Bu yapilarin heniliz tam olarak anlagilmamis pek cok fiziksel davranist
bulunmaktadir. Bu davranislarin anlasilmasina yonelik yapilan teorik ve deneysel
caligmalar devam etmektedir. Nano olgekli yapilarin fiziksel ozelliklerinin belirlenmesi
hem nanoteknolojinin gelismesine hem de kullanim alanlarinin ortaya konulmasina katki
saglayacaktir.

Nanoteknoloji, atom ve molekiillerin madde icindeki yerlerini tek tek isleme ve
yeniden diizenleme yoluyla kullanisli malzemeler, araglar ve sistemler olusturma
teknolojisi olarak tamimlanabilir [1]. Nanoteknoloji ve mnano yapili malzeme
aragtirmalarimin temeli 1959 da Richard Feynman tarafindan verilen bir seminer notuna
dayandirilabilir. Bu notta Feynman, kiiciik Ol¢ekte nesnelerin kontrol edilme ve
duzenlenmesi problemine bir 6neride bulunmustur. Soéziinii ettigi 6l¢ek; o giiniin bilim
adamlarinca taninan fakat kesfedilmemis atomik 6lcekti. Nanoteknolojinin mevcut bilimsel
ve teknolojik diizeni kokten degistirecegi daha o donemde tahmin edilmekteydi. Biitiin bu
gelismelere karsin, nano 6lgekte maddelerin davraniglarini agiklamaya yonelik ¢ok fazla
bilimsel teori bulunmamaktadir [2-4]. Bu nedenle, nano teknoloji alanindaki pek g¢ok
problem ¢6zim beklemektedir.

Nanometre, 6l¢ekteki dyle bir sihirli noktadir ki, bu noktada el yapimi araglar, atom
ve molekiilleri tek tek isleyebilirler. Elektrik iletkenliginden, optik, manyetik, termal ve
mekanik Ozelliklere kadar her seyin, kullanilan malzemenin atomik yerlesimlerine ve
bilesimine bagli olarak degistirilebilme potansiyeli vardir. Dolayisiyla maddenin

atomlarini segici bir sekilde diizenleyerek metalden seramige, polimerden yariiletkene,



camdan kompozitlere kadar her sey alisilmisin disinda bir performans gosterecek sekilde
yapilandirilabilir [5, 6].

Nano yapili malzemelerin hacimli olan esdegerlerinden fiziksel olarak farkli
olmasma neden olan en O6nemli faktor yiizey/hacim oranindaki degisimdir [7-9]. Bu
nedenle, yiizeylerde bulunan atomlararasi fiziksel etkilesmelerin daha giiclii olmas1 ve
buna baglh olarak yiizey gerilimlerinin ve enerjilerinin artmasi nano Olgekteki
malzemelerin fiziksel Ozelliklerini bastan sona degistirebilir. Nano 0Olgekte fiziksel
davraniglart anlamak ve hesaplar yapabilmek i¢in makroskobik Olgekte yapilan
yaklasimlardan daha farkli diisiinmeye gerek duyulmaktadir. Bunun sonucu olarak, nano-
bilim adi verilen yeni bir alan ortaya ¢ikmaktadir. Nanoteknoloji ile nano-bilim arasindaki
farki, kontrol edebildigimiz sey ile anlayabildigimiz sey arasindaki fark olarak
tanimlayabiliriz. Bu yilizden nano-bilim olmadan nanoteknoloji Gretmek miimkiin degildir.
Ayrica, nano Olgekli malzeme davranislarini anlayamaz ve firetemez isek yine
nanoteknoloji  liretmek miimkiin olmayacaktir. Sonugta, nano-malzeme bilimi,
nanoteknoloji baslig1 altinda calisilabilecek en dnemli ¢alisma konusu olarak karsimiza
¢cikmaktadir.

Katilarin mekanik 6zellikleri denildiginde ilk akla gelen parametreler esneklik ve
dayaniklilikla iligkili olanlardir ve bunlar malzeme bilimi i¢inde 6nemli bir yere sahiptir.
Teknolojik alanda kullanilacak tel seklindeki bir malzemenin 6zellikle Young modulunin
ve kopma esnekliginin bilinmesi arzu edilir. Makroskobik olcekte tel seklindeki bir
malzemenin Young modiilii ve kopma esnekligi genellikle ¢cekme (germe) deneyleri ile
belirlenir [10, 11]. Makroskobik 6l¢ekte bu deneylerin yapilmasi nispeten kolaydir. Ancak,
nano boyutlara inildiginde bu deneylerin yapilmasi zorlasir. Nano 6lcekte klasik ¢ekme
deneyleri yerine nano ve hatta piko centik (nano/piko indentation) deneyleri
yapilabilmektedir [12-17]. Bir baska yontem ise rezonatif teknikleri kullanmaktadir [12,
13, 15]. Bu tekniklerde nano 6lgekli malzeme elektrik veya manyetik alanlar yardimiyla
titrestirilir. Ebatlari, gecirmeli veya taramali elektron mikroskobisi (TEM ve SEM) ile
belirlenen malzemenin dogal titresim frekanslart tespit edilir. Bu frekanslar kullanilarak
yapilan hesaplamalar sonucunda nano malzemenin esneklik modiillerine ulasilir [18-20].
Deneysel olarak elde edilen sonuclardan nano-tellerin Young modillerinin, 6zellikle 100
nm nin altindaki boyutlarda, tel capinin azalmasiyla hizli bir sekilde arttig1 tespit edilmistir
[21-25]. Bu davranigin nedeni olarak; kiigiilen boyutlarla birlikte plastik davranisin nedeni

olan zorlanma kaymasim (strain slipping) olusturabilecek yeterli atomik tabakanin
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olmayist ve uygunsuz siralanma kusuru (misfit) {iretebilecek i¢ zorlanmalarin
uretilememesi gosterilmektedir [26-28]. Ayrica, plastiklesme teorilerinin bilyiik bir bolimii
malzemenin yizey etkilerini dikkate almakta ve vyizey etkilerinin makroskobik
malzemelerde dahi 6nemli bir yer aldigimi ortaya koymaktadir [29, 30]. Bu agidan
bakildiginda, nano 6l¢ekli malzemelerdeki yilizey enerjilerinin biiyiikliigiiniin de, kiigiilen
malzeme boyutlariyla birlikte mekanik parametreleri onemli o6lgiide degistirebilecegi
sonucuna ulasilmaktadir.

Fiziksel deneyler yapmanin ¢ok zor ya da imkansiz oldugu bir¢ok alanda bilgisayar
simiilasyonlar1 yapmak fiziksel olaylar1 anlamak ve yeni teoriler olusturmak agisindan
oldukca yararli olmaktadir. Yapilan simiilasyonlarin, uygun modeller kullanildiginda
gercek deneylere yakin sonugclar iirettigi goriilmiistiir. Yaygin olarak kullanilan bilgisayar
simiilasyonlarindan birisi Molekiiler Dinamik (MD) yontemidir. MD yontemi, fizik, kimya
ve malzeme biliminde genis bir sekilde kullanilan etkili bir arag olmustur. Bu yontem,
belirli bir fiziksel sistem i¢in tanimlanan Newton hareket denklemlerinin sayisal
integrasyonu yardimiyla, sistemin minimum enerjili yapilarini elde etmeyi amaclar [31-
34]. Hareket denklemleri i¢inde yer alan kuvvet terimleri, parcaciklarin birbirleriyle
fiziksel etkilesmelerini temsil eden model potansiyel enerji fonksiyonlarindan tiiretilir.
Minimum enerjili denge durumuna yerlesen model sistem, gergek bir fiziksel sistemin pek
cok oOzelligini dogru olarak yansitir. Boylece, olusturulan model sistem iizerinde cesitli
teorik deneyler yapmak, bilinmeyen pek ¢ok 6zelligi gozlemek miimkiin hale gelir. Bu tiir
simiilasyon ¢aligsmalar1 yapmak amaciyla gelistirilmis ¢esitli bilgisayar programlar1 ve agik
kaynak kodlar1 ticretli veya iicretsiz olarak temin edilebilmektedir [35]. Bunlardan agik
kaynak kodlu olup GNU lisansiyla verilen ve yaygin olarak kullanilan bazi kodlar;
LAMMPS (Large-scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator) [36], GROMACS
[37], IMD [38] ve NAMD [39] seklinde 6rneklenebilir. Bu yazilimlar paralel hesaplama
teknikleri  kullanirlar ve birkag milyon atomdan olusan molekiiler sistemlerin
incelenmesinde kullanilabilirler.

Metal ve alagimlarin atomlararasi fiziksel etkilesmelerini modellemek icin genellikle
cok cisim etkilesme potansiyel fonksiyonlari kullanilmaktadir. Bu fonksiyonlar metaller
icin gercek deneylerle uyumlu sonuglar vermektedir. Cok cisim etkilesmelerini dikkate
alan en yaygin potansiyel yaklagimi gémiilii atom metodu (Embedded Atom Method -
EAM) olarak bilinir [40]. EAM vyaklasiminda kristal ig¢indeki bir atomun enerjisi,

elektrostatik itici enerjilerin toplami ile atomun bulundugu koordinattaki elektronik yiik
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yogunlugunun sebep oldugu ve c¢ekici etkilesmeleri tanimlayan gomme enerjisi
terimlerinin toplami olarak ifade edilir. EAM yaklagiminin en yaygin kullanilan tiplerine
Finnis-Sinclair (FS) [41], Johnson [42], Voter—Chen (VC) [43] ve Sutton-Chen (SC) [44]
modelleri 6rnek verilebilir. Genis bir kompozisyon araliginda NiAl alasimini modellemek
tizere gelistirilen en yeni EAM yaklasimi 2009 yilinda Pun ve Mishin [45, 46] tarafindan
tanimlanmastir.

Nano 0l¢ekli malzeme davranislarimin anlasilmasina yonelik ¢ok sayida MD
simiilasyonu yapilmistir. Yang ve ark. [47] Ni ve Cu nano tellerin akma dayanimini <110>
ve <111> dogrultularina ve tel kalinligina baglh olarak belirlemek igin bir dizi molekuler
dinamik hesaplama yapmislardir. Bu hesaplamalarda atomlararasi etkilesmeler, Baskes
tarafindan gelistirilen MEAM (Modified EAM) [48] yaklagimi  kullanilarak
modellenmistir. Model yap1 olarak kare kesitli ve boyutlar1 z dogrultusunda 40 6rgi sabitli
X-y dogrultusunda ise 6-10 arasinda degisen Orgli sabitli yapilar kullanmigslardir.
Modellerin termal dengeye yerlesmesi i¢in 300 K sicakliginda 50 ps siireyle Nose-Hoover
termostat islemi uygulanmustir. Integrasyon adimi biiyiikliigii 2 fs segilmistir. Model
tellerin bir uglar1 sabitlenmis ve diger uclarindan belirli hizlarla ¢ekilmislerdir. Bu
islemlerin tamami1 LAMMPS kodlar1 kullanilarak yapilmistir. Sonuglardan, nano tel
kesitinin azalmasi halinde akma zorunun arttig1 belirlenmistir. Buna gore, <110>
dogrultusundan ¢ekilen 2,1 nm kesitli Ni nano telin akma zoru 14.26 GPa degerinde iken
3,5 nm kalinlikli telin akma zoru 12.29 GPa olarak tespit edilmistir.

Cagin ve ark. [49], Q-SC tipi bir EAM modeli kullanarak CuNi alagiminin nano-
telleri iizerinde zorlanma hizina bagli zor-zorlanma incelemesi yapmuslardir. 2 nm
kalinliga sahip model sistemlerin plastik deformasyonunun incelendigi bu ¢alismada 0,005
pst den 0,05 ps? e kadar olan cesitli cekme hizlar1 kullanilmislardir. Nano tellerin kiiciik
kalinliklar1 nedeniyle yeterli plastik deformasyon olusturamadigi bunun yerine nano-teli
sertlestiren ardisik ¢oklu ikizlenme tipi deformasyonlar meydana geldigini bildirmislerdir.
Ayrica, zorlanma hizinin artmasinin ikizlenme biiylikligiinii azalttigin1 ve daha blytk
hizlarda ise zorlanma etkili amorflagma gozlendigini bildirmislerdir.

Hocker ve ark. [50] Ni/NiAl ve Ni/NisAl arayiizlerinin ¢ekme dayanimini gozlemek
icin MD yontemini kullanmiglardir. Bu c¢alismada Ni/NiAl arayiiziinii modellemek i¢in
Ludwig ve Gumbsch [51] tarafindan ileri siiriillen EAM yaklasimini ve Ni/NizAl araylizini
modellemek i¢in Mishin ve ark. [45] tarindan hazirlanan EAM yaklasimini kullanmiglardir.

Aragtirmacilar agik kaynak kodlu ITMD MD kodlarindan yararlanmislardir. Calismada 23 x
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23 x 12 nm® &lgiilere sahip 600000 atom bulunduran modeller olusturulmustur. Olusturulan
modeller ¢alisilacak sicaklikta 6nce termal olarak dengelenmistir. Bu dengeleme iglemleri
icin, her biri 2 fs olan 20000 adimlik NPT toplulugu integrasyonlar1 yapilmistir. Daha
sonra model sistemler her bir integrasyon admminda 1+10° faktoriyle gerilerek
esnetilmistir. Calismalarda her temel eksene periyodik sinir sartlart uygulanmistir. Model
yapilar icin olusan dislokasyonlar ve yigilim kusurlar1 ortak komsu analizi (common
neighbour analysis - CNA) kullanilarak tespit edilmistir. Elde edilen sonuglardan, sicaklik
artttkca model sistem i¢indeki zorun azaldigi, plastik bolgenin genisledigi ve esneklik
bolgesinin kiigiildiigii tespit edilmistir.

Zhan ve Gu [52], bakir nano ¢ubuklarin {i¢ noktali egilme esnekligini MD yontemle
incelemisler ve sonuglart AFM (Atomic Force Microscopy) ile deneysel olarak elde edilen
sonuglarla karsilastirmiglardir. Bu incelemede bakir nano ¢ubuklarin elastik, plastik ve
kopma bolgesindeki davranislar1 zor uygulama hizina ve ¢ubuk boyuna bagl olarak tespit
edilmistir. Calismada, LAMMPS kodlar1 kullanilmis ve hesaplamalarin daha hizli olabilmesi
icin 2.892 x 2.892 x 14.46 nm® boyutlarinda nispeten ince bir c¢ubuk model
olusturulmustur. Daha sonra ¢ubuk boyu 32.535 nm ye kadar araliklarla artirilmistir.
Yiikleme hizi 1 m/s den 50 m/s ye kadar farkli hizlarda alinmistir. Sonuglarin ¢ekme
deneyleri ile karsilagtirildigi ¢alismada, Young modiiliiniin ¢ubuk boyuna bagl olarak 71
GPa (14,46 nm icin) dan 61 GPa ya (32,535 nm igin) kadar azaldig1 belirtilmistir.

Bu tez calismasinda, LAMMPS MD simiilatorii [36] kullanilarak nano ol¢ekli Ni-
at.%30Al alagiminin zor-zorlanma davranigi sicakliga, zorlanma hizina ve tel kalinligina
bagli olarak incelenmistir. Atomlararasi1 fiziksel etkilesmeleri tanimlamak i¢in Pun ve
Mishin tarafindan gelistirilen EAM yaklasimi [46] kullanilmistir. Tanimlanan alasim
kompozisyonu i¢in baglangic atom koordinatlart B2 siiperdrgli noktalarina LATGEN
(LATtice GENerator) [53] programi yardimiyla yerlestirilmistir. Caligmalarda kullanilmak
lizere 11 farkli kalmliga sahip model sistemler iiretilmistir. Uretilen modeller 10 farkli
zorlanma hiz1 kullanilarak gerilmis ve zor-zorlanma egrileri elde edilmistir. Elde edilen
zor-zorlanma egrilerinden, model sistemlerin Young modiilleri, akma noktalari, nihai
zor/zorlanma degerleri ve kopma noktalar1 tespit edilmeye calisilmistir. Bu mekanik
ozelliklerin sicaklikla, zorlanma hiziyla ve model kalinligiyla degisimleri incelenmistir. Bu
degisimlere eslik eden yapisal 6zellikler ve bunlarin alagimin temel 6zellikleri ile iliskisi
ortaya konulmak istenmistir. Sonugta, NiAl alasiminin tanimlanan kompozisyonu i¢in sekil

hatirlama etkisi gostermesinin elastik 6zellikleri etkiledigi gozlenmistir.
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2. NANO TELLER VE CUBUKLAR

2.1. Uretim Teknikleri

Nano o6lgekli malzemeler laboratuvarda énce teoriyle, bir distinceyle, cabayla,
tesadiifen veya bunlarin bir karisimi sonucu bulunur. Bulunan malzeme iizerinde ¢esitli
testler yapilir, Ozellikleri ortaya ¢ikarilir ve ilk ornek yapilir. Nano malzemelerin
tiretiminde iki yol vardir [6, 12, 13, 54]:

a) Yukaridan Asagiya dogru (top down)

b) Asagidan Yukariya dogru (bottom up)

Her iki modelin avantajlar1 ve dezavantajlari vardir. Yukaridan asagiya dogru
iretim kat1 bir maddeden, onu yonta yonta heykel yapmaya benzetilebilir. Asagidan
yukartya dogru iiretim ise pargalari birlestirerek bir otomobil yapmaya benzer. Genel
olarak yukaridan asagiya iiretim ucuz degildir, zaman alicidir ve biiyiik miktar iiretim igin
cok uygun degildir. Asagidan yukariya Uretim ise atom veya molekll seviyesinden
baslayarak nano yapilara ulasilir. Uretim ¢ok daha ucuzdur.

Yukaridan asagiya iiretim yontemi oldukga gesitlidir. Genel olarak fiziksel tretim
yontemleri yukaridan asagiya iiretim grubuna girer. Bunlar mekanik, yiiksek enerji,
kimyasal, litografik (baski) ve dogal yontemlere ayrilir. Asagida en popiiler liretim
teknikleri verilmistir [6].

Mekanik yontem; Kesme, haddeleme, dovme, isleme, sikistirma, frezeleme ve
puskirtme ile nano pargalar elde etmek icin uygulanan belli bash iretim yontemidir.
Mekanik tiretim yonteminde fiziksel bir uygulama vardir, kimyasal degisim s6z konusu
degildir.

Kimyasal yontem; Yanma hem yukaridan asagiya hem de asagidan yukariya nano
malzeme Uretim teknigidir. Daglama bir kimyasal yukaridan asagiya yontemidir, litografi
(bask1) basta olmak tizere ¢esitli uygulama alanlar1 vardir.

Litografi (baski) yontemi; Nanoteknoloji kapsaminda uygulanmasi agirlikla
bilgisayar teknolojisinde goriilmektedir. Yongalar ve tlimlesik devreler, mikro-
elektromekanik makinalar ve bir¢cok baska uygulamalarda litografi 6ne ¢ikmaktadir. Her
gecen gun litografik uygulamalar daha ylksek teknoloji gerektirmektedir. Parcalar
kiiciildiikge radyasyon dalga boylariin kiiglilmesi gerekir ki bu daha yiiksek teknoloji
demektir. Litografinin gesitli uygulamalar1 vardir: Optik litografi, par¢ca huzmesi litografi,

yuksek ultramor litografi, X-1s1n1 litografi, elektron huzmesi litografi vb. [6].
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Asagidan yukariya {iretim bir ¢esit atom ve molekiilleri bir araya getirerek istenen
nano malzemeyi olusturmaktir. Bu yontem, Kimya ve biyoloji alanlarinda daha sik
rastlanir. Asagidan yukariya {iretim maddenin iginde bulundugu faz haline gore
simiflandirilir: Gaz fazi1 yontemi, Sivi fazi yontemi [6].

Gaz faz1 yontemi: Bu yontem, karbon nano tupler elde etmek igin en uygun
olanidir. Clinkii enerji ihtiyaci daha azdir ve iiriin iizerinde kontrol daha kolaydir. Gaz fazi
yontemleri asagidaki sekilde gruplandirilabilir.

Buharlagtirma; Bu yontemde metal (Ornegin altin) basinci ¢ok diisik vakum
odasinda, asal gaz ortaminda buharlastirilir ve buharlasan metal asal gaz atomlar ile
carpisarak sogur ve yeni cekirdekler olusur. Pargacik boyutu 1-100 nm arasinda ve gaz
basincini ayarlayarak kontrol altina alinabilir. Daha sonra toplanan parcaciklar istenirse
sinterlenerek kati nano malzeme elde edilir. Bu sistem 6zellikle metal nano pargaciklar
elde etmek icin bilinen en basit sistemdir.

Kimyasal buhar ¢okeltmesi; Bu yontemde yiiksek sicaklik altinda gaz fazinda olan
malzeme bir plaka veya katalizor Uzerinde nano malzemeye donusiir. Cok saf, yiiksek
performansli kati1 nano malzemeler elde edilir. Yari iletken endiistrisindeki ince filmler bu
yontemle dretilir

Sivi faz1 yontemi: Kimyasal tepkimelerin ¢ogu sivi fazda olusur. Ciinkii sivi hali
malzemelerin bir araya gelmesi, tepkimeye girmesi i¢in en uygun ortami saglar. Cok ¢esitli
stvi faz iiretim yontemi vardir. En 1yi nano pargacik sivi faz yontemiyle elde edilir. Bu
yontemle elde edilen nano pargaciklar daginik durumda olup topaklanmalar azaltilabilir
veya onlenebilir. Uretilen nano pargalar ¢ok az farkla aym o&lgiidedir, bu ydntemle
kimyasal bilesim ve morfoloji de denetim altina alinabilir. En 6nemli siv1 faz yontemi Sol-
jel sentezidir.

Sol-Jel sentezi; Bu yeni bir yontem degildir, fakat nano teknoloji igin birgok olanak
saglamaktadir. Son yillarda ise ileri nano malzemeler ve kaplamalar iiretmek icin ¢ok
gelistirilmistir. Bilhassa metal oksit nano pargaciklar ve kompozit nano pargaciklarin

tiretimi i¢in ¢ok uygundur. Diisiik sicaklik gereksinimi biiyiik avantaj saglamaktadir.



2.2. Nano Yapilarin Termodinamik Ozellikleri

Malzemelerin pek c¢ok fiziksel 6zelligi, malzeme boyutlarinin mikro ve nano
boyutlara diismesiyle birlikte degisir. Ozellikle erime noktasindaki degisimin anlasilmasi
lizerine yapilmis pek ¢ok calisma bulunmaktadir. Bu ¢alismalarda, malzeme boyutlarinin
nano metre diizeyine diisliriilmesi halinde erime sicakliginin genellikle azaldigi
belirtilmekle birlikte ¢ok az ¢alismada erime sicakligindaki smirli artistan da
bahsedilmektedir. Erime sicakligindaki artisin sebebi olarak, atomik baglardaki degisim ve
bunun sonucunda olusan band yapist degisimleri gosterilmektedir. Erime sicakligindaki
artis genellikle nano parcaciklarin bagka malzemeler igine gomiildiigi kompozit
malzemelerde goriilmektedir [55]. Erime sicakligindaki azalmanin acgiklanmasina yonelik
olarak, homojen ve heterojen cekirdeklenme teorilerine dayanan birka¢ teori
bulunmaktadir. Bu teorilere goére, nano-teller, nano-tiipler ve nano pargaciklar igin erime
sicakligr malzemenin boyutlari ile azalir ve bu azalma Sekil 2.1 deki gibi meydana gelir.
Bu azalma genellikle yiizey-hacim oranindaki degisimle iliskilendirilir. Malzemenin sekli
de yiizey-hacim oranimi 6nemli Olgiide etkiler ve bdylece olusturulan teoriler malzeme

seklini de dikkate alir.
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Sekil 2.1. Nano malzemelerin erime sicakliginin malzeme boyutlarina bagh degisimi [55].

En yaygin bilinen ii¢ erime modeli Sekil 2.2 de goriilmektedir [56]. Sekil 2.2 (a) da
kati fazin sivi fazla ayn1 anda dengede oldugu Homojen Erime Modeli (HEM)



gorulmektedir. Boyle bir durumda yitizey erimesi yoktur ve nano malzemenin erime

sicakligi (T,,,) Denklem 2.1 de verilen bagnti ile belirlenir.

Tem _ 4 4V _ &2/3 _ 4 _ Bumu
Tem =1 AH D [st Y1v (P1) ] =1 —D (2.1)

Burada yg,, Ve y1, sirasiyla kati-buhar ve sivi-buhar ara ylzey enerjilerini, AHf bulk latent
1s1s1n1, D nano pargacik ¢apini, pg Ve p; katt ve stvinin yogunlugunu ve T, ise bulk erime

sicakligini tanimlar.

T4 T2 Tm

Kat1 Sivi

Homojen Erime

Ty T2 T
b) . . -,
Kati Kat1 gekirdek St tabaka Siv1

Swvi gekirdeklenme ve biiyiime

T T2 T
c) — — —
Kat Kati ¢ekcirdek Sivi tabaka Sivi

Suvi yiizey erimesi
yuzey T1<T2<Tm

Sekil 2.2. Nano boyutlu metaller i¢in {i¢ farkli erime modeli. a) Homojen erime, b) sivi
cekirdeklenme ve bilyiime modeli ve c) ylzey erime modeli [56].

Sekil 2.2 (b) de goriilen sivi Cekirdeklenme ve Biiyiime Modeline (CBM) gore,
erime sicakligindan daha diisiik bir sicaklikta yiizey sivilasmaya baslar ve sicaklik artigiyla
birlikte yiizeyin sivilagma miktar1 artar, yani sivi tabaka biiylir. Erime sicakligina
ulasildiginda malzeme tamamen sivi1 faza doniismiis olur. Bu modele gére nano pargacigin

erime sicakligi Denklem 2.2 ile verilir:

Tem _ 4 6V _ Ps /2 _ 1 _ Bing
E =1 AHD [st YViv (p ) ] =1 D (2'2)
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Sekil 2.2 (c) de ise Yiizey Erime Modeli (YEM) gorilmektedir. Bu modelde dnce
yiizey erimesi olusur, fakat katinin erime sicakligina ulasilip tamamen sivi faza
dontisiinceye kadar yapida herhangi bir degisim meydana gelmeyecegi ongoriiliir. Erime
sicakligina gelindiginde yap1 tamamen sivi faza ge¢mis olarak kabul edilir. Bu model de
erime sicakhigi Denklem 2.3 ile elde edilir. Ug model igin erime davranisinin birbirleriyle

karsilastirilmast Sekil 2.3 goriilmektedir.

Tem _ 4ys1V _ _ BLsm
Tem AHp(D-26) (D-26)D (2.3)
1.0
__ CBM
--- HEM
YEM
0.8
3
=
b—-E
0.6
0.4 . ; )

00 01 02 03 04 05
D" (nm™)

Sekil 2.3. Nano boyutlu malzemelerde erime modellerinin karsilastiriimasi [56].

2.3. Nano Yapilarin Mekanik Ozellikler

Malzemelerin mekanik o6zelliklerinden en Onemlileri arasinda bulunan Young
Modullt malzemenin esneklik 6zelliklerini temsil eder. Gerilme modulu olarak da bilinen
Young Modiilii, elastik izotropik bir malzemenin sertliginin Olgiisiidiir. Young Modiilii
genel olarak; Hook kanunu sinirlart iginde malzemenin bir ekseni boyunca uygulanan
zorun ayni dogrultudaki zorlanmaya orani olarak tanimlanir. Kati mekaniginde zor-
zorlanma egrisinin herhangi bir noktasindaki egimi tanjant modiilii olarak adlandirilir [10].
Zor-zorlanma egrisinin baslangigtaki lineer degisim bolgesindeki tanjant modiiliiniin degeri

Young modiilii adin1 alir (Sekil 2.4) ve asagidaki gibi hesaplanir:

Cekme Zoru o _ F/A

(2.4)

Esneme Zorlanmast e AL/Lg
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Molekiiler dinamik hesaplamalarinda atomlar arasindaki kuvvetler dogrudan
hesaplanir. Bu nedenle, MD yontemiyle Young modiiliinii belirlemek nispeten kolay bir
hesaplamadir. Model sistem belirli bir dogrultuda belirli oranlarda cekilerek zorlanma
olusturulur ve bu zorlanmaya bagli olarak atomlar arasindaki kuvvet yardimiyla etkin
kuvvet ya da zor degeri hesaplanir. MD hesaplamalarinda en yaygin kullanilan metot virial

zor metodu ve enerji metodudur.

S 4 Flastik
Limit
HIIU Kopma
Aloma zoru
=t
I A_\ o L, B4
=] E F +«— —F
E: Young Modld
E= E Zorlanma
L,

Sekil 2.4. Malzemelerin zor-zorlanma davranigi ve Young Modiilii [10].

2.3.1. Zorlanma Teorileri

Zorlanma, belirli bir referans uzunluga gore cisim icindeki parcaciklarin
yerdegistirmesini temsil eden deformasyonun normalize edilmis bir Olgiisii olarak
tanimlanir. Bir cismin deformasyonu genel olarak X=f (x) seklinde ifade edilebilir. Burada
X cisim i¢indeki bir referans noktasidir. Deformasyon uzunluk birimindedir ve bu nedenle
cismin sekil degisimi ile hareketi arasindaki ayrimi ortaya koyamaz. Zorlanma tensor
seklinde ifade edilir ve bu nedenle “normal” ve “kesme” bilesenlerine ayrilabilir. Cismin
uzunlugu boyunca sikistirilmasi veya gerilmesi halindeki bilesen normal bilesen (normal
strain) olarak ve cismin diizlemlerinin birbirlerine gore kaymasin1 tanimlayan bilesen ise
kesme bileseni olarak tanimlanir. Bir malzemenin boyunda bir artis varsa normal bilesene

gerilme zorlanmasi, eger sikistirma yapiliyorsa sikistirma zorlanmasi denilmektedir.

2.3.2 Virial Zor Metodu

Belirli bir atomik topluluk igin virial zoru

1 1
[ = 2{~ Zemwfvf +3 55w Firf ) (25)
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seklinde tanimlanmaktadir [57]. Burada £2 sistem hacmini, m; ve v;i pargaciginin kiitlesi ve
hizini, F;; i ve j atomlar arasindaki kuvveti, 7;; i ve j atomlari arasindaki uzaklhigi, « ve

indisleri Kartezyen bilesenleri temsil etmektedir. Denklem 2.5 ayristirilarak asagidaki gibi

de yazilabilir:
1 —
[1¢f =52iwi TT; d (2.6)
burada;
af _ 1 1 B
T = 5{_miviavi + EZj:ti Fllc}'rij} (2.7)

i
seklinde tanmimlanir ve ), @; =Q ‘dir. Buna gére Denklem 2.7 i atomu ile iliskili atomik
seviyede stres tanimi olarak kullanilabilir. @; i atomunun etkin hacmi olarak almnir.
Denklem 2.5 in sag tarafindaki ilk toplam termal titresimlerden kaynaklanir ve statik
hesaplamalarda sifirdir. Ikinci toplam terimi ise atomlar arasi kuvvetten kaynaklanir ve
ortalama olarak disiiniildiigiinde Cauchy zoru ile es anlamli tutulabilir. Simiilasyon
caligmalarinda ilk yapisal gevseme (relaksiyon) sonunda, bir nano-telin bdtin hacmi
tizerinden ortalama virial stresi sifir olur. Ancak, stres altindaki bir nano-telin belirli bir
uzunlugu i¢in virial stresi sifirdan farkli olacaktir. Bir nano-telin x dogrultusunda gerilmesi
halinde sadece IT** terimi sifirdan farkli olur. IT** Virial stresi ile & zorlanmasi arasindaki
I1** = Eye + a,& polinom iliskisi kullanilarak fit yapilacak olursa, buradaki E, terimi
gevsemis nano-telin Young modilind tanimlar. Bu metot virial stres metodu olarak bilinir

[57].

2.3.3. Enerji Metodu (Klasik Strekli Mekanik)

Young modiiliinii hesaplamak i¢in kullanilabilecek bir diger metot ise klasik
mekanik yaklagimlardan elde edilen enerji lizerine kurulu metottur. Baslangi¢
gevsemesinden sonra her hangi bir dis kuvvet yokken nano-tel denge halindedir. Boylece
herhangi bir kesit yiizey lizerindeki ortalama zor sifirdir. Tek eksenli belirli bir zorlanma
olusturacak statik benzeri bir ylikleme durumunda o eksene ait zor, nano-telin bir ucundaki
dis uygulama kuvveti ile dengelenir. Bu yiikleme esnasinda nano-telin toplam potansiyel

enerji degisimi dis kuvvet tarafindan yapilan ise esit olur:

AU = ['Fd(AD) = [(S-o-lde 2.8)
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Burada AU, baslangi¢ gevsemesinden sonra nano-telin toplam potansiyel enerjisine
gore toplam potansiyel enerjinin degisimidir. S nano-telin yiike dik kesit yiizey alani, |
nano-tel uzunlugu, de = d(Al)/l =d(l—1,)/l =dl/l dir ve burada [, baslangi¢
gevsemesi sonrasinda nano-telin uzunlugudur, F ise X dogrultusunda etkiyen dis kuvvet,

o = F/S ortalama eksen zoru ve V nano-telin hacmidir. Buradan gerekli matematik

islemler yapilarak;

AU _ 7[Rz 42 3]

VO—([ZS +3§e (2.9)

ifadesine ulasilir [57]. Burada { = E, dir, yani e=0 da gevsemis nano-telin Young

modultdur. Molekiiler dinamik simiilasyonlarindan AU ve V, kolaylikla hesaplanabilir.
Yukaridaki yaklasimlar takip edilerek bulk altin i¢in elde edilmis farkli kristal

yonelimlerine gore tek eksenli zorlanma halinde toplam potansiyel enerji degisimi Sekil

2.5 de, zor-zorlanma davranisi ise Sekil 2.6 de verilmistir [57].

10x10° | |
g | g =l11= n
£ 6 —
=)
=
= 4 - —
2 - - - ]
’/.9’/ _____,EB”
P —— e | I l
0.0 0.3 0.6 0.9 1.2 1.5

Zorlanma (%)

Sekil 2.5 Bulk altin igin tek eksenli zorlanmaya karsi toplam potansiyel enerjinin degisimi [57].

Zor (GPa)

o0 03 0.6 0o 1p 15
Zorlanma %)

Sekil 2.6. Bulk altin i¢in Virial zoru [57].
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2.3.4. Nikel Nano Teller Uzerine Molekiiler Dinamik Hesaplamalar

Yang ve ark. [47] metal nano tellerin akma dayanimini belirlemek igin bir dizi
molekiiler dinamik hesaplama yapmislardir. LAMMPS kodlarinin kullanildigi bu c¢alisma
sonucunda, nikel nano tellerin <110> dogrultusu i¢in gerilme zor-zorlanma tepkisini Sekil
2.7 de gorildiigi gibi elde etmislerdir. Bu ¢alismadan elde edilen atomik yap1 degisimleri
ise Sekil 2.8 de verilmistir. Sekildeki oklar, gerilme esnasinda kristal yapidaki yeniden
yonelim olusumlarini gostermekte ve kutular yeniden yonelim yapilarini gostermektedir.
Sekil 2.7 den elde edilen bulgulara gore, nikel nano tellerde akma dayanimi kesit yiizey
biiyilikliigiiniin azalmas1 ile artmaktadir. Akma olaymnin baslamasina atomik yapidaki
yeniden yonelimler, kayma kusurlarinin olusumlari gibi kusur aktiviteleri gosterilmektedir.
Bdylece telin kopmasi gecikmekte ve plastik deformasyonlar olusmaktadir. Plastik
deformasyon olusumlarinin baslangi¢ kristal yapi yonelimine bagli olarak degisiklik
gosterdigi de ayni ¢alismada belirtilmektedir [47]. Ni nano-tellerin <111> dogrultusundan
gerilmesi halinde olusacak atomik yapi degisimleri ise Sekil 2.9 da goriilmektedir. Akma

dayaniminin nano-tel boyutlarina bagl degisimi de Sekil 2.10 deki gibi belirlenmistir.

16 . . . ' . ' . '
1wl ——21nm —* Akma Noktasi
—e—2 8 nm
iz L =t 3.5 nmM
10 | 4
m
o
2 sk -
=
L -
4 =
2 L 4
G i 1 i 1 i i1 i ]
0 2 4 = 8

Zorlanma (%)

Sekil 2.7. Ni nano-tellerin <110> dogrultusu igin gerilme zor-zorlanma tepkisi [47].
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(L)

<110> ©

Sekil 2.8. <110> Dogrultusundan gerilen Ni nano-tellerin atomik yapisindaki degisimler. a)

%5.1 zorlanma, b) %5.3 zorlanma ve ¢) % 8.5 zorlanma [47].

(a)

<112 >

Sekil 2.9. <111> Dogrultusundan gerilen nikel nano teller. a) %10 zorlanma, b) %25
zorlanma ve c) %41 zorlanma [47].
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Sekil 2.10.Temel dogrultularda gerilen nikel ve bakir nano-tellerin akma dayanimlari [47].
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2.3.5. Bakar Nano Teller Uzerine Molekiiler Dinamik Hesaplamalar

Zhan ve Gu [52] bakir nano tellerin egilme davranisini molekiiler dinamik
yontemle incelemislerdir. Bu incelemede bakir nano tellerin elastik, plastik ve kopma
bolgesindeki davraniglari tellerin uzunluklarina ve kalinliklarina gore tespit edilmistir.
Calismada, molekiiler dinamik hesaplamalarindan elde edilen kuvvet- yerdegistirme (F-d)
egrileri ve bu egrilerin zor uygulama hizina bagli degisimleri kullanilmistir. Burada kuvvet
ifadeleri virial atomik zor tensorlerinden tiiretilmistir. Bu ¢alismada kullanilan MD atomik

yapilar Sekil 2.11 de ve elde edilen zor-zorlanma davranislar1 Sekil 2.12 de gorilmektedir

[52].

Kismi Dislokasyonlar

Sekil 2.11. Bakir nano tellerin MD ile incelenmesinde kullanilan atomik modelin goriintiisii [52].

(a) A Farkh Uzunluklar
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12169 nm |
: 25305 nm
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Sekil 2.12. Bakir nano tellerin MD ile hesaplanan Zor-zorlanma davramslar [52].
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2.3.6. Young Modiilii — Tel Kahinhg Iliskisi

Nano teller i¢in Young modiilii degerinin tel kalinliginin azalmasiyla arttig1 tespit
edilmistir. McDowell ve ark. [23] tarafindan yapilan bir MD c¢alismasinda glimiis nano
tellerin kalinligiyla Young modiilii arasindaki iligki Sekil 2.13 da wverildigi gibi
belirlenmistir. Buna gore, glimiis nano telin hem biikiilme esnekligi i¢in hem de ¢ekme
esnekligi i¢cin Young modiilii kalinlikla {istel olarak azalmaktadir. Benzer sonuglar NiTi

alagimi [58] ve NiAl [59, 60] i¢in de elde edilmistir.

N
0

Biikiilme

<110> Eksen vénelimi
1 Kare
Rombik

Gerilme

Normalize Young Modiilii
N
o

-t
w
T

1.0._ .................................................................................................... -

Nano-tel Kalinligi (nm)
Sekil 2.13. Giimiis nano tellerin kalinlik-Young moduli iliskisi [23].

2.3.7. Young modiilii — Sicaklik Tliskisi

6,5 nm tane kalinligina sahip nano boyutlu Ta model sistemler {izerinde yapilan
MD ¢alismalar1 sonucunda Young modiliiniin sicakligin artmasiyla azaldigi tespit
edilmistir [61]. Bu ¢alismanin sonucu Sekil 2.14 de verilmistir.

200 T T T T T T

180 ¢ 4

80 1 1 1 1 1 I )]
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600

T(K)
Sekil 2.14. Nano boyutlu tantalyum i¢in Young modiiliiniin sicaklikla degisimi [61].
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2.3.8. Young Modiilii — Zorlanma Hizi iliskisi

Wen ve ark. [62] Ni nano tellerinin mekanik davranislarin1 zorlanma hizina bagl
olarak inceledikleri bir MD calismasinda zorlanma hizim1 1x10% st den 1x10 s*
mertebesine kadar degistirmislerdir. Bu c¢alismada atomlar arasindaki etkilesmeler
kuantum diizeltmeli SC EAM yaklasimi ile modellemislerdir. Kare kesitli taban yiizeyine
sahip model sistemin kalinlig1 2,53 nm (~7 FCC birim hiicresi) kadar ve uzunlugu 24,61
nm almmistir. Calisma sonunda elde edilen zor-zorlanma egrisi ve akma zorunun
uygulanan zorlanma hizina bagh degisimleri Sekil 2.15 de verilmistir. 300 K sicaklikta
[001] dogrultusu i¢cin Young modiiliinii 70 GPa civarinda tespit etmislerdir. Benzer
sonuglar yine MD yoOntemiyle bakir nano teller tizerine yapilan baska bir ¢calismada da elde

edilmistir [63].
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Sekil 2.15. 300 K de nikel nano telin (a) zorlanma hizina bagli zor-zorlanma davranisi ve
(b) akma zorunun zorlanma hizi ile degisimi [62].
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3. MOLEKULER DINAMIiK YONTEMIi

MD metodu analitik olarak sonuglara ulasilamayan problemlerin niimerik
¢cozimlerini bulmayr ve kurulan teorilerin deneysel c¢alismalar ile karsilastirilmasini
amaclar. MD hesaplamalari, dogru modeller kullanilarak fiziksel sistemlerin deneysel
olarak gbzlenmesi zor olan davranislarini incelemeyi miimkiin kilar [31-34].

MD hesaplamalart genellikle ii¢ adimda planlanir: i- hazirlik, i-dengeleme, iii-
sonuglarin iretilmesi [31]. Birinci adimda, baslangi¢ deger problemi haline getirilen
hareket denklemlerinin; ilk konumlar ve ilk hizlar tanimlanarak sisteminin baslangi¢
sartlar1 olusturulur. Ikinci adimda, sayisal integrasyon algoritmalar1 yardimiyla hareket
denklemleri bilgisayarda ¢oziiliir ve sistemin belirlenen termodinamik sartlari igin
minimum enerjili bir konuma ilerlemesi saglanir. Ugiincii adimda, termodinamik olarak
dengelenmis sistemin ¢esitli fiziksel 6l¢timleri (hesaplamalar1) yapilarak sonuglara ulasilir.
Dogru sonuclara ulasmada anahtar faktorlerden birisi sistemin baslangi¢ sartlarinin amaca
uygun seg¢ilmesi iken digeri atomlararasi fiziksel etkilesmeleri tanimlayan potansiyel enerji
fonksiyonlarmin dogru tanimlanmasidir.

MD yonteminde, fiziksel sistemin hareket denklemlerinin elde edilebilmesi icin
bazi termodinamik degiskenler tizerinde gesitli sinirlamalar getirilir. Pargacik sayisinin (N),
sistem hacminin (V) ve sistem toplam enerjisinin (E) sabit kabul edildigi bir fiziksel sistem
NVE istatistik toplulugu olarak dikkate alinir. Bunun disinda, sabit parcacik, sabit basing
(P) ve sabit entalpi (H) i¢in kurulan model sistemler NPH istatistik toplulugu olarak bilinir
[32, 33]. Sicakligin (T) sabit alindig1 sistemler igin NPT ve NVT istatistik topluluklari

ornek verilebilir.

3.1. NVE Toplulugu i¢in Molekiiler Dinamik Yontemi

Sabit pargacik sayili ve sabit hacim ig¢inde bulunan E enerjili bir sistemin (NVE

toplulugu) atomlararas1 etkilesme enerjisi CD(rij)oImak Uzere sistemin Lagrange

fonksiyonu;
1 . _
L= Ezévﬂmiriz + X5 jy>1q)(rij) (3.1)
seklindedir. Burada f, i pargacigmin hizi, r;; = |rij| = |ri - rj| ise i ve j pargaciklar

arasindaki mesafedir. (3.1) ile verilen Lagrange fonksiyonu ¢oziilerek, i pargacigina ait

hareket denklemi,
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ALGTINN (3.2)

seklinde olur. mi ve f, i pargacigmin kiitlesi ve ivmesini, f; ise r; —r; vektorel farki

temsil eder.

Bir sistemin hareket denklemleri elde edildikten sonra sayisal ¢6ziim yapilabilir.
Sayisal ¢ozlimlerin yapilmasinda; Euler, Runga-Kutta, Gear ve Verlet gibi cesitli
algoritmalar kullanilmaktadir [31, 32]. En ¢ok tercih edilen algoritma Verlet algoritmasinin

hiz formudur:

2
AP = xf + ol + o Fl (3.3)
l

VR = vl + g (Pl 4 P (3.4)

(3.3) ve (3.4) bagintilar1 Verlet algoritmasmin sadece X bilesenlerini tanimlar. Ug
boyutta ¢oziim yapmak i¢in ayni ifadeler diger vektor bilesenlerine de uygulanir [33].
Burada F;, kuvvetleri potansiyel enerji fonksiyonunun gradyentinden elde edilir. (3.3) ve
(3.4) bagintilarinin sayisal olarak ¢oziilebilmesi i¢in baslangi¢ (n = 0) konum ve hizlarinin
bilinmesi gereklidir. Bu, sistemin baglangictaki fiziksel sartlar1 dikkate alinarak yapilabilir.
N atomlu bir sistemde baslangi¢c konumlarinin ve hizlarinin sayist 6N olacaktir. Baglangi¢
atom konumlar1 ideal kristal Orgii noktalar1 olarak kabul edilebilir. Baslangic atom
hizlarinin belirlenmesinde 1ise, sistemin baslangic sicakligina uygun Maxwell hiz
dagilimindan yararlanilabilir.

NVE istatistik toplulugu olarak kabul edilebilecek bir fiziksel sistemin MD
algoritmasi, h = At integrasyon zaman adimi biiylikliigii olmak iizere, konumlari ve hizlari
(Denklem 3.3 ve 3.4) istenilen toplam siire (n) i¢in hesaplar. Boyle bir algoritmanin temel

yapisi asagida verilmistir:

NVE Algoritmast [33]

1) n=0igin, x{ ve v? baslangic degerlerini tanimla ve £ ifadesini hesapla.
2) (3.3) ifadesini kullanarak konumlar1 h kadar ilerlet.

3) x*'konumlarmi kullanarak f7%**kuvvetlerini hesapla.

4) (3.4) ifadesini kullanarak hizlar1 h kadar ilerlet.

5) n & n+1 alarak (yani nyi 1 artirarak) 2. basamaga geri don.
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3.2. GOmuli Atom Metodu

Metal ve alagimlarin atomlararas1 fiziksel etkilesmelerini modellemek igin
genellikle ¢ok cisim etkilesme potansiyel fonksiyonlar1 kullanilmaktadir. Bu fonksiyonlar
metaller i¢in deneylerle uyumlu sonuglar vermektedir. Cok cisim etkilesmelerini dikkate
alan en yaygin potansiyel yaklasimi gomiilii atom metodu (Embedded Atom Method -
EAM) olarak bilinir [40].

EAM yaklasiminda kristal i¢indeki bir atomun enerjisi, elektrostatik itici enerjilerin
toplami ile atomun bulundugu koordinattaki, komsu atomlardan kaynaklanan elektronik
yiik yogunlugu nedeniyle ortaya ¢ikan cekici etkilesmeleri tanimlayan gémme enerjisi

terimlerinin toplami olarak ifade edilir. Boylece, N atomlu bir Kkristalin toplam potansiyel

enerjisi,
Er = 3N, E; (3.5)
Ei =2V (ry) + Fi(pY) (3.6)
pi = Xein (1) (37)

olarak hesaplanir [40-46]. Burada, ¢(ri j) itici etkilegsmeleri tanimlayan etkilesme
fonksiyonu, p(r) herhangi bir komsu atomun i koordinatlarindaki elektrostatik yiik
yogunlugunu tanimlayan bir fonksiyon ve F(p) ise gomme enerjisini tanimlayan bir
fonksiyondur. Bu (¢ fonksiyona bagli olarak EAM yaklagimimin farkli siirtimleri
mevcuttur. EAM nin en cok bilinen sdrtmleri Finnis—Sinclair (FS) [41], Johnson [42],
Voter—Chen (VC) [43] ve Sutton-Chen (SC) [44] modelleridir.

EAM yaklagiminda bir i atomu Uzerine etkiyen kuvvet, (3.6) ile verilen potansiyel
enerji ifadesinin gradyentinden elde edilir [40]:

Fi= = Sui et 4 220 2000l (38)

NiAl alagiminin farkli kompozisyonlar i¢in atomlararasi etkilesmeleri tanimlamak
amaciyla c¢esitli caligmalar yapilmigtir. Bunlardan en yenisi 2009 yilinda Pun ve Mishin

[46] tarafindan tanimlanan EAM yaklasgimidir ve NiAl alasiminin pek c¢ok o6zelligini
deneylerle uyumlu olarak hesaplayabilmektedir.
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3.2.1. Pun-Mishin gomiilii atom yaklasimi

NiAl alasmminin  atomik seviyede bilgisayar simiilasyonlarinin  giivenle
yapilabilmesi i¢in Pun ve Mishin [46] tarafindan gelistirilen ve parametreleri belirlenen
EAM yaklasiminda ikili etkilesmeler, Ni ve Al i¢in daha eski bir ¢alismada oldugu gibi
[64, 65]

o) = (5 [75 G =) + 9] @9)

seklinde tanimlanmaktadir. Burada z = r/r; ve geri kalan by, b2, Vo, h ve & degiskenleri
potansiyel fonksiyonu parametreleridir. Potansiyel enerji fonksiyonundaki bu parametreler
sistemin deneysel verilerine uygunluk saglayacak sekilde elde edilmektedir. Elektron yik

yogunlugu ise

r—re

p(r) = (555) [Agz”e V(1 + Boe 77) + o (3.10)

seklinde tamimlanmigtir. Burada da Ao, Bo, Co, rc, h, ¥ ve y degiskenleri fonksiyon
parametreleri olarak bilinir.

Pun ve Mishin tarafindan NiAl atomik etkilesmelerini tanimlamak igin

Pniat(m) =Y (T;TC) [are 21" dpini(c1(r — 11)) + aze ™22 Parai(ca (r — 1)] (3.11)

seklinde bir potansiyel kullanilmaktadir [46]. Burada 1(x) ile tanimlanan ¢arpan fonksiyon

potansiyel kesme fonksiyonu olarak adlandirilmistir ve

4

X
P(x) = {W x <0 (3.12)
0, x=0

seklinde hesaplanmaktadir. Bu fonksiyon potansiyelin rc kesim uzaklifinda yumusak bir
sekilde sifira diismesini garanti etmektedir. Boylece a1, az, b1, bz, c1, ¢z, r1, r2, re ve h
olmak tzere toplam on adet fit parametresi bulunmaktadir. Bu parametrelerin belirlenmesi
amaciyla alasimin B2 fazindaki deneysel 6rgii parametresi (ao0), diizenlenme enerjisi (Es) ve
elastik sabitleri (cij) kullanilmaktadir. NipnAlm kompozisyonlu bir NiAl alagiminin

diizenlenme enerjisi
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_ EO (NlnAlm)—TlEo (Ni)—mEo (Al)
- n+m

Ef (3.13)
seklinde hesaplanabilmektedir. Burada Eo tek tek elementlerin veya alagimin kohesif
enerjisini tanimlamaktadir [46]. Bu sekilde elde edilmis potansiyel fonksiyonu kullanilarak
Ni, Al ve NiAl alagimina ait erime sicakliklart ve deneysel degerler ile karsilastiriimasi
Tablo 3.1 de verilmistir.

Pun ve Mishin tarafindan gelistirilen bu potansiyel fonksiyonunun NiAl alagiminin
pek cok fazinda oldukg¢a iyi sonuglar vermesinin yani sira ¢ok fazla sayida potansiyel
parametresi ~ bulunmasi,  fonksiyonlarin  analitik  olarak  hesaplanabilmesini
zorlagtirmaktadir. Bu tiir ¢ok parametreli fonksiyonlarin simiilasyon c¢aligsmalarinda
kolaylikla kullanilabilmesi i¢in ®(r), p(r) ve F(p) fonksiyonlarinin sayisal tablolarimi
hazirlamak ve tablo verilerinin profesyonel yazilmis programlarda veri olarak kullanilmasi
biiylik avantajlar saglamaktadir. Bu nedenle, potansiyeli kuran arastirmacilar bu tablolari
da Uretmekte ve givenilir internet sitelerinde kullanicilara sunmaktadirlar. Bu potansiyel
enerji fonksiyonunun tablolastirilmis hali [66] referansiyla verilen internet sitesinden temin

edilebilmektedir. Bu tez calismasinda da tablolastirilmis kuvvet alani1 formu kullanilmaistir.

Tablo 3.1 Ni, Al ve NiAl alagiminin bazi fazlar i¢in deneysel ve hesaplanmig
erime sicakliklari [46]. Degerler Kelvin birimindedir.

Faz Ni NisAl NiAl Al

EAM (Mishin) 1701 1678 1780 1042
Deneysel 1728 1645 1911 933
Fark 1,6 1,9 6,8 11,7

3.3. Molekiler Dinamik Paket Programlari

MD simiilasyon c¢alismast yapabilmek i¢in yukarida bahsedilen MD
algoritmalarindan birisini ve ¢alisilacak sisteme uygun potansiyel enerji fonksiyonunun
analitik formlarinin herhangi bir bilgisayar programlama kodlar1 ile kodlanmasi
gerekmektedir. Bu islem i¢in Fortran, C/C++, Java gibi programlama dillerinin iyi
derecede bilinmesi gereklidir. Ayrica, yiiksek hesaplama hizlara ihtiyag duyuluyorsa bu
durumda paralel hesaplama tekniklerinin de bilinmesi zorunlu olur. Biitlin bunlara ragmen,
internet ortaminda ticari olmayan ve ticari olan MD simiilasyon programlar1 bulunmaktadir
[35]. Bu paket yazilimlardan bazilar1 Tablo 3.2 de verilmistir. Bu Tez ¢alismasinda Tablo

3.2 de verilen LAMMPS MD simiilasyon kodlari [36] kullanilmigtir. Ayrica potansiyel
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enerji fonksiyonu olarak da bir Onceki bolimde tanimlanan Pun ve Mishin EAM
fonksiyonlar1 kullanilmistir. LAMMPS kaynak kodlar1 Linux (Ubuntu) isletim sistemi
tizerinde derlenmis ve hesaplamalarin biiylik bir boliimii ulusal hesaplama ag1 olan
TRGRID a1 [67] lizerinde gergeklestirilmistir. Sonuglarin degerlendirilmesinde ise Intel 17

islemcili kisisel bilgisayarlar kullanilmigtir.

Tablo 3.2 MD ¢aligsmak i¢in temin edilebilecek hazir paket programlar [35].

KOD ismi Kullanim Alam Lisans Erisim
NAMD+ Acik kaynak, .

Hizl, Paralel MD, CUDA Beckman Institute
VMD 1211, arale U Akademik kullanim

.. Ucretsiz, acik

LAMMPS Katlha.l ve yumu;.ak malzemel?r igin kaynak kodlu, sandia

potansiyel fonksiyonlarina sahip (GNU GPLv2)

Ucretsiz

GROMACS | Yiiksek Performansli MD gromacs.org

(GNU GPLV2)

Kathal. si voloTik sistemier ici : _
atthal, sivilar ve biyolojik sistemler i¢in Ucretsiz

CP2K atomis.tik ve molekdler dinamik simiilasyon (GNU GPLV2) CP2K
yapabilir.

Molekiiler yapilara ait potansiyel enerji

CHARMM ) . . Ticari charmm.or
fonksiyonlarmin iiretilmesi. g
BOSS OPLS Ticari Yale University
AMBER Molel.diler yaplla{a ai.t pota}nsiyel enerji Ticari ambermd.org
fonksiyonlarmin iiretilmesi.
CHARMM veya AMBER kuvvet alanlarin P
. . Basit strimi
kullanarak MD simulasyonu yapar. Y lksek iicretsiz
ACEMD dereceden optimize edilmis CUDA Ticari s[]r[].m[] Acellera Ltd
kullanarak NVIDIA GPU lzerinde
o bulunmaktadir.
calisabilir.
Ozellikle Biyomolekdler sistemlerin ve - . .
Abalone y Ucretsiz Agile Molecule

protein katlaniminin ¢alisilmasina yoneliktir.

3.4. LAMMPS Paket Program

LAMMPS paket programi 1990’larin ortalarinda CRADA adi verilen Sandia ve
LLNL laboratuvarlar ile Cray, Bristol Myers Squibb ve Dupont sirketleri arasinda yapilan
bir arastirma ve gelistirme anlagsmasi sonucunda Steve Plimpton Onciiliigiinde yazilmaya
baslanmistir [35]. Temel amaci, biiylik 6lgekli paralel klasik molekiiler dinamik kodu

gelistirmektir. Ilk baslarda Fortran-77 programlama dili kullanilarak yazilan LAMMPS
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daha sonra F90 kodlar ile yeniden diizenlenmis ve glinlimiizde ise C++ surimi ile
ticretsiz ve acgik kaynak kodlu olarak bilim insanlarina sunulmaktadir. Son yillarda
molekiiler dinamik hesaplamalarinda meydana gelen tiim gelismeler takip edilerek bu koda
eklenmis ve boylece kodun gilincel kalmasi saglanmistir. Agik kaynak kodlu olmasi
sebebiyle, kodu kullanarak yenilikler saglayan tiim kullanicilar eklentilerini bir havuzda
toplamakta ve kodun daha ileri taginmasini saglamaktadir.

LAMMPS kodlarin1 kullanarak yapilacak bir molekiiler dinamik simiilasyonu
caligmasinda; potansiyel enerji fonksiyonunu, baslangi¢ atom konumlarini ve similasyon
parametrelerini tek bir giris dosyasinda tanimlamak yeterlidir. istege bagh olarak bu veriler
farkli dosyalar kullanilarak da saglanabilmektedir. Ayrica, hangi niceliklerin
hesaplanacagint  ve hangi sonu¢ dosyalarinin  olusturulacagini  da  kullanici
belirleyebilmektedir. Bu kodlar1 kullanarak milyonlarca pargacikli sistemlerin molekiiler
dinamik simiilasyonlarin1 yapmak miimkiin olmaktadir. Literatiirde, hem metal grubu
problemlerin hem de biyo-sistemlerin LAMMPS kodlart kullanilarak ¢alisildigina
rastlanmaktadir. Kodlar hem Linux hem de Microsoft isletim sistemlerinde problemsiz
olarak kullanilabilmektedir. Paralel islemci kullanilabildigi i¢in pek ¢ok problemin ¢ok
hizl1 olarak ¢oziilebildigi gdzlenmistir. Paralel hesaplamalar i¢in yaygin olarak kullanilan
MPI kiitiiphanesi kullanilabilecegi gibi OpenMP veya GPU (CUDA ve OpenCL)
hizlandirici segenekleri de degerlendirilebilir.

Ozellikle EAM, MEAM, Stillinger-Weber, Tersoff ve ReaxFF gibi Ust diizey ve
karmasik yapiya sahip potansiyel enerji fonksiyonlarinin kolaylikla kullanilabilmesi
LAMMPS kodlarin1 digerlerinden tiistiin hale getirmektedir. Ayrica, program sonuglarin
analiz etmek i¢in kullanilabilecek VMD [68] ve OVITO [69] gibi yardimct programlar da
bulunmaktadir. VMD ve OVITO sonuglarin gorsel hale getirilmesinde, animasyonlarin
olusturulmasinda ve yapisal analizlerin yapilmasinda oldukg¢a yararli olmaktadir. LAMMPS
programinin girig dosyasinda yaygin kullanilan komutlarin bazilar1 ve kullanim amaglari

Tablo 3.3 de verilmistir.
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Tablo 3.3. Yaygin kullanilan baz1 LAMMPS kodlar1 ve kullanim amaglar [35].

units Hesaplamalarda kullanilacak birim sisteminin tanimlanmasi
dimension Hesaplamalarin kag¢ boyutta gerceklestirileceginin tanimlanmast
boundary Periyodik sinir sart1 uygulanacak dogrultularin belirlenmesi
lattice Orgii modeli ve rgii sabiti degerlerinin programa verilmesi

read_data

Baslangi¢ atom koordinatlari dosyasinin tanimlanmasi

pair_style

Atomlararasi etkilesmeler, potansiyel fonksiyonu tipinin se¢imi

pair_ coeff

Potansiyel fonksiyonu parametreleri ve etkilesme dosyasinin tanimlanmasi

group Belirli bir atom grubu tanimi

timestep Integrasyon icin zaman adimu biiyiikliigiiniin tanimlanmas1
velocity Baslangi¢ atom hizlarinin olusturulmasi ve sicaklik tanimi
compute Istenilen niceliklerin hesaplatilmas1

thermo Sonuglarin yazdirilma sikliginin tanimlanmast

dump Atom koordinatlarini ve nicelikleri dosyaya yazdirma se¢enegi
fix MD parametrelerini tanimlama

run Integrasyon adim sayisinin tanimlanmast
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4. SONUCLAR VE TARTISMA

4.1. Nano Yapihh Modellerin Olusturulmasi

Tez caligmasinda kullanilmak {izere toplam 11 farkli nano tel, VORO++
kiitliphanesini [70] kullanan agik kaynak kodlu LATGEN yazilimi [53] yardimiyla Linux
(Ubuntu) isletim sisteminde {retilmistir. Modellerin atom koordinatlar1 dosya.pos
dosyalarina kaydedilmistir. Uretilen modellerin tamaminda z ekseni (¢ekme dogrultusu)
7,2 nm uzunlugunda ve sabit tutulmustur. X ve y eksenleri ise her model icin esit tutularak
1,44 nm den baglanip 4,32 nm degerine kadar artirilmistir. Boylece, her model kare kesitli
ve z ekseninde [001] yonelimli olacak sekilde iiretilmistir. Modellerin kare kesitli kenar
Olciileri ve uzunluk degerleri Tablo 4.1 de ve sahip olduklar1 atom sayilar1 Tablo 4.2 de
verilmistir. Tablo 4.2 de verilen Ni ve Al atom sayilar1 dikkate alindiginda modellerin Ni-
Alzp olacak sekilde alagimlandigi goriilebilir. Bu kompozisyon bolgesi i¢in NiAl alasimi
sekil hatirlama 6zelligi sergilemektedir [71].

Cekme testleri yapmak icin, modellerin geometrik olarak alt kismindan yaklasik
%10 ve st kismindan yaklasik %10 luk boliimleri sabit kat1 bolgeler olarak alinmustir.
Arada kalan %80 lik bolge dinamik olarak esneyebilecek sekilde MD hesaplamalar
yapilmistir. Modellerin bu sekilde taninlanmasi halinde alt, ara, {ist ve sinir bolgeleri iginde

kalan atom sayilar1 da yine Tablo 4.2 de verilmistir.

Tablo 4.1. Modellerin élguleri, x ve y ayn1 degerlere sahip olup z ekseni uzunlugu sabittir.

) Olgiiler
Model No Orgli parametresi cinsinden 6lgtiler (nm)
XXy z X vey z

t1 5x5 25 1,44 7,2
t2 6x6 25 1,73 7,2
t3 X7 25 2,02 7,2
t4 8x8 25 2,30 72
t5 9x9 25 2,59 72
t6 10x 10 25 2,88 72
t7 11x11 25 3,17 7,2
t8 12x12 25 3,46 72
t9 13x13 25 3,74 7,2
t10 14x14 25 4,03 72
t11 15x15 25 4,32 72
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Tablo 4.2. Modellerin sahip oldugu atom sayilari.

Model | UstBolge | AraBolge | AltBolge | Smmr Bolge A[[\(I)Im AltA(\)Im Toplam
No Atomlari Atomlari Atomlari Atomlar1 Sayist Sayist Atom Sayisi
t1 125 975 150 275 875 375 1250
t2 180 1404 216 396 1260 540 1800
t3 245 1911 294 539 1715 735 2450
t4 320 2496 384 704 2240 960 3200
t5 405 3159 486 891 2835 1215 4050
t6 500 3900 600 110 3500 1500 5000
t7 605 4719 726 1331 4235 1815 6050
t8 720 5616 864 1584 5040 2160 7200
t9 845 6591 1014 1859 5915 2535 8450
t10 980 7644 1176 2156 6860 2940 9800
t11 1125 8775 1350 2475 7875 3375 11250

Tipik bir MD ¢ekme deneyinde nano ¢ubuk davranist Sekil 4.1 de verilmistir (Tipik
olarak verilen sonuglar Model 1 (t1) den elde edilmistir). Bu sekilde dinamik davranis
oncesinde hazirlanmis ilk model nano tel, ilk dinamik davranisla birlikte baslangi¢
sicakligina uygun olacak sekilde termal dengeye yerlesmistir (Sekil 4.1a). Bu dengelenme
sonrasinda tel boyunda %10 a yakin bir kisalma gozlenmektedir. Daha sonra ¢ekme
slirecinin baslamasiyla birlikte boyca bir uzama goriilmekte ve bu uzama nano tel
kopuncaya kadar devam etmektedir (Sekil 4.1c-f). Yapilan biitiin gekme deneyleri bu tipik
davranis1 sergilemekte olup, elastik ve plastik davraniglari ile kopma siireclerinde, modele,
sicakliga ve cekme hizina bagli olarak cesitli farkliliklar gozlenmektedir. Cekme
deneylerinde kullanilan LAMMPS giris dosyasinin bir 6rnegi Ek-1 de sunulmustur. Tipik
calismadan elde edilen MD adimina (zamana) karsi kohesif enerji degisimi Sekil 4.2 de,
yuzde zorlanma degerine karsi kohesif enerji degisimi Sekil 4.3 de ve zor-zorlanma
davranmist Sekil 4.4 de verilmistir.

Uretilen modellerin OVITO programi kullanilarak taban Kkesitlerinden alman
gorintiileri Sekil 4.5 de verilmistir.
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Sekil 4.1. Tipik bir MD ¢ekme deneyinde nano tel davranigi. Kirmizi kiireler Ni atomlarini1 ve mavi kiireler
Al atomlarini temsil etmektedir. a) Baslangi¢ yapi, b) termal dengedeki yapi, c) - f) gekme sonucu yapilardir.
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Sekil 4.2. Tipik bir MD ¢ekme deneyinde MD adimina kars1 kohesif enerji degisimi.
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Sekil 4.3. Tipik bir MD ¢ekme deneyinde yiizde zorlanmaya karst kohesif enerji degisimi.
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Sekil 4.4. Tipik bir MD ¢ekme deneyinde zor-zorlanma degisimi.

Tiim modeller iizerinde yapilan calismalar; sicakligin etkisi, kalinligin etkisi ve

¢cekme hizinin etkisi olarak {i¢ gruba ayrilarak verilmis ve tartisilmistir.
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t1: 5x5 12:6 X6 t3: 7 x7 t4:8x 8 t5:9x9

t6: 10x 10 t7: 11x 11 18: 12x 12

t9: 13x13 t10: 14 x 14 t11: 15x 15

Sekil 4.5. Modellerin taban kesitlerinden gériiniisleri. Olgiiler birim hiicre sayisi cinsindendir.
Kirmuzilar Ni, maviler Al atomlarini temsil etmektedir.

4.2. LAMMPS MD Cahismalar:

Tum model sistemlerin teorik germe deneyleri, Ek-1 de verilen tipik giris
dosyasinin LAMMPS programina giris dosyast olarak yiiklenmesiyle gerceklestirilmistir.
Ek-1 de verilen giris dosyasindaki ilk dort satirda tanimlanan simiilasyon parametrelerinde
herhangi bir degisiklik yapilmamistir. Boylece, tiim modeller igin; birimler ‘metal’ birim
sisteminde, 3 boyutta hesaplama, sadece z dogrultuda periyodik sinir sartlarinin
tanimlandig1 ve ‘atomic’ atom sitilinin tanimlandig1 bir simiilasyon calismas1 yapilmigtir.
Orgii modelinin tanimlandig1 5. ve 6. komut satirlarinda 6rgii tipi BCC ve 6rgii parametresi

2,88 A olarak, atom konumlari i¢in LATGEN programi ile elde edilen dosya yolu
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(N170A1 XY5z25.pos) tanimlanmistir. Her model sistemin g¢alisilmasinda yeni bir
atom konum dosyast tanimlanarak model yapilar degistirilmistir. 7. ve 8. komut
satirlarinda atomlararasi etkilesme tipi ve kuvvet alami verilerinin bulundugu dosya yolu
tanimlanmistir. Her model sistem ayni atomik etkilesmelere sahip olarak kabul
edildiginden bu komutlarda degisiklik yapilmamistir. Simiilasyon hesaplama kutusundaki
Ni ve Al atomlari, list ve alt sabit tabaka atomlar1 ve ara bolge atomlar1 ayr1 gruplar olarak
tanimlanmis ve bu gruplar iizerinden g¢esitli termodinamik ve yapisal hesaplamalarin
yapilabilmesine imkan saglanmistir. Calismalarin tamaminda integrasyon zaman adimi
blylkligi ‘timestep’ 0,001 (1 fs) degerinde alinmis (25. komut satir1) ve atomlarin
baslangi¢ hizlar1 0,01 K sicakligina uygun aliarak (26. komut satir1), her model sistem
icin 6nce 100000 (100 ps) adimlik bir NVT simiilasyonu yapilmistir (39. komut satirindan
49. komut satirina kadar olan bolge). Boylece, her model sistemin germe deneyi 6ncesinde
termodinamik olarak dengelenmesi ve baslangic sartlari icin minimum enerjili yapisini
kazanmas1 saglanmistir.

Termodinamik olarak dengelenen her model sistem igin tipik giris dosyasindaki 51.
komut satirinda bulunan iist sabit atom bolgesinin hizlarmin z bileseni degistirilerek
modellerin germe hizina bagli davranislarinin gézlenmesi saglanmistir. Sicakliga bagh
davraniglarin incelenmesinde ise 56. komut satirrnda bulunan ‘temp’ degerleri
degistirilmistir. Bu ¢aligmalar sirasinda sinirlarda bulunan atom grubuna NVE simiilasyonu
uygulanmistir. Her bir model i¢in uygulanan simiilasyon siiresi, gekme hizina bagh olarak
kopmanin gozlenebilecegi kadar uzun tutulmus ve 58. komut satirinda bulunan run komutu
yardimiyla ayarlanmistir. En uzun ¢alisma siiresi 6000000 integrasyon adimindan
olusmaktadir.

Cekme islemi tamamlanan her model i¢in son olarak 50000 (50 ps) integrasyon
adimi fazladan c¢alisilarak sistemin son kararli yapisinin elde edilmesi.

Her model sisteme 0,01 K ve 300 K sicakliginda 1 m/s — 10 m/s (R1 — R10)
araliginda ¢ekme hizi uygulanmistir. Ancak 500 K, 700 K ve 900 K sicakliklarindaki
calismalar sadece 1 m/s ve 10 m/s ¢ekme hizlarinda yapilmistir.

Caligmalarin  gergek hesaplama siireleri olduk¢a uzun oldugundan, model
sistemlerin z eksenindeki yonelimlerine bagli, z eksen uzunluguna bagli ve alasgim
kompozisyonuna bagli zor-zorlanma davraniglar1 incelenmemistir. Bu calismalar ileri
caligmalar olarak gelecekte yapilmak tizere birakilmistir. Yapilan ¢alismalarin kontrol

listesi Ek-2 de sunulmustur.
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4.3. Sicakligin Zor-Zorlanma Davrams1 Uzerine Etkisi

t] numunesi i¢in Young moduliiniin sicakliga bagli degisimleri R1 ve R9 ¢ekme
hizlarinda Sekil 4.6a da verilmistir. Bu sekilden R1 hizinda ¢ekilen t1 numunesinin Young
modiilii degeri OK sicakligr i¢in yaklasik 52 GPa iken 300 ile 500 K sicaklik araliginda 70
GPa seviyesine ¢ikmis, ancak sicakligin daha da artirilarak 900 K e yiikseltilmesi halinde
Young modiilii tekrar 50 GPa seviyelerine diismiistlr (R1-tl egrisi). Cekme hizinin R9 a
yiikseltilmesi halinde ayni numune i¢in Young modiilii 28 GPa (0K) degerinden 75 GPa
(500K) degerine ¢ikmistir. Sicakligin 900 K e yiikseltilmesi halinde R9 hiziyla ¢ekilen t1
numunesinde ise Young modulu tekrar azalarak 50 GPa seviyelerine gerilemistir. Burada
R9-t1 egrisinden de goriildiigii gibi yliksek hizla ¢ekilen numunenin Young modiiliiniin
tekrar baglangic seviyesine donmedigi ve 0 K ile 900 K sicakliklari arasinda 22 GPa lik bir
fark olustugu gozlenmistir. Boylece, 300 K den diisiik sicakliklarda ¢ekme hizinin Young
modiili iizerinde Onemli bir etkisinin oldugu, ancak yiiksek sicakliklarda bu etkinin
kayboldugu anlagilmistir. Bu sonug, diisiik sicakliklarda yiliksek hizlarla c¢ekilen
numunelerde boyca artigin daha fazla olacagini gostermektedir.

tl numunesi i¢in akma zorunun sicakliga bagli degisimleri R1 ve R9 cekme
hizlarinda Sekil 4.6b de verilmistir. Bu sekilden R1 hizinda ¢ekilen t1 numunesi akma zoru
yaklasik 3,1 GPa iken 3,0 GPa degerine sicakligin 0 K den 900 K e yiikselmesiyle
diigmiistiir. Burada akma zoru degisimin 0,1 GPa kadar oldugu goriilmektedir. Diisiik
hizlarda akma zoru degisimi sicaklifin artmasiyla ¢ok fazla degismemis ve ayni
seviyelerde kalmistir. R9 hizinda ¢ekilen t1 numunesi i¢in akma zoru sicakligin 0 K -500
K arasinda bulunmasi halinde 2,8 GPa ile 3,3 GPa arasinda bir degisim gosterdigini, daha
sonra sicakligin 500 K den 900 K e ¢ikmasiyla 3,3 GPa dan 2,95 GPa degerine geriledigi
goriilmektedir. Bu degisimin 0 K — 500 K sicaklik araliginda arttig1 sdylenebilir. 500 K den
yiiksek sicakliklarda ise akma zoru 3,3 GPa seviyelerinden 2,95 GPa seviyelerine
yaklagmistir. Bu durum; yiiksek ¢ekme hizlarinda 0 K - 500 K sicaklik degerlerine kadar
akma zorunda artma sonra tekrar bir diisiis ifade etmektedir. Bunun sebebi olarak termal

genlesme, yap1 kusurlari, malzemede olusan kaymalar gosterilebilir.
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Sekil 4.6. t1 numuneleri i¢in, R1 ve R9 ¢ekme hizlarinda (a) Young Moduliinin, (b) Akma zorunun
ve (c) Nihai Gerilme zorunun — Sicakliga bagl degisimleri.
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t] numunesi i¢in nihai gerilme zorunun sicakliga bagli degisimleri R1 ve R9 ¢cekme
hizlarinda Sekil 4.6¢c de verilmistir. R1 ¢ekme hiziyla cekilen t1 numunesi sicakligin
artmasiyla (0 K — 900 K) nihai gerilme zoru 8,1 GPa seviyelerinden 3,9 GPa seviyesine
kadar gerilemistir. Nihai gerilme zorunun sicaklik degisimiyle ters orantili oldugu ve fistel
olarak azaldig1 goriilmiistiir. Sicakligin artmasiyla numunenin plastik davranis gdsteren
bolgesinde bir daralama gozlendigini soyleyebiliriz. R9 ¢ekme hiziyla ¢ekilen t1 numunesi
300 K sicakligina kadar nihai gerilme zoru degeri 5,0 GPa dan 6,4 GPa seviyelerine ¢iktigi
ama sonraki sicaklik degerlerinde tekrar azalarak 3,2 GPa a kadar geriledigi
gozlemlenmistir.

t] numuneleri i¢in, R1 ve R9 ¢ekme hizlarinda Sekil 4.7a da Akma zorlanmasi—
Sicakliga bagli degisimleri. Akma zorlanmasi degerleri %0.004 lerdeki degisimler anlaml
bulunmamistir. Akma zoru degisimleri daha 6nemli bulunmustur.

tl numuneleri i¢in, R1 ve R9 ¢ekme hizlarinda Sekil 4.7b de Nihai Gerilme
zorlanmas1 — Sicakliga bagli degisimleri. R1 ¢ekme hiziyla g¢ekilen t1 numunesi; nihai
gerime zoru-sicaklik grafiginde goriildiigii gibi plastik davranig gosteren bolgede sicakligin
artmasiyla bir daralama gozlemlenmistir diyebiliriz. R9 hizindaki davranista nihai gerime
zoru-sicaklik grafiginde olusan durumla benzerdir.

t]l numuneleri icin, R1 ve R9 ¢ekme hizlarinda Sekil 4.7c de Kopma degeri —
Sicakliga bagl degisimleri. R1 ve R9 hizlarinda ¢ekilen t1 numunesinin kopma degerleri
sicakligin artisina bagh olarak kiiclilmiistiir. Yani sicaklik arttikca daha ¢ok uzamadan

kopmustur.
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Sekil 4.7. t1 numuneleri i¢in, R1 ve R9 ¢ekme hizlarinda (a) Akma zorlanmasi, (b) Nihai Gerilme
zorlanmasi ve (¢) Kopma degeri — Sicakliga bagl degisimleri.
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4.4. Kalinh@in Zor-Zorlanma Davrams Uzerine Etkisi

R1 ¢ekme hizi i¢in Young moduliiniin kalinliga bagh degisimleri 0 K ve 300 K
sicakliklarinda Sekil 4.8a verilmistir. Bu sekilden 0 K sicakliginda bulunan ve R1 ¢ekme
hiziyla g¢ekilen numunelerin Young modull degeri, kalinligin artmasiyla 52 GPa iken
yaklagik 11 GPa seviyesine gerilemistir. Young modiiliiniin kalinligin artistyla ters orantili
olarak degistigi gézlenmektedir. R1 ¢ekme hizinda sicakligin 300 K e ¢ikmasiyla, 71 GPa
olan Young modilu degeri 31 GPa degerine gerilemistir. Bu iki durumda Young modiilii
ile numune kalinlig1 arasinda ters orant1 oldugu gozlenmistir. Young modiiliiniin azalmasi
zorlanmanin zordan biiylik oldugunu gosterir. Buradan, numune ne kadar kalinlagirsa
dayanikligin o kadar arttig1 sdylenebilir. Numune kalinliginin artmasi numune ig¢inde zor
ile olusacak ikizlenme miktarinin da artmasina neden olacaktir. Numune i¢inde meydana
gelecek deformasyon ikizleri numune esnekligini azaltip sertligi artirmaktadir. Yalniz R1
¢ekme hizinda sicaklik degerleri 300 K den biiylik degerlere ulastikga Young modiiliiniin
degisim farki da azalmaktadir. Bu durum sicaklifin artmasiyla dayanikliligin azaldigini
gosterir.

R1 ¢ekme hizi i¢in akma zorunun kalinliga bagl degisimleri 0 K ve 300 K
sicakliklarinda Sekil 4.8b de verilmistir. Bu sekilden 0 K sicakliginda bulunan ve R1¢ekme
hiziyla ¢ekilen numunelerin akma zoru degeri 3,1 GPa dan 1,25 GPa degerine gerilemistir.
Sicakligin 300 K oldugu ve R1 ¢ekme hiziyla ¢gekilen numunelerin akma zoru degerleri 3,1
GPa iken 1,55 GPa seviyelerine gerilemistir. Akma zoru degerindeki azalis, numunenin
elastik davranis bolgesinin daraldigini ve numunenin kalict deformasyon bdlgesine
gecisinin daha erken ve kolay olacagini gostermektedir.

R1 ¢ekme hizi i¢in nihai gerilme zorunun kalinliga bagl degisimleri 0 K ve 300 K
sicakliklarinda Sekil 4.8c de verilmistir. Bu sekilden 0 K sicakliginda bulunan ve R1
cekme hiziyla cekilen numunelerin nihai gerilme zoru, 8,0 GPa dan baslayip tekrar
yaklasik 8,0 GPa gibi bir aralikta kalmistir. Sicaklik 300 K degerine ¢iktiginda ise nihai
gerilme zoru 5,0 GPa degerinden 6,5 GPa degerleri arasindadir. Kalinli§in artmasiyla nihai

gerilme zoru 6nemli miktarda degisim gostermemektedir.
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Sekil 4.8. R1 ¢ekme hizlar1 igin, OK ve 300K sicakliklarinda (a) Young modilinin, (b) Akma

zorunun ve (c) Nihai Gerilme zorunun — Kalinliga bagh degisimleri.
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R1 ¢ekme hizi i¢in akma zorlanmasinin kalinliga bagli degisimleri 0 K ve 300 K
sicakliklarinda Sekil 4.9a da verilmistir. Bu sekilden R1 c¢ekme hiziyla ¢ekilen
numunelerin akma zorlanmasi degerleri 0 K ve 300 K sicaklik degerlerinde kalinligin
artmasiyla birlikte akma zorlanmasi degeri %0,03 ile %0,025 degerleri araliginda
kalmistir. Bu degerlerden anlasiliyor ki numunenin gegici deformasyon bolgesinden kalict
deformasyon bolgesine ge¢isi, akma zoru degerindeki degisimi daha 6nemli kiliyor.

R1 ¢ekme hiz1 i¢in nihai gerilme zorlanmasiin kalinliga bagl degisimleri 0 K ve
300 K sicakliklarinda Sekil 4.9b da verilmistir. Bu sekilden R1 ¢ekme hiziyla ¢ekilen
numunelerin nihai gerilme zorlanmasi degerleri 0 K sicaklik degerinde %0,29 dan %0,27
lere gerilemistir. 300 K sicaklik degerinde ise; %0,25 ile %0,26 degerleri arasinda
degismistir. Burada her iki sicaklik degerinde 3. numune degerine kadar bir artis
gbzleniyor ama 3. numuneden sonra tekrar bir azalma s6z konusudur. Kalinligin artmasi,
R1 ¢ekme hizinin sabit kalmasiyla nihai gerilme zorunun 3. numuneden sonra azalmasina
sebep olmustur.

R1 ¢ekme hizinda kopma zorlanmasiin kalinliga bagli degisimleri 0 K ve 300 K
sicakliklart i¢in Sekil 4.9¢ de verilmistir. 0 K ve 300 K sicakliklarinda R1 ¢ekme hiziyla
cekilen numunelerin kalinliklarinin artmastyla kopma degerlerinin biiyilidiigii ve kopmanin
geciktigi gbzlenmistir. Sicaklik degeri 0 K degerinde iken kopma degerleri daha biiyiiktiir,
ama 300 K de ise biraz daha diisiiktiir. Yani sicaklik artis1 kopma noktasini daha kiigiik

degerlere getirdigi goriilmektedir. Kopma degeri sicaklik artisiyla ters orantilidir.
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R1 ¢ekme hizlar igin, OK ve 300K sicakliklarinda (@) Akma zorlanmasi, (b) Nihai Gerilme
zorlanmasi ve (€) Kopma degeri — Kalinliga bagl degisimleri.
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4.5 Cekme hizinin Zor-Zorlanma Davrams1 Uzerine Etkisi

0 K sicakliginda t1 numunesinin Young modiiliiniin ¢cekme hizina bagli degisimi
Sekil 4.10a da verilmistir. 0 K sicaklifinda t1 numunesinde, Young modiilii 4. ¢ekme
hizina kadar artis gostermistir. Sonra 10. ¢ekme hizina kadar ise iistel bir azalma s6z
konusudur. Bu grafikte ¢ekme hizi artisi numune iizerindeki zorlanmay1 arttirdiginm
sOyleyebiliriz bundan dolay1r zor/zorlanma olan Young modiilii ¢ekme hiz1 arttikca
azalmistir.

0 K sicakliginda t2 numunesinin Young modiiliiniin ¢ekme hizina bagh degisimi
Sekil 4.10b de verilmistir. 0 K sicakliginda t2 numunesinde Young modiiliindeki degisim
t] numunesine benzer bir sekilde degisim gdstermistir. Sadece 4. ¢cekme hizindaki yiikselis
biraz diismiistiir. Young modiilii degerleri de sayisal deger olarak yaklasik ayn1 degerlerde
degismistir.

0 K sicakliginda t3 numunesinin Young modiiliiniin ¢ekme hizina bagl degisimi
Sekil 4.10c de verilmistir. 0 K sicakliginda t3 numunesinde Young modiilii 5. ¢ekme hizina
kadar 32 GPa ile 36 GPa degerine kadar artis gostermistir. 5. ¢gekme hizindan sonra ise 21
GPa seviyelerine kadar gerileyen Young modiilii degeri gozlenmistir. Kalinligin ve ¢ekme
hizinin birlikte artis1 Young modiiliinii 50 GPa baslangi¢ degerinden 30 GPa degerlerine
geriletmistir.

0 K sicakliginda t6 numunesinin Young modiiliiniin ¢ekme hizina bagli degisimi
Sekil 4.10d de verilmistir. 0 K sicakliginda t6 numunesinde 6. ¢cekme hizina kadar 28 GPa
degerinden 14 GPa degerine kadar azaldigi goriilmiistiir. Bu durum diger {i¢ kalinlikta
olusan durumla ayni durumdur. Ama 6. ¢cekme hizindan 10. ¢cekme hizina kadar ise 14 GPa
degerinden 28 GPa degerine tekrar arttirmistir. Bu durumda da zor/zorlanma olan Young
modiilii degerinin arttiZin1 sdyleyebiliriz. Kalinligin biiyiimesi numunede atomik
diizeydeki kuvvet dengesizliginin zorlanmay1 azalttigini, bu etkininde Young modiiliinii
arttirmistir diyebiliriz.

0 K sicakliginda t8 numunesinin Young modiiliiniin ¢ekme hizina bagl degisimi
Sekil 4.10e de verilmistir. 0 K sicakliginda t8 numunesinde t6 numunesinde olusan durumu
2.¢cekme hizinda daha belirgin hale getirip, 2. ¢cekme hizindan sonra 16 GPa dan 28 GPa
degerine ¢ikarmistir.

0 K sicakliginda t11 numunesinin Young modiiliiniin cekme hizina bagh degisimi
Sekil 4.10f de verilmistir. 0 K sicakliginda t11 numunesi de t8 numunesine benzer bir

durum olusmustur.
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EK -1 Tipik Bir LAMMPS Giris Dosyasi

Simiilasyon g¢alismalarinda kullanilan 6rnek bir LAMMPS giris dosyasi. Model sistemlerin
baslangi¢c atom konumlar1 6. komut satirinda, kuvvet alani verileri dosyast 8. komut satirinda,
atomlarin baglangi¢ hizlart 26. komut satirinda, integrasyon zaman adimmi biyiikligi 25. komut
satirinda, sistem dengeleme sicakligi 39. komut satirinda, dengeleme caligma siiresi 49. komut
satirinda, model ¢alisma sicaklig1 56. komut satirinda, gekme hesaplama siiresi 58. komut satirinda

tanimlanmaktadir.

#rr** Simiilasyon Temel Parametrelerinin Kurulumu

001 units metal
002 dimension 3
003 boundary S s p ! z dogrultusunda periyodiklik var.

004 atom style atomic

# *** Orgii Modelinin Kurulmasi

005 lattice bcc 2.88
006 read data Ni70Al XY5Z25.pos

# *** Kuvvet Alaninin Tanimlanmasi

007 pair_style eam/alloy
008 pair coeff * * Mishin-Ni-Al1-2009.eam.alloy Ni Al

# *** Orgii Ici Gruplarin ve Hesaplama De§iskenlerinin Tanimlanmasi

009 group Ni type 1
010 group Al type 2

011 wvariable L equal 72.0
012 wvariable dz equal 7.20

013 wariable z1l equal 0.0

014 wariable z2 equal ${dz}

015 region Lower block INF INF INF INF ${zl} ${z2} units box
016 group Lower region Lower

017 wvariable z1l equal S${L}-S${dz}
018 wvariable z2 equal ${L}

019 region Upper block INF INF INF INF ${zl} ${z2} units box
020 group Upper region Upper

021 group boundary union Lower Upper

022 group middle atoms subtract all boundary

023 neighbor 2.0 bin
024 neigh modify delay 2
025 timestep 0.001



026

velocity all create 0.01 511124 rot yes mom yes

# *** Cesitli Nicelikleri Hesaplama Komutlari

027
028
029
030
031

032

Compute peatom all pe/atom
compute per all reduce sum c_peatom
variable Ecoh equal c per/atoms

compute peratom all stress/atom NULL pair virial
compute fz all reduce sum c_peratom[l] c peratom[2]

c peratom[3] c peratom[4] c peratom[5] c peratom[6]
compute p all reduce sum c peratom[l] c peratom[Z2]

c peratom[3]

# *** Stres TensdOriiniin Tanimi ve Hesaplanmasi

033

variable sigmavolume equal c fz[3]/vol

# *** Zorlanma Dediskeninin Tanimlanmasi

034

variable strain equal (lz-v_L)/v L

# *** Cesitli Termodinamikleri Hesaplama Komutu

035

036
037

038

variable press equal —(c_p[1]+c_p[2]+c_p[3])/(3*vol)

thermo 100

thermo_style custom step v _Ecoh 1z vol v _strain v_sigmavolume
temp etotal press v press

dump id all atom 5000 dump NiAl.strain.gz

# *** NVT Topluludu icin Hesaplama

039
040

041
042

043
044
045
046

047

fix relax all nvt temp 0.01 0.01 .01
timestep 0.001

compute RDF all rdf 500 1 1 1 2 2 2
fix 10 all ave/time 1 10000 10000 c RDF file rdf.out
mode vector

compute msd Ni Ni msd com yes
compute msd Al Al msd com yes
compute msd ma middle atoms msd com yes
fix msdNi Ni ave/time 1 1000 1000 c msd Ni[1]
c msd Ni[2] ¢ msd Ni[3] c msd Ni[4] file msd Ni.out
fix msdAl Al ave/time 1 1000 1000 c msd Al[1]

c msd Al[2] ¢ msd Al[3] c msd Al[4] file

msd Al.out

048

fix msdma middle atoms ave/time 1 1000 1000 ¢ msd ma[l]
¢ msd ma[2] ¢ msd ma[3] ¢ msd ma[4] file msd ma.out

# *** Termodinamik Dengeleme isleminin Yapilmasi

049
050

run 100000
unfix relax
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# *** Alt Tabaka Atomlarini Sabitle, Ust Tabaka Atomlarini Sabit
# Hizla Yukariya Dodru Cek — Germe Islemini Yap

051 variable upper vel equal 0.01 ! Ang/ps birimlidir.

052 fix zeroing force on lower Lower setforce 0.0 0.0 0.0
053 fix zeroing force on upper Upper setforce 0.0 0.0 0.0
054 wvelocity Lower set 0.0 0.0 0.0 units box

055 wvelocity Upper set 0.0 0.0 ${upper vel} units box

056 fix fixl middle atoms nvt temp 0.01 0.01 0.01
057 fix fix2 boundary nve
058 run 6000000

# *** Germe Islemini Tamamla ve Bir Siire Daha Sabit Sartlarda
# Dengeleme Yap

059 wvelocity Upper set 0 0 O
060 run 50000

# *** Similasyonu Tamamla

061 print " ***** STMULASYON TAMAMLANDI ***xx "
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T=500 K

Z=25
Yonelim : z-001

Cekme Hizi
Model | XY 0.01 0.02 0.03 0.04 | 0.05 0.06 |0.07 0.08 | 0.09 |0.10
no
1 5 X X
2 6 X X
3 7 X X
4 8 X X
5 9 X X
6 10 X X
7 11 X X
8 12 X X
9 13 X X
10 14 X X
11 15 X X
T=700 K
Z=25
Yonelim : z-001

Cekme Hizi
Model | XY 0.01 0.02 0.03 0.04 | 0.05 0.06 | 0.07 0.08 | 0.09 |o0.10
no
1 5 X X
2 6 X X
3 7 X X
4 8 X X
5 9 X X
6 10 X X
7 11 X X
8 12 X X
9 13 X X
10 14 X X
11 15 X X
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T=900 K

Z=125
Yonelim : z-001

Cekme Hizi
Model | XY 0.01 0.02 0.03 0.04 | 0.05 0.06 0.07 0.08 | 0.09 |o0.10
no
1 5 X X
2 6 X X
3 7 X X
4 8 X X
5 9 X X
6 10 X X
7 11 X X
8 12 X X
9 13 X X
10 14 X X
11 15 X X
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