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Oz: Bu calismada sicakligin, atom sayisinin ve tek eksenli zorlanmanin Cu model sisteminin gerilme davranisi iizerine etkileri
molekiiler dinamik yontemi kullanilarak incelendi. Atomlar arasindaki etkilesmelerin belirlenmesinde ¢ok cisim
etkilesmelerini iceren Gomiilmiis Atom Metodu (GAM) kullanildi. Zorlanma islemi esnasinda bolgesel atomik yapilarin
degisimleri Honeycutt ve Andersen tarafindan tasarlanan genel komsu analiz (Common Neighbor Analysis-CNA) yontemi ile
belirlendi. Sicakligin, atom sayisinin ve zorlanma oraninin model Cu elementinin gerilme davranislar1 iizerinde etkili oldugu,
kritik yiikklenme degerinin sicaklik artigi ile azaldigi, zorlanma oraninin ve atom sayisinin artisi ile arttigi gézlendi.

Anahtar kelimeler: Zorlanma orani, molekiiler dinamik benzetimi, gémiilmiis atom metodu, zor-zorlanma.

The Effect of Uniaxial Tensile Strain on the Mechanical Properties of Cu Element: Molecular
Dynamics Method

Abstract: In this study, the effects of temperature, number of atoms and uniaxial strain on the stress behavior of the Cu model
system were investigated using molecular dynamics method. The Embedded Atom Method (GAM), which includes many body
interactions, was used to determine the interactions between atoms. During the strain process, the changes of the regional
atomic structures were determined by the Common Neighbor Analysis-CNA method designed by Honeycutt and Andersen. It
was observed that temperature, atomic number and strain rate had an effect on the stress behavior of model Cu element, critical
loading value decreased with increasing temperature and increased with increasing strain rate and atomic number.

Keywords: Strain rate, molecular dynamics simulation, embedded atom method, stress-strain.
1. Giris

Dis zorun ve sicakligin etkisi altinda katilarin davranislarinin bilinmesi oldukga 6nemlidir bu nedenle
maddelerin mekanik dzelliklerinin karakterizasyonu malzeme biliminin énemli ¢alisma alanlarindandir. Ozellikle
yiiksek zorlanma sartlarinda malzemelerin mikro yapisal gelisimlerinin tespit edilmesi etkili kullanilmalar
acisindan gereklidir. Literatiirde farkli sicaklik ve zorlanma oranlarinda element ve alasimlarin gerilme
davraniglar1 tizerine yapilmis hem deneysel hem de teorik bir¢ok ¢aligma bulunmaktadir [1-4]. Cu elementinin
ozellikleri iizerine birgok ¢alisma yapilmistir, ayrica elastik sabitleri, oda sicakliginda ¢atlak yayilimi, gézenekli
yapilara degisik sicakliklarda mekanik deformasyonun etkisi, ince filmlerde yorulma gibi Cu elementinin birgok
ozelligi iizerine calismalar yapilmustir [5].

Maddelerin atomik boyutta yapisal ve termodinamik 6zelliklerinin anlagilmasinda bilgisayar benzetimleri
onemli bir rol oynamaktadir bunun yanisira atomik benzetim yontemleri kullanilarak nano seviyede katilarin
mekanik 6zelliklerinin incelenmesi nano teknolojinin gelismesiyle birlikte ilgi ¢eken arastirmalar arasina girmistir
[5]. Son yillarda klasik Molekiiler Dinamik (MD) benzetim yontemi ile katt maddelerin mekanik davranislari ve
deformasyon mekanizmalarini incelemek igin teorik olarak birgok c¢aligma yapilmakla birlikte yogunluk
fonksiyonu teorisine dayali ilk prensip metodu (first principle) kullanilarak yapilan ¢alismalarda mevcuttur, fakat
bu metodu kullanarak atom veya molekiil sistemlerini modellemek igin diisiik pargacik sayisina ve ¢ok sayida
islemci iceren bilgisayarlara ihtiya¢ vardir. MD benzetimi konum ve momentum uzay1 olarak bilinen faz uzayinda
sonlu bir zaman iizerinden atomlarin yoriingelerini iiretir. Bu yoriingelerden yararlanarak atomik sistemin fiziksel
ve termodinamik bir¢ok 0&zelligi hesaplanmaktadir [6-10]. Modellenecek sistem i¢in atomlar arasindaki
etkilesmeleri ifade eden potansiyel enerji fonksiyonunun se¢imi elde edilecek sonuglarin deneysel degerlerle uyum
igerisinde olmast agisindan son derece onemlidir [11-13]. Literatiirde farkli element ve alagim sistemlerinin
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modellenmesi igin ¢ok sayida potansiyel fonksiyonu bulunmakla birlikte ¢ok cisim etkilesmelerini igeren GAM
ile yapilan ¢aligmalarin sayist bir hayli fazladir [14-17].

Bu ¢alismada tek eksenli gerilme zorlanmasina maruz kalan hacimsel (bulk) Cu model sisteminin mekanik
tepkisi MD benzetim yontemi kullanilarak incelenmeye ¢alisildi. Calismalarda LAMMPS agik kaynak kodlu
molekiiler dinamik benzetim programu kullanildi [18]. Atomlar arasi etkilesmeler Zhou tarafindan gelistirilen
GAM ile belirlendi. Elde edilen benzetim sonuglarindan model Cu sisteminin gerilme davranigina zorlanma
oranin, atom sayisinin ve sicakligin etkili oldugu belirlendi. Kritik zorlanma degerinin atom sayis1 ve zorlanma
orani artarken arttig1, sicaklik azalirken azaldig: tespit edildi. Ayrica model sistemin possion orani ve Young
modiilii gibi mekanik 6zelliklerinin degisimleri de incelendi. Zorlanma sonucu olusan yapilarin analizi igin CNA
metodu kullanild:.

2. Materyal ve Metot

N atomdan meydana gelen pargaciklar toplulugunun Lagrange veya Hamiltonyen fonksiyonlarindan
belirlenen hareket denklemlerinin bir sayisal algoritma ile ¢6ziimii klasik MD ydnteminin temelini olusturmaktir.
Parrinello ve Rahman tarafindan ileri siiriilen ve hesaplama hiicresi i¢in Lagrange fonksiyonu asagidaki sekilde
ifade edilmektedir;

Lep (e, iV, b, 1) =~ 2, mi(8{Gs)) — 2y X% ([hsys|) +5 MTr(hth) — Py, V )

burada; si, i atomunun skalalandirilmis koordinati, h MD hiicre eksenlerini, G, metrik tensorii, Pex: Sisteme
uygulanan dis basinci ve ifade etmektedir. Sistemin hareket denklemleri ise asagida verilmistir.
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burada; I, mikroskobik zor tensorii (virial zoru olarak da adlandirilmaktadir) temsil eder ve;
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seklinde ifade edilmektedir [19, 20].

Bu ¢alismada model hacimsel (bulk) Cu sistemin atomlar1 baslangi¢ konumlari olarak fcc 6rgii noktalarina
yerlestirildi. Periyodik sinir sartlar1 [100], [010] ve [001] dogrultulari boyunca uygulandi. Atomlara ilk hizlar
Maxwell-Boltzman hiz dagilimina uyularak rasgele atandi. Hareket denklemlerinin sayisal ¢6ziimii igin Verlet
algoritmasinin hiz formu kullanildi. Integrasyon adim araligi 1 fs olarak belirlendi. Caligma boyunca gerilme
testleri uygulanmadan 6nce model sistemin kararli yapida olabilmesi i¢in hesaplama hiicresi 50000 MD adimu
dengeletildi. Potansiyelin kesilim mesafesi r. = 2ac, olarak belirlendi.

2.1 Potansiyel enerji fonksiyonu

Cu atomlar1 arasindaki etkilegsmeler ¢ok cisim etkilesmelerini igeren Gomiilmiis Atom Metodu (GAM)
tarafindan belirlendi. Gomiilmiis Atom Metodunda (GAM) N atom igeren bir hesaplama hiicresinde sistemin
toplam enerji ifadesi [21, 22];

1 _

Er = ;ZNi,j B(rij) + XV F(p) 5)
@@#))

seklinde verilmektedir. Fonksiyonda, atomlar arasindaki ikili etkilesmeleri igeren ilk terim itici etkilesmeleri ve

gdmme fonksiyonu olan ikinci terim ise gekici etkilesmeleri ifade etmektedir. ikili etkilesme potansiyeli ve gobmme

fonksiyonunun farkli sistemler icin farkl tiirde tanimlanmasi sebebiyle GAM’1n farkli tiirleri bulunmaktadir [23,
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24]. Bu ¢aligmada kullanilan Potansiyel fonksiyonunun detaylar1 ve Cu elementi i¢in parametrelerin degerleri
literatlirden bulunabilir [25].

MD hiicresi igerisinde fcc, hep, bee gibi siki paket yapilarin belirlenmesi benzetim ¢alismalarinda oldukga
onemlidir. Birgok sayisal analiz yontemi kati fazdaki bu yapilarin belirlenmesi amaciyla gelistirilmistir. Bu
yontemlerin temel hedefi her bir parcaciga bir yapisal tiir atamaktir. Ayrica bu yontemler yerel bir yapiy1
ideallestirilmis bir yapiyla eslestirerek, ne kadar yakin olduklarini belirlemeye ¢aligir. MD benzetim ¢aligsmalarinda
yap1 karakterizasyon yontemleri olarak merkez simetri parametre analizi (centrosymmetry paramatre analysis),
genel yakin komsu analizi (common neighbohr analysis), bag-yonelim analizi (bond-order analysis), bag ac1
analizi (bond-angle analysis), Honeycutt-Andersen, Voronoi analizi olduk¢a sik kullanilmaktadir [26, 27].

3. Bulgular

Bu ¢alismada [100] yoniinde uygulanan tek eksenli gerilme zorunun farkli sicaklik, zorlanma orani ve atom
sayisina bagli olarak bulk Cu model sisteminin gerilme davranislarina etkisi MD ydntemi kullanilarak incelenmeye
calisildi. 32000 atom benzetim ¢aligmasinin baslangicinda fcc 6rgii noktalarina yerlestirildi ve model sistem farkl
sartlarda ¢cekme islemleri uygulanmadan 6nce 50000 MD adimi dengeletildi. Sekil 1°de 5 farkli sicaklik degerinde
hacimsel Cu sistemine [100] dogrultusu boyunca uygulanan gerilme zoru i¢in elde edilen zor-zorlanma egrisi
verilmistir. Her sicaklik degeri i¢in zorlanma orani e=1x10%° s? olarak almmustir. Sekil 1 deki zor-zorlanma
grafiginden her sicaklik degeri i¢in diisiik zorlanmalarda (e <0,09) dogrusal degisimin meydana geldigi bolge
goriilmektedir. Bu bolge elastik deformasyon bolgesi olarak bilinir. Zorlanma kritik bir degere ulastiginda zorda
aniden bir diislis meydana gelmektedir. Zor-zorlanma grafigindeki bu ani azalma model sistemde meydana gelen
plastik deformasyonun bir gostergesidir. Bununla birlikte zorun ulastigi bu maksimum deger, homojen
dislokasyon ¢ekirdeklenmesi icin gerekli akma zoru olarak bilinmektedir [28]. Onemli materyal 6zelliklerinden
olan akma zoru, geri ¢evrilemeyen plastik deformasyonun baglangiciyla iliskili bir zor seviyesidir [29]. Model
hacimsel Cu sistemi i¢in akma zoru 100K, 300K, S00K, 700K ve 900K sicaklik degerleri igin sirasiyla 11,48 GPa,
9,8 GPa, 8,08 GPa, 6,28 GPa ve 4,58 GPa olarak belirlenmistir. Sicakligin yiikselmesiyle akma zor degerinin
azaldig agikca goriilmektedir. Yiiksek sicaklik degerlerinde atomik yap1 yiiksek entropiye sahiptir. Atomlar denge
konumlar1 etrafinda sicakliga bagli olarak biiyiik genliklerle titresirler. Diisiik sicaklik degerleriyle
karsilagtirildiginda yiiksek sicakliklarda yeterli kinetik enerjiyi kazanan ¢ok sayidaki atom aktivasyon enerji
engelini agar. Elastik bolgenin 6tesinde zor, akma noktasina ulastiktan sonra aniden diiser ve bdylece model
sistemde plastik deformasyon meydana gelir. Bununla birlikte elde edilen sonuglardan termal siirecin Cu
elementinin uzamasinda aktif bir rol oynadigt sdylenebilir [30, 31]. Akma zorunun 100 K sicakliginda 11,48 GPa
olan degeri Cu elementinin deneysel akma zoru degeri olan 0,069 GPa degerinden oldukga diisiik degerde tespit
edilmistir. Benzetim c¢alismalar1 sonucu elde edilen akma zoru degerin deneysel degerden farkli ¢ikmasinda en
biiyiik etken benzetim galigmalarinda kullanilan Cu model sisteminde deformasyon siirecini destekleyen herhangi
bir kusur, dislokasyon, bosluk ve safsizlik bulunmamas1 gosterilebilir [31]. Akma zoru degerinin iizerinde bir
zorlanma malzemeye uygulandiginda plastik sekil degisimi baglamis olur ve kayma mekanizmasi devreye girer.
Bagka bir ifadeyle dislokasyonlar hareket etmeye baslar ve plastik sekil degistirme meydana gelmis olur. Ortam
sicakliginin plastik sekil degisim mekanizmasi tizerinde 6nemli bir etkisi vardir. Maddeye uygulanan kuvvet
altinda elastik sekil degistirmesinin bir dl¢iisii olarak bilinen Young modiiliiniin yiiksek degerleri o maddenin
elastik 6zelliginin azaldigi gostermektedir. Sekil 1 de zor zorlanma grafiginde elastik deformasyonun meydana
geldigi dogrusal bolgenin regrasyon analizi sonucu Young modiilii 100 K, 300 K, 500 K, 700 K ve 900 K sicaklik
degerleri i¢in sirasiyla 95,14 GPa, 82,86 GPa, 71,03 GPa, 59,97 GPa ve 48,54 GPa olarak belirlenmistir. Deneysel
olarak Cu i¢in Young modiilii 130 GPa degerindedir [32]. Bununla birlikte Young modiiliiniin degeri artan
sicaklikla azalmaktadir [33]. Genellikle bu azalma erime sicakligi degerinin yarisina kadar hemen hemen dogrusal
olarak degismekte ve bu noktadan sonra azalma artmaktadir. Erime sicakliginda atomlar arasi ¢ekim kuvveti
olmadigindan, Young modiilii degeri sifira yaklagir [34]. Modelleme galismasi erime sicakligindan diisiik sicaklik

degerlerinde yapildigindan bu azalmanin dogrusal bir sekilde degistigi goriillmektedir.
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Sekil 1. 1x10%° s zorlanma orani igin 5 farkli sicaklik degerinde elde edilmis zor-zorlanma egrisi.

Yapisal bir degisim atomlarin kisa mesafeli yer degistirmelerini gerektirmekte ve doniisiimiin meydana
geldigi bolgedeki atomlar daha fazla hareketli olmaktadir. Bundan dolay1 model sistem i¢indeki atomlarin ortalama
yer degistirmesi artacaktir. Bu degisim kare ortalama yerdegistirme (mean square displacement-MSD) bagintisi
kullanilarak incelenebilir [35]. Sekil 2°de 1x10%° s zorlanma degeri igin 5 farkli sicaklik degerinde elde edilen
MSD verilmistir. Sisteme zorlanma uygulanmaya basladiktan sonra elde edilen MSD grafiginde model sistemin
bulundugu farkl: sicaklik degerlerinde uygulanan ayni zorlanma degeri i¢in sicakligin artmasiyla kinetik enerjileri
artan atomlarin MSD degerlerinin daha erken MD adimlarinda meydana geldigi goriilmektedir. Sekil 2 de farkli
sicaklik degerlerinde Cu sistemine uygulanan ayni zorlanma orani i¢in zorlanmanin artmasiyla, sicaklik artisina
bagli olarak MSD de daha 6nce bir artisin meydana geldigi goriilmektedir. MSD egrilerinde goriilen artislar akma
noktalarina karsilik gelmektedir. Plastik deformasyonun baglamasiyla atomlarin ortalama yer degistirmelerinde de
artma meydana geldigi s6ylenebilir.
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Sekil 2. 1x10%° s zorlanma oran1 igin 5 farkli sicaklik degerinde elde edilmis MSD degisimi.
g g

Sekil 3°de hacimsel Cu model sisteminin 100 K sicaklik degerinde 1x10%° s, 2x10%° s, 5x10%° s, 8x10%° s
! ve 1x10% s zorlanma oranlar igin elde edilen zor-zorlanma egrileri goriilmektedir. Bu ¢alismada kullanilan
zorlanma oranlar1 deneysel degerlerle karsilastirildiginda oldukga yiiksektir. Ciinkii MD nin zaman 6lgegi atomik
haraketlilik tarafindan belirlendigi icin ¢ok kisa bir siire benzetim yapilabilir. Kisa zaman 6lgeginin bir sonucu
olarak mevcut zamanda uygun bir deformasyon i¢in yliksek bir zorlanma orani gereklidir [31]. Biitiin zorlanma
oranlart igin zor degerinin, zorlanmanin 0,08 degerine kadar dogrusal olarak arttigi Sekil 3°den agik¢a
goriilmektedir. Bu degerin altinda zor-zorlanma egrisi uygulanan biitiin zorlanma oranlari igin tamamen Ortiisiir.
Bu plastik deformasyonun meydana gelmedigi elastik bdlge i¢in model sistemin elastik 6zelliklerinin zorlanma
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oranina bagli olmadig1 sdylenebilir. Ayrica Young modiiliiniin zorlanma oranina bagli olmamasi, tek kristallerde
ayni kristalografik yonlerde olusan elastik deformasyon esnasinda baglarin ayni gerilme degerleri i¢in ayni
atomlararas1 kuvvete ihtiya¢ duymasindan kaynaklandigini gostermektedir. Benzer sekilde farkli zorlanma
oranlarinda olsa bile ayni kristal dogrultularinda ikizlenmelerin ¢ekirdeklenmesi igin ayni zor gereklidir. Bu
nedenle de Young modiiliiniin zorlanma oranindan bagimsiz oldugu sdylenebilir [36]. Zor-zorlanma grafiginde
elastik deformasyonun meydana geldigi dogrusal bdlgenin regrasyon analizi sonucu Young modiilii 96.2 GPa
olarak belirlenmistir. Bununla birlikte model Cu sistemi i¢in zorun ulastigi maksimum deger olan akma zoru
1x10%° s, 2x10%° 5%, 5x10%° 5%, 8x10° slve 1x10' st zorlanma oranlar igin sirasiyla 11,48 GPa, 11,64 GPa,
12,07 GPa, 12,64 GPa ve 12,95 GPa olarak belirlenmistir. Zorlanma oraninin artmasiyla akma zor degerinin arttig1
acikca goriilmektedir. Zorlanma oranmin artmasiyla model sistemin plastik deformasyona ugramasi i¢in daha
yiiksek zorlara ihtiyag duyuldugu sdylenebilir.

14
- o 1x10%
12 + 8x10'°
L 10
AleOlO
10 * 2x10,
;:3\ q - ® 1x10
<) I
5 6
N L
4 -
2 -
O lllllllllllllllllll lllllllllllll
0.00 0.10 0.20 0.30

Zorlanma
Sekil 3. 100 K sicaklik degeri igin 5 farkli zorlanma orani igin zor-zorlanma egrisi.

Maddelerin fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinin atom sayisina baglilik géstermesi beklenen bir durumdur [31].
Bundan dolayr modellenecek sistemde kullanilacak atom sayisi sistemin mekanik &zelliklerinin
degerlendirilmesinde 6nemli bir faktordiir. Pargacik sayisinin kritik akma zoru iizerindeki etkisini belirlemek i¢in
calismada 4000, 9912, 13500, 32000 ve 62500 atom igeren MD hiicresi kullanilmistir. Sekil 4 te Cu model sistemi
1x10%° s zorlanma oran1 i¢in atom sayist ile kritik zorun (akma zoru) degisimi gériilmektedir. Parcacik sayisinin
artmasi ile kritik zor degerinde de bir artis meydana gelmektedir. 9912 parcacik sayisindan sonra kritik zordaki
artig degerinin azaldig1 goriilmektedir. Pargacik sayisinin artmasinin atomlar arasindaki baglanmanin daha giicli
olmasina ve boylece plastik deformasyon igin gerekli olan zor degerinin artmasina sebep oldugu sdylenebilir.
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Sekil 4. 100 K sicaklik ve 1x10° s zorlanma orani igin atom sayisia bagl olarak kritik zor degerinin degisimi.

Maddelerin deformasyonunu belirleyen dnemli bir parametre de poisson orani (v) dir. Bir maddeye elastik
bdlge siirlan iginde ¢ekme ve sikistirma seklinde bir zor uygulandiginda atomlarin birbirine yaklasacak veya
uzaklasacagindan hacimde bir degisiklik meydana gelecektir. Zorlanma yoniine dik yondeki dogrultularda
meydana gelen degisim poisson orani ile hesaplanir. Eger malzemeye x yoniinde bir gerilme uygulanirsa y ve z
yonlerindeki poisson orani w= -gy lex Ve v;= -¢&; lex olarak hesaplanir. Burada ex, ¢y Ve & sirasiyla X, y ve z
yonlerindeki zorlanmalar1 gostermektedir. Poisson orani biitiin metaller i¢in hemen hemen 0,28 ile 0,34 arasinda
deger almaktadir [37]. Malzeme plastik deformasyona maruz kaldiktan sonra birim hiicrede bir sikigma veya
genlesme meydana gelmediginden dolay1 hacim sabit kalmaktadir ve bu durumda poisson orani 0,5 degerini alir.
Sekil 5 te Cu model sistemine elastik sinirlar1 icinde uygulanan zorlanmaya karsi y ve z yonlerinde hesaplanan
poisson oraninin degigimi goriilmektedir. Bu degisimin ortalama degerleri alindiginda y ve z yonlerindeki poisson
oranlar1 vy = 0,378 ve v, = 0,376 olarak belirlenmistir. Deneysel olarak Cu igin poisson orani 0,34 degerindedir.
Hesaplamalardan elde edilen deger ile MD benzetim caligmasindan elde edilen degerlerin birbiriyle uyum
igerisinde oldugu séylenebilir.
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Zorlanma
Sekil 5. 100 K sicaklik ve 1x10% s zorlanma orani igin zorlanma ile possion oraninin degisimi.

Deneysel olarak ozellikle yiiksek zorlanma degerlerinde malzemenin mikro yapisal gelisimini anlamak
olduk¢a zorken, MD benzetim yontemi farkli yiiklenme durumlarinda malzemenin mikro yapisal gelisimi
aciklamak i¢in oldukg¢a kullanislt bir tekniktir [38]. Bu ¢alismada, ¢ekme islemi esnasinda model sistemdeki
atomlarin etrafinda olusan fcc, hep, bee gibi bélgesel yapilarin yiizdesini belirlemek igin Honeycutt ve Andersen
tarafindan 6nerilen ortak komsu analizi (common neigbohr analysis-CNA) olarak bilinen topolojik analiz yontemi
kullanildi. CNA analizi kristal yapilarin y1gilma kusurlari, tane sinirlari, deformasyon ve degisik fazlar gibi yapisal
gelisimleri belirlemek igin kullanilan yararli bir karakterizasyon teknigidir [39-41]. CNA algoritmasi, bir referans
atomu etrafindaki en yakin komsularin geometrik bir analizini gerceklestirir. Radyal dagilim fonksiyonunun ilk
iki tepe noktas1 arasindaki minimum degeri ile se¢ilen atomlarin belirli bir mesafe icerisindeki dizilimleri tek tek
analiz edilir [42]. Bu analizde model sistemdeki her bir atom, bir atom ve en yakin komsular1 arasindaki baglar
tarafindan belirlenen bolgesel kristal yapilara gore siniflandirilir. Bu nedenle burada atomlar fce, hep, bee ve
“diger” olmak {izere 4 sinifa ayrilir. Bélgesel bir fce diizenindeki atomlar fcc atomlari olarak kabul edilir. Bolgesel
bir hep diizenindeki atomlar, fce kristalinde olusan yigilma kusuru yapilar olarak goriilen hcp atomlar olarak
dikkate alinir. Diger tiim yerel diizenlenmelerdeki atomlar ise “diger” atomlar olarak adlandirilir [43]. Atomik
goriintiiler ve CNA analizi OVITO progranu kullanilarak belirlenmistir [44]. OVITO programina gore atomlar
renklendirilmistir. Yesil renk fce, kirmizi hep, mavi bee ve beyaz renk “diger” olarak adlandirilan bu yapilarin
haricindeki bélgesel yerellesme gdsteren atomlari temsil etmektedir. Sekil 6 (a-f)’de 100 K sicakliginda 1x10%° s’
! zorlanma degeri icin farkli zorlanma degerlerinde CNA analizinden elde edilmis atomik goriintiiler yer
almaktadir. Sekil 6 (a)’da model sistem 100 K sicakliginda dengeye getirilmis ve herhangi bir zorlanma
uygulanmadan 6nce elde edilen atomik goriintiileri verilmistir. Yesil renkli atomlar fcc birim hiicreli yapilari
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gostermektedir. x ekseni dogrultusu boyunca uygulanan zorlanma 0,1 degerine ulastiginda fcc yapinin korundugu
ve x ekseni boyunca uzamanin meydana geldigi Sekil 6 (b)’de agik¢a goriilmektedir. Zorlanma degeri 0,16’a
ulastiginda model sistemde fcc yapinin %95,6 oraninda oldugu, buna karsilik %0,1 bee ve %4,4 diger yapilarin
olugsmaya basladig1 belirlenmistir. Zorlanmanin 0,17 oldugu akma sinirina degerine yaklasilmaya baslandiginda
model sistemdeki fce birim hiicreli yap1 yiizdelerinde ani bir diisiisiin oldugu, buna karsilik %19,3 bee, %0,3 hep
ve %50,2 oraninda diger yapilarin meydana geldigi Sekil 6 (d) de goriilmektedir. Akma siniriin asildig 0,21
zorlanma degerine ulasildiginda %23,6 fcc, %5,1 bee, %37.4 hep ve %33,6 diger yapilarin olustugu tespit
edilmistir. Sekil 6 (f)’de 0,35 zorlanma degerinde model sistemde fcc %43,5, bee %1,9, hep %28,7 ve diger
yapilarin %26 degerinde oldugu belirlenmistir. Bilindigi gibi Cu’da y1g1lma kusuru, Cu’nun diisiik y1g1lma kusur
enerjisinden dolay1 kolaylikla olugmaktadir [43]. Akma zoru asildiktan sonra model sistem icerisindeki i¢ zorlar
yigilma kusurlarin artmasina sebep olmustur. hcp yiizdesindeki artisin bu durumun bir gostergesi oldugu
sOylenebilir.

Sekil 6. 100 K sicaklik ve 1x10%° s zorlanma orani igin zorlanmanin, (a) 0, (b) 0,1, (c) 0,16, (d) 0,17, (e) 0,21 ve (f)
0,35 degerleri icin CNA analiz sonuglar1. Yesil renk fcc, kirmizi renk hep, mavi bee yapilar: temsil etmektedir. Beyaz renkler
ise “diger” olarak ifade edilen tanimsiz yapilari gostermektedir.

Sekil 7°de 1x10° s zorlanma orani igin zorlanmanin 0,35 oldugu degerde CNA analizinden elde edilen
sicakliga karst model sistem icindeki bolgesel yapilarin yiizde degisimleri verilmistir. Sicakligin yiikselmesi
“diger” yapilarda bir atisa, bu karsilik fcc ve hep yapilarin yiizdelerinde bir azalmaya sebep olmustur. Atomlarin
bee yapidaki komsuluk yiizdelerinde ise tiim sicaklik degerlerinde hemen hemen bir degisim goriilmemistir.
Sicakligin yiikselmesiyle atomlar arasindaki bag kuvvetlerinin zayiflamasi ve hareketlilikleri artan atomlarin
uygulanan zorlanma altinda bolgesel diizenli yapilarim1 koruyamadiklari ve bundan dolay1 bir azalmanin meydana
geldigi séylenebilir.
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Sekil 7. 1x10° s zorlanma orani igin farkli sicakliklarda elde edilen CNA analiz sonuglari.

Sekil 8’de 100 K sicaklik degerinde zorlanma orani ile model sistemdeki bolgesel yapilarin yiizde degisimleri
verilmistir. Bu ylizde degerleri zorlanmanin 0,35 oldugu anda belirlenen degerlerdir. Zorlanma oraninin artmasiyla
“diger” yapilarin ylizdelerinde bir artma ve bu karsilik fcc ve hep yapilarin yiizde degerlerinde azalma agikca
sekilden goriilmektedir. bce yapilarin  yiizdesinde tim zorlanma degerleri icin herhangi bir degisim
goriilmemektedir.
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Sekil 8. 100 K sicaklik degerinde farkli zorlanma oranlarinda elde edilen CNA analiz sonuglari.

4. Sonuclar

Bu ¢aligmada tek eksenli gerilme zorlanmasinin Cu model sisteminin gerilme davranisi ve yapisal dzellikleri
iizerine etkisi MD benzetim yontemi kullanilarak incelenmeye c¢alisildi. Atomlararasi etkilesmelerin
belirlenmesinde GAM potansiyel fonksiyonu kullanildi. Cu’in gerilme davraniginin hem sicaklik hem de zorlanma
oranindan 6nemli derecede etkilendigi belirlendi. Akma zoru (kritik zor) degerinin sicaklik artisi ile azaldigi,
zorlanma oraninin ve atom sayisinin artigi ile arttig1 gézlendi. Young modiilii, akma zorlanmasi, possion orani gibi
onemli mekanik parametreler MD benzetim yontemi ile belirlenerek deneysel degerlerle karsilastirildi. Ayrica
CNA yap1 analiz yontemi ile farkli sicaklik ve zorlanma oranlarinda model sistemin yapisal degisimler gosterdigi
belirlendi.
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