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ONSOZ

Nanoteknoloji hizli bir sekilde 21. yiizyilin endiistriyel devrimi olarak bicimlenmektedir.
Nanoteknoloji, yedigimiz gida iirlinlerinden, giydigimiz kiyafetlere, kullandigimiz ilaglardan,
bilgisayarlarimizin giiciine, kullandigimiz otomobillerden, yasadigimiz evlere kadar hayatimizin
her noktasimi etkileyecektir. Uzun vadede nanoteknolojinin etkisi tarihte buhar giiciiniin,
elektrigin veya transistorlerin kullanimi kadar belirgin olacaktir.

Nanoteknoloji mevcut miihendisliklerin makro anlamda yaptiklar1 ¢alismalarin nano seviyeye
indirilmesidir. Maddenin nanometre Olceginde; yani atomik, molekiiler yapilar diizeyinde
denetlenmesi yoluyla yeni malzeme, cihaz ve sistemlerin tasarlanmasini ve iiretilmesini konu
alan bir teknoloji dalidir. Nanoteknoloji, temelde molekiiler ve atomsal diizeyde malzeme ile
ugragmaktadir ve bu ugras sonucunda 6zellikleri, istenen islemleri yerine getirmek iizere insan eli
ile tasarlanan ve molekiiler veya atomik diizeyde denetlenebilen yepyeni malzemeler, yapilar,
organizmalar, sistemler ve cihazlar yaratilmaktadir. Minyatiiriizasyon olarak tanimlanabilecek bu
egilim bircok miihendislik caligmasinin temelini olusturmaktadir. Minyaturizasyonun sadece
kullanilan parcalarin daha az yer kaplamasindan ¢ok daha ©nemli getirileri vardir.
Minyaturizasyon iliretimde daha az malzeme, daha az enerji, daha ucuz ve kolay nakliye, daha
cok fonksiyon ve kullanimda kolaylik olarak uygulamada kendini gostermektedir. Peki daha
kiiciik boyutlara inmeyi bu kadar 6zel kilan nedenler nelerdir? iste bu nokta cevaplarin daha
karmasiklastigr ve dallanip budaklandigi noktadir. Burada cok onemli bir unsur var ki o da
nanoteknolojinin sadece minyatiirlestirmek olmadigidir.

Nanoteknoloji terimi, belli bir endiistri dalin1 belirtmez, molekiiller ve atomlar gibi doganin en
kiicik yapr taslarim1 kullanarak elde edilen bilimsel ve teknolojik gelismeleri niteler.
Nanoteknoloji, bugiin metrenin bir milyarda biri arasinda degisen malzemelerin iiretimi ve bu
malzemeleri kullanarak {iiretilen sistemlerin kullanimiyla alakali teknolojidir; yeni bir alandir.
Nanoteknoloji sayesinde sanayide, bilisim teknolojilerinde, saglik sektoriinde ve daha bir¢ok
alanda yeni iiriinler gelistirilecek, giliniimiiziin iiretim siirecleri ve yontemleri degisecektir. Bu
teknolojiye yatinm yapilan iilkelerde ekonomik degerler yaratilacak ve toplumlarin yasam
kalitesi gelisecektir.

Bu amagla, kendimi hi¢ bilmedigim “nanoteknoloji” diinyasi icinde bulmama neden olan,
ontimiizdeki yillarda hayatimiza girecek “nanoteknoloji” 6zellikle de ¢alisma alanim dolayisiyla
talag kaldirmanin nano seviyelere indirilmesi hakkinda alt yap1 olusturmami saglamak amaciyla
bu konuya yonelmemi Oneren ve destegini esirgemeyen saygideger hocam Prof. Dr. Erhan
ALTAN’a, eserin ortaya c¢ikmasi sirasinda beni destekleyen aileme ve arkadaslarima en igten
tesekkiirlerimi sunarim.

Bu caligmanin, iilkemiz endiistrisine, gelecegin miihendislerine ve arastirmacilarina yararh
olmasini dilerim. Saygilarimla,

Ocak, 2007

Kerem BARTIK
Makina Mithendisi
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OZET

Nanoteknoloji, ¢ok genel tamimiyla, istisnai sekilde kii¢iik ( yaklasik atom boyutlarinda )
yapilarin ticari bir amaca hizmet edebilecek sekilde diizenlenmesidir. Bagka sekilde tanimlamak
gerekirse: Maddeler iizerinden 100 nanometre Olceginden kiiciik boyutlarda gergeklestirilen
isleme, Olciim, modelleme ve diizenleme gibi calismalar nanoteknoloji c¢alismalart olarak
nitelenir. Nanoteknolojinin 6nemi, atomlar ve molekiiller seviyesinde calisarak, gelismis ve/veya
tamamen yeni fiziksel, kimyasal, biyolojik oOzelliklere sahip yapilar elde edilmesine imkan
saglamasindan kaynaklanmaktadir. Teknik acidan agiklamak gerekirse, malzeme Ozellikleri ve
cihazlarin ¢alisma prensipleri, genel olarak 100 nm’den biiyiik boyutlar1 temel alarak yapilan
varsayimlarin sonucunda ortaya cikarilmis geleneksel modelleme ve teorilere dayanmaktadir.
Kritik uzunluklar 100 nm’nin altina indiginde ise geleneksel teori ve modeller ortaya c¢ikan
ozellikleri aciklamakta ¢ogu zaman yetersiz kalmaktadir. Nano boyutlara gelindiginde kuantum
gibi farkhi fizik kurallar1 islemeye bashiyor, geleneksel malzeme oOzellikleri degisiyor, yiizey
davranigi biitiin malzemeyi daha baskin bir sekilde etkiler hale geliyor. Kisaca yepyeni bir diinya
meydana geliyor. Bu sayede nano boyutlardaki malzemelerin 6zellikleri kontrol edilerek, farkli
ozellikler ihtiva eden yepyeni malzemeler dizayn edilebilme olasilig1 ortaya ¢ikiyor.

Yiiksek teknolojinin ihtiyaclarim karsilamak i¢in mikro ve nano Olgekte talashi imalat yapmak
zorunlu hale gelmistir. Giintimiizde, tezgahlarin pozisyonlama hassasiyetlerinin gelisimi sonucu,
sabit diskler, teleskop ve lazer aynalari ile mercekleri, mikro-elektromekanik parcalar gibi yiiksek
hassasiyet isteyen iiriinlerin tek kesen agizli elmas taslama taslar1 kullanilarak nano olcekte
imalatinin gerceklestirilmesi miimkiindiir.

Bu ¢alismada; nanoteknoloji ve nano olgekte talas kaldirma konu edilmektedir. Nanoteknolojinin
giiniimiizdeki yeri ve onemi hakkinda kisa bir bilgi verilip, nano olcekte talag kaldirma teknigi ve
nano Olcekte talas kaldirma mekanizmalar1 ile parametrelerini incelemek igin kullanilan
simiilasyon yontemlerine deginildikten sonra, bu simiilasyon yoOntemleri ile yapilmis olan
arastirmalar literatiir bazli verilmektedir.

Anahtar Kelimeler: Nanoteknoloji, Nano Olgekte Talas Kaldirma, Monte Carlo, Molekiiler
Dinamik
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ABSTRACT

Nanotechnology, in general sense, is the rearrangement of tiny ( approximately in the dimensions
of an atom ) structures to serve as a function in trade. In other words, the processes among
materials less than 100 nanometers range, including measurement, machining, modelling and
arrangement, are called nanotechnology. The importance of this kind of technology emphasizes
the fact that, experiments on atoms and molecules made it possible for physical, chemical or
biological structures to develop or reform. Technically, material characteristics and working
specialities of instruments in general rely on the medels and theories of traditional processes
grater than 100 nanometres. When amounts get smaller than 100 nanometres, those traditional
models are not enough. Nano dimensions bring out different physic rules like Quantum,
traditional material qualities change and surface structures begin to effect the whole material. In
short, a brave new world comes into existance. By this way, the materials caring nanometric
characteristics can be controlled and it enables nanometric design.

In order to meet the challenges of high technology, micro and nanometric production is a must.
Todays technology makes nanometric cutting of discs, telescopes or laser mirrors possible with
sensitive positioning and diamond knives.

In this thesis study, the subject matter is nano technology and nanometric design. Brief
information is given about nanometric cutting, its mechanisms. After pointing out certain

simulation methods, researches based on these methods are told in detail.

Keywords: Nanotechnology, Nanoscale machining, Monte Carlo, Molecular dynamics
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1. GIRIS

Materyallerin celikten yiiz kat daha giiclii ama altida biri agirlikta; nakliye islemlerinin hem ucuz
hem de sesten hizli; bilgisayarlarin, giiniimiizde kullandigimiz bilgisayarlardan milyonlarca kez
daha giicli ve daha etkili; kanser tedavisinde kullanilan ilaglardan her yerde fazla fazla
bulunabildigini diisiinebiliyor musunuz? Tiim bunlar, gézii donmiis bir hayalperestin tahminleri
degil, aksine son derece ciddi ve saygin bilim adamlarinin, hizla gelismekte olan bu yeni bilim

dalini, yani nanoteknolojiyi tarif ederken vardiklar sonuglarin yansimalart.

Bu tiir tahminleri imkansiz ya da mantiksiz gorebilirsiniz. Ama gormeyin! Wright Kardeslerin
1903 yilindaki ilk ugus deneyiminden, 10 yildan daha kisa bir siire 6nce, Royal Society Baskani
Lord Kelvin, “havadan daha agir ugan makinelerin olmasi imkansizdir” aciklamasini kendisinden
son derece emin bir tavirla yapmisti. 1943 yilinda ise, IBM’in Y6netim Kurulu Bagkan1 Thomas
Watson, su meshur sozleri sarf etmistir: “Diinya pazarinda muhtemelen sadece bes bilgisayara
yer var”. Hatta saygideger Albert Einstein da su sozleri sdylerken biiyiik bir yanilgi icerisindeydi:
“Niikleer enerjiyi elde etmek icin en ufak bir gosterge bile yok”. Nanoteknoloji’nin ardindaki
bilim tam manasiyla gercek; o simdiden hayatimizda; durmadan gelisiyor, yayiliyor ve biiyiiyor;

hem de yasam bi¢cimimizi tepeden tirnaga degistirmek i¢in giin say1yor.

Kelime anlami1 tam olarak nanoteknoloji, maddenin atom seviyesinde bilin¢li olarak islenmesiyle,
daha gelismis ve tepeden tirnaga degismis materyaller, araglar ve sistemler elde etme olarak
tanimlanabilir. Bunun ne anlama geldigini tam olarak anlayabilmek i¢in, sunlar diisiinmemizde
yarar var: Maden kOmiirii ve elmas, ayni materyalden, yani karbon atomdan meydana
getirilmistir. Ne var ki, bu atomlara uygulanan aranjman, bu atomlarin kullanim bi¢imlerini ve
degerlerini dogrudan etkilemistir. ikisi de ayn1 maddenin uzantis1 olduklar1 halde, biri pahali

olmayan bir yakit kaynagi olurken, bir digeri pahali bir nisan yiiziigiine doniistiiriilmiistiir.

Buradaki hassas nokta, maddenin molekiiler bilesiminin ta kendisidir. Atomu islemeyi
basarabilirsek, hemen hemen her iirlinde, oyunun kurali bastan asagi degisir. Yedigimiz
yemekten, giydigimiz elbiseler; iirettigimiz iirlin ve materyallerden, ¢alistigimiz ve yasadigimiz

binalara; kullandigimiz araba ve ugaklardan, kendi viicutlarimizin kompozisyonuna kadar



etrafimizdaki her sey atomlardan olusmaktadir ve nanoteknoloji’nin etkilerinden nasibini

alacaktir.

Nanoteknoloji bilimi, maden koOmiirii i¢indeki atomlar1 yeniden isleyerek elmas haline
doniistiirmeyi heniiz basarabilmis olmasa da, hizla gelistigi ve is diinyasim1 6niimiizdeki birkag yil
icinde — ve yakin gelecekte sular seller gibi kapsayacak oldugu kesindir. Nanoteknolojiyi, kendi
is diinyaniza nasil entegre edeceginize, nanoteknolojiyi isinize nasil dahil edeceginize ya da bir
igbirligi olanagim nasil kurgulayacaginiza karar vermek igin, bu furyanin sakinlesmesini
beklemeyi tercih ediyor olabilirsiniz, ancak nanoteknolojiyi, bir Star Trek filminden firlamus,
onun i¢in hazirlanmaniza yetecek daha bircok yilin Oniimiizde oldugunu hayal ettiginiz bir
konsept olarak algilama hatasina diismeyin. Kulaga cok uzak yillarin bir mahsulii gibi gelse de,
on yil i¢inde, nanoteknoloji, imalat, saglik, enerji, tarim, iletisim, nakliyat ve elektronik gibi

sayisiz endiistriyi etkiliyor olacaktir.

Genel anlamiyla bakildiginda, nanoteknoloji, atomlar1 ve molekiilleri tek tek isleme ve yeniden

diizenleme yoluyla kullanish, materyal, ara¢ ve sistem yaratma sanati ve bilimidir [62].

Nano terimi ( Bodur anlamina gelen Yunanca nanos kelimesinden tiiretilmistir ), bir seyin bir
milyarda biri anlamina gelmektedir. Dolayisiyla, bir nanometre, bir metrenin bir milyarda biridir
ve bu da yaklasik olarak, on hidrojen atomunun genisligine esittir. GOriintiisiiniin nasil oldugunu

[13%4]
1

merak edecek olursak, bu ciimle de kullanilan harfinin iistiindeki “nokta”nin genisligi,
yaklasik olarak bir milyon nanometredir. Bu ornek, size tam bir fikir vermediyse, bir in¢’in
16000 mil oldugunu varsayarsak, bir nanometre, bir in¢’e esittir. Veya alfabedeki her harf, on
nanometre boyunda basilabiliyorsa, Britannica Ansiklopedisinin tamami ( 30.000 sayfalik yogun
baskinin tamamu ), bir ignenin topuzuna siacak bir alan iizerine kopyalanabilir. Sekil 1.1’de bazi
standart nesneleri ve ebatlarini, nanometre bazinda gostermektedir. Aym1 zamanda Sekil 1.2°de
goriildiigi iizere, eger atomu ufak bir misket farz edersek, kompleks bir molekiil bizim
yumrugumuz kadardir. Bunu biraz daha acalim. Atomlar bakterilerin 1/10000 biiyiikliigiindedir.
Bakteriler ise bir sivrisinegin 10.000 'de 1'i kadardir. Atom c¢ekirdegi atomun kendisinin

100.000'de biri kadardir. Atomla cekirdegi arasindaki fark ise bir atesle niikleer reaksiyon
arasindaki fark gibidir.



Nanoteknolojiyi dogru sekilde anlamak i¢in gerekli olan en 6nemli unsurlardan biri de, onun tam
olarak ne oldugunu ve ne olmadigini fark etmektedir. Bu tezde, nanoteknolojiden bahsederken,
0.1 nanometreden 100 nanometreye kadar olan uzunluk 6l¢iilerindeki arastirmalarin ve teknolojik
gelismelerin essiz yapi, arac ve sistemler yaratmak i¢in kullanilmasi belirtilmistir. Pek c¢ok
ornekte, gercek yapilar, araclar ve sistemler ¢cok daha biiyilik olacaktir ancak hem nano 6lgiide
olusturulacaklar1 icin hem de nanoteknoloji, tiim bu seyleri yeni ve/veya gelismis fonksiyonlarla

donatacagi icin, “nanoteknoloji” olarak siniflandirilacaklardir [62].

MILYON NANOMETRE ~ MILYARLARCA NANOMETRE
cu 1k metre boyundaki bir erkek.

i milyar nanometre boyundadir
BINLERCE NANOMETRE
Bu Jormuz kan hiicreleri gibi

biyolojik hitcreler, binlerce
nanemetre olpusinde gaplara
sahiplerdic

Ommz omuza duran hidrojen atomlan
e - ( merkezde géritnen toplar ). 1 nanometre

BIR NANOMETREDEN AZ  ocpichisindedir. DNA molekilleri vaklagik

Atomlar tek tek ele i 5 istiir i

belirt aglardan va da cap olarak o

ele alndidarnda birkag nanometre

boyuna denk gelmektedir

Sekil 1.1 Bir nanometre ¢ok kiiciiktiir [89]

Bu genis tanimlama, iki tane ¢cok nemli kategoriyi de kapsamaktadir: nano dl¢iimleme ve nano
isleme. Bilimsel toplumun genis bir kesimi, bunlardan birincisinin, yani nano 6l¢iimlemenin, 0.1
nanometreden ( hidrojen atomunun biiyiikliigii ), 100 nanometreye ( bir viriisiin biiyiikligi )
kadar uygulanabildigini kabul etmistir. Bu ebat dagilimin1 se¢gme gerekgesi, sadece biirokratik bir
teknik durumundan ibaret degildir. Sayisiz materyal, tek baslarina 100 nanometrenin altinda bir
Olciiye daraltildiklarinda, kuantum mekanik giiclere baglh olarak, atomik seviyede sergilenen bir

dizi benzersiz 6zellik gostermeye basliyorlar.

Bu kuantum mekanik etkiler nedeniyle, maddeler daha iletken bir hale gelebilir, 1s1y1 daha iyi

transfer edebilirler ya da mekanik 6zellikleri modifiye edilebilir hale getirilebilirler.



NANOSKOPIK EBATLAR  Hueresel

Mikrobik

Atomik Molekiler  Nanoskopik Virlis
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Sekil 1.2 Nanoskobik ebatlar [62]

Nanoteknoloji’nin bir diger tarafi da, yani aslinda gercekten heyecan verici tarafi, nano islemedir;
bir diger deyisle, nesneleri asagidan yukariya tiim atomlarini isleyerek yeniden insa etmesidir.
Nano isleme, iki kategoriye ayrilabilir: nano iiretim ve kendi kendine olusum. Nano iiretim, ( bir
diger adiyla, nano 6l¢ekte miihendislik ) el yapimi aletlerle, iiriinlerin, yapilarin ve proseslerin
atomik olarak gerceklesen kesin sekillendirilme ve yapilandirma islemlerini tarif etmektedir.
Kendi kendine olusum ise, diger taraftan ele alindiginda, atom ve molekiillerin, kendiliginden
diizenlenen bir bi¢cime baglh kaldigi bir siireci tanimlamaktadir. Bu isleyiste, belirli atom ve
molekiiller ebatlarina, sekillerine, bilesimlerine ya da kimyasal ozelliklerine gore birbirlerine
baglanmaktadir. Ornegin, ana dogada, bir agacin, kendisini ¢evreleyen hava, su ve kirin icindeki

molekiillerden kendisini olusturmasi, kendiliginden olusumun bir 6rnegi olabilir.

Nanoteknoloji yeni olmasina ragmen, cihazlarin islevsel varligir ve yapilarin nanometre boyutu
yeni degildir. Bu tiir yapilar, yasamla birlikte var olmaya baslamistir. Ancak insanlarin ilk olarak
nano Ol¢ekli maddelerin avantajlarin1 kullanip uygulamaya ne zaman bagladiklar1 kesin olarak
belli degildir. Milattan sonra 4. yiizy1lda Roman cam iireticilerinin, nano boyutlu metalleri iceren

camlar yaparak, bu konuda ilk uygulamay yaptiklar1 bilinmektedir.

Nanoteknoloji alaninda, basta NASA olmak iizere diinyanin pek ¢ok biiyiik arastirma merkezleri
ve onde gelen teknoloji enstitiileri milyonlarca dolarlik biitcelerle arastirmalarini biiyiik bir hizla
siirdiirmektedirler. Yapilan tiim ¢alismalardan sonra yapilan arastirmalar sonucunda iki onemli
bulgu ortaya ¢cikmistir. Bunlardan birincisi: Malzemelere, nano yapilandirma ile yeni 6zellikler ve
alistlmisin - disinda yeni performanslar kazandirilabilir. Malzemelerin her 6zelligine ait

karakteristikleri ve kritik boyutlar1 vardir. Nano boyuta inildik¢e bu 6zellikler ortaya cikar ve



bunlar ikinci bulgunun temelini olusturmaktadir. Bircogu nanometrik olan karakteristik

boyutlarda, maddelerin fiziksel ve kimyasal yapilan farkli 6zellikler gosterir.

Ikinci bulgu; nanoteknolojik alandaki gelismelere katkida bulunacak disiplinlerin taninmasina
yonelik olmustur. Nanoteknoloji calismalari; elektrik, makine, kimya miihendisliginde oldugu
kadar; iiniversitelerin fizik, kimya departmanlarinda da yiiriitilmektedir. Bir alanda yapilan
nanoteknolojik gelismelerin ve arastirmalarin farkli bir alandaki arastirmaci tarafindan
anlasilmasi ve siirdiiriilmesi zordur. Bu yiizden, farkli dallardaki arastirmacilar bir araya gelip

birlikte ¢calismalidir.

Nanoteknoloji; benzeri goriilmemis Ozelliklerdeki yeni aygitlari liretmek igin, atomlarin ve
molekiillerin bilinen o6zelliklerini kullanacaktir. Eger bilim adamlari, bagimsiz atomlar1 ve
molekiilleri bir yapilanmada belli oOlgiilerde ve siirede bir araya getirebilirlerse, bu bulus
"programlanabilir kendinden insa ve tiireyen makineler ¢cagi"nin baslangici olacaktir. Bu yeni
teknolojinin ¢ok genis bir kullanim alani olacaktir. Bu alanlar; mikro makineler, optik-elektronik
elemanlarin iiretimi ve bir araya getirilmesi, nano boyutlu kaplamalar, mono katman
katalizorlerle tepkimelerin kontrolii, nano boyutlu elemanlar arasi baglantilar, mikro-nano
cerrahi, hiicre, doku ve molekiiler ( DNA gibi ) hasar belirlenmesi ve onarimi. Yiizey

karakterizasyonu ve modifikasyonu, mikroorganizmalarin taginmasi, DNA-modifikasyonu olarak

Ozetlenmektedir [7].

1.1 Genel Bilgi

Nanoteknoloji mevcut miihendisliklerin makro anlamda yaptiklar1 ¢alismalarin nano seviyeye
indirilmesidir. Maddenin nanometre Ol¢eginde; yani atomik, molekiiler yapilar diizeyinde
denetlenmesi yoluyla yeni malzeme, cihaz ve sistemlerin tasarlanmasini ve iiretilmesini konu
alan bir teknoloji dalidir. Nano on eki kiiciikliigiin ifadesidir; Yunan alfabesinde milyarinci
anlamma gelir ve nanoteknoloji alaninda kullanilan 6l¢ii birimi metrenin milyarda biri olan
‘nanometre’dir. Diger bir deyisle nanoteknoloji, yapilarin ve cihazlarin nanometrik 6lgiide ( 0,1-
100 nm arasinda ) gelisimini ve pratik uygulamalarini i¢eren bilimdir. Buna gore ‘kiiciik’; yani
nano boyutlu yapinin, detayli yapisini ¢iplak gozle algilayabilmemiz i¢in kendi biiyiikliigiinden

on milyon kez daha biiyiitiilmiis olmasi gerekir. Yan yana dizilmis 10 hidrojen atomunun bir



nanometre uzunlugunda yer kaplayacagi ya da DNA molekiillerinin 2,5 nanometre genisliginde
oldugu diisiiniiliirse bu teknolojinin hangi boyutlarda is gérmek {iizere tasarlanip gelistirildigi de
anlagilir. Nanoparcaciklar, onlarca atomdan ya da molekiilden meydana gelen gruplardir. Cok
cesitli boyutlarda ve sekillerde olabilirler. Molekiillerden ya da kristallerden farkli olarak bir

gruplasma olusturmus atom gruplart nanopargaciklarin temelini olusturmaktadir [81].

‘100 nm’, nanoteknolojide Oonemli bir boyuttur. Ciinkii bu limitin altinda, kuantum fizigi

yasalarinda belirlendigi iizere, maddelerin yeni 6zellikleri gozlemlenebilmektedir.

Nanoteknoloji, temelde molekiiler ve atomsal diizeyde malzemeyle ugragsmaktadir ve bu ugras
sonucunda Ozellikleri, istenen islemleri yerine getirmek iizere insan eliyle tasarlanan ve
molekiiler veya atomik diizeyde denetlenebilen yepyeni malzemeler, yapilar, organizmalar,

sistemler ve cihazlar yaratilmaktadir.

Sekil 1.3 Nanopargacigin goriiniisii [81]

e 1m=10’mm =10° pm = 10° nm

Miniaturization

Sekil 1.4 Minyaturizasyon [8]



Sekil 1.5 Insan sag telinin cap1 ~100.000 nm [8]

Sekil 1.6 Toplu igne basi, 1 mm [8]

Nanoteknoloji, metrenin milyarda biri gibi kiiciik bir alana; atom, bilgi, madde diizenleme ve
yerlestirme mantigina dayanir. Bu mantikla, nanoteknoloji ile dar bir alana veya Kkiiciiciik bir

parca iizerine bugiinkii teknolojinin yirmi kati1 daha fazla oranda bilgi sigdirilmasi sz konusudur.

Nanoteknoloji tamamen ¢ok boyutlu bir disiplin olarak adlandirilabilmektedir. Kimya, fizik,
yasam, tip bilimi, miihendislik disiplini adina giivenilir katkilar1 olmakla birlikte, genel

miihendisliklerin ve pozitif bilimlerin tamamini1 kapsamaktadir.

Nanoteknoloji 0zet anlamiyla; atomik-molekiiler boyutta maddenin miihendisliginin yapilarak
yepyeni Ozelliklerinin agiga ¢ikarilmasidir. Nanometre Ol¢ek olarak metrenin milyarda birini
ifade etmektedir. Bir nanometrede yan yana dizilmeyle ortalama 5-10 atom bulunur. Bir kenari
2.5 nm boyutlu bir kiip, yaklasik 1000 atom ihtiva eder. Nano boyutlara inildiginde madde
makro-boyutlardan ¢ok daha farkli fiziksel, kimyasal ve biyolojik ©zellikler kazanmaktadir.

Nano-sistemlerin fabrikasyonu, karakterizasyonu ve degisimi ile daha once varlig1 bilinmeyen



cesitli fonksiyonlar ortaya cikarilarak; bunlarin verimli bir sekilde insanligin kullanimina
sunulmasi ile hayat standartlarinda onemli ilerlemeler kaydedilecegi aciktir. Nano seviyelerde
goriintiileme, mekanik kuvvetler uygulayabilme ve mekanik 6zellik tayini, nano saniyelerde
baslayip biten ¢esitli islemlerin yakalanabilmesi ve izlenmesi, nano-0lceklerde kimyasal analiz
gibi analitik inceleme tekniklerindeki ilerlemeler beraberinde, nanoteknoloji bilimini
miihendislige ve oradan da uygulamalara ulastirmis ve sensorlerde, hafiza elemanlarinda, tipta

etkili yeni cihazlarin ortaya ¢cikmasini saglamistir.

Nanobilim ve nanoteknolojinin odak noktalari; diisiik boyutlarda calismanin yaninda, atomik
boyutlarda goriintiilemede deneysel yontemlerin gelistirilmesi, nano boyutlarda 6l¢iim yapabilme
teknikleri, diisiik boyutlarda malzeme iiretebilme ve malzeme yapisim1 atomik boyutlarda kontrol

edebilme ve bu amaclara yonelik cihazlarin gelistirilme yontemleridir [70].

Peki, daha kiiciik boyutlara inmeyi bu kadar 6zel kilan nedenler nelerdir? Iste bu nokta cevaplarin
daha karmagiklastig1 ve dallanip budaklandig noktadir. Burada ¢cok 6nemli bir unsur var ki o da
nanoteknolojinin sadece minyatiirlestirmek olmadigidir. Nano boyutlara gelindiginde kuantum
gibi farkhi fizik kurallar1 islemeye basliyor, geleneksel malzeme o6zellikleri degisiyor, ylizey
davranigi biitiin malzemeyi daha baskin bir sekilde etkiler hale geliyor. Kisaca yepyeni bir diinya
meydana geliyor. Bu sayede nano boyutlardaki malzemelerin 6zellikleri kontrol edilerek, farkli

ozellikler ihtiva eden yepyeni malzemeler tasarlanabilme olasilig1 ortaya c¢ikiyor [86].

1.1.1 Nanoteknoloji’nin Amaclari

e Nanometre 0l¢ekli yapilarin analizi,

¢ Nanometre boyutunda yapilarin fiziksel 6zelliklerinin anlagilmasi,
e Nanometre Olcekli yapilarin imalati,

¢ Nano hassasiyetli cihazlarin gelistirilmesi,

e Nano 6lgekli cihazlarin gelistirilmesi,

¢ Uygun yontemler bulunarak nanoskopik ve makroskopik diinya arasindaki bagin kurulmasidir

[90].



1.1.2 Nanoteknolojinin Kullanim Alanlar

Medikal Alan: Nanoteknoloji pastasinda en biiyiik dilime goziinii diken saglik sektoriidiir. Heniiz,

olusumunun basindayken bile, nanoteknolojinin nimetlerinden en ¢ok faydalanan alan olarak

g0ze carpiyor.

Medikal alandaki gelismeler; mikro cerrahi, DNA modifikasyonu, yapay kas lifleri gibi

konularda yogunlastyor.

Saghig tehdit edici nedenler ¢ogunlukla molekiiler ve hiicresel boyutlarda zarar verdigi igin
bunlan c¢oziimleyebilecek tedavi sekillerinin de molekiiler ve hiicresel boyutta olmas1 gerektigi
kanisinda olan bilim adamlari, ¢alismalarin1 bu konu iizerine yogunlastirmiglardir. Buradan
hareketle ¢6ziim amacli bazi varsayimlar ortaya koymuslar. Bunlar; damarlarimizda dolasan
nanorobotlarin kan dolagimi ile viicudun istenilen bolgesine gidip hasar gormiis doku veya
organlari, saglam olanlara zarar vermeden onarabilecekleri, tikanan damarlari, yine ayni yolla,
acabilecekleri ve bunlarin yani sira viicudumuzda dolasan nanorobot siiriileri sayesinde ek bir

bagisiklik sistemi kazandirabilecek olmalaridir.

Biitiin bunlarin 15181nda, nano gelecekte medikal alanda bizi molekiiler diizeyde savasan doktor

robotlarin bekledigini sdyleyebiliriz.

Malzeme Bilimi: Malzeme bilimi alaninda nanotiipler, nanotoplar ve nanocubuklar,

nanoteknolojinin bu alandaki iiriinleridir. Genel olarak diger alanlarda kullanilabilecek nano
Olcekli malzemelerin olusturulmasiyla ilgilenen malzeme bilimi, ayn1 zamanda nanoteknolojinin

giiniimiizde kullanilan ilk iiriinlerinin olusturulmasindaki biiyiik katkisiyla da 6ne ¢ikiyor.

Gelecekte tretilecek hafif ve saglam nitelikli malzemeler savunma sanayiinden, ugak yapimina,

uzay araglarindan, astronot kiyafetlerine kadar bir¢cok alanda kullanilacaktir.

Savunma Sektorii: Zirh yapiminda kullanilmasi planlanan nanoteknolojik malzemeler sayesinde

zirhlar, ¢cok daha saglam ve ¢ok daha hafif olacaktir. Siiphesiz bu biitiin diinya iilkelerinin

sabirsizlikla bekledigi bir gelismedir.
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Uzay ve Havaculik Sektorii: Kusa benzer kanatlariyla yakit harcamadan ucgabilecek ucaklar, yere

diistiigli zaman kendi kendini onarip, tekrar havalanabilecek hava tasitlari, uzay araclarinda
kullanilmas1 planlanan hafif ve saglam malzemeler sayesinde bugiin yasanan problemler de
ortadan kalkacaktir. Diisiiniin ki Mars’ta arizalanan bir uzay araci kimseye ihtiya¢ duymadan

kendi kendini tamir edip yoluna devam edecek.

Bilgisayar Teknolojileri: Nanoteknolojinin kullanim alanlarindan biri olarak Onerilen kuantum

bilgisayarlarinin gelistirilmesi ile giiniimiiziin en modern bilgisayarlarn ile kiyaslanamayacak
seviyelerde islem giicli elde etmek miimkiin olacaktir. Yillar once iiretilen ilk bilgisayarlar bir
oda biiyiikliigiindeydi, hizlar1 ve islemcileri bugiinkii bilgisayarlarla kiyaslanamayacak kadar
yavasti. Bugiin ise GHz hizindaki islemciler kullandigimizi goz 6niinde bulundurursak geldigimiz
noktaya sasirmamak miimkiin de§il. Ama nano boyuttaki malzemeler sayesinde 20 yil sonraki
islemciler hakkinda yorum yaptifimizda ki bunlar artik hayal degil, 60 yilda kat edilen yolun
nanoteknoloji sayesinde 20 yilda fazlasiyla asilacaginin anlasilmasi pek de gii¢ degildir [89].

Bu konuda en ¢ok nano malzemeler gelecek vaat etmektedir. Cok hafif ve dayanikli olacak olan
bu malzemelerden yapilacak araba, ugak ve uzay araclari ile cok az enerji tikketimiyle daha uzun
ve giivenli yolculuklar yapilabilecektir. Ayrica dogada mevcut olan bir¢ok teknoloji hayata
gecirilebilecektir. Ornegin; lotus cicegi yapraginin hi¢ 1slanmamasi ve kirlenmemesi 6zelliginden
yararlanilarak kirlenmeyen, 1slanmayan kasiklar, catallar, tabaklar, elbiseler iiretilebilecektir. Bu

teknolojinin uzun vadede kullanilacag: alanlar sunlardir:

e Mikroskobik molekiiler bilgisayarlar, enformasyon teknolojisi diinyasinda bir devrim
yaratacaklardir. Molekiiler bilgisayarlar sadece hesap ve islem yapmayacaklar, ayni
zamanda kendilerini de ¢ogaltabileceklerdir.

e Biitiin esyalar atomlarina kadar ayrilip tekrar daha yararli malzemelerin iiretilmesinde
kullanilabileceginden mitkemmel bir geri doniisiim saglanmis olacaktir.

¢ Diinyadaki ¢evre kirlenmesinin engellenmesi ve mevcut kirlenmis kaynaklarin otomatik
olarak temizlenmesi miimkiin olabilecektir.

e llac sektoriinde nanoteknoloji alaninda sanal olarak hastaliklarin 6niine gecilmesi ve
yaslanmanin yavaslatilmas1 miimkiindiir. Ozel bir bilgisayar tarafindan kontrol edilen ve

viicudumuzun yapay bagisiklik sistemini olusturacak nanorobotlarin iiretilmesi; molekiiler
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seviyede hiicrelerin tamir edilmesi, DNA'y1 isleyebilecek hatta yaslanmay1 durdurabilecek
robotlarin iiretilmesi de teorik olarak miimkiindiir.

¢ Viicuda gonderilecek programlanabilir makinelerin kullanimlart ¢ok genisleyebilecektir.
Hatta bu makineler; viicuda ek bir bagisiklik sistemi de kazandirabilirler. Hedef hiicrelerin
ozellikleri programlandiginda, 6rnegin, grip viriislerine saldirabilecek ve biinye
hastalanmadan viriis istilasinm1 durdurabileceklerdir.

e Asfalt yerine yiiksek etkinlikli ve kendini tiiretebilecek solar hiicrelerden olusan yollar
yapilabilecek, bu sekilde diinyada enerji tasarrufu saglanabilecektir.

e Molekiiler gida sentezi ile kitlik ve acligin 6nlenmesi miimkiin olabilecektir.

¢ Nanoteknoloji ¢evre konusunda da kullanilabilir. Yapilan uygulamalarla, temiz su
kaynaklarinm kirleten maddeler ayristirilabilecek ve denize dokiilen petrol ¢oziilerek
temizlenebilecektir.

e Atom seviyesinde iiretim yapilacagindan ¢evreye verilecek zarar minimuma indirilecektir

[91].
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Sekil 1.7 Nanoteknolojinin kullanim alanlar [§8]
1.2 Nanoteknolojinin Tarihcesi ve Gelisimi
Milattan sonra 4. yilizyilda Roman cam iireticilerinin, nano boyutlu metalleri iceren camlar

yaparak, bu konuda ilk uygulamay1 gerceklestirdikleri bilinmektedir. Bu donemde nano boyutlu

metaller iceren camlardan yapilmis olan Lycurgus kupasi, Londra’daki British Miizesi’nde
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sergilenmektedir. Bu, kral Lycurgus’ un Oliimiinii resmetmekle birlikte giimiis ve altin
nanoparc¢aciklart icerir. Kupa; 1s1kla temas ettigi zaman yesilden kirmiziya dogru renk degisimi
gosterir. Camin icinde metal parcaciklarinin kullanilmasi ile yapilan bu uygulama ortacag

kiliselerinin pencerelerinde de kullanilmustir.

1661°de irlandali kimyac1 Robert Boyle tarafindan yaymlanan makalede atom kiimelerinin 6nemi
anlatilmistir. Boyle’un bu makalesinde, Aristotle’nin maddenin dort ana elementten ( toprak, ates,
su, hava ) olustuguna dair tezi elestirilmistir. Boyle, bunun yerine maddenin kiiciik

parcaciklarinin, farkli yollarla birlestigini savunmustur.

Isiga duyarli giimiis nanoparcaciklarin iiretimi 18. ve 19. yiizyillarda nano boyutlu uygulamalarin
gelisimini saglamistir. Fotograf filmi, giimiis bromiir gibi giimiis bilesimlerini iceren, emiilsiyon,
ince bir jelatin katmamidir. 18. yiizyihn sonlarina dogru, Ingiliz bilim adamlari Theomas
Wedgewood ve Humprey Davy, glimiis nitrat ve giimiis kloriir kullanarak goriintii iiretmislerdir.
Ancak bu goriintiilerin 6mrii cok uzun siirmemistir. 19. yiizyilda birkag¢ Fransiz ve ingiliz bilim
adami, bu problem {iizerine caligmalar yapmislardir. Daha sonra elektromanyetik teoriyle
ilgilenen bilim adami Clark Maxwell, 1861 yilinda ilk renkli fotografi tiretmistir. 1883 yilinda
Amerikali kasif George Eastman giimiis bilesimlerini igeren emiilsiyonla kapli, uzun ve ince
fotograf filmini tiretmistir. Daha sonra, bunu esnek ve biikiilebilir bir film halinde gelistirmistir
ve bu sekilde aym filme birka¢ fotograf sigmasini saglamistir. Bu da nano o6l¢ekli madde

tiretimine dayanan nanoteknolojinin, yeni olmadigin1 gosterir.

1857’de Micheal Faraday, metal pargaciklarinin, camlarin rengini nasil etkiledigine dair bir yazi
yaymlamistir. Gustav Mie, camlarin renginin, icerdigi metal ¢esidi ve biiyiikliigiine gore nasil
degistigini arastiran ilk bilim adami olmustur. Bu arastirma ile ilgili yazisi, 1908’de Almanya’ da

fizik dergilerinde yayinlanmugtir.

Richard Feynman, 1965 yilinda fizik dalinda, kuantum elektrodinamigi ile ilgili yaptigi
nanoteknoloji projesiyle Nobel odiilii almistir. Zamaninin en iyi teorik fizik¢ilerinden biri olan
Feynman, kendi konularinda yaptig1 arastirmalarla cok fazla dikkat ¢eken bir bilim adam
olmustur. Bilimin ¢ok cesitli alanlarinda, onemli arastirmalar yapmistir. 1960’da, Amerikan Fizik

Toplulugu’nun bir toplantisinda, ‘“There is plenty of room at the bottom’ ( Temelde Bircok Oda
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Var ) konulu bir konferans vermistir. Bu konuyla Feynman, nano Olcekli maddelerin
potansiyelinden ve varligindan bahsederek, yeni bir spekiilasyona neden olmustur. Birka¢ atom
genisliginde, elektron 1sinlari ile oyulmus cizgiler tasarlamistir. Tasarlanan bu ¢izgiler ise bugiin,
silikon cipleri yapiminda kullanilmaktadir. Feynman, atomlarin tek tek {iiretilmesi ile farkli
ozellikler tastyan yeni kiiciik yapilarin olusturulmasinin miimkiin olabilecegini savunmustur.
Feynman’in bu goriisii, bugiin tarama tiinelleme mikroskoplar ( STM ) varliginda
gerceklestirilmektedir. Daha giiclii bilgisayarlar iiretmek i¢in element olarak kullanilabilecek
nanometrik Ol¢ctimdeki elektrik devrelerinin yapilandirilmasini tasarlamistir.  Giinlimiizde
nanoteknoloji arastirmacilar1 da biyolojik sistemlerdeki nanoyapilarin farkina varmustir.
Feynman’in o yillarda savundugu tezlerin c¢ogu gerceklesmistir. Kendi zamanindaki bilim

adamlar1 Feynman’in savundugu fikirleri 6nemsememistir.

Bu yillarda nanoteknolojik yapilandirmaya dair bagka diisiinceler de olugmustur. 1957°de IBM’de
calisan fizikc¢i, Ralph Launder, nano boyuttaki elektronik yapilarla ilgili bir takim fikirler ortaya
sunmustur. Launder bu fikirleriyle, yapilar iizerindeki kuantum-mekanik etkilerin Onemini

vurgulanmistir.

Feynman, nanoteknolojik calismalarla ilgili konferansin1i 1960’da vermesine ragmen,
nanoteknolojinin deneysel calismalar1 1950 ve 1960’11 yillarda kiiciik metal parcalar iizerinde
gerceklestirilmistir. Fakat o yillarda bu tiir calismalar ‘nanoteknoloji’ adi ile giindeme

gelmemistir.

1956°da Uhlir, gecirgen silikon yapi ile ilgili ilk incelemesini yapmistir. Ancak 1990’a kadar bu

malzeme ile ilgili herhangi bir ¢calisma gergeklestirilememistir.

Bu alanda diger bir calisma, alkali metal nanoparcaciklarin iiretimi olmustur. Bu uygulama
sodyum ve potasyum metallerinin buharlastirllmasindan sonra bu malzemelerin daha soguk

yapilar iizerinde sogutulmasi ve yogunlastirilmasi sonucu yapilmistir.
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1960’larda, ferroakiskan denilen, manyetik akiskan maddeler gelistirilmistir. Bu maddeler nano
Olcekli manyetik parcaciklarin, akigkan icerisindeki dagilmasi ile olugsmustur. Bu parcaciklar,

yiizey aktif ajanlar1 ve akigkan tasiyicilar varliginda, 6giitiilerek bu boyuta getirilmistir.

1960’lardaki yapilan diger bir arastirma da elektromanyetik titresim konusunun incelenmesi
olmustur. Bu arastirma, kolloid olarak adlandirilan nano boyuttaki metal pargaciklarin icine
elektron iletimini kapsamaktadir. Bu parcaciklar; potasyum ve sodyum asitleri gibi pozitif metal

iyonlar1 ve negatif molekiiler iyonlar1 iceren katilarin, termal olarak bozunmasiyla iiretilir.

1970’lerde, sodyum metal iyonlariyla yapilan kiitlesel spektroskopik ¢aligsmalar sayesinde metal
nanoparcaciklarin bazi yapisal ozellikleri kesfedilmistir. 1978’de Herman ve arkadaslari, sodyum
atomlarindan olusan sodyum kiimelerinin iyonlagsma potansiyelini hesaplamistir. Bu calisma,
kiimelerin iyonlagsma potansiyeli ile ilgili olan Jellium modelinin gelisimi icin bir 6n ¢alisma

niteligindedir.

1980’lerde nanoyapili maddelerin fabrikasyonu icin uygun metotlar ortaya ¢ikmis olmasina
karsin bu yillarda nanoteknolojik uygulamalarin gelisimi cok fazla gozlenmemistir. 1981°de
yiiksek giicte lazer kullanilip sicak plazma i¢inde metal buharlastirilmis ve metal kiimelerinin
yapimi i¢in yeni bir metot gelistirilmistir. 1985’de bu metot kullanilarak fulleren (Cep ) sentezi

yapilmistir.

Bu yillarda, IBM Arastirma Laboratuari’ndaki arastirmacilar, G. K. Binnig ve H. Roher, tarama
tiinelleme mikroskobunu ( STM ) gelistirmislerdir. 1986’da, bu calisma ile Nobel Odiilii’ne layik
goriilmiiglerdir. Tarama tiinelleme mikroskobunu ve atomik kuvvet mikroskobunun ( AFM )
icadi ile birlikte, nanoyapilarin atomik kontrolii, karakterizasyonu ve gozlemi i¢in yeni énemli

cihazlarin yapilmasina olanak saglanmustir.

1987°de, B. J. Vanwees ve H. Vanhowten, akim-voltaj egrilerini incelemislerdir. Cambridge
Universitesi’nde de buna paralel ¢alismalar yapilmistir. Ayn1 dénemlerde, T.A. Fulton ve G. J.
Dolan, Bell Labarotuvarlari’nda, tek elektron transistoriinii yapmislardir. Bu donemde,

fabrikasyon metotlarinin gelistirilmesi ile 10 nm boyuttaki yapilarin iiretimi saglanmistir. Bu on
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yil icerisinde, metal, manyetik ve manyetik olmayan maddelere alternatif olarak, iistiin 6zellikli
nanoyapili katmanlar iiretilmistir. Nanometre boyutlu bu katmanlar, bilgisayardaki manyetik

depolama aygitlari iizerinde 6nemli uygulamalar yapilmasini saglamstir.

1980’lerin sonunda, fotonik kristaller teorik olarak formiile edilmis olmasina ragmen, ilk ii¢
boyutlu periyodik fotonik kristal 1991°de Yablonovitch tarafindan {iiretilmistir. 1990’larda,
Lifima, karbon nanotiipiinii yapmis ve Cgo yapisi i¢cinde ferromanyetizma ve siiper iletkenlik

bulunmustur.

Karbon nanotiipiine dayanan alan etkili transistor de bu zamanlarda ortaya c¢ikmistir.
Molekiillerin metal yiizeyler iizerinde kendi kendine bir araya gelmesi ( self-assembly ) ile ilgili
calismalar gelistirilmistir. “Self-assembly” teorisi molekiillerin kendiliginden metal yiizeyler
tizerinde baglanmasina aciklik getirerek, yiizeyler iizerinde molekiillerin istenilen siraya gore
dizilmesini saglamistir. Tiyol ve disiilfit bilesimlerinin altin {izerinde birlesmeleri, bu konuda

yapilan en yaygin uygulamadir.

1996’da Ulusal Bilim Kurumu liderliginde, birka¢ devlet kurumu birleserek bir komisyon
olusturmuslar, nanoteknolojinin diinyadaki yerini arastirmak ve gelismelerini incelemek {izere
caligmalar yapmigslardir. Bu komisyon devletin nanoteknoloji aragtirmalar1 icin kapital ayirmasi
ile ve nanoteknoloji arastirmalarinin bolgesel olarak yiiriitiillmesi amaciyla devlet tarafindan

desteklenmistir.

Tiim bu ¢alismalardan sonra yapilan arastirmalar sonucunda iki énemli bulgu ortaya ¢ikmustir.
Bunlardan birincisi: Malzemelere, nanoyapilandirma ile yeni 6zellikler ve alisilmisin disinda yeni
performanslar kazandirilabilir. Malzemelerin her 6zelligine ait karakteristikleri ve kritik boyutlari
vardir. Nano boyuta inildik¢e bu Ozellikler ortaya ¢ikar ve bunlar ikinci bulgunun temelini
olusturmaktadir. Bir¢cogu nanometrik olan karakteristik boyutlarda, maddelerin fiziksel ve

kimyasal yapilar1 farkli 6zellikler gosterir.

Ikinci bulgu; nanoteknolojik alandaki gelismelere katkida bulunacak disiplinlerin taninmasina

yonelik olmustur. Nanoteknoloji calismalari; elektrik, makine, kimya miihendisliginde oldugu
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kadar; iiniversitelerin fizik, kimya departmanlarinda da yiiriitilmektedir. Bir alanda yapilan
nanoteknolojik gelismelerin ve arastirmalarin farkli bir alandaki arastirmaci tarafindan
anlasilmasi ve siirdiiriilmesi zordur. Bu yiizden, farkli dallardaki arastirmacilar bir araya gelip
birlikte ¢alismalidir. Nanoteknolojinin karmasik yapisi bunu gerektirmektedir. Ornegin Feynman,
nanoyapili cihazlar tasarlamak ic¢in ¢ok fazla biyoloji bilgisi edinmek gerektigini savunur. Diger
bir ornek; nanoyapilar tasarlayan bir fizik bilimci aminoasit ve proteinin yapisini1 bilmeden bunu

gerceklestiremez.

Nano yapili malzemelerin uygulama potansiyeli, bu konuya olan ilginin biiyiikliigiiniin en biiyiik
nedenidir. Bu potansiyelin sonucu olarak giiniimiizde nanoteknolojinin ticari olarak bir¢ok

uygulamasi goriilmektedir.

® Yiiksek manyetik direncli nanoyapili malzemeler ticari uygulamalarda kullanilmaya
baslanmistir.

e Manyetik teyplerin, depolama kapasitelerinin arttirilmasi1 amaciyla nano boyutlu
yapilandirilmalari, en aktif arastirma alanlarindandir.

® Bir diger 6nemli arastirma konusu, bilgisayarlarin temel yapisi olan anahtarlarin
boyutunun nanoteknolojik uygulama ile kiiciiltiilmesidir.

® Malzemelerin mekanik 6zellikleri tizerinde nanoyapilandirmanin rolii ve etkisi, diger
potansiyel uygulama alanidir.

e Farkl tipteki nanoyapilarin olusumu icin kullanilan fabrikasyon metotlar1 da
nanoteknolojik arastirmanin diger bir boyutudur.

® Gaz sensorlerinden bilgisayar hizin arttirict anahtarlarin elementlerine kadar uygulama

alan1 olan karbon nanotiipleri gibi, genis bir arastirma alanina sahiptir [52].

1.3 Nanoteknolojinin Giiniimiizdeki Durumu

Diinya nanoteknoloji pazarinin 2010-2015 yillarinda yillik yaklasik 1 trilyon dolart bulmasi
beklenmektedir. Bu alanda 2020 yilina kadar 4 evrenin olacagi varsayilmaktadir. 2003’e kadarki
ilk evrede nanotoz ve parcaciklari bunlara bagh ince filmleri ve seramik, plastik malzemelerden
olusan pasif nanoyapilar; 2005°deki ikinci evrede transistorlerde, yiikselticilerde, ila¢ endiistrisi

gibi yerlerde kullanilan aktif nanoyapilar; 2010°da 3 boyutlu nanoyapilar ve bunlar1 olusturma



teknikleri ve 2020’deki son devrede molekiiler nanoteknoloji goriilecektir. Konuya diinyada en
biiylik yatinrmi ABD yapmaktadir. 1993 yilinda kurulan Ulusal Bilim ve Teknoloji Konseyinin —
NSTC bir birimi olan Nanobilim Calisma Gurubu IWGN 1999 Agustos ayinda ilk genel
raporunu hazirlayarak nanoteknolojide arastirma yonlerini aciklamistir. Ayni yil nanoteknolojiye
255 milyon dolar yatirim yapilmistir. Ulusal nanoteknoloji yatirimi, 2003 yili i¢in 710 milyon
dolar olarak kararlastirilmistir. Bu yatirirmi 650 milyon dolar ile Japonya, 400 milyon dolar ile

Avrupa geneli takip etmektedir. Sekil 1.9’da yillara gore diinya nanoteknoloji yatirimi

goriilmektedir:
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Nanoteknoloji alaninda, basta NASA olmak iizere diinyanin pek cok biiyiik arasgtirma merkezleri
ve Onde gelen teknoloji enstitiileri milyonlarca dolarlik biitcelerle arastirmalarini biiyiik bir hizla

surdiirmektedirler.

Kolorado Bilim Konferansi'nda, 2004 yil1 icerisinde, bir tuz zerresi {izerine monte edilebilecek
nano parcaciklarin ilk yliriiyen ¢ip yapiminda kullanilabilecegi, bu ¢alismada basarili olundugu
takdirde gelecek adimin; sinek biiyiikliigiindeki bir robot bocek yapimi oldugu diinya basinina
aciklanmis ve bu biiylik bir ilgiyle karsilanmistir. Bilgisayar alaninda bu gelismelere paralel
olarak, malzeme bilimindeki arastirmalarla celikten cok daha saglam fakat cok daha hafif ve
esnek, nano boyutlarda karbon borular yapilmistir. Uretim maliyeti giinliik hayatta kullanilmasina
simdilik imkin vermeyen karbon borularin gittikce ucuzlamasi, imalat alaninda bir devrim
yaratacaktir. Baska 6rnek olarak deniz suyunu temizleme ve tuzdan arindirma amaciyla iiretilen
nano makineler, aktiflestirilmis karbon atomlarindan, genislikleri metrenin milyarda biri kadar
olan "mikro borular" iiretmekte kullanilabileceklerdir. Elektrik akimiyla harekete gecirilen bu
borular, deniz suyundaki sodyum ve klor atomlarin1 ayristirabileceklerdir. Bu teori de su an proje
asamasina gecmis durumdadir. A.B.D Boston Universitesi'nde bagimsiz bir grup arastirmaci

konu iizerinde ¢aligsmalarina baglamistir [77].

1.3.1 Avrupa Birligi

Avrupa Birligi’nin 1994 ve 1998 yillar1 arasinda yiiriitmiis oldugu 4. Cerceve programi
kapsaminda nanoteknoloji alaninda arastirma yapan yaklasik 80 firma desteklenmis, 1998 ve
2002 yillarin1 kapsayan 5. Cerceve programi kapsaminda ise bu alana yapilan destek miktari
yillik 45 milyon Euro civarinda olmustur. Genis bir yelpazede yapilan destekler arasinda nano-
elektronik cihazlar, karbon nanotiipler, biyo-sensorler, molekiiler tanimlama sistemleri, nano-

kompozit malzemeler ve yeni mikroskop teknolojileri one ¢ikmaktadir.

Nanoteknolojinin bir¢ok alanda yenilik¢i ( inovatif ) iriinler gelistirilmesi i¢in gelecek vaat
etmesi sebebiyle, 2002-2006 yillarim kapsayacak sekilde yiiriitiilen 6. Cerceve Programi’nda
Nanoteknoloji oncelikli alan olarak yer almis ve bu alanda yiiriitiilecek ¢alismalar1 desteklemek
tizere 1.3 milyar Euro biitce ayrilmistir. 6. Cerceve Programinin tematik oncelikli bu alani:

nanoteknoloji ve nano bilim c¢alismalarini, bilgi tabanli ¢ok islevli malzemeler ile yeni iiretim
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prosesleri ve araglarinin gelistirilmesini kapsar. Nanoteknoloji 6ncelikli alaninin iki ana hedefi

vardir.

Birincisi yenilik¢i nanoteknoloji {iriinlerinin giiniimiiziin endiistriyel sektorlerine tanitilmast,
ikincisi ise yeni malzeme, yeni ara¢ ve yeni iiriinlerin gelistirilmesi ile yeni endiistri kollar1 ve
sektorleri yaratilmasim tegvik etmek olarak oOzetlenebilir. Ayrica Avrupa Birligi iilkelerinin
bircogunda nanoteknoloji alaninda gergeklestirilen arastirma ve gelistirme c¢alismalarim

destekleyen ulusal programlar bulunmaktadir.

1.3.2 Amerika Birlesik Devletleri

Amerika Birlesik Devletleri’'nde 1999 yilinda yayinlanan ulusal nanoteknoloji bildirgesi ile
tilkenin nano teknoloji alanindaki Oncelikleri belirlenmis ve bu konuda yapilan AR-GE
caligmalar1 i¢in biitgeler ayrilmistir. 2000 yilinda nanoteknoloji alaninda yapilan AR-GE
calismalarina hiikiimet tarafindan saglanan destek 420 milyon dolar civarinda iken 2001 yili
biitcesinde bu alana ayrilan pay yaklasik 520 milyon dolar’a ulasmis, 2003 yili i¢in ise yaklasik

700 milyon dolar olarak belirlenmistir.

Aralik 2003 tarihinde Baskan Bush 2005 yilindan baglayarak 4 yil siireyle nanoteknoloji alaninda
gerceklestirilen arastirma ve gelistirme projelerinde kullanilmak iizere 3,7 milyar dolar tutarinda
fon ayrilmasim onaylamistir. Amerika Birlesik Devletleri’nde yiiriitiilen ¢caligmalar, nano yapili
malzemeler, molekiiler elektronik, nanoparcalar, biyo-sensorler ve biyo-enformatik, kuantum
bilgisayarlar, ol¢ciim ve standart gelistirme calismalari, nano Olcekte teori, modelleme ve
simiilasyon, nano robotlar gibi alanlarda yogunlagmistir. Bu calismalar Ticaret Departmani
(DOC), Savunma Departmanm1 ( DOD ), Enerji Departmanit ( DOE ), Ulasim Departmani
(DOT),NASA, Ulusal Saglik Enstitiisii ( NIH ) ve Ulusal Bilim Kurumu ( NSF ) gibi kurumlar

tarafindan desteklenmektedir.

ABD’de nanoteknoloji {izerine kurulan firmalarin sayis1t 2002 yilinda bir 6nceki yila oranla iki

kat artmistir ve bu egilimin 2004 yilinda da tekrar etmesi beklenmektedir.
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1.3.3 Asya

Asya iilkeleri i¢inde nanoteknoloji’ye yatirim yapan iilkelerin basinda Japonya gelmektedir.
Japonya diinyada ABD’den sonra nanoteknoloji alaninda en fazla AR-GE harcamasi yapan ikinci
tilke konumundadir. Nanoteknoloji iizerine yapilmakta olan yatirnmin her yil %15 ile %20
oraninda artmakta oldugu Japonya’da nanoteknoloji tanimi diinyanin geri kalan iilkelerine oranla
cok daha genis kapsamlidir. Molekiiler seviyede yapilan bir¢cok arastirma ( Ornek vermek
gerekirse, DNA lizerine yapilan arastirmalar ) nanoteknoloji tanimi igerisinde yer almaktadir.
Ayrica NEC ve Sumitomo gibi firmalar karbon nanotiipler alaninda ¢alismalar yiiriitmekte,

arastirmalar gerceklestirmektedir.

Asya iilkeleri icerisinde Japonya’yi takip eden iilkeler arasinda Cin ve Kore one ¢ikmaktadir. Cin
tilkede yiiriitiilen nanoteknoloji odakli bircok arastirma ve gelistirme ¢alismasint Cin Bilimler
Akademisi kanaliyla yiiriitmektedir. Bu iilkede yiiriitiilen caligmalarin bircogu yar1 iletken iiretme
teknikleri ve nanoteknoloji tabanli elektronik cihazlar {izerine yogunlagmaktadir. Arastirma
merkezlerine ek olarak nanoteknoloji kullanilarak iiretilen iiriinlerin ticarilesmesine imkan

saglamak amaciyla calisan bircok kurulus bulunmaktadir.

Kore nanoteknolojinin mikro elektronik uygulamalar1 alaninda yogunlagsmistir. Nanoteknoloji
caligmalarinin siirdiiriildiigii bircok {iniversite ve arastirma merkezi oldugu gibi Kore’nin en
biiyiik sirketlerinden biri olan Samsung mikro elektronik uygulamalar ve mikro elektromekanik

sistemler ( MEMS ) lizerine arastirmalar yiiriitmektedir.

Tayvan, Singapur, Tayland Hindistan ve Vietnam nanoteknoloji’yi Oncelikli alan olarak

belirlemis ve uygun cerceveyi belirlemek i¢in adimlar atmaktadir [83].

1.3.4 Ulkemizdeki Durum

Nanoteknoloji Tiirkiye'de yeni yeni giindeme gelmeye baslayan konudur. Ama Gebze Yiiksek
Teknoloji Enstitiisii, Izmir Y.T.E, Gazi Univ. ve Bilkent Univ., Anadolu Universitesi Ileri
Teknolojiler Arastirma Birimi gibi merkezlerin bu alanda caligmalar1 var. Ancak iilkemizdeki
nanoteknoloji aragtirmalarinin ¢ogu kuramsal ve bireysel diizeyde. Avrupa Birligi’'nin 6. Cerceve

Programi sayesinde nanoteknoloji arastirmalarimiz yeniden yapilanma ve ivme kazanmis
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bulunuyor. Bu arada nanoteknoloji, TUBITAK tarafindan hazirlanan Vizyon 2023 Programi’na

oncelikli alanlardan biri olarak alinmis bulunuyor.

Bilkent Universitesi Fizik Boliimii’'nde 1989 yilindan beri nanoteknolojiyle ilgili diisiik boyutlu
kuantum yapilarindan elektron taginimi, tarayici tiinelleme mikroskobu ( STM ) ve atomik kuvvet
mikroskobu ( AFM ) uc-yiizey arasi etkilesmeler ve nanotriboloji, nanotiip ve atom zincirleri
konularinda yogun kuramsal arastirmalar yapilmaktaydi. Ayrica, 2 boyutlu elektron sistemlerinin
ozelliklerini kullanan GaAS teknolojisi zaman kaybedilmeden yakalanmig, T.C. Savunma Sanayi
Miistesarlig1 tarafindan desteklenen Ileri Arastirmalar laboratuar1 kurulmustu. Giiniimiizde, bu
laboratuarda, teknolojinin sinirinda ¢ok dnemli opto-elektronik ve elektronik aygitlar yapilmakta,

STM ve AFM bazli mikroskoplarda yeni teknolojiler gelistirilmektedir.

Nanoteknoloji’de uygulamalarin 6nem kazanmasi sonucu, kuramla deneysel calismalarin siki bir
igbirligi yapmasi ve belli hedeflere odaklanan disiplinler aras1 arastirma calismalarinin yapilmasi
zorunlu hale geldi. Bunun yaninda iyi yetismis deneyimli uzman gereksinimi de ortaya c¢ikti.
Nanoteknoloji konusunu genis bir kapsamda ele almak, baz1 kritik konularda gerekli teknolojiyi
gelistirmek, uzman yetistirmek {izere hazirlanan Ulusal Nanoteknoloji Arastirma Projesi’ni T.C.
Devlet Planlama Tegkilati 11 milyon YTL kaynakla desteklemeye karar vermistir. Projeye,
Bilkent Universitesi ve 6zel diger kuruluslar yaklasik 4 milyon YTL kaynak saglayacak. Toplam
maliyetinin 30 milyon YTL olacag 6ngdriilen proje, yeni insa edilecek 4000 m”lik laboratuar
binasinda faaliyete gececek. Ayrica Bilkent Universitesi Fizik Boliimii’nde mevcut 15 milyon

YTL degerindeki arastirma alt yapis1 ve techizat, proje arastirmalarinda kullanilacak.

Ulkemizde c¢ok degerli aragtirmacilar mevcuttur. Mesela, Prof. Salim Ciract’'mn, yakit pilleri
lizerine yazdig bir makale iran'daki bir sitede bile ilk sayfadan verilmisti. Filmlerde gordiigiimiiz
akilli kumaslar1 yine bir Tirk Mehmet Bayindir gerceklestirdi. Kisa vadede Tiirkiye'de askeri
amaclar i¢in iiretilmesi diigiiniiliiyor. Yine bir bagka arastirmaci Do¢. Dr. Ahmet Oral, diinyanin
en kiiciik Hall Sensorlerini yine Tiirkiye'de yapiyor. Ayrica kurdugu iki sirket ile yurtdisina Tiirk
yapimi taramali tiinelleme mikroskoplari ve atomik kuvvet mikroskoplari satmaktadir. Diinyanin
en kiigiik Tirk Bayragim iireterek hem tamitim yapildi hem bu alanda neler yapilabilecegi
gosterildi. Bu hall sensorlerinin simdiki amaci ise kimyasal, biyolojik saldirilar1 6nceden tespit

etmektir. Sonra, bu alanda belki de en taninmis Tiirk olan Prof. Ekmel Ozbay ise negatif kirinim
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indeksli malzemelerin varligimi deneysel olarak diinyada ilk defa gosterdi. Science dergisi ocak
ayinda kendisinden bu konuda makale rica etti. Aralik ayinda ¢ok az bilimciye verilen Avrupa

Descartes Bilim odiiliinii kazand1 [48].

Science Citation Index ( SCI ) tarafindan taranan uluslar arasi dergilerde 1996-2006 yillar
arasinda yayimlanan makalelerin icerisinden, bashiginda veya anahtar sozciiklerinden “nano”

terimi gecen makaleler asagidaki tablo’da gosterilmistir [80].

1.4 Nanobilim ve Nanoteknoloji Calisma Alanlari

Nanofabrikasyon; yukaridan-asagi gecis ( top-down ) teknigi kullanilarak,100 nm’den daha
kiiciik yapidaki maddelerin, goriis alaninin 6tesindeki litografik teknikler varliginda elektron 1s1n1

ve X-ray cihazi varliginda tiretilmesini icerir [93].

Nanometroloji; 100 nm altindaki tam ve hatasiz Olc¢iimler i¢in, yeni Olciim tekniklerinin

bulunmasina yonelik ¢alismalar yapar [93].

Tablo 1.1 Toplam makale sayisinin niifusa orani [80]

Ulkeler Makale h-index Nifus Ar-Ge ye aktarilan
Sayisi (milyon) kaynak (milyon $)
ABD 50263 246 295 1524
israil 2095 63 6.2 50
Yunanistan 948 34 10.5 2
K.irlanda 848 41 4 ?
Turkiye 545 ) 69.7 2

1%

25.9% - ABD
I israil
[ Yunanistar
I K. irlanda
[ Turkiye

41.3%

0.8953%

20.8%
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Fonksiyonel nanoteknoloji; nanoyapili malzemelerin gelismis optik, elektronik ve manyetik
ozellikler icermesi i¢in uygulamalar yapar. Bu uygulama kuantum yasalar1 temelinde yapilan

nanoelektronikleri icerir [93].

Nano-elektromanyetik sistemler, cihazlar ve makineler; nano alanda bugiinkii mikro makinelerin
ve hareketli mikro pargalarmn gelistirilmesini ierir. Ornegin bu alanda tasarlanan protein motorlar

lineer ya da eksenli harekete uygundur. Nanoteller, prizler ve motorlar cesitli uygulamalaridir.

Molekiiler nanoteknoloji; molekiiler tan1 teknolojisidir. Arastirmalarin cogu, fiziksel bilimlerin
insan yasami iizerindeki uygulamalarin igerir. Hiicresel boyutta gen terapisi, ila¢ analizi, nano

makinelerin tasarimi, yapilarin tekrar yerlesimini igerir [93].

Nanopargaciklar, nanokatalizorler; nanoparcacik yapidaki katalizorlerin, o©zelliklerini ve

proseslerini anlamay1, bunlarin modellemesini ve fabrikasyonunu inceler [93].

Nanoyapili maddeler; maddelerin 100 nm’den daha kiigiik yapidaki gelisimi; yapilarinin daha
giiclii, daha dayanikli ve korozyona direngli olmasini saglar. Bu yapilar nanotiipler,

biyomalzemeler, ince filmler, antikorozif kaplayicilardir [93].

Ileri nanoteknoloji; asagidan-yukar1 ( bottom-up ) gecis prensibiyle yapilar iiretir. Elektronik
cihazlar kullanarak kendi kendine bir araya toplanmayi ( self-assembly ) ve atomik ve molekiiler

islenmeyi kapsar [93].
1.5 Nanoteknoloji’de Uretim

1.5.1 Nanokarakterizasyon

Giiniimiizde kullanilan iiretim teknikleri, molekiiler anlamda c¢ok kaba tekniklerdir. Dokiim,
taglama, tornalama vs. atomlarin biiyiik kitleler halindeki iiretimine dayanmaktadir. Yap: tasi olan
atomlar tek tek alinip istenildigi gibi, iistelik de ucuza mal olacak sekilde birlestirilebilmektedir.
Bu gelisme o6zellikle bilgisayar sektoriinde Oniimiizdeki yillarda kullanildiginda tiimiiyle daha

temiz, daha dayanikli, daha hafif ve daha hassas iiriinlerin iiretilmesi miimkiin olacaktir [7].
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Kapsaml1 nanoteknolojik ilerlemeler i¢in ekonomik destek, nanoyapilarin karakterize edilmesi ve

degerlendirilmesi i¢in alet sisteminin gelistirilmesi, ¢ok 6nemli faktorlerdir.

Nanoyapilar1 anlamak i¢in, atom c¢ekirdeklerinin nasil birbirine baglanip atom bloklarini nasil
meydana getirdiklerini belirlemek gerekmektedir. Bircok nano yapi kristalindir. Kristal yapinin
analizi ile hiicre i¢indeki atom pozisyonlar: tespit edilmektedir. Kristal yapinin 6zel durumlari
nanoyapilar icin 6nemlidir. Bunun yaninda katalitik reaktiflik ve adsorbsiyon enerjisi de

nanoyapilari etkilemektedir [52].

Nanoteknolojiyle ilgili iki kavram daha vardir; mikro-montaj ve kendi kendine ¢ogalma. Mikro
montaja olan ihtiya¢, molekiiler robot sanayiine olan ilgiyi artirmaktadir. Bu sekilde, molekiiler
boyutta ve hassasiyette robotlar iiretilmesi s0z konusu olacaktir. Bu nanomakineler aslinda

giinliik hayatta kullanilan aletlerin ve sistemlerin ¢ok kii¢iik birer kopyalar1 olacaktir.

Nanomakinelere en iyi Ornek; tiim canlilarin hiicrelerinde bulunan ve hemen hemen her cesit
proteini lretebilen ribozomlardir. Ribozomlar oldukga kiiciik organellerdir ( sadece birkac
mikrometre kiip boyutunda ) ve aminoasitleri hassas ¢izgisel bir sirayla arka arkaya dizer ve
proteinleri olustururlar. Bu islem icin ribozomun belirli bir aminoasidi se¢ebilme teknigi vardir.
Bunu 6zel bir tiir tasiyict RNA molekiiliiniin yardimiyla yapar. Ribozomun bu islemde izleyecegi
sira ona haberci RNA ( mRNA ) tarafindan bildirilir. Iste ribozomlarin bu isleyis prensibi,

miihendislik alaninda uygulanabildiginde nanoteknoloji hayatimizin her yoniine hitap edecektir.

Nanoteknolojik iiretim yapabilmek i¢in bilim adamlarinin {izerinde ¢alistig1 ii¢ temel adim vardir:

1. Bilim adamlarinin bagimsiz atomlan tek tek kontrol edebilmek i¢in tek bir atomu tutup
istenen noktaya getirebilmeyi saglayacak bir teknigin gelistirilmesidir.

2. Ikinci adim nano olcekli gozlem yapabilen, atomlar1 ve molekiilleri istege gore kontrol
etmeye programlanabilen "derleyiciler” tiretmektir. Uygun bir zaman cercevesinde esya
tiretebilmek i¢in trilyonlarca derleyicinin kullanilmasidir.

3. Ugiincii adim olarak ise, yeterli sayida derleyiciyi elde etmek icin sayisiz kez
"cogaltmaya", "kopyalamaya" programlanabilecek "cogalticilarin” gelistirilmesidir.

Otomatik bir sekilde belirli bir {iriinii iiretmek icin bu nanomakinelerin trilyonlarcasi bir
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arada calisarak alisilmis iiretim kaliplarin1 degistirecek, iiretim maliyetini neredeyse sifira
indirgeyebilecek, bol iiretim yapilabilecek ve tirtinler hi¢ olmadiklar kadar ucuz ve saglam

olabilecektir.

Atomlar1 ve molekiilleri tasiyacak, yerlestirecek kiigiikliikteki ilk robot kolun yapilmasi ile
nanoteknolojinin ilk agamasi gerceklesmis olacaktir. Boyle minyatiir bir robot kolunun, tirettigi
robot kollar1 da kendi benzerlerini ve diger nano Olcekli aygitlar1 yapacaklardir. Sayilar
trilyonlara ulastiginda da siiper nano bilgisayarlar tarafindan kontrol edilen bu siirii ile nesneler

iretilebilecektir [7].

Nanoteknolojide malzemelerin nano ve atomik Olcekte goriintiilenmesi, ayrica fiziksel
ozelliklerinin Ol¢iilmesi hayati bir oneme sahiptir. Taramal1 U¢ Mikroskoplar: ( SPM ) bir igne ile
yiizey arasindaki fiziksel etkilesimleri atomik/nano seviyede olgcerek malzemelerin goriintiilerini
elde edebilen yeni ve gii¢lii tekniklerin genel adi olup, nanoteknoloji devrimini atesleyen en
onemli bulustur. Bu 6l¢iim metotlar1 i¢inde Atomik Kuvvet Mikroskobu ( AFM ), Taramali
Tiinelleme Mikroskobu ( STM ), Manyetik Kuvvet Mikroskobu ( MFM ), Taramali Hall Aygiti
Mikroskobu ( SHPM ) gibi malzemelerin degisik ozelliklerini degisik hassasiyetlerde olgebilen
yontemler vardir. Bu mikroskoplar vakumda, yiiksek basing altinda, sivida, havada, diisiik ve
yiiksek sicakliklarda bile calisabilmekte; TEM ve SEM gibi mikroskoplara gore biiyiik avantajlar

saglamaktadirlar.

Ayrica bu yontemler atomik seviyede goriintii vermelerinin yaninda, atomik seviyede bile
fabrikasyon yapmamiza imkan vermektedir. Bu mikroskoplar gen manipiilasyonundan, atomik
transistorlere kadar genis bir yelpazede genis firsatlar sunmaktadir. Heniiz basarilamamakla
beraber yiizeydeki atomlarin hangi elementlerden olustugunu da Atomik Kuvvet Mikroskoplari

ile 6l¢mek yakin gelecekte miimkiin olabilecektir [60].

1.5.2 Nanofabrikasyon

Bilindigi gibi nanoteknoloji adi verilen tiim teknolojilerde kullanilan boyutlar 100 nm ve daha

altindadir. Geleneksel silikon teknolojisinde kullanilan optik litografi yontemleri bu boyutlari
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iceren aygitlart yapmakta yetersiz kalacaktir. Bu durumda nano yapilar iiretmek icin yeni

fabrikasyon teknolojilerinin gelistirilmesi gerekmektedir [60].

Nanofabrikasyon islemi olduk¢a zor olmakla beraber, isletimi zor ve pahalidir. Nanoyapilarin
fabrikasyonunun anlagilabilmesi icin; nanoteknolojik aletlerin, malzemelerin icindeki atomlarin
pozisyonlarinin, yapr yiizeylerinin karakteristiginin ve c¢esitli spektroskopik cihazlarin

tanimlamasi yapilmalidir.

Nanoteknolojik avantajlarin gelisimi ile birlikte kiiciik ve daha kiiciik yapilarin fabrikasyonu
kolaylagsmistir. Bu durum, hassas yapilarin fabrikasyon islemlerine 1s1ik tutmaktadir.
Nanoyapilarin fabrikasyonu i¢in kullanilan en yaygin metot; litografidir. Diger bir metot olan
molekiiler-151n epitaksi; kristalin malzemenin yiizeyinde diger bir kristalin malzemenin biiylimesi

olarak aciklanabilmektedir.

Optik litografi temelli silikon teknolojisinin 10-15 yil icersinde yetersiz kalmasi ile nano yapilar
iceren nanoelektronik temelli tiimlesik entegre devrelerin yapiminda elektron demet nanolitografi
sistemleri kullanilacaktir. Elektron demet litografisi yOntemi giinlimiizde nano yapilarin
tiretiminde en yaygin olarak kullanilan teknolojidir ve ilerde hizla gelismesi beklenmektedir.
Elektron dalga boyunun 0,1-Inm mertebesinde olmasi sayesinde elektron demetlerini 1 nm
boyutlarinda odaklamak teorik olarak miimkiindiir. Bu sekilde odaklanmis elektron demeti ile
uygun fotorezist malzemeleri kullanarak nano yapilar yapmak miimkiin olmaktadir. Elektron
demet nanolitografi sistemleri nanoelektronik devrelerin iiretimi yaninda nanofotonik,
nanomanyetizma ve diger sekillendirilmis nanoyapilar gerektiren tiim nanoteknolojilerde 6nemli

bir temel teknoloji olacaktir.

Elektron demet nanolitografi teknolojisi, ayn1 anda tek bir noktay1 yazmasi nedeni ile tiimlesik
devre yapma konusunda hiz1 yetersiz kalmaktadir. Bu duruma care olarak paralel olarak calisan
bircok elektron demetinin kullanilmas1 Ongoriilmektedir. Elektron demet litografisinin
yavasligina ¢6ziim olarak nano baski teknolojisi onemli bir hiz avantajina sahip olacaktir. Bu
teknolojide master denilen ve elektron demet litografisi ve reaktif asindirma yontemleri ile
olusturulan bir mekanik maske kullanilacaktir. Bu master daha sonra polimer bir yiizeye

bastirilmak yontemi ile master maskede yazili bulunan tiim ayrintilar kopya edilecektir. Bu



27

sekilde master maske iizerinde bulunan biitiin nanoyapilar hizli bir sekilde kopyalanacak ve

tiimlesik devre yapimi ¢ok hizlanmis olacaktir [7].

Nanometre boyutlu aletler, malzemeler ve sistemler birbirini tamamlayict iki yaklagimla

iretilirler. Bu iki yaklasim; cok kiiciik boyutlardan iiretimi veya daha biiyiik bir taneyi islemeyi

kapsamaktadir.

Asagidan-Yukar: (_Bottom-Up ) Yaklasumi: Bu yaklasimda, molekiillerin bir araya

getirilmesinin veya kendiliginden bir araya gelmesinin kurallart incelenmektedir.
Asagidan-yukariya ( bottom-up ) yontemi, nanoteknolojinin molekiiler yapilanma kismini
olusturmaktadir. Atomlar ve molekiiller kendiliginden sekillenerek daha biiyiik boyuttaki
yapilar1 olustururlar. Nanotiipler, nanoteller veya benzeri nano-bilesenler ile fonksiyonel
molekiiler cihazlarin olusturulmas: tasarlanmakta ve asagidan-yukari ( bottom-up )
nanoteknoloji  yontemi  gelistirilmeye calisilmaktadir [3]. Tarama tiinelleme
mikroskobunda sekillenen atomlar, bu yaklagima bir ornektir. 100-1000 nm yaricaplh
parcaciklar; lazer 1s1nin odaklanmasiyla olusturulan optik baski ile iiretilmektedir. Lazer
cimbiz ( tweezer ) olarak adlandirilan bu teknikle, molekiiller istenilen formda
diizenlenebilmektedir. Molekiiler 1s1ma epitaksi ile kalin katmanlarin atomik diizeyde
kontrolii yapilmaktadir. Kendi kendine diizenlenen atom ve molekiiller asagidan-yukari
(bottom-up) yaklasimin temelini olusturmaktadir. Bu yaklasim ile her bir element icin
ayr1 bir islenme teknigi gerekmemektedir. Kimyasal reaksiyonlarla gerceklestirilen
molekiil sentezi bu kategoriye dahildir. U¢ boyutlu yapilarin karsilikli genlerinden
sentezlenen protein, asagidan-yukar1 ( bottom-up ) yaklasima bir 6rnektir [7]. Asagidan-
yukariya ( bottom-up ) yaklasim, konvansiyonel yukaridan-asagiya ( top-down )
tekniklere gore inanilmasi gii¢ sonuclar dogurmaktadir. Bu uygulamalara bir 6rnek olarak
IBM laboratuarlarinda elde edilmis Sekil 1.10°da goriilen diinyanin en kiiciik abakiisii
verilebilir. Bu abakiisiin boncuklari, nanometreden daha kiigiik capli bagimsiz karbon
atomlar1 ( Cgp ) bakir taban {izerinde kullanilmistir. Boncuklar1 hareket ettiren parmak, bir
taramal1 tiinelleme mikroskobunun ( STM ) cok ince olan ucudur. Bu ug, tek bir atomla
sonlanan konik bir sekle sahiptir. STM ayrica, boncuklar ( atomlar ) hareket ettirildiginde
abakiisle hesaplamanin sonucunu gérmeye de yarar. Asagidan-yukariya ( bottom-up )

yontem, molekiiler imalat ve teknikleriyle, molekiiler iiriinlerin, dizayn ve analizlerinden
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olusarak biyolojik olmayan molekiiler mekanizma yonetiminde kimyasal reaksiyonlarin
sirasina gore yapilandirilmasi islemidir. Mekanosententez ( Mekanik yonetimli kimyasal
sentez ) molekiiler imalatin temeli, atomik skalada olusan kimyasal reaksiyonlarin
yonetimidir. Molekiiler nanoteknolojinin mekanik dali, makine miihendisligi,
mikroteknoloji, kimya ve molekiiler biyolojiden farkli ama iliskili bir alan
olusturmaktadir. Sekil 1.11°de molekiiler seviyedeki tasarimlardan bir ka¢1 goriilmektedir.
Diger teknolojilere oranla, molekiiler imalat teknolojisinin ¢esitli yonlerden iistiin oldugu
diistiniilmektedir. Diinyada biiyiik oranda islem goren geleneksel fabrikasyona kiyasla, bu
konuda biiyiik gelismeler goriilmekte ve cok kiiciik atomar boyutlarda calisilmaktadir.

Imalattaki sonuglarda kesinlik s6z konusudur ve hata oran1 oldukga diisiiktiir [3].
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Sekil 1.15 (a) IBM laboratuarlarinda yapilan diinyanin en kiiciik abakiisii, (b) Bu abakiise ait
parmak [94]

Sekil 1.11 Molekiiler seviyedeki bu tasarimlardan sol iisteki bir rulman, sag iistteki basit bir
pompa, sol alttaki molekiiler birlestirme i¢in hareket kontrolciisii ve sag alttaki ise mikron
boyutlarinda bir dislidir [8]
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Kendiliginden Bir Araya Gelme ( Self-Assembly ) :

Proteinler; biitiin viicut hiicrelerinde ve dokularinda bulunan, biiyiik molekiillerdir. Yiizlerce
aminoasidin, mesajc1t RNA emri dogrultusunda, tasiyict RNA molekiiliine baglanip, bir araya
gelmeleri ile olusurlar. Her aminoasidin baglandig1 diger aminoasit kendine 6zeldir. Bu ardigik
sekilde bir araya gelen aminoasitler, polipeptit zinciri {izerinde toplanir; bu zincir, birlesmeler

oldukca uzamaya devam eder ve sonucta protein olusur.

Insan yasaminda dogal olarak meydana gelen bu “kendiliginden bir araya gelme” prosesinden,
nano bilimde de yararlanilmistir. Bu proses dogrultusunda, kii¢iik molekiillerin karsilastirilip bir

araya gelmesi ile daha biiyiik ve daha kararli, molekiiler kompleksler olusturulmasi saglanir.

Bu proses, molekiil parcalar1 arasinda etkilesimlerin olusumu sonucunda dengeye gelindiginde
sonuglanir. Proses gerceklesirken, gelisimin her asamasinda hata kontrolii yapilabilir. Bu sekilde

hatalar veya baglanmada olusan yanlisliklar, her an gozlenebilir ve diizeltilir.

Makromolekiillerin organik sentezleri, ¢cok fazla zaman gerektiren ve giiclii kovalent baglarin,
kinetik kontrol altinda olugmasina dayanan asamalardan meydana gelmektedir. Bu asamalar
sirasinda, hatalarin farkina varilamaz ve diizeltilemez. Buna kiyasla, “kendiliginden bir araya
gelme”’de, hidrojen baglar1 ve van der waals baglar1 gibi zayif baglarin olusumu s6z konusudur.
Bu baglarin varligi, reaksiyonlarin termodinamik kontrol altinda tutulmasini saglar. Bu sekilde,
hatalar proses siiresince kontrol edilebilir ve diizeltilebilir. Son iriin termodinamik denge

durumunda olusturulur [7].

Karbon nanotiip olugumu

kendligimiden
bir araya gelme
{self-assembly)

Sekil 1.12 Kendiliginden bir araya gelme yontemi ile nanotiip iiretimi [7]
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Yukaridan-Asagi ( Top-Down ) Yaklasim: Bir¢ok arastirmaci 1970’lerden bugiine nano

boyutta imalat ve isleme ( yukaridan-asagi yaklasim ) icin 6nemli caligmalar yapmuslardir.
Bu caligmalarin bir kismi nanolitografi konularindandir. Yari iletkenleri, minyatiirlestirme
teknolojisi ve daha ince mekanik iretim ile 10 nm boyutunda yapilarin iiretimi,
yukaridan-asagi ( Top—Down ) yaklasimin sonucudur. Nano aletler kullanarak molekiil ve
atom diizeyindeki malzemelerin bir yere biriktirilmesi veya oradan uzaklastirilmasi
yaklasimina nanolitografi denilir. Litografide, asitle oyulma ( etching ) ile veya elmas
tornast gibi kesim aletleri kullanilarak, yi1gin malzemeler ve kalin film tabakalarindan
nano yapilar iiretilmektedir. Litografide boyutlar 10-100 nm arasinda degisim
gostermektedir. {lk mikro-iiretim cihazi 10-100 pm boyuta sahipken, son zamanlarda
tretilen nano-iiretim aletler 100 nm boyuta sahiptirler [7]. Optik litografi esash silikon
teknolojisi nanoyapilar iceren nanoelektronik temelli tiimlesik entegre devrelerin
yapiminda giin gectikce yetersizligini gostermekte; bunun sonucu elektron 1sin
nanolitografi sistemleri kullanilmaktadir. Elektron 1sin litografisi yontemi, giiniimiizde
nanoyapilarin iiretiminde yaygin kullamlan bir teknolojidir ve daha da gelismesi
beklenmektedir. Elektron 1s1mm1 dalga boyunun 0,1-1 nm mertebesinde olmasi sonucu,
elektron 1sinlarinin 1 nm boyutlarinda odaklanabilmesi saglanarak; elektron isinlarina
kars1 direncli malzemeler kullanarak nanoyapilar imal etmek olasidir. Bu sekilde
odaklanmis elektron demeti ile uygun fotorezist malzemeleri kullanarak nanoyapilar
yapmak miimkiin olmaktadir. Elektron 151n litografisi ile son on yildir Sekil 1.13’de
goriilen nanometrik boyutta cizgiler ile yazi1 yazilabilmektedir. Elektron 1s1n1 nanolitografi
sistemleri, nanoelektronik devrelerin iiretiminde, nanofotonik, nanomanyetizma ve diger
tim nanoteknolojilerde de onemli bir temel teknolojidir. Elektron demet nanolitografi
teknolojisi, aynt anda tek bir noktayr yazmasi ile tiimlesik devre yapma konusunda hizi
yetersiz kalmaktadir. Bu duruma care olarak paralel olarak c¢alisan bircok elektron
demetinin kullanilmas1 6ngoriilmektedir. Elektron demet litografisinin yavashigina ¢oziim
olarak Sekil 1.14’de goriilen nanobaski teknolojisi hizi ile 6nemli bir avantaja sahip
olacaktir. Bu teknolojide maske denilen ve elektron demet litografisi ve reaktif asindirma
yontemleri ile olusturulan bir mekanik maske kullanilacaktir. Bu maske daha sonra
polimer bir yiizeye bastirma yontemi ile maskede yazili bulunan tiim ayrintilar kopya
edecektir. Bu sekilde maske iizerinde bulunan biitiin nanoyapilar hizli bir sekilde

kopyalanacak ve tiimlesik devre yapimi hizlanmis olacaktir. Sekil 1.14 (a) Kalin bir
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dayanim ¢ubuguna sahip alt tabakanin iistiine nano boyutta kalip sekli preslenir, (b) sekil
kalip lizerine sabitlenir, (c) yiizey kazima ( etching ) prosesi dayanim malzemesinin
sikistirllmasinda kullanilir. Dayanim malzemesi, termoplastik bir polimerden yapilmis ve
1siyla yumusatilabilmektedir. Kaplama prosesi siiresince 1sitilan dayanim malzemesi
kaplama desenini alt tabakaya transfer edebilmektedir. Kaplama malzemesi metal olmakla
birlikte litografi tekniginde yar1 iletken fabrikasyon ile iretilmistir. Nanobaski
litografisinde yiizey sekli 10 nm ¢oziiniirliige sahiptir. Mikroskobik robotlar ile nano
Olcekte atom ve molekiilleri amaca gore yonlendirerek iiretim yapmak nanolitografinin
hedeflerindendir [7]. Yukaridan asagiya yontemin giiniimiizdeki bir diger popiiler konusu
karbon nanotiiplerdir [3].Karbon nanotiipler, silindirlerden olusan fulleren tipi yapilardir.
Karbon nanotiiplerin bilimsel macerast 1985°’te 60 ya da daha fazla karbon atomunun
birlestirilmesiyle olusan futbol topu seklindeki molekiillerin kesfiyle baslamistir. Bu
toplarin diger atom veya molekiillerle yaptig1 bilesiklere “fulleren” denir. Bu kesiften
sonra bir¢cok laboratuar sicak karbon buharini yogunlastirarak futbol topu seklindeki
molekiilleri elde etmeye calismis; bu elde etme isleminden kiiciik degisikliklerle cesitli
sekil ve boyutlarda kiireye benzer yapilar elde edilmistir. Ilk tiip seklindeki molekiilleri
1991°de elektron mikroskobu uzman1 Sumia lijima fullerenlerin ark-buharlasmas1 sentezi
sirasinda katotta biriken malzemeyi arastirma sirasinda bulunmustur. Kisa bir siire sonra
Thomas Ebbeson ve Pulickel Ajayan ( Iijima’nmin laboratuarindan ) c¢esitli ark-
buharlagmasi kosullar1 altinda biiyiik miktarlarda nanotiip iiretilebilecegini gostermistir.
Ama standart ark-buharlasmasi metoduyla ancak ¢ok katmanli tiipler iiretilebilmistir.
Sonra ki aragtirmalar sonucunda tek katmanli miikkemmel tiipler elde edilmistir. 1993’°te
tek katmanli nanotiiplerin elde edilmesi, karbon nanotiiplerin gelismesinde biiyiik bir
asama olmustur. 1996’da Rice Universitesi Arastirma Grubunun tek katmanli nanotiip
gruplar1 olusturmada daha etkin bir yontem bulmasiyla, ¢ok sayida karbon nanotiip
deneylerinin 6nii acilmig oldu. Arzu edilen nanotiipler 1200 °C firinda karbonun lazer-
buharlastirilmasiyla elde edildi. Daha sonra Montpellier Universitesinden Catherine
Journet, Patrick Bernier ve c¢alisma arkadaslarinin karbon ark-buharlasma metoduyla
iyonlasmis karbon plazmasindan tek katmanli nanotiip elde etmislerdir. Cok katmanli
karbon nanotiiplerin biiyiitiilmesi icin katalizor gerekmezken, tek katmanli karbon
nanotiipler ancak katalizor ile biiyiitiilebilir. Karbon nanotiipler tek ceperli, ¢cok ¢eperli

(es eksenli tiipler), konik ya da tel formunda olabilirler. Sekil 1.15’de cesitli karbon
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nanotiip ve yapilari, Sekil 1.16’da konik nanotiipler ve nanotel goriilebilir. Nanotiiplerin
yapilarinda B, N, C ve bazen de Mo gibi elementler ve bu elementlerin kombinasyonlari
kullanilabilmektedir. Karbon nanotiipler cok hafiftirler ve cok yiiksek elastisite modiiliine,
karbon nanotiiplerin elastisite modiilii, cekme dayanimi ve yogunlugu celik, epoksi ve
tahta malzemelerle karsilastirilmistir. Caplarina ve heliselliklerine baglh olarak elektriksel
olarak iletken ya da yar1 iletken Ozellik gosterebilmektedirler. Yapilarindaki
hegzagonallarin biikiim agilarindaki degisim nanotiipleri iletkenden yar1 iletkene
doniistiirebilmektedir. Nanotiipler i¢in c¢ok degisik kullamim yerleri, Atomik kuvvet
mikroskobu ( AFM ) u¢larinda ve nano talas kaldirmada takim olarak kullanilmasi gibi
diistiniilmektedir [3].
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maruz kalma acilma
:-: -
metal kaplama kaldirma PMMA icine elektron 1simmu ile yazilms cizgiler

( Cambridge Nanoscale Science Laboratory )

Sekil 1.13 Elektron 1s1nimu litografisi [1]
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Sekil 1.14 Nanobaski litografi prosesinin asamalari [52]
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(a)

®)

Sekil 1.16 (a) Koni seklinde nanotiipler, (b) Nanotiipler ve ortada nanotel [3]

Tablo 1.2 Karbon nanotiiplerin elastisite modiilii, cekme dayanimi ve yogunlugunun diger bazi
malzemelerle karsilastirilmasi [3]

Elastisite Modiilii R

Malzeme Cekme Dayamimi (GPa) Yogunluk (g / cm’)
(GPa)

Tek cidarli nanotiip 1054 150

Cok cidarli nanotiip 1200 150 2.6

Celik 208 0.4 7.8

Epoksi 3.5 0.005 1.25

Tahta 16 0.008 0.6
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Asagidan-yukart ( Bottom-Up ) ve yukaridan-asagi ( Top-Down ) yaklagimlar1 arasindaki iliski
Sekil 1.17°de sematik olarak gosterilmistir. Iki yaklasim, birbirinin tamamlayicis1 olmakla
birlikte asagidan-yukar1 ( Bottom-Up ) yaklasimda; atomlar ve molekiiller, daha biiyiik ve daha
kompleks yapilara cevrilmektedirler. 0.1-1 nm’den 10-100nm’ye boyut degisimi gozlenmektedir.
Bu aralik, nanoteknolojide temel boyut aralig1 olarak kullanilmaktadir. Yukaridan-asagi ( Top-
Down ) yaklasimda boyut degisimi, 1000 nm’den 10 nm’ye kadar gézlenmektedir.

Kullanim;

e Tarama u¢ mikroskobu ( Scanning Probe Microscobe) ve lazer cimbizlari (tweezers) atom
ve molekiil isleme icin kullanilmaktadir.
¢ Kendiliginden organize olan kristal biiyiime, protein sentezi ve kimyasal sentez; iistiin

ozellikli nano malzeme meydana getirmeyi saglayan bir yaklasimdir.

Mikro-iiretim aletleri ve cihazlar ile nanoyapilarin sentezlenmesi ve iglenmesi, nano-iiretim ve

makro liretim arasindaki farki anlamamizi saglamaktadir [7].

0.1 1 10 100 :000nm
L 1 1 — ' ]
' ] L === " |
SPM Lazer Nanoteknoloji Mikro Reaktorlerin Elektrostatik
Cimbiz Alam Alaniyla Mikro Elektrodlarm

Coklu Uclan

Atom/molekiillerin islenmesi Mikro iiretim alet ve cihazlan

— j oo

Nano sistemin;

- ’ i Yukaridan-Asagi
dan-yuk
b l (Top-Down) Yaklasim

(Bottom-Up) Yaklasim yukaridan-asagi

]
I Asagidan-Yukan
i
:- teknolojilerine

< _=

Kendiliginden Organizasyon

dayandirilmasi U

Ultra-ince Uretim

.
Protein Miihendisliginde Litografiile Ultra-ince
Supramolekiil Sentezi Nano-iiretim

Sekil 1.17 Asagidan-Yukar1 ( Bottom-Up ) ve Yukaridan-Asagi ( Top-Down ) yaklagimlari
arasindaki iliskinin gosterimi [7]
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Iki nanosistem yaklasimini birlestirme:

Alet ve Cihazlarm

Mikro Uretimi

Nano Sistem

Alt yap1

-——

Yeni islevler kazandirilmast

Nanoteknolojik
Malzeme

Makroskobik

Diinya

—_—

<

Talep

Mikro Uretimle
Uretilen Aletler

Sonug

Islemin gozlemi
_—>

D

Fiziksel yap1 ve veriler

Atom / Molekiillerin
Nanoskobik Diinyast

Sekil 1.18 Mikro-iiretim Teknolojisi [7]

Tablo 1.3 Mikro iiretim prosesleri ve uygulama alanlar [7]

Mikro Uretim Prosesleri

Ozellikleri

Uygulama Alanlar:

Kristalin-grafit, 1slak yiizey

kazima (tek-kristal silisyum)

Kristal duzlemler
tarafindan tanimlanan 3

boyutlu yapilar

Basing altinda ¢alisan sensorlerin
yapiminda kullanilan duyarl

membranlarin iiretimi

Yon bagiml yiizey kazima

prosesi ( silisyum )

3-boyutlarin sekillerini

belirlemek i¢in maske

Biiyiik kuvvet iiretici mikro disk
ve serbest sekillendirilen mikro

yapilar iiretimi

Yiizey mikro iiretim

( polisilikon filmler )

Ultra ince yapilar

Kontrol ¢cevriminde tiimleyici

sensor diski tiretimi

3-boyutlara dayanarak

3-boyutlu alt tabakay1
sekillendirerek mikro

yapilarin katlanmast

Silisyum ¢ip iizerinde mikro

optik alet iiretimi

Kopya prosesler ( metaller,
polimerler, polisilikonlar ve

camlar )

3-boyutlu kaplamalarin
kopyalanmas ile
istenilen cesitte

malzeme

Enjeksiyon kaplama ile mikro
akiskan ¢ip ve sicak kabartma

yontemi ile cam cip iiretimi
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Ozel malzemeler iiretmek icin kullamlan asagidan-yukariya ( bottom-up ) yaklasimin,
minyatiirlestirilmis nanoyapilart ve cihazlar1 bir araya getirmesi gerekmektedir. Yukaridan-
asagiya ( top-down ) yaklasimla iiretilen cihazlar ve yapilar, nano malzemelerin altyapisini

olusturmaktadir.

1.5.3 Mikroskoplar

Nano olcekte goriintilleme yontemleri, yiizeylerin incelenmesi ve tanimlanmasi i¢in 6nemli
teknolojilerdir. Malzemelerin metalurjik, topografik, tribolojik o©zelliklerinin ve yiizey
etkilesimlerinin incelenebilmesi icin gerek fiziksel gerekse de kimyasal tekniklere
basvurulmaktadir. Kimyasal incelemeler, ¢ok gelismis spektroskobik tekniklerle yapilirken,
fiziksel incelemelerin yapilmasinda elektron ve sonda mikroskobisi teknikleri yaygin olarak

kullanilmaktadir.

Goriintir 15181In dalga boyunun yaklasik 0.5 ggm  olmasi sebebiyle, 1s1ik mikroskoplarinin,
0.5 um ’den daha kii¢iik yapilar1 goriintiilemesi miimkiin degildir. Ancak, temel isleyis mantigi

151k mikroskobuyla aynmi olan elektron mikroskobu, goriiniir 1s1iktan daha kiiciik dalga boyuna
sahip elektron 1sinlariyla goriintilleme yapar. Elektron mikroskobunda, uygun potansiyeller
altinda hizlandirilan elektron demeti, incelenecek 6rnek malzemenin ya icinden gecirilir ya da
yiizeyinden yansitilir. Elektron demetinin, 6rnek malzemenin i¢inden gecerek gozlemlenmesine
olanak tanityan mikroskoplar, gecirmeli elektron mikroskobu ( TEM ), ornek malzeme
yiizeyinden yansitma yaparak goriintii elde eden mikroskoplar ise taramal1 elektron mikroskobu
(SEM) olarak adlandirilirlar. TEM ile cisimlerin i¢yapilarin1 goriintiilemek miimkiindiir. SEM ile
inceleme yapabilmek icin incelenecek cismin iletken olmasi ya da o6zel tekniklerle iletkenlik

kazandirilmasi gereklidir [5].

Nanoteknoloji’de malzemelerin nano ve atomik Olgekte goriintillenmesi, ayrica fiziksel
ozelliklerinin ol¢iilmesi biiylik bir 6nem tagimaktadir. Gelisen teknolojiyle birlikte gorece yeni
bir tiir diyebilecegimiz taramali sonda ( u¢ ) mikroskobu teknikleri ( SPM ) de yaygin olarak
kullanilmaktadir. Taramali u¢ mikroskoplar1 ( SPM ) bir igne ile ylizey arasindaki fiziksel
etkilesimleri atomik veya nano-seviyede Olgcerek, malzemelerin goriintiilerini elde edebilen yeni

ve giiclii tekniklerin genel adi olup, nanoteknoloji devrimini atesleyen en 6nemli bulustur. Bu
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Olciim metotlart i¢inde atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ), tarama tiinelleme mikroskobu
(STM), manyetik kuvvet mikroskobu ( MFM ), taramal1 alan aygiti mikroskobu ( SHPM ) gibi,
malzemelerin degisik Ozelliklerini degisik hassasiyetlerde Olgebilen yontemler vardir. Bu
mikroskoplar vakumda, yiiksek basing altinda, sivida, havada, diisiik ve yiiksek sicakliklarda bile
calisabilmektedir. Ayrica bu mikroskoplar, atomik seviyede goriintii vermeleri ile birlikte, atomik
seviyede fabrikasyon yapmamiza imkan saglamaktadirlar. Bu mikroskoplar gen degisikliginden,
atomik transistorlere kadar genis bir alanda firsatlar sunmaktadir. Heniiz yapilamamakla beraber
yiizeydeki atomlarin hangi elementlerden olustugunu da atomik kuvvet mikroskoplari ile 6l¢gmek
yakin gelecekte miimkiin olabilecektir [7]. Asagida Tablo 1.4’de takim tezgahlari ve takim
konumlama ekipmanlar ile birlikte 6l¢tim cihazlar ve konumlama dogruluklart goriilmektedir.

Sekil 1.19°da ise mikroskoplarin goriintiileyebilecekleri 6l¢iim araliklar1 gosterilmistir [5].

Tablo 1.4 Takim tezgahlar1 ve takim konumlama ekipmanlari ile 6l¢iim cihazlarinin ¢oziintirligii
ya da konumlama dogrulugu [5]

Olciim Coziiniirliigii ya da Takim Tezgahlar: ve Takim Olgﬁm Cihazlar ve Veri
Konumlama Dogrulugu Pozisyonlama Ekipmanlar: Isleme Ekipmanlari
Geleneksel Torna ve Freze Tezgahlar1 Kumpas
Hassas Torna, Taglama Tezgahi, Lepleme Mekanik Komparator, Mikrometre,
ve Honlama Tezgahi Kadranli Gosterge
woum p-——-———-fp------——---—----"$-——
Aparat Delik Isleme Tezgahi, Aparat, Elektrikli ya da Pnomatik Mikrometre,
Taglama Tezgahi, Siiperfinis Tezgahi Optik Komparator
Lum Hassas Taslama Tezgahi, Hassas Lepleme | Optik ya da Manyetik Skalalar, Elektrikli
Tezgahi, Optik Mercek Taslama Tezgah, Komparatér, Elektronik Komparator
Elmas Takimli Hassas Torna Tezgahi (temassiz), X Isin1 Mikroskobu
Olum pe—e———]— . - ]
Optik Mercek Finis Taslama, Alistirma Lazerli Olgme Araclari, Optik Fiber
Tezgahi, Elmas Tagli Hassas Taslama Sistemleri,
Tezgahi ( Talysurf, Talyrond )
00 77 e e ]
Siiper Yiiksek Hassasiyette Taslama, Yiiksek Hassasiyette Lazerle Olgme
Lepleme ve Parlatma Tezgahi, Tek Kesen Enstriimanlar1 ( Doppler ve Hiposs ),
Agizl1 Elmas Takim ile Tornalama Coklu Yansitmah Lazer Araglari,
(SPDT) Heterodin Piiriizliiliikk Ol¢me Araclari
(Zygo, Wypo)
0,00lym p————fF—-————————————
1 nm Nano-servo Pozisyonlama Sistemi, Atom | SEM, TEM, X Isin1 Mikroskobu ( 2nm ),
ya da Molekiiler ve Iyon Isinli Isleme STM, AFM, Auger Analyser, X Isint
Aparati Mikroanalizor
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Sekil 1.19 Mikroskoplarin goriintiileme araliklar1 [95]

U¢ ( prob ) mikroskoplar1 ailesinin iki temel iiyesi atomik kuvvet mikroskobu ve tarama

tunelleme mikroskobu’dur.

Ug¢ Mikroskobisine Ait Cihazlarin Temel Boliimleri:

e Tarama
e Veri toplama

e Goriintii olusturma

Tarama boliimiine ait temel parcalar: ( mikrometreler, adim motorlar, piezo-motorlar )

e Ince yaklastirma ve tarama mekanizmasi
e Kaba yaklastirma mekanizmasi

e Titresim aletleri ( yaylar, hava yastiklari )

Bilgisayarin yerine getirmesi gereken fonksiyonlar:

e X ve Y yoniindeki tarama sinyalleri
e Sayisallastirma, goriintiileme, saklama

e Komut verme [90]

Atomlarin fotografin1 ¢ekebilen taramali tiinelleme mikroskobu ( STM ) 1981 yilinda Gerd
Binnig ve Heinrich Rohrer tarafindan Isvi¢re’de IBM laboratuarlarinda icat edildi. Tiinelleme
mikroskobunun calisma ilkesi, ¢cok onemli diger buluglar gibi aslinda oldukca basit. En uc

kisminda tek atom kalacak kadar sivriltilmis bir metal igne yiizeye yaklastirilir, igne yiizeye
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0.3—0.4 nm kadar yaklastiginda igneden elektronlar ( igne yiizeye degmedigi halde ) atlamaya
baglarlar. Tiinelleme denen bu olayda gecen akim, yani birim zamanda igneden yiizeye akan
elektron sayisi, igneyle yiizey arast uzakligin iistel bir fonksiyonudur. Bu fonksiyon o kadar hizli
degisir ki, igne yiizeye 0.1 nm daha yaklastirilsa, tiinelleme akimi on kat artar. Bir geri besleme
devresi akimi sabit tutmak igin siirekli olarak igneyle yiizey arasindaki mesafeyi korumaya
calisir. Igneyi 0.001 nm duyarlilikla kontrol etmek icin piezoelektrik kristaller kullanilir. Bu
malzemeler voltaj uyguladigimizda cok az miktarda uzayip kisalma 6zelligine sahiptir. Bu geri
besleme devresi calisirken biz igneyi ylizeyde yine piezo malzemelerle tararsak, ignenin asagi
yukari hareketi yiizeydeki atomlari izleyecektir. Ciinkii atomlarin ¢evresinde elektron yogunlugu
genellikle daha fazladir. Bir bilgisayar denetiminde ¢alisan bu mikroskoplarda alinan atomlarin
pozisyon bilgileri, bilgisayarda islenip, iki ( 2D ) ve ii¢ ( 3D ) boyutta gosterilerek atomlar
goriiniir hale getirilir. Ulkemizde ilk taramal1 tiinelleme mikroskoplar1 1989 yilinda iki yiiksek
lisans tezi kapsaminda iiretildi. Bazi pargalari hurdacilardan temin edilen, geri besleme
devresinden, denetleme yazilimina kadar her seyiyle Tiirkiye’de yapilan ve atmosferde ¢alisan bu

ilk mikroskoplarla alinan karbon atomlar1 goriintiisii Sekil 1.21°de goriilmektedir [48].

Tarama tiinelleme mikroskobunun ( STM ) sahip oldugu igne ile nanometre boyutunda malzeme
yiizeyi taramir. igneye gerilim uygulanarak, malzeme yiizeyindeki elektronlar aktarilmaktadir.
Igne, yiizeye belirlenen uzaklikta sabitlendiginde; igneden malzeme yiizeyine aktarilan akim,
malzeme yiizeyindeki elektronlarin yogunluguna gore dagitilarak, molekiiler ve atomik yiizey

goriintiisii elde edilmektedir.

Tarama tiinelleme mikroskobu, malzemelerin yiizey atomlar1 ile nano boyutta atom iiretiminde
kullanilmaktadir. Mikroskop ignesi ile absorbe edilen atom, yiizeydeki kimyasal baglarin
etkisiyle yakalanir ve igneden ayrilmasi saglanir. Eger mikroskop igne ile yiizey tarafindan
yakalanan atom arasinda, kimyasal baglardan daha biiyiik bir etkilesim meydana gelirse, igne ile
siiriiklenen atom, yilizeyde istenen bir noktaya tekrar yerlestirilir ve bdylece malzeme farkli

ozelliklerde tekrar yapilandirilir [7].

Malzeme yiizeyine soguk helyum gazlar1 gonderilmesi ile sogutulan atomlar termal difiizyona
ugramaktadir. BOylece malzeme yapisi bozunur ve atomlarin diizenlenmesi kendiliginden

gerceklesmektedir.
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Geri beslemeli igne yukseklik kontrolu

Yanal igne konumu

y

Piezo tip
surich devresi

Sekil 1.22 Bakir yiizey tizerindeki demir atomlarinin dairesel diizeni [69]
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Yukaridaki Sekil 1.22°de tarama tiinelleme mikroskobu ( STM ) ile bakir yiizeyi iizerindeki

demir atomlarinin dairesel diizeni gosterilmistir.

Bahsedilen nano-iiretim yontemleri ile {iretilen nano makine cesitlerinin = gerilimini
degerlendirmek icin bilgisayar simiilasyonu kullanilmaktadir. Buna bir ornek Sekil 1.23’te

goriilmektedir.

Sekil 1.23’te nanotiipiin disina disli yerlestirilmesi gosterilmistir. Disliler benzen molekiillerinin
tiipiin duvarlariin disina baglanmasi ile gergeklestirilmektedir. Ornegin sol yandaki disli, tiipiin
yaricapt karsisinda dipol momenti kuvveti olusturmaktadir. Dislileri alternatif elektrik alan
kuvveti dondiirmektedir. Nano boyutlandirilmis makinalar, disli giiciiyle olusan tasima 6zelligine
sahiptir. Nanoyapinin elektrik alandan etkilenmemesi icin Cgp molekiilleri kullanilmaktadir. Bu

durum Sekil 1.24°te gosterilmistir [7].

benzen
disler

Sekil 1.23 Benzen molekiillerini, karbon nanotiipiin iizerine ilistirilerek disli yapimi [96]

Elektrik Alanin Yomnii

| < 1
) q ' _'“‘\.I I.f"— :\.
:\L/_ |': ;I '\:/_4
(CRSRGRCE C‘i—f\p’ﬁ@&-} I
Giicsiiz Polar Substrat
(a) (b) (©

Sekil 1.24 Cgy molekiillerinin sahip oldugu elektrik dipol momentinden etkilenen doner elektrik
alan1 [7]
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Yiizeye absorplanan Cgp molekiilii yalittmi saglamaktadir. Elektrik alanla kutuplanan Cgg
molekiilleri kiirenin pozitif ve negatif kisimlarina ters olarak yerlestirilmektedir. Dipol momenti
ve elektrik alan arasindaki etkilesim, moment ve malzeme yiizeyi arasindaki etkilesimden biiyiik

oldugunda Cey molekiilleri kars1 ylizeye yerleserek yalitimi gergceklestirmektedir [7].

Taramal1 tiinelleme mikroskoplarinin ( STM ) tek kusuru, yalnizca iletken ve yari iletken
yiizeylerde atomlar1 goriintiileyebilmesiydi ve yalitkanlarda calismiyordu. Binnig bu kisitlamay1
kaldiran degisikligi de yaptiginda yi1l 1986 idi. Binnig bu sefer ucunda tek atom olan igneyle
yiizey atomlar1 arasindaki kuvveti Olgebilecek kadar duyarli bir cihaz olan atomik kuvvet
mikroskobunu ( AFM ) gelistirdi. Atomlar aras1 kuvvetler, kimyasal baglarin olusmasini saglar.
Eger iki atomu birbirine yaklastirirsak ( 0rnegin iki oksijen atomu ) birbirleri arasinda bir ¢ekim
kuvveti olusur ve bir siire sonra oksijen molekiilii ortaya ¢ikar. Atomlar aras1 kuvvetler hep cekici
degildir. Eger ayn1 oksijen molekiiliinii alip, oksijen atomlarin1 birbirlerine dogru yaklastirmaya
calisirsak, bu sefer birbirlerini itmeye baslayacaklardir. Atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) ile

Olciilen kuvvetler piko-Newton ile nano-Newton diizeyindedir.

15 8%V ®3. o0k ‘0 bEdm

Sekil 1.25 (a) Atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) i¢in mikro-iiretim ignesi, (b) Biiyiitiilmiis
ignenin goriiniisii, (c) Mikrolens dizilerinin igne ile hesaplanmasinin gosterimi [6]
Atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ), yumusak bir dirsek ve bu dirsege ilistirilmis keskin bir
igneye sahiptir. Sekil 1.25’de atomik kuvvet mikroskobu’'nda ( AFM ) mikro {iiretim ile
goriintiilenen elektron mikrografi gosterilmistir. Yarigapr yaklasik olarak 10 nm olan bu igne,

silikondan yapilmustir. Dirsek ise SiO,’den yapilmis olup, yay sabiti 1 N/m dir. Incelemesi ya da



43

islenmesi yapilacak olan Ornek, yiizeye dogru goriintiilendigi zaman atomik kuvvet mikroskobu
(AFM ) ignesi Ornek yiizeyine hafifce dokunmaktadir. 1 nm ’den kiigiik olan yiizey topolojisi
dirsek yoniinii degistirme ile goriintiilenir. Atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) ignesinin yiizeye

dogru itilmesiyle, ornek yiizeyi iizerinde nanoskobik oyuk meydana gelmektedir.

Hassas ignenin ylizeyi taramasiyla, yiizeyin yiiksek ¢oziiniirliikli ti¢ boyutlu ( 3D ) goriintiisii
olusturulur. Ornegin iletken olma kosulu yoktur. Biyolojik &rnekler, kaplamalar, seramikler,
kompozitler, camlar, membranlar, metaller, polimerler ve yarniletkenler gibi materyallerin
yiizeyleri ayrintili goriintiilenebilir ve elektriksel yiik, manyetiklik, hidrofilik davranis gibi cesitli

ozellikleri belirlenebilmektedir [7].

Atomik Kuvvet Mikroskobu Galigma Prensibi

Lazer Diyot

Yay Tutucusu
Pozisyon Duyarh B
Fotodiyot

Kontrol
Devresi

Piezoelektrik
Tarayicl Tiip

Bilgisayar

Sekil 1.26 Atomik kuvvet mikroskobunun ( AFM ) ¢alisma prensibi [90]

Atomik kuvvet mikroskoplarinda igneler ¢ok kiiciik silikon yaylar iizerine mikrofabrikasyon
teknolojisiyle yerlestiriliyor ve igneyle yiizey arasindaki kuvvet nedeniyle biikiilen yayin
sapmasi, yani kuvvet, genellikle yayin arkasina odaklanan lazer 1s1§inin sapmasinin, bir
fotodetektor sayesinde cok duyarl bir sekilde Olciilmesiyle belirleniyor. Bir geri besleme devresi
yine taramali tiinelleme mikroskoplarindaki ( STM ) gibi igneyle yiizey arasindaki kuvveti sabit

tutuyor; igne yiizeyde taranirken Olciilen igne hareketi, bize yiizeyin fotografin1 atomik
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cOziinlirlige kadar verebiliyor. Atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) ile ¢oziiniirlik su anda
yalnizca ultra yiiksek vakumda elde edilebilmekte. Ilkece, atomik ¢oziiniirliik atmosferde ve
sivida da elde edilebilir, fakat mikroskoplarin kuvvet c¢oziiniirliigii heniiz bu is icin tam olarak

yeterli degildir [48].

Lazer Detektor

Dirsek

AFM U¢ .
Cekme ve Itme
Kuvvetleri

Ornek

Piezo Elementleri

Geri Besleme Kontrol Déngiisii

Sekil 1.27 Atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) [97]

Bu yontemler atomik seviyede goriintii vermeden bagka, dlgme ve atomik seviyede iiretim
yapmamiza da olanak saglamaktadirlar. Atomik kuvvet mikroskoplariyla gerceklestirilen litografi
islemi Sekil 1.28’de goriilmektedir. Yakin gelecekte atomik kuvvet mikroskoplariyla ( AFM ),
yiizeydeki atomlarin hangi elementlerden olustugunun belirlenebilecegi de diisiiniilmektedir. Cok
kiiciik toleranslar ve nanometre alti yiizey bitirme islemleri saglayabilen yiiksek hassasiyette
islemlerin, makinelerin ve kontrol sistemlerinin gelistirilmesi, mikrometrik, nanometrik ve
atomik boyutlardaki cisimleri Olcecek ve ii¢ boyutlu ( 3D ) goriintiilerini saglayacak yeni
yontemlerin olusturulmasi, bagimsiz molekiilleri ve atomlar1 tanimlayabilme, yonlendirebilme ve

birbirine baglayabilmenin kolayca saglanmasi nanoteknolojinin amaglarindandir.
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Sekil 1.28 Atomik kuvvet mikroskobuyla gerceklestirilen litografi islemi [1]
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Atomik kuvvet mikroskoplarinin ( AFM ) basarisi, baska mikroskop cesitlerinin dogmasina yol
actr. Manyetik kuvvetleri 6lgen manyetik kuvvet mikroskobu ( MFM ); igne ucunda bir manyetik
parcacik yer almaktadir ve sahip oldugu igne ve oOrnek yiizeyindeki nanometre cinsinden
manyetik alanin etkilesmesi prensibi ile calismaktadir, siirtinme kuvvetlerini 6lgen siirtiinme
kuvveti mikroskobu ( FFM ) ve 1s1 inceleme mikroskobu (TPM) gibi [48]. Is1 inceleme
mikroskobu ignesinde bir mikro 1sitict mevcuttur. Yiizeye yakin bir yere yerlestirilen bu igne,
bolgesel 1s1 iletkenligini karakterize etmekte ve harcanan 1siy1 hesaplamaktadir. Is1 inceleme
mikroskobu’nda bolgesel 1sinma ile molekiiler yiizey degisikligi gerceklestirilmektedir. Mikro-
akiskanlar icindeki elektrotlarin olusturdugu elektrostatik alanla molekiillerin veya kiigiik
parcaciklarin iizerinde hareket kuvveti olusturmada diger bir mikro {iretim yOntemidir.
Sekillendirilen elektrotlar, nano nesneleri tanitmak i¢in elektriksel alan dagilimi olusturmaktadir

[81].

Taramali u¢ mikroskoplar1 ( SPM ) ailesinin iiyelerinden birisi de yilizeyin manyetik alan
haritasin1 ¢ikaran taramali hall aygiti mikroskobudur ( SHPM ). Taramalart hall aygiti
mikroskobu, cok kiiciik bir nano-Hall algilayicisi yiizeye yaklastirilip ylizeyde dolastirildiginda
yiizeyin manyetik alan haritasin1 manyetik alanm etkilemeden ve manyetik alan siddetini dogrudan
Olcerek yapabilmektedir. Bu mikroskopla 50 nm ’ye kadar c¢oziiniirliik elde edilebiliyor ve ¢ok
duyarli manyetik alan 6l¢iimleri yapilabilmektedir [48].
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2. NANO OLCEKTE TALAS KALDIRMA

Atomik boyutta talas kaldirirken cok 6nemli bir sorun ortaya ¢ikar. Is parcasi iizerinden malzeme
kaldirmak i¢in gerekecek enerji atomik bag enerjisinden biiyiikk olmalidir. Atomik bag enerjisi,
konvansiyonel talas kaldirma yoOntemleri ile karsilastinldiginda oldukca biiyiik bir giic
gerektirmektedir. Bu sebeple, atomik boyutta islem yaparken, geleneksel kesici takimlar

kullanilamaz, ¢iinkii takim 6émrii ¢ok kisadir.

Nano ol¢ekte imalatin gereksinimlerini karsilamak icin gelistirilen yiiksek hassasiyette isleme
teknikleri, sabit disk siiriiciilerde kullanilan hafiza disklerinin ve fotokopi makinelerinde
kullanilan fotoreseptorlerin iiretilmesinde 1970’lerde basariyla uygulanmaya baslanmistir. Bu tip
uygulamalar, cok diizgiin yiizeyler s6z konusu oldugunda cok yiiksek geometrik dogruluk
gerektirmektedir. Bu yiizeyler frezeleme, lepleme ve parlatma gibi ¢ok kesen agizli islemlerden
baska tek kesen agizli elmas takimlarla yiiksek hassasiyette tornalama ile elde edilebilmektedir.
Bu tip operasyonlar icin gelistirilen tezgahlar, silindirik ya da diizlemsel formlar olusturmak icin
tipik olarak sadece bir adet dogrusal hareket ekseni gerektirmekteydi. Tezgahlarda genellikle
hava yastikli is mili ve granit taban iizerine kurulu lineer kizaklar kullanilmaktaydi. Tezgahlar,
daha sonra CNC kontrol ve pozisyonel geri besleme teknolojisi ile birlikte cok eksenli sistemler
kullanilarak gelistirildi. Bu donemde gelisim, yiiksek hassasiyette isleme teknolojisini temel alan
tek kesen agizli elmas takimla tornalama konularinda goriildii. Bu yiizden islem, elmas takimlarla
islenebilen malzemelerle sinirli kaldi. Bu tiir malzemeler, hemen hemen tiim yiizey merkezli
kiibik kafes yapili, temel olarak aliiminyum, bakir, nikel, altin ve bronz gibi demir
bulundurmayan metal ve alagimlardir. Bunlara ek olarak, elmas takimla islemenin germanyum,
silisyum gibi kristal malzemelerin ve polimetilmetakrilat, polistiren, polikarbonat gibi

polimerlerin talas kaldirilmasinda da uygun oldugu goriildii.

Giiniimiiziin teknikleriyle, ozellikle silisyum kristal yapili pargalar, tek kesen agizli elmas
takimlarla son derece verimli bir sekilde islenebilmektedirler. Bunun yam sira, gelistirilen
taslama teknolojileriyle, parlatma yapmaya gerek kalmadan son derece iyi yiizey kalitesine sahip

parcalar elde edilebilmektedir.
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Yiiksek hassasiyette isleme, mikro ve nano Ol¢ekte isleme olarak iki gruba ayrilabilir. Su anda
mikro ve nano Olgekte isleme tanimlari, tezgahin ya da is merkezinin kapasitesine bagli goreli bir
bicimde ele alinabilirler. Bu sebeple, nano ol¢ekte isleme tekniklerinin gelistirilmesi icin mikro

Olcekte isleme mekanizmalarinin da g6z 6niinde bulundurulmasi gereklidir.

Konvansiyonel ve niimerik kontrollii takim tezgahlari, gerek kesme derinliginin ve ilerlemenin
hassas kontroliinii ve gerekse de kesme kuvvetlerinin Ol¢iilmesini gerceklestiremediklerinden
nano Olgekte talas kaldirma icin uygun degildirler. Bu sebeple, nano olcekte talas kaldirma

uygulamalari heniiz laboratuar sartlarinda ve 6zel diizeneklerle gerceklestirilmektedir.

Nano olcekte talas kaldirmada Oncii calismalar, tek kesen agizli elmas tornalama ( SPDT )
alaninda Lawrence Livermore Ulusal Laboratuar1 ( LLNL ) tarafindan gergeklestirilmistir. Bunu
takiben ABD, Ingiltere, Uzak Dogu ve Avrupa’da elektronik, optik ve manyetik alanlarinda
yiiksek hassasiyette talag kaldirma uygulamalar gerceklestirilmistir. Sekil 2.1°de goriilen Ito v.d.
tasarladig1 cevresel sartlarin kontrol edilebildigi yiiksek hassasiyette torna tezgahi ‘Capsule’,
2—-3 nm ortalama yiizey pirizliligli saglamaktadir. Sekil 2.2°de goriilen Cranfield
Universitesi’nde gelistirilen yiiksek hassasiyette taslama tezgahi ‘Tetraform C’, islenmis yiizeyin
altindaki deformasyonu oldukca diisiik seviyelerde tutarak kaliteli ylizey elde ederken parlatma /
lepleme islemlerini elimine ya da minimize etmek yoluyla hassas seramik ve optik parcalarin

ekonomik iiretimini saglamak icin gelistirilmistir.

Ikawa v.d. tasarladig1 yiiksek hassasiyette torna tezgahi ile manyetik etkilesim esasl bir tahrik
sistemi kullanilarak birka¢ nanometre hassasiyette ylizey piiriizliiliigii elde edilebilmekte ve tek
kristal silisyum is parcasi islenebilmektedir. Hocken, Wei Gao v.d. tasarladigi nano-isleme
tezgahinda ise dalma, gevrek malzemelerin nano olgekte talas kaldirma deneyleri yapilmis ve
nano Olcekte islemler i¢cin kuvvet 6lgme diizenekleri uygulanmistir. Sekil 2.3’de, Hocken, Wei

Gao v.d. deneylerinde kullandiklar1 deneysel tezgahin bir semasi goriilmektedir.

Giiniimiizde, bilgisayar kontrollii, tek kesen agizli elmas takimlarla ya da ¢ok kesen agizli elmas
taglama tasglar1 kullanan yiiksek hassasiyette isleme tezgahlari ile is parcasina bagl olarak 1 nm

hassasiyette ¢oziiniirliik ve pozisyonlama saglanabilmektedir.
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Sekil 2.1 Ito v.d. tarafindan gelistirilen yiiksek hassasiyette elmas takimli torna tezgahi “Capsule”

[87]

Sekil 2.2 Cranfield Universitesi’nde gelistirilen “Tetraform C” [72]

Kuvvet
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Sekil 2.3 Hocken, Wei Gao v.d. nano 6lgekte talag kaldirma icin tasarladiklar1 deneysel nano

Is Parcast
is Parcas:
Baglama Diizened

Kapasitans
Probu
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-Ana Govde

Takim Tutucu
Deste&

Olcekte talas kaldirma tezgahi [6]
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2.1 Nano Olcekte Talas Kaldirma Mekanigi

Cok yiiksek hassasiyette ve ince islenmis parcalari nanometrik dogrulukta elde etmek i¢in atomik
boyutta ya da atom kiimesi boyutunda islemek gereklidir. Atomik boyutta isleme, malzemenin
atom-atom islenmesiyle elde edilebilir, boylece nanometre alti ¢oziiniirliik gerektirir, buna
karsilik atom kiimesi boyutunda isleme, atom kiimelerinin islenmesini kapsadigi icin, ¢oziiniirliik

birka¢ nanometre kadardir.

Giintimiizde mikro ve nano Olcekte talas kaldirmanin kesin sinirlart belli degildir. Bu sebeple,
malzeme icindeki dislokasyonlara ya da mikro-gatlaklara bagli mikro Olgekte talag kaldirma
teknikleri de, yiiksek hassasiyette isleme uygulamalari icin nanometrik hassasiyet

gerektirdiginden, mekanizmalarinin bilinmesinde fayda vardir.

Birim hacim malzemeyi islemek igin gereken enerji olarak tanimlanan ¢ isleme enerjisi
yogunlugu, atomik boyutta isleme yapmak icin 10* —10° J.cm™ iken, atomik kiimelerin
islenmesi icin 10° —10* J.cm™ dolaylarindadir. 0,1 m -10 um arahiginda tane-alti islemede
deformasyon, hareket eden dislokasyonlara ya da mikro-catlaklara baghidir. Mikro-¢atlaklar

sebebiyle olusan gevrek kirilmalar icin isleme enerjisi yogunlugu yaklasik 10° J.cm™ iken,

dislokasyon etkilerine bagli kayma hatalar1 icin gereken isleme enerjisi yogunlugu

10' =10’ J.cm™ dolayindadir.

Cok taneli yapilarin islenmesinde, tane sinirlarindaki hatalara baglh isleme enerjisi yogunlugu

gevrek kirilma icin 10” J.cm ™ ten; kayma icin 10 J.cm ™ ’ten daha kiigiiktiir. Fakat kaymaya

dayali talas kaldirmada, is parcasindan talas kaldirilabilmesi i¢in kaymada kopma gerilimini

asmak gerekir, boylece ek ozel talas kaldirma enerjisi @ =0,1—1 J.cm™ 6nem kazanir.

Nanometrik Olcekte islem yapildiginda, yani talas kalinligi 1 gm ’den az oldugunda, kayma
dayanim gerilimi, 7, (N .mm‘z), ya da ozgiil kesme enerjisi, 0, (J .cm‘3), hizla yiikselir ve ¢ok

biiyiik olur. Sekil 2.4’te alasimsiz ¢eliklerde talas kalinligina baglh kayma gerilimi goriilebilir.
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Sekil 2.4 Alasimsiz celiklerde talag kalinligi-kayma gerilimi iliskisi [6]

Sekilden de goriildiigii iizere talas kalinlig1 azaldik¢a, takimin kesen agzinin ya da taslama
tanelerinin Oniindeki islenen parcanin malzemesinin kayma gerilimi asir1 derecede yiikselir ve

teorik kayma gerilimi 7, ’a ya da alasimsiz ¢eligin atomik baglanma dayanimina yaklasir;

T, =M1/27 (2.1)
1 =82x10" N.mm™: alasimsiz gelik igin rijitlik modiilii

Bunun nedeni, 1 #m ’den daha kiiciik kesme derinliklerinde, metal kristalleri icerisinde hareket
eden dislokasyonlarin dagilimlarinin sifira yaklagsmasi ve kesme kuvvetlerinin kristalin i¢indeki
cok biiyiik atomik bag kuvvetlerini yenmek zorunda olmalaridir. Sekil 2.5°de calisma

bolgelerinin biiyiikliigiine gére malzeme hatalarinin dagilimlart goriilebilir.

2.1.1 Malzeme icindeki Kusurlara ya da Hatalara Bagh isleme Mekanizmasi

Es yiikleme altindaki malzemelerin bozulmalar1 Sekil 2.6’da goriilmektedir. Gevrek malzemeler,
maksimum ¢ekme gerilimi diizleminde olusan mikro-¢atlaklara bagli cekme kirilmalar1 sebebiyle
bozulmaya ugrarken, siinek malzemeler maksimum kayma gerilimi diizleminde olusan

dislokasyon etkilerine bagli makaslama ya da kayma sebebiyle bozuluma ugrarlar.

Bolgesel yiik altindaki malzemelerin bozulmalari, es yiikkleme altindaki malzemelerin
bozulmalarindan oldukg¢a farklidir. Bu tip bozulmalar1 gosteren sema Sekil 2.7°de goriilmektedir.

Dalic1 takim kullanilarak yapilan bolgesel yiikleme i¢in, seramik ve amorf camlarin bozulma ve



51

kirilma davranisi, dalma boélgesinin boyutuna gore oldukca genis bir cesitlilik gosterir. Birkac
milimetrelik bir u¢ yarigapina sahip bir dalici kullaniminda ise maksimum ¢ekme geriliminin
etkidigi dalma temas bolgesinin ¢evresinde ¢evresel kirilma olusur. Birka¢ mikrometrelik bir ug
yaricapina sahip bir dalic1 kullaniminda ise i parcasi ile temas eden bolgede plastik deformasyon

sebebiyle ¢ok kiiciik bir dalma izi ya da bir dejenere bolge olusur.

6 4 3
3=10-10 J/cm
Atomik boyutta ya da

1
Ara-yer atomu 02-0,4nm

4 3 3
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Sekil 2.5 Malzemelerde hata dagilimlar1 ve isleme bolgeleri [6]
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Sekil 2.6 Es yiikleme altindaki malzemelerin bozulmalar1 ( Oda sicakliginda ) [7]

Eger seramik ve cam malzemeler birka¢ dekanewtonluk bir yiikle cizilirse, gorece biiyiik uc

yarigapl bir dalict takim kullaniminda, siirme kirilmasi olusur. Fakat birka¢ mikrometrelik ug
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yaricapli sivri bir dalic1 takim kullaniminda birka¢ santinewtonluk yiiklerde, plastik deformasyon
sebebiyle birka¢c mikrometre kalinliginda bir cizik izi olusacaktir. Si ve Ge gibi ¢cok gevrek
malzemeler c¢izildiginde benzer bir olgu gozlenebilir, fakat iz daha keskindir. Ancak,
malzemelerde gerek dalma gerekse de ¢izme islemlerinde olsun, plastik deformasyon mutlaka

olusacaktir. Bu durum Sekil 2.7°de gortilebilir.

Boyle karmasik durumlarin ortaya ¢ikmasinin sebebi, malzemelerin {iniform olmayip noktasal
hatalar, sinir catlaklari, kristal taneleri ¢evreleyen katmanlar gibi kirilmayr ya da bozulmayi
baslatan degisik hatalar icermeleridir. Ayrica, is parcasindaki hatalar, malzemenin islenmesinde

biiyiik 6nem kazanir.

Bunlarin da 6tesinde, malzemenin bozulma ya da kirilma davranisi, sicaklik, atmosferik basing,
nem ve tekrar eden yiikleme cevrimlerinin sayist ( dayanim limiti ) gibi ¢evresel etkenlere de

baghdir.

2.1.2 Hatasiz Kristal Yapilarin Teorik Kayma Dayanin

Stinek malzemenin teorik kayma dayanimi Sekil 2.8’de goriildiigii iizere, iki atomik katman
arasindaki kesme kaymasindan belirlenebilir. Bir atomu, bir atomik kafes sabiti boyu kadar

komsu atoma kars1 hareket ettirmek i¢in, atoma U, potansiyel bariyer enerjisini asan bir

aktivasyon enerjisi uygulanmalidir;
U =U,[1-cos(2zx/b)] (2.2)

U , kafes noktasindan x kadar uzaktaki atomun siniizoidal potansiyel esik enerjisidir. Atom

kayma diizleminde x kadar hareket ettirmek icin gerekli 7 kesme gerilimi;

27.x
f_fmax( d J (23)

eger x/b Kiigiikse;

27.x
max b

(2.4)
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Sekil 2.7 Bolgesel yiik altindaki malzemelerin bozulmalari ( Oda sicakliginda ). E: Elastik
Gerinim Bolgesi, P: Plastik Gerinim Bolgesi, BF: Gevrek Kirilma, PD: Plastik Deformasyon,
ED: Elastik Deformasyon, EF: Elastik Bozulma, SS: Makaslama Kaymasi ( noktasal hata
kaynakli ), Yiikkleme: H, agir (> 10 N ); M, orta ( 1 N ); hafif ( ~0,1 N ); EL, cok hafif ( ~0,01 N )
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Ote yandan, kiiciik gerinimler icin, # kayma modiilii kullanilarak, Hooke yasas1 uygulanabilir.

Boylece;
T=ux/a (2.5)
elde edilir. Burada a, kayan katmanlar arasindaki uzakliktir. Boylece,
y7R
T = (2.6)
27.a
eger a = b alinirsa, boylece teorik kesme dayanimz;
7, =G/2x (2.7)
(2.1) denklemi elde edilir.
O/ Atom
Pyt = —
O . 0 i Makaslama
A —— = e s e e — @ -— B Kaymasi g
Diizlemi g o
i j (®) ) @_ﬁ Atomun
m © Denge
s Aé g Pozisyonu
a: kayar} katmanlar arasindaki uzaklik ;:é ng
b: atomik uzaklik U=U,[1-cos(2mx/b)]

0

Sekil 2.8 Atomik makaslama kaymasi ve kayma i¢in atomik baglanma potansiyeli [6]

Tyson ( Tyson, 1966 ), interatomik kuvvet denklemlerini kullanarak yaptig1 bilgisayar
simiilasyonu sonuglarina gore, metaller i¢in 7, = /16, NaCl kristalleri i¢in 7, = /8 ve

kovalent bagl elmas icin 7, = #/3 degerlerini elde etmistir. Burada bahsedilen teorik dayanim

degerleri, deneysel verilerden yaklasik 100 kat yiiksek ¢ikmaktadir.

Elmas yapil1 Si, Ge ve elmas kristallerinin teorik dayanimi yukaridaki denklemle verilmez, ama

7, = 1/(08.7) (28)

olarak bir yaklasim sunulabilir.
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Bu hesaplamalar sicakligin etkisini icermemektedir. Sicaklik arttikga atomlarin kinetik enerjisi
artacagindan, maksimum esik potansiyeli azalacaktir. Bu ylizden, genel olarak, sicaklik arttikca

teorik dayanim azalacaktir.

o0, Ozgiil kayma enerjisi yogunlugu, elastik kayma bozulmasi limitinde, teorik kayma dayanimina

bagl olarak,

5 =1,"/(u) (29)

seklinde yazilabilir.

2.1.3 Hatasiz Kristal Yapilarin Atomik Boyutta islenmesi

Genel olarak, atomik katman mesafesi ya da kristallerde etkin yaricap 0,1 nm -1 nm arasindadir.
Bu 0Ol¢ekte malzemenin islenmesi atomik boyutta ya da atom-atom islem gerektirir. Bunlara
ornek olarak buharlagma yoluyla atomik boyutta malzeme kaldirma; foton, elektron ya da plazma
enerjisi 1s1nlari ile iiretilen bolgesel 1s1 enerjisine baglh difiizyon ya da ¢oziinme; iyonlarin kinetik
enerjilerinin transferi yoluyla yiizey atomlarinin piiskiirtiilmesi ve reaktif atomlarin kimyasal ya

da elektrokimyasal tepkimeler ile kaldirilmasi verilebilir.

Malzemeyi atomik boyutta islemek icin gerekli enerji, kati ylizey katmanminin atomik kafes
baglanma enerjisidir. Sekil 2.9’da goriilen atomik kafes baglanma enerjisi, kat1 yiizey etkisi goz
oniinde bulundurularak elde edilmis iki atomun arasindaki modifiye Morse serbest potansiyel
enerjisidir. Is parcasi yiizeyinden bir atom aywrabilmek icin, yiizeydeki diizensiz atom
yerlesmesine bagli yiizey enerjisi sebebiyle olusan ylizey bariyeri potansiyel enerjisini agmak icin

fazladan enerji gereklidir.

Makroskobik olarak termal buharlastirma islemine, malzemeyi atomik boyutta ayirmak icin
gerekli enerji 6—25 eV ( 1eV =1,6.10"" J ) arasindadir. Bu her ne kadar ayirma icin gerekli
net enerji olsa da, uygulamada gerekli etkin enerji daha diisiiktiir ve kullanilan 1s51ma teknigine
gore degisiklik gosterir. Atomik boyutta birlestirme islemleri buharlastirma ile birikme, iyon

puskiirtme 1ile birlestirme, elektrokimyasal biriktirme ve direkt iyon biriktirmesi olarak
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siralanabilir. Atomik boyutta birlestirme icin gerekli enerji yaklasik yiizey bariyeri potansiyel

enerjisi kadardir.

— 5
© \ 1
= \ [ e " .
2 \ ' Moainye Morse Potansiyeli
S A \Y s g s e
2 =5 i . .
~ i N I Yuzey Esik Enerjisi
= ‘ / 9 | f -
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e =~ ) ) A
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2] i ~ 5 | nax I
= ‘ ™ Cekme i Baglanma Enerjisi
S 2 SRS o
< @l itme | Denge Potansiyeli
® J\ - - -
Vs [ Tatom Atomlararas: Bosluk
Atom Kafes

Uzakhgy, 1o q

Sekil 2.9 Kat1 yiizey etkisi gbz oniinde bulundurularak elde edilmis iki atomun arasindaki
modifiye Morse serbest potansiyel enerjisi [6]

Atomik boyutta yer degistirme icin gerekli enerji, atomik boyutta ayirma icin gerekli enerjiden
daha az olarak ongoriilmektedir, ¢iinkii ayirma islemi kristal atomlar1 arasindaki kayma enerjisini

igerir.
2.1.4 Atomik Kiimelerin Nano Olcekte isleme Mekanizmalar

Atomik kiimelerin islenmesi i¢in gerekli ¢alisma gerilimi kristal tanelerin i¢indeki 1 nm -0,1 um
aralikta dagilmis noktasal hatalara baglidir. Noktasal hatalara bagli olarak kirilma ve bozulmalar
ortaya ¢ikar. Yine de, amorf camdaki mikro faz alan1 ve organik polimerlerdeki biiyiik molekiiller

noktasal hata alanindan ya da atom kiimesi bolgesinden daha biiyiiktiir.

Noktasal hatalara bagli mekanizmalar elmas ug¢lu bir dalic1 takimla dalma ya da cizme
islemlerinde ortaya c¢ikar. Atom kiimesindeki dalma testi i¢in, Hertz elastik temas teorisi

uygulanmaktadir. Sekil 2.10(a) ve Sekil 2.10(b)’de dalmis diiz takimdaki gerilim dagilimi

goriilmektedir.

7. , maksimum kesme gerilimi ( N.m™> ) diiz yiizeyin 0,5.a, altinda olugmaktadir,
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1
r =0120P.E%/R?)* =047p, (2.10)
burada P ; dalma yiikii, E ; boyuna elastiklik modiiliidiir. Temas alaninin yarigapi;

={apr/16)[a.1-v*) R/E]” (2.11)

burada »; Poisson oranidir.

| ) 3 3
] Po =77 =% P
{? // 22m-a 2 “
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Sekil 2.10 Kiire ve is parcasinin temasi sonucu olusan gerilim dagilimi. ( a ) Rijit dalic1 ile olusan
P
—2 9 at ;
Tt

temas alani1 yaricapi, R ; dalicinin yarigapi, o, ; temas alanindaki ¢ekme gerilimi, o, ; temas

temas alani, ( b ) Rijit dalic1 ile olusan temas yiizeyi. Ortalama temas basinci p, =

alanindaki sikistirma gerilimi [6]

Bunun anlami, 7, maksimum kayma gerilimi, elastik kayma bozulum limitini ya da

max

7, =M/27n ( burada u elastik kayma modiilidir ) astigi zaman, maksimum kayma

diizlemindeki noktasal bir hatadan bir makaslama kaymasi baslar. Makaslamada kaymay1

baglatacak P, yiikleme kuvveti;
P, =237(u/E) ER? (2.12)

u/E=1/2(1+v)] (2.13)

olarak elde edilir.
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Bosluklarin ve diger noktasal hatalarin, maksimum kayma gerilimi diizlemi yakinlarinda olustugu
ve makaslama kaymasinin noktasal hatalardan basladigi varsayilmaktadir. Uygulamada,
makaslama kaymasi maksimum kayma diizlemi boyunca agiga cikar ve sonunda yiizeye ulasir.

Bu sebeple, kayma olusturmak i¢in P, ’den daha biyiik bir yiik uygulamak gereklidir.

Temas ylizeyindeki o, maksimum radyal ¢ekme gerilimi Sekil 2.10(b)’de goriildiigii gibi

temas ¢emberinin ¢evresinde olusur ve biiytlikliigii;
1
o =00516(PE/R?)" (2.14)

kadardir. Buna ek olarak, o, teorik cekme dayanimi ya da elastik bozulma limiti o, = % pu

asildiginda, komsu ¢emberde ¢cekme kirilmasi olusur. Ayrilma icin P, dikey yiik, o, denklem

(2.14)’e uygulanarak;
P, =2938ER® (2.15)

bulunur. Bu sebeple P, > P, her zaman noktasal hata bolgesinde olacaktir. Sonug olarak, bu

bolgede dalma yapildiginda, kayma bozulmasi her zaman olusacaktir.

Eger temas alaninin maksimum c¢ekme gerilimi ¢emberinde bir mikro-catlak olusursa, Sekil
2.7°de goriildiigii gibi bir cevresel catlak olusur, fakat mikro-gatlaklarin yoklugunda, atomik

boyutta oldugu gibi, kayma bozulmas1 temas alaninin merkezinin hemen altinda olusur.

2.1.5 Siinek Malzemelerde Tane Alt1 Yapilarin Yiiksek Hassasiyette Islenmesi

0,1 —10 um arasindaki bolgede tane alt1 proseslerde siinek malzemenin kayma bozulmasi ya da

plastik deformasyonu dislokasyon hatalarindan kaynaklanir.

Is pargasina bir yiik uygulandiginda ve kaymasi olustugunda, dislokasyon cizgisi etrafindaki
kafes atomlar1 Burgers vektorii etrafinda doner. Yani, dislokasyon ¢izgisi, atomlarin birim atomik
kafes uzunlugu kadar hareket etmesini saglar. Belirli bir yonde, bir kristal kafes boyunca bir

dislokasyonun hareket etmesi icin gerekli kayma gerilimi 7, Peierls Gerilimi olarak verilir;
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7, =[2u/(1-2v)] exp(- 27w, /b) (2.16)

burada u; elastik kesme modiilii, v; poisson orani, b ; belirli bir kayma yoniindeki atomlarin

arasindaki uzakliga denk gelen Burgers vektorii ve @, ; etkin dislokasyon bolgesinin kalinligidir.

Hacim merkezli kiibik kafese sahip siinek metallerde kayma diizleminde @, /b =1/ (1-y), gevrek
seramikler i¢in @, /b <<1/ (1—y) olur, boylece kafes noktalari yakinlarinda atomik baglanma
potansiyellerinin siddetli artis1 sebebiyle @, cok kiiciik kalir. Kafes diizensizligini olusturan

dislokasyon ¢izgileri etrafinda olusan yiiksek potansiyel alaninin, makaslama kaymasin

olusturdugunu 6ngoérmek kolaydir.

2.1.6 Siirtiinme Yoluyla Abrazif Asinma ile Talas Kaldirma

Her ne kadar, siirtinmeye bagli asinma konusu teknik literatiirde genis olarak ele alinsa da,
cizmeye bagh abrazif asinma, kaymaya bagli abrazif asinma ve dayanima yorulma nedeniyle

yuvarlanma aginmasi i¢in aginmanin biiyiikliigii tam olarak ele alinmamastir.

Sekil 2.11’de goriildiigi gibi, asinma siirtiinmesi kavramina dayanan statik siirtiinmenin
mekanizmast Bowden ve Tabor tarafindan tartistlmistir. Tabor’un siirtiinme kavrami su
sekildedir: iki parca yliz yiize yerlestirilir ve birbirleri iizerinde P normal kuvvetiyle gezdirilir.
Boylece birbirine esit olmayan iki yiizey arasindaki ¢ikintilar temas eder ve yapiskan bir alan
olustururlar. Toplam yapiskan temas alan1 S, basma kuvvetiyle dogru, parcanin sertligiyle ters

orantilidir;

S=kP/H, (2.17)

Burada H | ; par¢canin Vickers sertligidir ve k orantisallik sabitidir. Fakat basma kuvveti ylizey

bariyer potansiyeli enerjisine bagh ylizey gerilimiyle karsilastinldiginda cok kiiciik kaliyorsa,
yapisik temas alani sifir varsayilmalidir. Bir bagka deyisle, mikro talas kaldirmada kayma, parca
kat1 veya yapiskan gaz ve sividan olusan bir yiizey tabakasi iizerinde kayarak hareket etme

seklindedir.
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P Baski Yonu
l Temas Alan
E
S Sert Parca
Goreli Kayma
Yo6na
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P: Baski Kuvveti FS : Strttiinme Kuvveti

Sekil 2.11 Statik siirtiinmenin siirtiinme ve asinmaya dayali mekanizmasi [6]

Parcalar1 birbiri iizerine kaymaya zorlayan siirtinme kuvveti F,, temas noktalarina etkiyen

yapisma kuvvetini yenmelidir. Bu da;
F =18 (2.18)

N a

Burada 7, temas boliimiiniin yapigma dayanimidir. Bu sebeple, siirtiinme katsayis;
U =F/P=kt, [H, (2.19)

Ayrica birbirine bastirilmis iki parca birbirleri iizerinde kaymaya zorlanmaktadirlar, boylece

yapiskan temas boliimii kopar. Boylece, bu mekanizma i¢in asinma hacmi V, ;
V, =w,.S=0.kP/H, (2.20)

burada, @, ; kopan talasin ortalama kalinligidir. Fakat kaba yiizeylerdeki ¢ikintilarin birlesimine

ve kopmasina bagli yapiskan aginma hacmi, bu yaklasimla tam olarak elde edilemez. Ciinkii bu
tiir bir asinma hacmi, kafesteki ve atom kiimesi bolgelerindeki bozulma ve kirilmalara da

baglhidir. Bunun yaninda, yapiskan asinma asagidaki gibi ele alinabilir.

Siirtiinme islemindeki enerji dengesine bagl olarak ve Sekil 2.11’e gore, su iliski yazilabilir;
UPxS"?=V x8 (2.21)

burada u# , P, S ve V, daha once agiklanmistir. o, atom kiimesi bolgesindeki 6zgiil isleme

enerjisi yogunlugudur. $"?, temas alanina bagl siirtinme esaslh kayma mesafesidir.
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uP =17,Xx S iliskisinden (burada S = kP/H, ), astnma hacmi igin su yazilabilir;
v, =(z,/8)8" =(z,/8)kP/H,)"
e (2.22)

k,=(z,/0)k/H, )", yapiskan aginma hacmi katsayisi, malzeme 6zelliklerine bagli bir sabittir.
Bu sebeple, aginma hacmi V,,, P ’nin 3/2 ’inci kuvveti ile orantilidir. Denklem ( 2.20 )’de ise bu

durum s6z konusu degildir.

Gergek siirtiinme olgusunda, ayrilmis parcalarin tekrar baglanmalarina bagli ¢izme asinmasi
rastlantisal olusur. Bu sebeple Denklem ( 2.21 ) ile verilen V asinma hacmi siirtiinme asinmasi

icin temel bir niteliktir.

2.1.7 Gevrek Malzemelerde Tane Alt1 Yapilarin Yiiksek Hassasiyette Islenmesinde Peierls
Gerilimi

Her ne kadar, tane alt1 bolgede gevrek malzemelerde dislokasyonlarin sayisi oldukga diisiik olsa

da, mikro-catlaklar yogunlukla dagilmislardir. Bundan bagka, dislokasyonlara baglh 7. Peierls
gerilimi oldukga yiiksektir, ¢iinkii siinek malzemelerle kargilagtirlldiginda @/b ¢ok diisiik ise de
Peierls denkleminde G ¢ok biiyiiktiir. Ornegin elmas i¢in 7, >10 GPa( G =900 GPa ) ve
silisyum kristali i¢in 7, =5-6 GPa ( G =125 GPa )’dir. Bu ylizden, mikro-gatlaklara bagl

gevrek kirilma, seramiklerde diisiik gerilimlerde bile ortaya ¢cikmaya meyillidir.

Elmas ve silisyum gibi gevrek malzemeler i¢in Peierls geriliminin ¢ok biiyiik olmasinin sebebi;

I. Atomik yapilar gii¢lii kovalent baglardan olusur,
II. Yiizey merkezli ya da hacim merkezli elmas yapilari, kristal i¢inde kolaylikla kayma

diizlemi olusmasina izin vermez.

Bu sebeplerle, atomik baglanma potansiyeli bariyerini agmak ve atomun bir sonraki kafes

pozisyonuna Otelemek ¢ok zordur.
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Si0; gibi seramiklerde, farkli atomlar arasindaki giiclii baglanma kuvvetlerinden olusan ‘elmas’
benzeri yapilar bulunur. Bu yiizden, Al,O3; ve benzeri seramiklerin Peierls gerilimi 4 -6 GPa

civaridir.

Yiiksek sicakliklarda, seramik igindeki atomlarin makaslama kaymasi, oda sicakliginda
oldugundan daha kolay ortaya ¢ikar, ¢iinkii atomlar, serbest potansiyel enerjinin artmasina sebep
olan yiiksek 1s1l vibrasyon enerjisi ortaya koyarlar. Bu yilizden, atomik baglanma potansiyeli
bariyeri daha kolay asilir. Ornegin, 1800 °C’de makaslama kaymasi 50 MPa gerilimde ortaya
cikar. Bu sicaklik etkisi, elmas is parcasinin kizil sicakliga ulastigi, elmasin atomik boyutta ve

atomik kiimede parlatilmasinda ortaya ¢ikar.

2.1.8 Organik Polimerlerin Molekiiler Stmir Hatalarina Bagh Tane Alt1 islemleri

Organik yiiksek molekiillii polimerlerin yapisi, uzun bagh zincirlerden olusur. Polimer
atomlarinin arasindaki baglar iyonik ya da kovalent olsun, polimer molekiilleri arasindaki baglar
van der Waals kuvvetiyle olustugundan oldukca zayiftir. Ayrica, polimerlerin molekiiller arasi
deformasyonu, van der Waals baglanma kuvvetine karsi olusan, biiyiik molekiil gruplar
arasindaki viskoz kaymaya baglidir. Fakat mikrometre alti diizeyde c¢ok ince talas kaldirma
yapildiginda, konvansiyonel kesici takimlar kullanilamazlar, ¢iinkii atomlar1 polimer
molekiiliinden ayirmak icin, iyonik ya da kovalent baglanma kuvvetini asacak yiiksek enerji
yogunluklu atomik boyutta islemler gereklidir. Bu yiizden, yiiksek yapili polimerlerden ¢ok ince
talas kaldirmak icin, sinterlenmis karbiirden, elmas talasindan yapili kesici takimlar ya da SiC

gibi agindiricilar gereklidir.

Bunun da 6tesinde, organik cam gibi gevrek davranis gosteren bazi yiiksek polimerlerde, yiiksek

hizda talas kaldirmada viskoz akisa bagl kayma kolay olusmaz ve gevrek kirilma olusur.
2.2 Nano Olcekte Talas Kaldirma Yontemleri

Nano ol¢ekte talas kaldirmada, tek kesen agizli takimla nano oOlcekte talas kaldirma, ¢cok kesen
agizl takimlarla nano 6l¢ekte taglama ve honlama, lepleme ve parlatma gibi yontemlerle yapilir.

Bu yontemlerde isleme birka¢ on nanometreden ibarettir, bu yiizden atom kiimesi bolgesinde
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dalma ve ¢izme hareketleri, sadece noktasal hatalardan kaynaklanan kayma mekanizmasina

baghdir.

Nano oOlgekte taglama ve honlama, sert ve kirillgan malzemelerin siinek islenmesinde elmas
asindirict tanelerden olusan taslar kullanilarak uygulanirken; tek kesen agizli takimla nano
Olcekte talas kaldirmada yumusak ve siinek malzemelerde tek kesen agizli elmas takimlar ile
kayma mekanizmasina dayal1 olarak gergeklestirilir. Nano dl¢cekte lepleme ve parlatmada, sert ve

kirilgan malzemelerin islenmesi amaciyla serbest agindiricilar kullanilir.

Tek kesen agizli takimla nano olgekte talas kaldirma birka¢ on nanometrelik islemeyi kapsar,
fakat kesici takimin talag kaldirma esnasinda yenmesi gereken atomik bag kuvveti yiiksek
oldugundan, kesici takimin ucuna etkiyen kayma gerilmesi makro ve mikro Olgekteki
degerlerinden ¢ok daha yiiksektir. Bu sebeple, nano-kesmede kullanilabilecek takimlar elmasla
sinirlandirilmistir. Nano-kesme ile elde edilen is pargasi, islenmis ylizeyin ve yiizey altinin

deformasyonunun ¢ok az oldugu piiriizsiiz ve ayna gibi yiizeylere sahiptir.

Nano 0lcekte taslama ve honlama birka¢ on nanometrelik bir kesme derinligiyle kayma olusturur
ve ¢ogunlukla cam ve seramik gibi sert ve kirilgan malzemelerde catlaksiz yiizeyler elde etmek
icin kullanilir. Asindirici tanelerin kesici ucuna etkiyen gerilmeler son derece yiiksektir. Bu
yiizden, nano Olcekte taslama ve honlamada sadece bir tabana bagli cok ince taneli elmas

asindiricilar ( bagh-asindiricilar ) kullanilabilir.

Bagli-agindiricili islemlerden farkli olarak, atom kiimesi diizeyinde diizlem leplenmesinde ve
ayna parlatmada yeniden kullanilabilir ince taneli serbest asindiricilar kullanilir, fakat bu iki

yontemin mekanizmalari, Sekil 2.12’de gosterildigi gibi oldukga farklidir.

Ayna parlatma, Sekil 2.12 ( a )’da gosterildigi gibi, Fe;O3, Cr,03, CeO, veya MgO gibi yumusak
ama 1stya dayanikli ve keskin agizli olmayan ince taneli asindiricilar kullanilarak kayma veya
parlatma hareketleri ile yapilir. Bu yontemde asindiricilar, is parcasinin yiizeyine bagli olarak
hareket eden yumusak parlatma tabakasina gomiiliirler ve noktasal hata etkisiyle kayma

mekanizmas1 ile is parcasimin ylizeyini parlatirlar. Diger yandan, diizlem leplemede, Sekil
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2.12(b)’de gosterildigi gibi, elmas, CBN, SiC, SiO, veya B4C gibi sert ve aym1 zamanda kirilgan,
keskin agizli, ince taneli asindiricilarla talas kaldirma islemi gerceklestirmek icin orta-sertlikte bir
lepleme plakasi kullanilir. Diizlem lepleme yonteminde, Sekil 2.12( ¢ ) ve Sekil 2.12( d )’de
gosterildigi gibi, cok ince taneli asindiricilar ile ultrasonik etkiyle veya darbeli olarak

gerceklestirilen teknikler de uygulanmaktadir.

(a) (b)
| Kayan,

Y umugak
Uclu
Asindirict

Lepleme Plakast Dénen, Keskin
(orta-sert) Agizh

<> <> (>‘// Asindiricilar

Parlatma Plakas:
(yumusak)

A S .
Sert
Ispargas:

Noktasal |- =N = Ao - A
Hata Bt \ s
(dalma) Isparcas:
Noktasal Hata Kayma Olmayan ) Kiriima Olmayan
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Sekil 2.12 Cam, Seramik gibi gevrek malzemelerin diizlem leplenmesi ve parlatilmasi. (a ) Ayna
Parlatma, ( b ) Diizlem Lepleme, ( ¢ ) Ultrasonik Isleme, ( d ) Darbeli Isleme [6]

2.2.1 Gevrek Malzemelerin Kayma Mekanizmalar ile Siinek Rejimde islenmesi

Isleme toleranslarindaki gelismeler, gevrek malzemelerin siinek rejimde islenmesine olanak
saglamistir. Belirli bir kontrol altinda, seramik gibi gevrek malzemelerin, catlaksiz yiizeyler elde
edecek sekilde, tek kesen agizli takimlar ya da ¢ok kesen agizli elmas taneli taglama taslariyla
plastik akis yoluyla islenmesi miimkiindiir. Sekil 2.13’de bu durum goriilmektedir. Bu islem

siinek rejimde isleme olarak adlandirilir.

Siinek rejimde isleme, deformasyon ¢ok kii¢iik oldugunda her malzemenin plastik deformasyona
ugrayacagl ilkesine dayanir. Sekil 2.14’de goriildiigii iizere taslama ve parlatma prosesleri

arasinda malzeme kaldirma hizi farki cok fazladir. Bu bosluk, seramik, cam ve yari iletken
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malzemelerin islenebildigi siinek rejimde isleme teknigine dayanan mikro-taslama teknigi ile

doldurulabilmektedir.
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Sekil 2.13 Elmas asindirici taneyle gevrek is pargasinin siinek rejimde islenmesi [6]

TASLAMA MIKRO-TASLAMA PARLATMA
________________________ ——eeeeeee
I I I I I I I |
I I I I I I I I
2 1 0 1 -2 5
10 10 10 10 10 10 10 10

Malzeme Kaldirma Hiz1 ( mm/ mm.sec )

Sekil 2.14 Cok kesen agizli kesici takimlarla malzeme kaldirma hizi karsilagtirmasi [6]

Gevrek malzemelerde, gevrek rejimden siinek rejime gecis, gerilme enerjisi ve Yyiizey
enerjisindeki enerji dengesi yoluyla aciklanabilir. Yiikiin uygulanmasinda olusan lokalize
kirilmalar gevrek malzemelerin islenmesinde 6nemlidir. Isleme, dalma catlaklarinin olustugu bir

dalma islemi olarak goriilebilir ve bu c¢atlaklar siinek rejimde isleme i¢in onemli rol oynar.
Kirilma baslangici i¢in kritik niifuz derinligi d . su sekilde verilebilir;
=c(K,/H) (u/H) (2.23)

burada K_; kirilma toklugu, H ; sertlik, g ; elastisite modiilii ve ¢ takim geometrisine bagh bir

katsayidir. Enerji dengesi kavramina gore, kirilma bozulmasi, etkin kesme derinliginde
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baslayacak ve bir y_ ortalama derinliginde devam edecektir. Eger bozulma, talas kaldirma yiizeyi

diizleminden asag1 inmezse, siinek rejim sartlari saglanir.

Gevrek malzemelerin siinek rejimde islenebilirligini etkileyen bir diger faktor de ilerleme hizidir.
Sekil 2.15°de goriildiigii lizere, ilerleme hiz1 arttikga gevrek malzemenin siinek rejimde iglenmesi

icin gerekli kritik niifuz derinligi azalmaktadir.

1.0}— & ’
! () Siinek Rejimde Talas Kaldirma
A, )
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05—
2 |
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5}
\
A
2 i \
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M XS
— \\\
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! | |
0 0.1 0.2 0.3

Ilerleme Hizi ( pm/ dev )

Sekil 2.15 Ilerleme hizinin siinek rejimde isleme icin kritik niifuz derinligine etkisi [6]

Denklem ( 2.23 )’den de anlasilacag iizere gevrek malzemelerin siinek rejimde islenmesi i¢in bir
diger faktor de takim geometrisidir. Gevrek malzemelerin siinek rejimde islenmesi icin, yeteri
kadar kiiciik talas kaldirma derinliklerinde, —30”den —45ye kadar negatif talas acilari
kullanilmaktadir. J. A. Patten’in ve Wei Gao’nun yaptiklar1 deneylerde —85°ye kadar talas
acilarinin da olumlu sonuglar verdigi goriilmektedir. Ayrica takim ve ug¢ yarigapt da mikro-
catlaklarin olusumu ve gevrek kirilmalarin gézlenmesi i¢in 6nem arz etmektedir. Ug yaricapi

artik¢ca gevrek kirilmalarin olusumu artmaktadir.

Stinek-gevrek gecisimini konu alan bir bagka yaklasim ise kafes hatalarina bagl yarilma
kirilmasidir. Yorulma ve plastik deformasyon igin kritik degerler, hatalarin / dislokasyonlarin
malzeme ic¢indeki yogunlugu ile iligkilidir. Dislokasyon yogunlugu, kismi dislokasyon ¢izgileri

arasindaki ortalama araliklar olarak tanimlanabilir. Metallerdeki kenar dislokasyonlar1 araligi
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yaklasik 1 gm, tek kristal silisyum da yaklasik 1 cm’dir. Gevrek malzemelerde hatalarin

yogunlugunun c¢ok biiyiikk olmamast sebebiyle, kirilmanin kritik degeri gerinim alaninin
biiylikliigline baghdir. Sekil 2.16’da boyut etkisine baglh talas kaldirma modeli goriilmektedir.
Kesme derinligi kii¢iik oldugunda, kritik gerinim alami yarilmay1 onleyecek kadar kiiciiktiir.
Sonucta, gevrek malzemelerin islenmesinde gevrek rejimden siinek rejime gecis kesme

derinligine baglidir ve kritik kesme derinligi de ilerleme ile ters orantilidir, ilerleme arttikca d_,

azalir.
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Sekil 2.16 Boyut etkisine bagl talas kaldirma modeli [6]

2.2.2 Nano Olcekte Talas Kaldirmada Kesici Takim Malzemesi Ozellikleri

Yiiksek hiz celigi gibi alisilmis metal malzemelerden yapilmis talas kaldirma takimlari ve
asindirici taglama taslar1 kesici ucun ¢cabuk ve asir1 asinmasi sebebiyle, nano olgekte talasli isleme
icin uygun degildirler. Nano oOlcekte ve yiiksek hassasiyette talag kaldirma sistemlerinde kesici
takim, mikronalti/nanometre bolgesinde isleme operasyonlarinda, uzun isleme boylu ¢alismalarda
yiiksek kararlilik gostermelidir. ElImas malzemeli kesici takimlar Al, Cu gibi siinek malzemelerin
tornalanmasinda ve Ge, cam gibi gevrek malzemelerin taslanmasinda Dbasariyla
kullanilmaktadirlar. Gevrek malzemelerin tek kesen agizli kesici takim ile nano Olgekte talas

kaldirmada olumlu sonug¢lar alinmaktadir [6].

Genellikle yapilan arastirmalar neticesinde, demir dis1 malzemelerden talas kaldirilmasinda tek
kristalli elmas takimlar tercih edilmektedir. Bundan baska, demir esasli malzemelerin talash
islenmesinde ise polikristalin elmas, kiibik bor nitriir ( CBN ) ve tungsten karbiir takimlarda

kullanilmaktadir [45].
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Nano 0lcekte talas kaldirma operasyonlarinda, malzemenin, uygun takim ve isleme yontemiyle
islenmesi yiizey hassasiyeti, yiizey alti deformasyonlari, takim omrii, isleme zamani gibi maliyeti
etkileyen hatalarin onlenmesi yoniinden énemlidir. Gevrek malzemelerin siinek rejimde islenmesi
talas kalinligini kritik bir degerin altinda muhafaza ederek rijit baglama diizenekleriyle baglanmis
ozel takimlar kullanarak saglanir. Gevrek malzemelerin elmas kesici takim kullanilarak siinek
rejimde islenmesiyle 50 nm veya daha kiiciik yiizey alti deformasyonlar ile optik ve seramik
parcalarin verimli sekilde imalatlart miimkiindiir. Bu tiir isleme, parcalarin performanslarini ve
dayanimlarimi fark edilir derecede arttirir ve sonradan parlatma ihtiyacini minimize eder veya
ortadan kaldirir. Ayrica, malzemedeki ve tane sinirlar1 igindeki yabanci maddeler ve
homojensizlik, yiizey bitirmede kotii bir sonug¢ veren, kesici takimin kii¢iik titresimlerine neden

olurlar. Bu yiizden, yiiksek hassasiyette isleme i¢in, bu karakteristikler goz oniine alinmalidir [6].

2.2.3 Nano Olcekte Talas Kaldirma islemleri icin Tezgah Ozellikleri

Yiiksek hassasiyet ve pozisyon dogrulugu isteyen nano Olcekte talas kaldirma operasyonlarinda

kullanilacak tezgahlar i¢in su 6zellikler aranir:

» Yiiksek hassasiyette, titresimden arinmuis, rijit bir yapi,
Rijit is pargas1 baglama diizenegi,

Yiiksek coziiniirliikte hareket kontrolii,

Isil kararlilik,

Geri-besleme kontrol,

YV V. V V V

Tezgahla biitiinlesik fakat isleme sirasinda tezgahtan gelecek etkilere kars1 izole edilmis
yiiksek hassasiyette bir 6l¢me sistemi,

» Sicaklik, titresim, rutubet ve toz kontrolii saglayan ¢evresel kontrol iiniteleri.

2.3 Nano Olcekte Talas Kaldirma Konusunda Gergeklestirilen Calismalar

Nano o6l¢ekte yapilan calismalar, temel olarak yiiksek hassasiyette talag kaldirma caligsmalardir.
Heniiz literatiirde mikro ve nano Olcekte islemlerin kesin bir sinirt olmamasi sebebiyle, Corbett
v.d. yaptiklar1 tanimlamaya dayanarak, elde edilen son iiriiniin ( ylizey piiriizliiliigii, vs. ) ya da
proses parametrelerinin ( kesme derinligi, ilerleme, vs. ) nano dlgekte olmasi durumunda da

calisma nano Olcekte talas kaldirma olarak degerlendirilmistir.
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Okamura v.d. yapmis oldugu calismalarda, ¢ok ince bitirme islemlerinin mekanizmalar tizerinde

durulmus ve tek kristal yapili safir malzemenin ¢ok ince parlatilmasinda kristalografik
miikemmellige sahip 10 °A R, piiriizliiliikte yiizeyler elde edilmistir. Okamura v.d. gore,

malzeme kaldirma miktari/hiz1 parlatma sivisindaki partikiillerin malzemesine, biiyiikliigiine, s1vi
icindeki yogunluguna, uygulanan yiike, partikiillerin dagilimina ve bitirme yapilacak yiizeyin

kristal yapisina baghdir. Sekil 2.17°de Okamura v.d. elde etmis oldugu yiizeyler goriilebilir.

Furukawa ve Moronuki’nin yapmis oldugu calismalarda, aliiminyum alasim, bakir, ¢ok kristal
yapili germanyum, fluorit ( CaF, ), amorf yapili akrilik recine ( PMMA ) malzemelerinde yiiksek
hassasiyette talas kaldirma deneyleri yapilmistir. Sekil 2.18’de goriildiigii iizere kesme derinligi

azaldikca ( 0zellikle bakir i¢in ), 6zgiil kesme kuvveti P, siddetli bir bicimde artmaktadir.

Moriwaki v.d. yaptig1 deneylerde, elmas kesici takimla yiiksek hassasiyette tornalama islemi icin
sicaklik artig1 ve kesici takimin 1s1l deformasyonu hem deneysel, hem de sonlu elemanlar yontemi
ile ( FEM ) incelenmistir. Moriwaki v.d.’ye gore aliiminyum malzemenin alin tornalanmasinda
FEM ile elde edilen veriler, deneysel verilerle uyumludur. Sicaklik artisinin ve isleme hatalarinin
gelisimi, takimin ilerleme yoniine baglidir. Takim malzemenin dis ¢cevresinden merkezine dogru
hareket etmeye basladiginda, talas kaldirma baslangicindan hemen sonra sicaklik maksimum
seviyeye ulasir ve asamali olarak azalir. Takim ters yonde hareket ettigi zaman, sicaklik asamali
olarak talas kaldirmanin sonuna kadar artar. Ayrica, takim asindiginda sicaklik artis1 ve isleme

hatas1 da artmaktadir.

(a) 3pm buyul

(c) MgO tozuyla yiiksek hassasivette bitiune yepilmig yizey

Sekil 2.17 Mn-Zn ferrit tek kristal malzemenin yiizeyinin optik mikrografileri [6]
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Ueda v.d. yapmis oldugu deneylerde, 2.5 nm c¢oziiniirliikte bir yiiksek hassasiyette CNC tezgah

kullanilmistir ve elmas takimla tornalama ve hassas talas kaldirma yapilmistir. Elmas takimla

tornalamada, egrisel bir yiizey islerken 3 nm R, yiizey piiriizliiliigii elde edilmistir. Ince taneli

bir taglama tekeri kullanilarak 0.6 nm R, yiizey piiriizliilligii elde edilecek sekilde islenmistir.

Sekil 2.19°da Ueda v.d. kullanmis olduklar1 yiiksek hassasiyette CNC tezgahinin semasi ve

600 mm capli konkav kiiresel aliiminyum test par¢asinin islenmesinin resimleri goriilmektedir.

2
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Sekil 2.18 UPM ile 6zgiil talag kaldirma kuvvetinin kesme derinligine gore degisimi [6]

Iy Mili

CNC Kontrolor

Z-Ekseni Tablast

Granit Taban

Lazerli Interferometre
Sistemi

£

is Pargast

Titresim
Soniimleyici

(a)

X-Ekseni Tablast

(®)

Sekil 2.19 Ueda v.d. kullandiklar1t UPM ( a ) tezgah semasi, ( b ) 600 mm capli konkav kiiresel
aliminyum test parcasinin islenmesi [6]
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Moriwaki ve Shamoto’nun yaptig1 calismalarda, paslanmaz ¢elik malzemenin ultrasonik titresim

uygulanarak yiiksek hassasiyette islenmesi ¢alismalarda, 0,026 um R_. ylizey piiriizliliglinde

max

ayna yiizeyleri elde edilebilmektedir.

Ueda ve Maneba’nin yaptigi deneylerde, amorf metallerin mikro talas kaldirilmasinda talas
olusumu mekanizmalar1 incelenmistir. Bunun icin deneysel c¢alismalar ve sonlu elemanlar
yontemi ile bilgisayar ortaminda analiz yapilmistir. Insitu SEM go6zleminde goriilmektedir ki,
demir ( Fe ) temelli amorf metaller tipik lamelli yapida talas olusturmaktadir. Ueda’ya gore
bunun sebebi gorece periyodik olarak homojen plastik deformasyon olusumu ve bolgesel kayma

bandinin tekrarlayan olusumudur. Bolgesel kayma bandi 0,03 m ’den daha kiigiik kalinliklarda

oldukca dar bir aralikta ortaya ¢ikmaktadir. Belirli talas kaldirma kosullarinda, kesme derinligiyle
dogru orantili olarak lameller arasindaki bosluk artmaktadir. Amorf metallerde talas olusumu
kesme derinliginde boyut etkisine bagli olmadan ortaya ¢ikmaktadir. Bu durum, amorf metallerin
homojen yapilarindan bagka hata icermemesine baglanmaktadir. Sekil 2.20’de Ueda v.d. yapmis
oldugu calismalarda elde edilen talas olusumunun deneysel ve FEM analizi ile elde edilen
goriintiilerinin karsilastirmalar1 ve Sekil 2.21°de D goreli talas kaldirma uzunluguna bagli 6zgiil

kesme kuvvetleri degisimi karsilastirmasi grafigi goriilmektedir.

(b) D=0,29 um

(¢) D=0,64 um (d) D=1,10 um

Sekil 2.20 Talas olusumunun deneysel ve FEM analizi ile elde edilen goriintiilerinin
karsilagtirmalar1 D = ( talag uzunlugu / kesme derinligi ) [6]
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Lucca v.d. yaptiklar1 deneylerde, Te-Cu alasim malzemesinin elmas malzemeli tek kesen agizli
doner kesici takimla yliksek hassasiyette talas kaldirma islemi yapilmis ve takim geometrisinin
talas kaldirma kuvvetlerine etkisi incelenmistir. Takim kesici kenar geometrisinin belirlenmesi
icin AFM kullamilmistir. 20 gm -10 nm kesme derinlikleri arasinda yapilan deneylerde gerek
nominal talas agisinin gerekse de takim kesen agiz profilinin talas kaldirma isleminde kesme
kuvvetlerine ve enerji kaybina énemli etkilerinin oldugu belirlenmistir. Kesme derinligi takim

kesici kenar profiline gore biiyiik kaldiginda, kesme kuvvetleri nominal talag acisina bagli olarak

degismektedir.
5 e

‘s

[-»

&) 4+

o e TSI e RS s
- 3 o — ,,.,..” T s
g P <~ :

= i s

Moo2r

: /

@ i / Deneysel

1

Eﬂ { - Sin‘ﬂilasyon
QO f‘ L _i

0 0.5 1.0 15 2.0

Goreli Kesme Uzunlugu D
Sekil 2.21 Goreli kesme uzunluguna bagl 6zgiil kesme kuvvetleri degisimi karsilastirmasi [6]

Donaldson v.d. yaptiklar1 deneylerde, 0,01 —10 um kesme derinliginde Cu malzemenin yiiksek
hassasiyette ortogonal islenmesi sonucu olusan yiizeydeki plastik deformasyona ugramis
katmaninin kalinlig1 incelenmigtir. Te-Cu alasim ve ince taneli Cu malzeme, ayn1 nominal
geometriye sahip fakat farkli kesici kenar geometrilerine sahip takimlarla islenmistir. Birkag
mikrometrenin altindaki kesme derinliklerinde, iki takimin kuvvet karakteristigi birbirinden farkli
olmaktadir, fakat bu durum plastik deformasyona wugramis katmanin kalinhiginda
goriilmemektedir. Buna ek olarak, plastik katmanin derinligi kesme derinligiyle iligkili
goriilmemektedir. Olciilen derinliklerin biiyiikliikleri literatiirde verilenlerle uyum icinde

goriilmektedir.

Sata ve Takeuchi’nin yaptiklari deneylerde, camin ii¢c ( 3D ) boyutlu olarak yiiksek hassasiyette

islenmesi incelenmistir. Sata ve Takeuchi’ye gore, siinek rejimde isleme ile ylizeydeki catlak
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olusumundan arinmak miimkiindiir. Sekil 2.22’de Sata ve Takeuchi’'nin calismalarinda elde

edilmis bitirmeden onceki ve sonraki yiizey goriiniimii resmi goriilmektedir [6].

-

m—— e

I mm

I mm

(a) Bitirmeden 6nceki ylizey goriinimii (b) Bitirmeden sonraki yiizey gorinimi

Sekil 2.22 Cam is parcasinda catlak olusumsuz bitirme islemiyle elde edilen yiizey [6]

To v.d. yaptig1 calismada, <100>, <110> ve <111> kristolografik yapilarindaki ti¢ farkl

aliminyum malzemenin elmas kesici takimla yiiksek hassasiyette tornalanmasini incelemistir.
Islemde kristolografik anizotropinin talas olusum mekanizmasi, kesme kuvvetleri ve yiizey
mikrotopografisi iizerine etkileri arastirllmistir. Bu tornalama isleminde kullanilan elmas takimin
kesici kenar yaricapt 0,635 mm, talas acgis1t 0° ve bosluk agis1 5°°dir. Biitiin kesme islemleri
8000 rpm’lik devir hizinda gerceklestirildi. Kesme derinligi degeri 1 gm ila 10 gm arasinda
alinmistir. Islem sonucunda olusan talas kalinhigi deforme olmamus talas kalinhigindan daha
kiigiiktiir, ancak talas kalinliklar1 arasinda biiyiik farkliliklar olustu. Kesme derinligi 1 gum iken,
deforme olmus talas kalinligi 0,6 wm ile 1,7 pm arasinda degisim gosterirken, kesme derinligi
5 pum oldugunda bu aralik daha da kiiciiktiir. Ayn1 zamanda bu arastirmaya gore, ana kesme
kuvveti, kesme derinligi arttikca artmaktadir ancak sadece ilerleme hizinin degistirilmesinden
etkilenmemektedir. Farkli kristalografik yapidaki aliminyum malzemede meydana gelen kesme
kuvvetleri Sekil 2.23’de goriilmektedir. Ancak talas kaldirilan yiizeyin piiriizliilik degeri,
ilerleme hiz1 kritik degerin altinda ise 6nemli derecede artmaktadir. Bununla ilgili grafik ise Sekil
2.24°de verilmistir. To v.d. gore, elmas kesici takimla yiiksek hassasiyette tornalama ile elde

edilen yiizey piiriizliiliigl, talas kaldirilan yiizeyin piiriizliiliiglinden etkilenmektedir [59].
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Sekil 2.23 Ug farkl1 aliiminyum kristalinde kesme derinliginin ana kesme kuvveti iizerindeki
etkisi [59]
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Sekil 2.24 Ug farkli aliiminyum kristalinde kesme derinliginin yiizey piiriizliiliigii izerindeki
etkisi [59]

Fang’in yapmis oldugu caligmada, tek kristal silisyum malzemenin yiiksek hassasiyette
tornalanmas1 incelenmistir. Fang’a gore, keskin kesici kenarli takim kullanildiginda, mikro-
catlaklar goriilmeyecek kadar kiiciilmektedir. Sekil 2.25’de dalma kesmesi sonucunda olusan
oluk bolgesi ( L,: stinek bolge, L : yari-sinek bolge ) goriilmektedir. Aym sekilde bu L,
degerinin kesme hiz1 ve talas acisina gore degisimi verilmektedir. Ayrica, talag agis1 azaldikca,
yiizey-alt1 deformasyon kalinlig1 artmaktadir. Yine, goriilmektedir ki, uc yaricapi arttik¢a, yiizey
piiriizliiliigii de artmaktadir. Ayn1 zamanda bu calismada, siinek malzemelerde elde edilen 1 nm

yiizey piiriizliilligii esik degeri, silisyum gibi gevrek bir malzemede elde edilmistir [17].
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9

27
Kesme Hnz1 ( m/dak)

Sekil 2.25 L, ; uzama bolgesinin kesme hiz1 ve talas acisina gore degisimi, ¢, =0° ve
o, =25 [17]

piiriizliiliik (r2m)

Rmax
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Sekil 2.26 Ug yaricap1 ve kesme hizina bagl olarak piiriizliiliigiin degisimi [17]

Hocken v.d. yaptig1 deneylerde, germanyum malzemenin nano dlgekte talas kaldirmasinda takim
geometrisinin olusan kesme kuvvetlerine etkisi incelenmistir. Goriilmektedir ki, takim talas
acisinin olusan kuvvet sisteminde ve elde edilen ylizeye 6nemli ol¢iide etkisi vardir. Talas acisi

azaldikca, kesme kuvvetlerinde azalma gozlenmektedir.

Hocken, Wei Gao v.d. yaptig1 nano ol¢ekte talas kaldirma tezgahinda, gevrek is parcasinin egimli
olmas1 durumunda nanometrik kesme derinliklerinde yeterli hassasiyet elde edilmistir.
Gelistirilen geri besleme kontrol mekanizmas1 sayesinde, kapasitans probuna bagh olarak, talas
kaldirma hareketinin kesinligi nanometrik seviyede elde edilebilmektedir. Ayrica, tek kristal
silisyum malzemelerin nano Olgekte talas kaldirilmasi deneylerinde goriilmektedir ki, siinek-
gevrek gecisim konusu i¢in gerekli olan, kuvvet ve kesme derinligi verilerinin hassas Ol¢iimii

yapilabilmektedir. Sekil 2.3’de yapilan tezgahin bir semasi goriilebilir.



76

Yan v.d. yaptig1 calismada, gevrek malzemelerin siinek rejimde islenmesi i¢in diiz uglu elmas
kesici takim kullanarak yeni bir yontem Onermektedir. Kiiciik talas acilar1 kullanarak, deforme
olmus talas kalinli§1 nanometrik seviyede tutulmus ve ayni zamanda diizgiin gerinim sartlar1 elde
edilmistir. Kristal oryantasyonunun ve talas acisinin tek kristal silisyumun kritik talas kalinlig
tizerindeki etkileri incelenmistir. Talaslar ve islenmis yiizeyler incelenmis ve siinek-gevrek
gecisim olgusu gerinim hali gecisimi yOniinden incelenmistir. Siinek rejimde isleme birka¢ on-
mikrometre / devir gibi biiylik ilerlemelerde elde edilmistir. Tek kristal silisyumda ayna gibi
yiizeyler elde edilmistir ve siirekli talas olusumu gozlenmistir. Sekil 2.27°de Yan v.d. siinek

rejimde isleme sonucu elde ettikleri siirekli talag olusumunun goriintiisii goriilebilir [64].

Chao v.d. yaptig1 calismada, tek kristal silisyumun tek kesen agizli elmas takimla siinek rejimde
tornalanmasi incelenmistir. Goriilmektedir ki, yuvarlak ug¢lu bir takim kullanildiginda kritik
kesme derinligi ( 4. ) Si ( 100 ) i¢in kirilmanin kolay olustugu kesme yonlerinde 0,2 um < d .
< 09 um, diger yonlerde d_, ~1pum, Si ( 111 ) i¢cin kirllmanin kolay olustugu kesme

yonlerinde 0,25 um< d,, < 0,6 pm ve diger yonlerde d_, ~ 0,9 um elde edilmektedir.

Sekil 2.27 UPM ile elde edilen talaglarin SEM goriintiileri (a) Gevrek rejimde isleme, (b) Siinek
rejimde isleme [64]

Cheung’un yaptig1 calismada, gevrek tek kristal malzemelerin yiiksek hassasiyette talas
kaldirilmasinda kesme siirtiinmesinin yiizey ozelliklerine etkisi incelenmistir. Goriilmektedir ki,
kristal oryantasyonuna bagh talas kaldirma yonii degisiklik gosterdiginde, yiizey piirtizliiligii
anizotropisi olugmaktadir. Ayrica vurgulanmaktadir ki, kesme siirtiinmesinin artmasiyla birlikte

ortalama aritmetik ylizey piiriizliiligl ile yiizey piiriizliiliigli anizotropisi azalir. Cheung’a gore



77

bunun nedeni, kesme siirtlinmesindeki siinek-gevrek gecisim olabilir. Sekil 2.28’de Cheung

tarafindan elde edilmis ( 111 ) tek kristal silisyumun siinek-gevrek gec¢isimi goriilebilir [13].

Gevrek Rejim

Sekil 2.28 ( 111 ) tek kristal silisyumun siinek-gevrek geg¢isimi [13]

Fang, Liu ve Lee’nin yaptigi derlemede, cam malzemenin yiiksek hassasiyette elmas kesici
takimla talas kaldirilmasi incelenmistir. Cam malzemenin siinek rejimde islenmesi i¢in ii¢ teknik
ele alinmistir: konik kanal agcma, dalma ve tek kesen agizli takimla c¢izme. Atomik boyutta
islemede olusan kuvvetler sebebiyle takimin cabuk asinmasini 6nlemek i¢in, ultrasonik titresimli

talag kaldirma ve 1s1 yardimiyla talas kaldirma teknikleri ele alinmistir.

Fang ve arkadaslar1 ekstriizyon esasli metal kaldirmayr temel alan bir model olusturmuglar ve
deneysel olarak kanitlamak i¢in ¢alismislardir. Deforme olmamis talas kalinliginin takim kesen
agzinin yarigapina orani esik degerinden diisiik ise, konvansiyonel kesimden farkli olarak kesme
derinligi kesici kenar yaricapina kiyasla onemli derecede biiyiik oldugunda, takim kesici agzinin
yaricapinin etkisi nanometrik talas kaldirmada onemsenmez. Bu durumda nominal talas agisinin
pozitif, negatif veya 0° olmasi fark etmeksizin, etkin talas acisi negatiftir. Bu talas agis1 da takim
oniinde plastik deformasyon olusturarak is parcasinda basi1 gerilmesi meydana getirir. Deforme
olmamus talag kalinligimin a_, takim kesen agzinin yarigapina oranin azalmasi ile bir § durgun
noktasi olusur. Bu oran S noktasinin altinda ise talag olusumu meydana gelmez ama elastik ve
plastik deformasyon Sekil 2.29°daki gibi olur. Is malzemesi takimin kesici kenarmin en al¢ak
noktasindan ( L ) gectikten sonra elastik kisim ( D, ) geri esner. Plastik bozulma bolgesi ( A ),

P noktasi arkasinda kalict deformasyon olusumuna ve dikey dogrultu ile meydana gelen kuvvet

arasinda £ agisinin olusumuna neden olur ve basi gerilmesi bu meydana gelen kuvvete bagl
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olarak dagilmistir. Bu oran malzeme 6zelliklerine, takim geometrisi ve isleme sartlarina baghdir.
Deforme olmamis talas kalinliginin takim kesen agzinin yarigapima orani esik degerinden ( S
durgun noktasindan ) yiiksek ise, S noktasinin altinda kalan bolge Sekil 2.30’da goriildiigti gibi
elastik ve plastik deformasyona ugrar. Is malzemesi takimin kesici kenarmin en alcak

noktasindan ( L ) gectikten sonra, elastik kistm ( D, ) geri esner. Plastik bozulma bolgesi ( A ),

P noktasinin arkasinda kalic1 deformasyon olusumuna yol agar. S noktasinin yukarisinda kalan

malzeme talas biciminde is malzemesinden ayrilir [18].

Kesici Takim

Sekil 2.29 Deforme olmamis talas kalinliginin takim kesen agzinin yaricapina orani esik
degerinden diisiik oldugundaki nanometrik islemenin semasi [18]

Kesici Takim

Sekil 2.30 Deforme olmamuis talas kalinliginin takim kesen agzinin yaricapina orani esik
degerinden yiiksek oldugundaki nanometrik islemenin semasi [18]

Ikawa v.d. yaptig1 calisgmada deforme olmamus talas kalinlif1 azaldik¢a is pargasi ylizeyinden
oldukca kararli bicimde ve kesici takimin performansimi etkilemeden talas kaldirildigim
gostermistir. Sekil 2.31°de 1 nm’lik ve 30 nm’lik deforme olmamis talas kalinliklariyla

gerceklestirilen isleme sonrasinda talas olusumunun resmi goriilmektedir. Eger takimin kesici
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kenarinin yarigap:r keskinligini yeteri kadar 1yi korursa yiiksek hassasiyette ve tam olarak talas

kaldirma islemi gerceklestirilebilir [23].

(@) (b)

Sekil 2.31 (a) 1 nm , (b) 30 nm deforme olmamis talas kalinliklariyla gergeklestirilen isleme
yonteminde talas olusumlarinin resmi [23]

Giiniimiizde nano 6lgekte talas kaldirma konusunda gerceklestirilen modern yontemlerden biri de
ELID teknigidir. Aslinda metal parcacik bagli abrazif takimlara nano-giydirme ( nano-dressing )
islemi olarak bilinen ELID teknolojisi, nanometre veya nanometre alt1 yiizey piiriizliligt elde
etmek icin kullanilan tekniklerden bir tanesidir. Sekil 2.32’de taslama isleminde uygulanan ELID
teknigi gosterilmektedir[26].

Sekil 2.32 Taslama isleminde uygulanan ELID teknigi [46]

Bilindigi gibi taslama yiiksek yiizey kalitesinin istendigi yerlerde yaygin olarak kullanilan bir
tekniktir. Sert ve kirillgan malzemeler siiper abrazif taglama tekerlekleri kullanilarak nano Slgekte

islenebilmektedirler. Ancak, islem siiresinde siiper abrazif tekerlege yiiklenme ve perdah
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olusumu nedeniyle zamanla cizik ve yiizey alti hasarlar1 olugsmaktadir. Bu sorunu ortadan
kaldirmak i¢in ELID teknigi gelistirilmistir. Bu sistem Sekil 2.33’de de goriildiigii iizere taglama
tekeri, elektrot, giic uygulayici ve elektrolitten olusmaktadir. Bu sistem kullanilarak zamanla

taglama tekeri yiizeyinde olusan piiriizliiliikler ortadan kaldirilmaktadir [73].

Giic

Sogutucu

Elektrot

Is Parcasi

Sekil 2.33 ELID taslama tekniginin semasi [73]

Giintimiizde kullanilan bir diger nano olgekte islemi ise, Ozellikle giintimiiz bilgisayarlar icin
oldukca onemli olan Aliiminyum Titanyum Karbiir ( AITiC ) manyetik baslarinin yiiksek
hassasiyette islenmesidir. Bu teknik, ©zel bir plaka veya 0,125 um kiigiikliigiinde elmas

baglandiricili taglama tas1 vasitasiyla hafif carpma etkisiyle manyetik baglarin yiizey
piiriizliiliigiiniin 0,2 nm dolaylarinda olmasini saglar. Sekil 2.34’de siirtiinen bilesenlerden biri
olan AITiC manyetik baslarin yiizeyinde meydana gelen ve sik sik kusur olusumuna neden olan
gomiilii elmas tanesinin goriintiisii verilmistir. Bu islemin malzeme kaldirma mekanizmasi tam
olarak anlasilmamasina ragmen, hesaplamalar gostermistir ki, lnm ’nin altindaki kesme

derinliklerinde malzeme yiizeyinden molekiiler diizeyde talas kaldirilmaktadir [46].

Bu yontemlerden bagka giintimiizde gelistirilmeye calisilan bir diger yontem ise Elektrik Desarj
yontemi ( EDM ) ile islemedir. Bu yontem 06zellikle mikro veya nano olgekte pargalarin tiretimi

icin olduk¢a 6nemlidir [47].

Sekil 2.34 Elmas tane ile gomiilii AITiC ylizeyinin AFM goriintiisii [46]
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Bu yontem, ayn1 zamanda elektro erozyon talas kaldirma yontemi olarak da bilinir. Baska bir ad1
ise, elektro kivileim isleme ( Electro-spark ) yontemidir. Kisaca belirtmek gerekirse bu yontem,
bir takim ile bir is pargas1 arasindaki kisa omiirlii ( siirekli ) tekrarlayici elektrik kivilcimlari
yardimiyla malzemenin ya da talasin kaldirilmasi olarak tanimlanabilir. Basit olarak bu
yontemler bir kismi rasgele bir kivilcimlanma frekansi ile takim hareketinin diizenli olamayan bir
seklini kullanirlar. Bu durumda béyle bir yontem imalat amaclarina nazaran is pargalar icerisinde
kirilmis olan matkap ucu yahut kilavuzlarin ¢ikarilmasi amaglari i¢in kullanilir. Bir iiretim ya da
imalat yontemi olarak, kivilctm desarjinin siiresi ve genligi dikkatlice kontrol altinda tutulur ve
takim, sabit bir desarj boslugunu temin etmek ve devam ettirmek amaciyla is parcasi iizerine
servo mekanizma yardimiyla hassas bir sekilde ilerletilir. Gerekli olan kivileim, dogrudan olarak
kontrol edilebilen yiiksek frekanslh voltaj darbeleri, carpmalart meydana getiren donel bir darbe

generatOrii vasitasiyla baslatilir ve kontrol edilir [61].

Bu yontemde is parcasi malzemesinin sertligi, arka kisimda meydana gelen talas ve olusan kiigiik
kuvvetlere etki eden bir faktor degildir. Nano 6lgekte kivilcim desarji ile isleme yonteminde
oldukca keskin ( sivri ) ve ince tel elektrot kullanilmasi 6nemlidir. Su an tiip elektrotlarin
kullanildigr kuru-EDM ( Dry EDM ) yontemi halen arastirma asamasindadir. Bu yontemde
dielektrik akisin oldugu bolgeye gaz gonderilerek islem gerceklestirilmektedir [47].

Dénme Yonii

Elektrot Takim
Dékiintii

Yiiksek Hizda
Gaz Akis1

(&)
<>

is Parcasi
Ergimis Bolge

Sekil 2.35 Kuru-EDM isleminin semasi [47]

2.3.1 Elektron Demeti ve Lazer isleme Yoluyla Nano Olcekte Talas Kaldirma

Son zamanlarda elektron yaymimin, isinim transferi ile birlikte kullanilmasiyla nano olgekte
imalatin basarilabilecegi anlasilmistir. Bir is parcasini esik sicakligina dek i1sitmak icin bir lazer
kullanilabilir ve maddeden ufak bir parca koparmak i¢in de bir nano-prob elektron yaymimi

yoluyla ek enerji transfer edilebilir. Bu varsayimi arastirmak icin Basil T. Wong, ayrintili bir
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sayisal inceleme sunmustur. Elektron-demeti aktarimi bir Monte Carlo yaklasimi kullanilarak
modellenmis ve lazerle 1sitma simiilasyonu i¢in Fresnel yansimalarin1 da kapsayan bir 1ginim
transferi modeli uyarlanmistir. Sayisal incelemenin gosterdigine gore altin bir tabakada lokal
buharlagsmay1 baslatmak i¢in yaklasik 0.5W ’lik tek bir elektron-demeti yeterlidir. Eger tabaka

yeterince inceyse, bir lazer kullanimiyla gereken gii¢ yariya indirilebilir.

Nano yapilar genellikle, model iiretimi ( Orn, elektron demeti litografi ) ve sonra modelin
gelistirilmesi ( 6rn, oyma ) seklinde iki basamakli iglemlerle imal edilir. Wong v.d, nano-prob
alan1 salimi ile 1s51ma aktariminin baglasimiyla, tek basamak ya da dogrudan yazma ile nano
Olcekte talas kaldirmanin elde edilebilecegi hipotezini kurdular. Bir is pagasini 1sitmak icin
odaklanmis elektron demeti yonetiminde daha kiigiik bir nanoskobik bolgeyi iceren mikroskobik
bir bolge dahilinde lazer 1s1m kullanilabilir. Elektron demeti materyalin ¢ok kiigiik bir hacmini
cikarmak icin yeterli marjinal 1sinmayi, siiblimlesme ve buharlasma yoluyla saglar. Deneysel

olarak bu hipotezin arastirilmasi, elektron demetinde gerekli giiciin tahminini gerektirir.

Geleneksel elektron demeti yontemi, bircok elektron salan elektron tabancasindan cikan
elektronlar1 kullanir ve onlan islenecek kati is parcasina yollar. Bu yontemin anahtar 6zelligi,
elektronlarin biiyiik kinetik enerjilerle kullanilmasidir. Bu elektronlar, hedef kat1 orgiisiiniin i¢ine
niifuz eder ve esnek olmayan carpigsma yoluyla islenecek par¢aya énemli miktarda enerji aktarir.

Bu niifuz edis ve enerji aktarimi, istenen modelin imali i¢in erime ve buharlagsmaya neden olur.

Giiclii elektronlarin ve kati materyalin arasindaki etkilesim olduk¢a karmasiktir. Hizlandirilmig
elektronlar son derece kiiciik oldugundan, kati is parcasindaki atomlarin Orgiisiine kolaylikla
niifuz eder. Giiglii elektronlar, kat1 is parcasiyla ¢arpistiginda ve etkilestiginde, cesitli yonlerde
dagilirlar. Esnek olmayan bir dagilim, elektronlar1 yeniden yoneltir ve enerjilerini zayiflatirken,
esnek bir dagilim, yayilan elektronlarm yeniden yonlenmesini kapsar. Is parcasi dahilinde,
elektronlarin baglangictaki enerjisi, elektron dagilim penetrasyon ( ice isleme ) derinligini etkiler.
Yayilan elektronlar ile kat1 materyal arasindaki karmasik etkilesimden dolayi, gercekci analitik
bir sonug elde etmek zordur. Bu nedenle bu arastirmada elektron demeti tagimasini istatistiksel
olarak simiile etmek i¢in bir Monte Carlo yontemi ( MCM ) kullanilmistir; is pargas: yiizeyine
niifuz eden biiyiikk bir miktardaki elektron toplulugu, is parcasinin materyal 6zelliklerine gore

izlendi. Is parcasinin sicakligindaki degisim Fourier 1s1 iletimi denklemi kullanilarak modellendi.
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Whiddington® in ¢aligmasi, elektronun niifuz alan1 R, (m), ile elektron ivme gerilimini V (Volr)

ve metalin kiitle yogunlugunu p(kg / m’) iliskilendirdiginden 6nemlidir. Iliski su sekildedir:
_ “11y,2
R, =22x10""V?/p (224)

Burada R,, hedef yiizeye geldiginde, niifuz eden elektronlarin ulastigi derinlik, yayilan

elektronlardan gelen enerjinin cogunlugunun bu alan dahilinde soguruldugunu belirtir. Yine de,
egri uyumu daha yiiksek bir gerilim alaninda yapildigindan, bu anlatim, uygulanan diisiik

gerilimlerde ( <20kV ) yanlis olmaktadir.

Yiiksek ivmeli gerilimlerle, enerjinin cogunlugu, is parcasi yiizeyinin altinda sogurulur; bir
30—kV ’lik elektron demeti, altin ylizeyinin i¢ine yaklasik, 1gm niifuz eder. Sonug¢ olarak,
enerji, niifuz alan1 boyunca soguruldugundan, en yiiksek sicaklik yiizeyin altinda olusacaktir.
Daha makul ivme gerilimleri i¢in, sogurulmus enerji profili, yiizey yakininda yogunlasir, bir
4 —kV ’lik elektron demeti, yalmizca 60nm ( MCM tarafindan Ongoriildiigii sekilde ) niifuz
edebilir, fakat bu, elektron demetiyle yollanabilir toplam enerjiyi smurlar. Bu sebeple nano
Olcekte talas kaldirma, makul ivme gerilimli bir elektron demetiyle birlikte esik 1s1masini

gerektirebilir.

2.3.1.1 Problemin Tanim ve Varsayimlar

Bu calismada, elektron demeti tasimasini modellemek, is parcasindaki sicaklik alaninin tahmini,
bir is parcasindan atomlari etkin olarak uzaklastiracak elektron demeti giiciinii tanimlamak ve
nano Olgekte talas kaldirma islemini gerceklestirmektir. Ergime, buharlagsma, siiblimlesme
sicakliklar1 yakinindaki yerel is parcasi sicakliklarini gelistirmek i¢in, her bir zaman birimi bagina

saglanan giiclii atomlarin yeterli sayis1 arastiriliyor.

Problemin sematigi Sekil 2.36da gosterildi. Olas1 iki senaryo oldugu varsayilmstir. ilki, 1s1tma
kaynag1 olarak sadece elektron demetinin kullamilmasi ( Sekil 2.36(a)’da gosterildigi gibi );
ikincisinde ise yardimci 1sitma kullanimi olarak, is pargasi ile alt tabaka arasindaki ara yiizde,

elektron demeti 1sitmasina ek olarak, lazer hesaba katilmistir ( Sekil 2.36(b) ). Simdiki
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arastirmalar i¢cin kullanilan elektron kaynaginin c¢esidi, hatasiz olarak yeterli elektron
yollayabildigi siirece onemsizdir. Is parcasna zorla yiiklemede bulunan, elektron kaynak ve
kanallarimin olmadig varsayilmistir. Is parcast boyunca bu sekilde uygulanan ek gerilimler,
elektron demetinden niifuz eden elektronlarin yayilmasini degistirecektir ve is parcasi dahilinde
tek diize olmayan Joule 1sitma sistemine de neden olabilir. Elektron demeti ve lazerin yaninda ek
1sinin temin edilmesini saglayan Joule 1sitmasi, nano Olgekte talas kaldirma islemine yardim

etmek kosuluyla hizmet edebildiginde, bu ayrintilar gelecek modellere dahil edilecektir.

| e-demeti

. r
Is Parcasi =
4

Saydam Alt Tabaka

200 veya
500 nm

10pm

> >

20pm

e-demeti

Lazer
(b)

Sekil 2.36 Nano ol¢ekte talas kaldirma islemi semasal olarak ele alindi. Bir is pargasi bir alt
tabakanin iistiine yerlestirilir. Alt tabakanin gelen lazer 1s1nina saydam oldugu varsayiliyor. iki
farkli buharlagsma yontemi hesaba katildi: (a) elektron demeti, is par¢asinin iizerine dikey olarak
carpar ve (b) elektron demeti ve lazer 151n1 karsit yonlerden, normal bir sekilde is parcasina ¢arpar
[63]

Bu calismada, is parcgasi olarak, 10— wm yar1 saydam alt tabakada ( kuvars ) birikmis ince altin

film secilmistir. Is parcas1 ve alt tabakanin 10um yaricap boyutuna sahip oldugu varsayilmistir.

Altin filmin kalinliginin 200nm  veya 500nm olacagi hesaba katilmistir. Alt tabakanin
deneylerdeki gercek kalinligi birka¢ yiiz mikron kalin olabilmekle birlikte, 1s1 dalgasiyla ilgili
olarak, 10— gm kuvars “sonsuz kalin” oldugundan, sonuclar etkilemeyecektir (100 — gm kuvars
hesaba katilmadan). Kuvarsin 1sinir enerjiyi sogurmadigi varsayilmis ( lazere saydam ). Tek bir
elektron kaynaginin, 6nceden belirlenmis baslangictaki kinetik enerjilerle, dogrudan is parcasinin

iist ylizeyine, elektron saldig diisiiniilmiistiir. 355nm dalga boylu bir lazer, alt tabakanin altindan
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1s parcasini 1sitmak igin segilir. 355nm den 6te dalga boylar i¢in, altin 6nemli derecede 151n1mi

yansitirken, lazer dalga boyu, 1s1n1min yansimasini minimize etmek i¢in segilir.

Koordinat cercevesinin baslangici, elektron bombardimaninin olustugu yerdedir. Elektron demeti
ve lazer carpmasi cogunlukla is pargasi iistiinde ve ¢oziim z yonii boyunca eksen simetrik
olacagindan, hesaplamalar i¢in silindirik koordinat sistemi kullanilir. Amag, tek bir prob
kullanimiyla materyal taginma, bu yiizden talas kaldirma islemi i¢in tek bir elektron demeti

kullanilir.

Vakumda, sadece olasi iki 1s1 aktarimi mekanizmasi, 1stma ve iletimdir. Yiiksek sicakliklarda is
parcasindan 1sin1m yayinimi kacinilmazdir ve dikkate alinmay1 gerektirir. Bununla birlikte, nano
Olcek seviyelerindeki 1s1 151mm aktarimi yogun calismalar ve arastirmalar gerektirir ve erimenin
disinda nano Olceklerdeki ve sicakliklardaki 1s1n 6zellikleri ( 6rn; yayilim ve emilim ) altina (Au)
kolaylikla uygulanamaz. Ayrica 1sinim yaymimi daha ¢ok yilizey alanlarina bagli, dolayisiyla
enerji denkliginde hicbir etkiye sahip olamaz. Bu sebeplerle, yayinim ( salinim ), bu ¢alismada
g6z ardi edilmistir. Bu andan itibaren, is pargasinin iist kismi, saydam alt tabakanin alt1 ve yan
duvarlarin yalitilmis olarak diistiniildiigli varsayiliyor ve bu cesit problemler hi¢ 1s1 kaybi
olmadigindan, dogal olarak kararsiz durumdadirlar. Hesaba ait bolgeye gore, tiim geometri,
silindirlerin ikili katmanidir. Silindirin yan duvarlar1 yaninda hesaplanan sicakliklar, oda
sicakligina esitse; coziim, oda sicakliginda sonsuz yan duvarlarla, fiziksel olarak, paralel diizlem
1§ parcasina esittir. Ayrica, ortadaki kismin homojen oldugunu, kusursuz ve ¢atlaksiz oldugu da
varsayllmistir. Boyle bir varsayim, orta kisimda kirlilik oldugunda elektron ve foton dagilimi

oldukca karmasiklasirken, 1s1 aktarimi analizini basitlestirir.

2.3.1.2 Hesapsal ( Hesaplama ) Izgarasi

Sekil 2.37’de resmedilen hesaplama 1zgarasi, r radyal yone denk gelen, m 1zgara dizini ile ve z
eksensel yone denk gelen 1zgara dizini n ile birlikte silindirik koordinatlarla ifade edildi.
Elektron demeti tasima icin Monte Carlo ( MC ) simiilasyonu, (rxz)= (Rlel) ve m=0’dan
N, —1 ve n=0’dan N,, —1 olarak verilen bolge, tek diize 1zgarada, gerceklestirilir. Sinir

kosullar elektron demeti ve lazerden uzakta tanimlandigindan, tiim hesapsal bolgeyle tekdiize

1zgaranin kullanimi, iletim problemi i¢in uygulanamaz olacaktir. Bunun iistesinden gelebilmek
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icin, baslangictan uzaklastik¢a, 1zgara araligini artiririz. Cogunlukla, lazerin radyal dagilima,
elektron demetininkinden daha biiylik olacaktir, bu sebeple, iletim modellendiginde, tekdiize

1zgara (Rlel ) "den ((R1 +R, ))c(Ll +L, )) ‘e genisletilir.

Genisletilmis tekdiize 1zgara, r ve z yoOnlerinde genisletici faktorlerle tekdiize olmayan 1zgaraya

baglanir. Izgara kurulur, boylelikle, alt tabakanin kalinhg L, (n=N, +N,, den
N, ,+N,,+N,;—1’e ) olarak belirtilirken, is par¢asimin kalnhg L +L,( n=0’dan
N, +N,,—1’e ) olarak belirlendi. Hesaplama icin gerekli 1zgara noktalarinin sayaisi,
NgisNgyyNesu N, i\ wN,, ve N, ; R's,L's ve r ve zyonleri i¢in, iki bitisik 1zgara araliginin

oranlar ( 6zellikle 6ncekinden daha ¢ok sonraki ) kullanilarak kolayca belirlenebilir.

2.3.1.3 Elektron Demeti Tasimasi Icin Monte Carlo Yontemi

Elektron bombardimani sebebiyle is parcasinda biriken enerjinin dagilimi Monte Carlo yontemi
(MCM) kullanilarak belirlenebilir. Bir is parcasina niifuz eden elektronlarin durumu i¢in, MCM,
birikimli olasilik dagilimi fonksiyonunu ( CPDFs ) temel alarak, elektronlarin is parcasinin
icindeki dagilimini simiile eder. MCM elektron demetine, biitiin elektronlarin esit enerjiye sahip
oldugu, ayrik elektronlar gibi davranir. Her bir elektron, is parcasinin i¢inde, bir dizi esnek ve

esnek olmayan, sacilima ( yayilima ) ugrar.

Monte Carlo Yontemi ( MCM ) biiyiik Olciide, Isinimsal Tasima Denkleminin (RTE) sonucu i¢in
kullanilir. Yine de, fotonlarin yayilimi, elektronlarinkinden daha farkli dagilim ve sogurulma

olasilik dagilimi izler.

MCM simiilasyonlari, grup sayisi, salimim yeri, ilk firlatma yonii, seklinde bilginin
olusturulmasiyla baslar. Bir grup, bir deste kuantum parcacigin1 temsil eder (elektronlar,
fotonlar). Her bir grup, gruplar arasinda karismanin olmadig1 varsayilarak, digerinin yayiliminin
tamamlanmasinin ardindan firlatilir. Etkilesim uzakligi, ortadaki kisimla etkilesmeden ©nce
yayilabilecegi uzaklik, ortadaki kismin materyal ozelliklerine gore cizilir. Boylelikle, grup,
baslangictaki salinim yoOniiyle uzaklik boyunca yol alarak, simdiki pozisyonundan sonrakine

hareket eder. Orta kisimdan cikarsa, yansima ya da iletime katkida bulunacak. Diger tiirlii,
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bundan dolayi, agirligi ya da enerjisi degisir ve yeni bir yayilim yoOnii belirlenir. Yeni

etkilesim uzakliginin ¢izilmesiyle, yukaridaki prosediir tekrarlanir.

. P
is Parcas1

=
-
-
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T
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Sekil 2.37 Elektron demeti iletimi, lazer yayilimy, i pargasi i¢inde 1s1 iletimini modellemek i¢in

kullanilan, 1zgara kurulumu. Izgara iki alt alana boliiniir; (1) » ve z—yOniinde birlikte, ayn1

aralikli A ve B, (2) Izgaranin bagimsiz faktorlerle r ve z—y0Onii boyunca genisletildigi, tekdiize
aralikli olmayan C ve D. A; elektron demeti tagimasinin gerceklestirildigi, MC simiilasyonu, B;
r ve z—yoniinde birlikte lazer 1511 151masim agiklamak icin A’ya tekdiize uzar. Sinir kosullari;

(a) r =0 da simetriden dolay1 1s1 almaz ve (b) Is1 yayim ve 1sinim kayb1 olmadigindan
r=R +R,+R,, 2=0 ve z=L +L, + L, de 1s1 almaz. [63]

Bir MCM simiilasyonunu gerceklestirmek i¢in, dagilma yonii ve niifuz uzakligmmin birikimli

olasilik dagilimi fonksiyonunu ( CPDF ) elde etmemiz, 0’dan 1’e kadar tesadiifi sayilar yerine

koyup, yonii ve uzaklig: tesadiifi sayilarin bir fonksiyonu olarak elde etmek icin, ifadeyi tersine

cevirmemiz gerekir. Elektron dagilim yonii, dagilim yogunlugu oOlciisii olan, dagilim ara

kesitinden tiiretiliyor. Asagida verildigi sekilde; dagilim agisim ® belirlemek igin, gizlenmis

Rutherford esnek dagilim ara kesitinden tiiretilmis, rastlanti sayis1 Rang nin; katinin atom

numarasinin Z , elektron enerjisinin E, bir fonksiyonu olarak, basit ve agik bir ifade var:

2aRan,

cos(@)=1-——"—0—
1+ o — Ranyg

(2.25)
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0.67
L Z

o =3.4x10

(2.26)

e

Bununla birlikte, 2. denklem, dagilim olayini, birkag kiloelektronvoltluk ( keV ), diisiik elektron
enerjilerinde yanlis temsil eder. Bu sebeple, esnek Mott dagilim ara kesiti, bu uygulama i¢in daha

uygun olmaktadir. Tiirevsel esnek dagilim yatay kesiti (do,,/dQ), bir kez elde edildiginde,

toplam esnek sacilim yatay kesiti 0, ,,,,, - Su sekilde degerlendirilir;

sz'

G ot roiom = j “’d j j L Sin 6d 6d ¢ (2.27)

Dagilim ara kesitinin birikimli olasilik dagilimi fonksiyonu ( CPDF ) o kullanilarak ve

el toplam
azimutal ( bir gok cisminin herhangi bir noktasi ile giiney yonii arasindaki ac¢i ) simetri

varsayilarak ( do,, /dQ, ¢ nin bir fonksiyonu degil ) elde edilir;

2 _fdoy

R(®)= Lsin 646 (2.28)

o

el toplam ()

Ne yazik ki, bu denklem, analitik olarak ® elde etmek icin, tersine ¢evrilemez. Bu nedenle altin
icin, ®’1n bir fonksiyonu olarak, birikimli olasilik dagilimi fonksiyonunu ( CPDF ) iceren bir
tabloya gereksinim duyulur. Tesadiifi bir say1 olusturuldugunda, birikimli olasilik dagilimi
fonksiyonu ( CPDF ) ile karsilastirilir ve dogrusal i¢ degerbi¢cim (enterpolasyon) kullanan bir
tablodan uygun ® degeri secilir. Azimutal simetri varsayildigindan, azimutal a¢1 su sekilde

verilir;
¢ =27Ran, (2.29)

Dagilimsiz, S uzakligina niifuz eden elektronun birikimli olasilik dagilimi fonksiyonu ( CPDF ),

su sekilde verilir;

R(S)=exp(- S/4) (2.30)
1= A (2.31)
Napo-el,mplam
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A, atom numarasi Z’ye, atom aguligi A ’ya, kati hedefin yogunlugu p’ya ve elektron
enerjisine ( £, ) bagh olarak niifuz eden elektronlarin esnek ortalama serbest yoludur. Birikimli
olasilik dagilimi fonksiyonu ( CPDF ) tesadiifi say1 Rang ile yer degistirerek etkilesim uzaklig

su sekilde belirlenir;
S =—AIn(Rany) (2.32)

Elektron enerjisinin gii¢ yitimini hesaplamak icin, her bir birim uzaklik basina azalan enerji
miktarini tanimlayan, durdurucu gii¢’e ( dE/dS ) gereksinim duyulur. Durdurma giicii igin, ¢ok

genel bir ifade asagida verildigi sekilde;

dE Z 10g(1.166(E+0.85J)) (233)

5 =-78,500 A ]

Burada J, ortalama iyonlagsma potansiyelidir. Birka¢ keV yoluyla ivmelendirilmis her bir
elektronun baglangictaki enerjisinin yaklagik bir yiizdesi E =50eV olana kadar, Bethe durdurma
giicii tipik olarak gecerlidir. Is parcasi icindeki elektronlar icin, enerji kaybi miktarinin
belirlenmesinde bu iliskinin kullanilmasi, tahmin edilmis sogurma profilinde, kabul edilebilir

diizeyde kiiciik hatalar ¢cikmasina neden olmaktadir.

Elektron demetinden sogurulan enerji, 1s1 iletimi problemini c¢oziimlerken, dahili 1s1 {iretimi
olarak modellenir. Monte Carlo simiilasyonunun sonuglari, 1zgaradaki ogelerde, elektron
demetinden sogurulan enerjidir. Enerji, sogurulmus enerjiyi, 0genin hacmine ve gelen elektron

gruplarimin toplam enerjisine bolerek, normallestirilmis enerji yogunluguna ¥, , uyarlanir ve

matematiksel olarak su sekilde ifade edilir;

— Wm,n
""" 27 Ar, Az, N, E,

(2.34)

¥, (m, n) 6ge de birikmis elektronlarin toplam kinetik enerjisi; N,,, kullanlan elektron

gruplarinin toplam sayis1 ( istatistiksel Monte Carlo simiilasyonlar: i¢in, hedef katidaki elektron

olaylarinin gercek sayist degil ); E,, elektronlarin baslangictaki enerjisi ve 27r, Ar, Az, miktari,
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.elek
(m,n ) 6genin hacmini ifade etmektedir. (m,n ), ¢ ,, verilen belirli bir 6gede, dahili 1s1 iiretimi,

asagidaki sekilde hesaplanir;

elek

q,, =E¥ (2.35)
Burada E, elektron demetinin girdi giiciidiir.

2.3.1.4 Lazer Isitma Sistemi

Bir paralel konumlu lazer, R, _, spesifik yarigapiyla is parcasinin ek 1simasi i¢in diisiiniiliir (Sekil

lazer
2.38). Metal katman sogururken, alt tabakanin lazer 1s1ma olayina saydam oldugu varsayilmistir
(alt tabakada sogurma yok). Bir metaldeki yatay sogurma yatay kesiti, dagilim ara kesitinden
daha biiyiik oldugundan, lazer 1sitma sistemi, etki alani yonii boyunca tek boyutlu olarak
incelenir. Uyumsuz ara yiizlerde ( farkli kirilma dizinleri ), lazerin 6nemsiz oldugu yerde, Fresnel
yansimasi iizerinde diistiniilmelidir. Normal olay durumlar1 i¢in, lazer orta kisimdaki i ’den ¢’ye

yayildikca, 1s1yan enerjinin yansiyan boliimii, su sekildedir;

R, =('f’_’fi ]('ﬁ’_@] (2.36)
g \n

=

ALTIN g"(z)=qi(1-R,_,, Je ™

f11tttt

dn
KUARS R e
. - . =355nm
A =15

HI:.;cr

n, =1L74—il.848

n, =1

Sekil 2.38 Is parcasi icinde 1s1n1msal aktarim semasi. Carpan lazer 1s1m, R, radyal cap ve

lazer
355nm dalga boyundadir. Bir metalde 1s1yan enerjinin sogurumu giiclii oldugundan, yayilma

yoniinde, 1s1n1r enerjinin iissel bozulumuyla, tek boyutlu bir 1s1n1im modeli kullanilir, fotonlarin

sacilimi ihmal edilir. Altinin karmagik kirilma katsayisi, lazer 1sininin dalga boyundadir. R

gelis istikameti kuvarstan altina dogru oldugunda, altin ve kuvars arasindaki ara yiizde yansitirlik
[63]
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n, ve n, sirasiyla, olayin kirilmasinin karisik dizinleri ve iletim ortamlaridir. Simiilasyonda, alt

tabakadan gecerek yayilan lazer 1giminin, baglangigtaki 1s1 degisimi g, onerildi ( Sekil 2.38 ).

Lazer altin-kuvars ara yiizeye ilk kez carptiginda, 1s1 degisiminin bir bdlimii, R ., (=0.75)
yansir. Lazer altin tabaka i¢inde yayilirken, sogurma sebebiyle alinan yol uzakligina bagh olarak,
lazerin enerjisi iissel olarak azalir. Bu sebeple, olayin radyal alaninda, z yoniindeki derinligin bir

fonksiyonu olarak, radyal 1s1 degisimi su sekilde verilir;
g (2)=(1-R_, )ge "= (2.37)

Burada «, is parcasinin sogurma katsayisini ifade eder. Sogurma katsayisi, is parcasinin sanal

kirilma indisi kullanilarak, 7, , , belirlenir;

Low (2.38)

A, vakumdaki lazerin dalga boyudur. Gelen fotonlar bir metaldeki nanometrelerin ilk bir kag

10’1u grubuyla giiclii sekilde sogurulur. Bir A, = 355nm lazer igin, altinin & ’s1 (n,, =1.848 )

yaklasik 0.0654nm™" niifuz eden fotonlarin % 95°i altin tabakanin 46nm icinde sogurulur. Bu
calismada ele alinan tabakanin kalinligi, niifuz eden fotonlarin asla is parcasinin diger yiizeyine
ulasamayacag kadar biiyiiktiir. Bu nedenle, bir uctan gelen fotonlarla, diger ugtan yansiyanlar

(eger varsa) arasinda karsilagsma etkisini diisiinmeye gerek yok. R, . dahilinde, is parcasindaki

lazer

hesaba ait 6ge tarafindan sogurulan her bir hacim basina radyal enerji miktarini belirlemek icin,

1s1yan 1s1 degisimi, Az, ’e boliiniir ve su sekilde ifade edilir;

G = 4.2 (2.39)

m=0,1,..,N —1ve N

N pacer icin, R, 'de radyal bir dizin.

Rlazer lazer

2.3.1.5 Isi iletimi

Is1 iletimi genelde, elektron ve fotonlarla enerji tasinmasi olarak ifade edilir. Fotonlar
yalitkanlarda yalmizca 1s1 tasginimindan sorumluyken, elektronlar metallerde yiiksek enerji

tasiyicilaridir. Yan iletkenlerde, elektronlar da fotonlar da esit derecede onemlidirler. Fotonlar
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her materyalde vardir ve 1s1 kapasiteleri elektronlarinkinden daha diisiik olmakla birlikte, ana
elektron sacilma kaynagi gibi davranirlar. Burada yapilan islemde, elektron demetinden dogan
elektronlar ve lazerden gelen fotonlar, hedef is parcasina niifuz eder. Bu sebeple, is parcasinin
icindeki elektronlara taginan onemli miktarda enerji ve momentum ( impuls ), fotonlar soguk
kalirken, elektronlarin sicak olmasina sebep oluyor. Bu niifuz eden elektron ve fotonlar arasinda,
dagilim siiresince, enerjiler is parcasi i¢inde dagitilir ( ya da tasinir ). Sonug olarak elektronlar ve

fotonlar termal dengeye ulasir.

Enerji tasiyicilarin ortalama serbest yol ve ortalama serbest zamani, 1s1 tasinimi analizinde
onemlidir. Bir enerji tasiyicinin ortalama serbest yolu; diger tasiyicilarla hicbir carpigsma
icermeden aldig1 mesafenin ortalama uzakligi, bir enerji tasiyicinin ortalama serbest zamani;
tastyicinin serbest oldugu zamanin ortalamasidir ( ortalama serbest yola denk bir uzakliga niifuz
etmek icin gerekli zaman ). Fiziksel alanin Ol¢iilerinin, ortalama serbest yolu ve zaman dl¢egini
gecisi, ortalama serbest zamandan ¢oksa, bu durumda 1s1 tasinimi olgusunun ¢oziimii icin,
Fourier’in yasasi gibi, makroskopik modeller kullanilir. Fiziksel uzunluk olcekleri, ortalama
serbest yolla ayni biiyiikliik diizenindelerse, yahut, gozlem zamam ortalama serbest zamanla
karsilastirilabilir ise, bireysel enerji tasiyicilarin yayilimina, ozellikle tasiyicilar arasindaki

carpisma ve dagilimlara 6nem verilmelidir.

Materyallerdeki elektronlarin ortalama serbest yolu, genellikle, birka¢ nanometreden daha az ve
elektronlarin hiz1 yaklagik olarak 10°m/s dir ki, ikisi de elektronlarin enerjilerine baghdir. Bu
elektronlar icin ortalama serbest yolun yaklasik femto saniye ( 1 femto saniye= 107 saniye )
olmasina yol acar. Elektronlarin tersine fotonlarin ortalama serbest yolu, sicakliga baglh olarak,
nanometreyle mikrometre arasindadir ve fotonlar yaklasik ses hizinda yol aldiklarinda, fotonun
ortalama serbest zamani, piko-saniye ( bilyonda bir ) ile nano-saniye arahigindadir ( 10’ ile
10°m/s ). Bu ¢aligmada altin filmin ve kuvars alt tabakanin kalmligi, sirasiyla, 200 ya da
500nm ve 10um ’dir. Elektronlariyla ilgilenilen metal i¢in, kalinlik, elektron ortalama serbest
uzakligindan oldukga uzak, bu sebeple tasima davranis1 uzaysal olarak daginik benzeridir. Ayrica
bu calismada, zaman Olceginde elektronlarin ortalama serbest zamanindan daha genis nano-
saniye aralikli isleme ile ilgilenilmektedir ki, bu sebeple elektronlarin balistik ( atiglt )

davraniglart 6nemli degildir. Sonug olarak altin tabakayla, elektronik 1s1 iletimi, makroskopik
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olmalidir. Ne yazik ki, fotonlarin ortalama serbest yolu, makroskopik yaklasim uygulandiysa,
tartisilir sonuglar iireterek, sicakliga baglh olarak is parcasinin kalinligiyla karsilastirilabilir. Bu
calisma baglaminda, alinan sicaklik araligi ( 300K —3129K ) genisce ve daha yiiksek
sicakliklarda, titrercik tasimasinin yayilmaya uygunlugunu ifade eder sekilde titrerciklerin

ortalama serbest yolu, kolaylikla birka¢ nanometre kadar ya da daha kiiciik olabilir.

Elektron ve titrercik tasimasinin daha yaygin difiize olabilmesi i¢in, bu uygulamadaki sicakliklar
siiphesiz yiiksek oldugundan ve metallerde 1s1 akisinda, elektronlar biiylik rol oynadigindan;
(elektronlar ve titrercikler farkli sicakliklarda olsa da) Fourier yasasinin kabul edilir oldugu

varsayilmistir.

Hesapsal alanda her bir 6gede (m,n) 1s1 liretim teriminin elektron enerji birikimi ve radyal enerji

sogurumunun toplamini icerecek olmasi disinda, islem tamamiyla standart ve taninmis

oldugundan is parcasi ve alt tabakadaki her bir 6ge icin enerji denkliginin tiiretilmesi, burada

gosterilmemistir.
. elek rad
Dnn =D T Dnn (2.40)

Denklem sisteminin ¢oziimii ve “ergime” ve “ buharlasma” nmin aciklanmasi. Tim hesapsal
bolgenin ayrilmasindan sonra, lineer denklem sistemi olusturmak i¢in, diiglimsel noktalarin her

biri icin farklilagtirilmis denklemler toplanmis. Matris temsili su sekilde verilmistir;

BT =D (241)

B, bir (N XN, )x(N XN L) matrisi; T, sicaklik alani; 5, bir Onceki basamaktaki sicakliklar1 ve

cesitli diigtimlerdeki 1s1 iiretimi terimlerini iceren, ayrilimdan bilinir. T icin nokta ardisik asir

rahatlatma ( SOR ), sayisal planin1 kullanarak, denklemi ¢ozeriz.

“Ergime” ve “buharlagsma”y1 tam olarak aciklamak icin, ergimenin ve buharlagmanin gizli 1s1s1
coziim planina dahil edilmelidir. Denklem sistemini c¢ozerken, “Ergime” ve “Buharlasma’y1
aciklanmasi i¢in uygunca uyarlanabilecek nokta SOR, diigiim sicakliklar1 birbiri ardina ¢ozer. Su
anki ¢Oziim planinda, kod, verili herhangi bir zaman basamaginda, “ergime” ve ‘“buharlagsma”

sicakliklarinin 6tesinde, herhangi bir diigiim sicakligim ortaya ¢ikarir. Verili herhangi bir zaman
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basamaginda hesaplanmis, 6zgiil sicakligin 6tesinde, herhangi bir diigiim sicaklig1 varsa, kod, bu
sebeple, iki sicakliktan birinde sabitlenmis diigiim sicakligr ile denklem sistemini yeniden c¢ozer.

Yeniden ¢oziimlenmig sicaklik alaniyla, 1s1 iretimi terimini ¢,,,, belirlemek igin, her bir
digiimde enerji denkligi gerceklestirilir. Hesaplanmig her bir ¢,,,, “ergime” ve “buharlasma”

sicakliginda, belirli diigiim sicakligini siirdiirmek icin gerekli enerjidir. Bu belirli zaman
basamaginda, diiglimlere enerjilerin hala, elektron demetinden elektronlarla saglandigina dikkat

edilmelidir. Saglanan enerjinin bir bolimii ( hesaplanmis ¢,,, ), belirli sicakhigi siirdiirmek igin

kullanilir, kalani, buharlasmanin gizli 1sisinca takip edilen, gizli kaynasim 1sisin1 alt etmek igin,

uygun diigiimde depolanir.

Bir diigiim yeterli gizli 1s1ya sahip oldugunda, sicakliginin sonraki adimda artmasina izin verilir.
Depolanmis 1s1 hi¢bir zaman tam olarak, artis zaman araligindan dolayi, belirlenmis kaynasimin
ve buharlagsmanin gizli 1sisina esit olmaz ve bu sebeple saglanan enerji sabittir. Onun i¢in, verili
bir zaman basamaginda, bir 6ge gizli 1simin iistesinden geldiginde, elektron demetinden artik

enerji, gercekci olmayan enerji yikiminin dniine gecerek, sonraki basamakta aynmi1 6geye eklenir.
Sonug olarak;

(a) Hesaba ait parametreler:

Ilke olarak, 1s1l iletkenlik gibi 6zgiil sicaklik v.b gibi materyal ozellikleri, 6zellikle, is parcasi
boyunca sicaklik degisiminin genis oldugu, bu ¢alismada, sicaklik bagimlidir. Bu 6zellikler hava
basincina baglh olarak da degisebilirler. Ne yazik ki ergimenin otesindeki sicakliklarda ve cesitli
hava basinglarinda, teorik ve deneysel olarak kolayca elde edilebilir degillerdir. Bu sebeple ¢cevre

kosullarinda sabit materyal 6zellikleri kullanilmistir. Bu ¢alismada secilen is parcgasi altin, oda
sicakliginda ; 19,300kg /m* yogunluga ( p, ); 129J/kg — K ozgiil 1siya ( C,, ); 317W/m—K
iletkenlige ( k, ) sahiptir. Altinin buharlagsma sicakligi 3129K iken; ergime sicakligir 1336K,
olarak verilmistir. 355nm dalga boyunda, altinin karmasik kirilma indisi, 1.74 —il.848 olarak
verilmigtir. Atom numarasi ( Z ) ve atom agirhgi ( A, ) sirayla 79 ve 196.97 g/mol , ortalama
iyonlasma potansiyeli ( J ) 0.790keV . Saydam alt tabaka icin, p, =2,650kg / m’,
C,=765.85]/kg— K, ve k, =1.77TW/m— K degerine sahip olan kuvars: se¢ilmistir. Kuvarsin

kirilma indisi tipik 1.5 degeri varsayilmistir.
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Elektron demetinin olay profili, 1/ e’ yaricapl R ile Gaussian dagilimidir. Bu calismada iki

elektron

15in - demeti profili varsayilmustir; ilki R =50mnm, 1ile ikincisi, ilkinin iki kati

elektron

(R =100nm ). Elektron demetinden gelen elektronlarin baslangictaki enerjisinin, 4 veya

elektron

6keV oldugu diistintilmiistiir. Tiim sicaklik dagilimlari talas kaldirma isleminin yaklasik bir nano

saniyesinden ( ns ) sonra belirlenmistir.

(b) Hesaba ait zaman basamagi, 1izgara araligi, SOR icin dayaniklilik secimi:

Eger simiilasyonlara ¢ok ince 1zgara araligi uyarlanmigsa, Monte Carlo ve 1s1 iletimi tagimasi
simiilasyonlarinin  her ikisinin de yakinsamasi i¢in, Onemli miktarda hesaplama zamani
gerekmektedir. Tki model icin de hesaba ait bolge 6rtiismek zorunda oldugundan, Monte Carlo
simiilasyonunda daha ince bir 1zgara, iletim problemi icin, asir1 inceltilmis bir 1zgaraya neden

olacaktir.

Hesaba ait 1zgara gereksinimi, bir dizi baslangic sayisal deneyinden sonra, belirlenir. Etkin 1zgara
planinin sirayla m =N, + N, ve n=N, + N, den baslayarak, r’de yiizde 10 artis ve z
1zgara araliginda ytizde 5 artis ile Ar =1.25nm ve Az =1.25am kullandig1 bulunur ( Sekil 2.37 ).
Altin tabakanin kalinliginin 200nm veya 500nm , oldugu diisiiniildiigiinde, tekdiize 1zgara ol¢iisii
(rxz) = (400nmx200nm) veya (400nmx500nm) olarak almir. Monte Carlo tahminleri icin kabul

edilebilir kararliligi saglarken, bu degerler hesaba ait zamani makul tutuyorlar. Hesaba ait

degiskenleri sabit tutup, 1zgara araliklarim1 yariya indirirken, yaklasik 1K ’lik bir sicaklik
degisimi gozlenir. Cesitli simiile edilmis durumlarda Ar secildi, dyle ki kesin ( 0(1K) icinde )
sicaklik dagilimlar elde edildi. Ayrica, SOR plani i¢in yakinsak dayaniklilik, sicaklik dagiliminin
yakinsamasmi, 0(1K) icinde garanti edici sekilde, 10 olarak secildi. Sonu¢ olarak, tim

hesaplamalarda sicaklik alani i¢in, biitiin olarak, yaklasik 1K ’lik belirsizlik beklenmistir.

(c) Elektron demeti dolayisiyla depolanan normallestirilmis enerji yogunlugu:

Sekil 2.39, altin demeti icinde, secilmis iki 151n demeti icin Monte Carlo Metodu tarafindan

belirlenmis elektron enerjilerini ( R =50nm ve 100nm ) ve elektronlarin iki baslangic

elektron
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kinetik enerjisini ( E, =4keV ve 6keV ) gosterir. Her bir alt sekil, bes ayr1 Monte Carlo
caligmasinin ortalama sonuglarini gosterir ve her bir calisma icin, piiriizsiiz uzaysal dagilimi
saglamak igin istatistiksel gruplarin sayis1 yaklasik 10x10°’ydi. Onemli bir gozlem ise, olayin E,

degerinin diisiiriilmesiyle; niifuz etme derinligi diiserken, is parcasi iginde her bir birim hacimde
depolanan, elektron enerjisinin doruk miktarinin artmasidir ( Sekil 2.39 (a) ve (c) ). Yiiksek
baslangic enerjili elektronlarin, is pargasi icinde, her bir birim hacimde, daha fazla depolanmasi
beklenileceginden, bu biraz karmasik goriinebilir. Enerji is parcasinin i¢inde depolanmakla
birlikte, yiiksek baslangic enerjili elektronlar is parcasinda daha derine niifuz ettiklerinden daha

genis bir alan tizerinde dagiliyor.

Aym sekilde gelen elektron demeti sekli genis oldugunda, elektronlar, yogunlasan 1s1n demeti
seklindeki durumuna gore, daha ¢ok dagilacaktir. Bu daha sonradan, metal icinde daha genis bir
alan iizerinde elektron enerji dagiliminin sogurulmasina neden olur, bu sebeple, altin icerisinde
her bir birim hacimde depolanan enerjinin, olay 151n demetinin ekseni yaninda, Sekil 2.39(a)’da,

Sekil 2.39(b)’dekinden daha az oldugu gdzlemlenmistir.

[
|
|
|

Sekil 2.39 Altin tabaka icinde biriken, normallestirilmis elektron enerjisi ¥x10° (nm‘3) (2.34
no’lu esitlik ) sonuglari, elektron demeti tasimasinda Monte Carlo simiilasyonundan elde edilir.
Gelen 1s1n demeti, (a) R

R

tekiron = 100nm 1/ e’ yarigapt; E, = 4keV baslangic kinetik enerjisi, (b)
=50nm ve E, =4keV ,ve (c) R,,,,., =100nm ve E, = 6keV ile Gaussian bi¢imine

sahip. [63]

elektron
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(d) Elektron demetine bagl sicaklik dagilima:

Monte Carlo simiilasyonlarindan elde edilmis, normallestirilmis enerji yogunluklarini kullanarak,
sicaklik dagilimlar1 Fourier yasasi kullanilarak belirlenmistir. Yaklasik bir nano-saniyelik bir
donem boyunca, materyal tasinmayla ilgilenilmistir ki, bu sebeple, iletim kodu, baslangictaki 6ge

buharlagana kadar c¢alisir ( buharlasmanin gizli 1s1s1 asilmis ve 7 >T, =3129K ).

evap

R, =100nm ve E, =4keV ( Sekil 2.39(a) ) oldugu durum icin, altin i¢inde depolanan elektron

beam
enerjisinden kaynaklanan sicaklik dagilimi, Sekil 2.40(a)’da gosterilmistir. Buharlasan bolge
beyazla gosterilir. Buharlasmanin olugmasi icin gerekli zamanin 0.5W giiciinde elektron demeti

icin, yaklasik 7 =0.9ns oldugu bulunmustur. Simdi istenen veya her birim zaman i¢in gerekli
elektron sayis1 4keV *da 0.5W ’lik giig icin 1254A veya 7.8x10" elektron/sye esittir. 10— um

saydam alt tabakanin tepesinde 500 —nm altin tabaka varsayildigindan, materyal ozellikleri ara
yiizeyde degistiginden, essicaklik egrisi egimi, z =500nm de keskindir. Sekillerin, hesaba ait
alanin, sadece yiiksek sicakligin bulundugu kismuni gosterdikleri dikkate alinmalidir. Sol iist

kosedeki beyaz cerceveyle gosterilen, buharlagsmanin olustugu kaynaktaki 6ge, sekilde cikarilir.

Sekil 2.39( b )’de verilen Monte Carlo sonucglarim1 kullanarak, R =50nm elektron demeti

elektron

icin, sicaklik dagilimi hesaplanmis ve Sekil 2.40( b )’de gosterilmistir. Bu durumda elektron
demetinin giicii 0.305W idi ve buharlasma ¢ = 0.7ns ’de baslamis. Elektron demeti daha az giice
sahip oldugu halde, elektron demeti daraltildiginda, buharlasma i¢in gerekli giiciin azaltilabilir

oldugunu gosterir sekilde, buharlasma, ilk duruma kiyasla ( R =100nm ), ¢abuk olusuyor.

elektron
Bu aym1 zamanda, elektron demeti daha iyi odaklanmissa, altin tabakanin sicakliginin kaynakta
(baslangicta) daha hizli artirilabilecegini ve daha genis bir isleme alami isteniyor ise, siireci
(islemi) yavaslatsa da, daha biiyiik bir 151n demetinin giicii gerektirse de, daha biiyiik bir 151n

demeti kullanilmalidir.

Sekil 2.40( ¢ ), 0.615W girdi giiciiyle, 6keV gelen elektron demeti icin, ¢ = lns ’de, altin tabaka
icinde sicaklik dagilimini gosterir. Uygulanan gerilimin artirilmasinin, niifuz derinligini de
arttirdigindan, elektron enerjisini daha derin bir menzil iizerinde dagitmaya egilimli olacag1 acik
ve bu dogrultuda 151n demetinden gelen gerekli girdi giiciinii yiikseltir. Bu Sekil 2.40°’da ( a ) ile

(c) arasindaki karsilastirmada acikca goriilmektedir. ikisi ( aym R, ile = 6keV 'e karst

beam
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E, =4keV ), arasindaki genel akimi karsilagtirmak icin, iki durumda da buharlasma zamani

benzer olmalidir. Bu sebeple 1ns. yerine ¢t = 0.9ns’de, 6 —keV 1s1n demetinin, buharlagsmaya yol
acmasi icin, gerekli girdi giiciinii belirlemek onemli olmaktadir. 0.625W 1s1in demeti giiciiyle,
fazladan bir simiilasyon gerceklestirilmis ve buharlasma zamaninin 0.8ns oldugu belirlenmistir.
Buharlagma i¢in zaman ve giic arasinda dogrusal bir iligki varsayildiginda, 6 —keV elektron
demeti i¢in, 0.9ns’de buharlagsma baglatmak icin, 4 —keV ’luk biri icin 0.5W ’a zit sekilde,
yaklasik 0.62W ihtiya¢c duymaktadir. Bu ilki i¢in 103uA ’lik bir akima ve sonraki ic¢in, 1254A ik

akima yol agar. Bu 151n demeti enerjisi arttifinda, buharlasmay1 gerceklestirebilmek icin gerekli
akim gercekten azalir gibi goriiniir. Yine de bu baslangi¢ niteligindeki sonug, buharlasma zamam

ve tabakanin kalinlig1 gibi, sonucu etkileyen diger faktorler oldugundan, genellestirilmemelidir.

Sekil 2.40( ¢ )’de dikkat edilmesi gereken diger nokta, buharlagsma ilk olarak, beklenen altin
buhar olusturarak, ylizeyin altindaki katmanda olusur. Elektron demetiyle depolanan en yiiksek
yogunluklu enerjinin, yiizeyde degil, onun birka¢c nanometre asagisinda olustugu Sekil
2.39(c)’den agiktir. Yine de yiizey buharlasmadigindan, buhar metalin iginde tutulur. Ornekte,
sekilde goriildiigii gibi belirgin bir buharlagsma alan1 birakarak, baslangictaki 6ge cikar ve buhar
serbest kalir. Sicaklik dagilimi iizerine yeni incelemeler, Sekil 2.40( a ) ve ( b )’de, buharlasan
bolgelerin daha kii¢iik olmas1 disinda, benzer egilimleri aciga cikarir. Elektron demeti giicii veya
bir¢cok durum i¢in tam hacim ve bi¢cimi buharlagtirmak i¢in istenen akimlar arasinda karsilagtirma
yapmada aydinlatici olsa da; niifuz derinligi, elektron demetinin kinetik enerjisine bagl olarak

degistiginden, kullanish degildir.

(e) Elektron demeti ve lazer isinina bagl sicaklik dagilimi.

CNT’den gerekli olan giicii azaltmak i¢in bir alternatif, lazer 1s1n1 araciligiyla, ek 1s1 saglamaktir.
Bunu arastirmak icin ek sayisal simiilasyonlar gerceklestirilmistir. Sekil 2.41, Sekil 2.40( a )’da
kullanilan ayni durumlar icin, lazer isisiyla elde edilen sicaklik dagilimim gosterir. Diger

durumlarla tutarli olmak i¢in burada verilen sonuglar, baslangictaki 6Zenin buharlastigi ornekte

5.09 ,uW/ nmz(z qo) lazer 1s1 akimi yardimiyla, R,_, =300nm yarigcapli alan iginde, altin

lazer
tabakanin altindaki, z-ekseninden Olciildii, buharlagsma i¢in gerekli zaman ¢ = 0.9ns den ( Sekil

2.40( a )’daki gibi ) 0.5ns’e kisaltilmis. Gerekli lazer 1s1 degisimini baglayarak, olay alani ve
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lazer ilk olarak vakum-alt tabaka ara yiiziine girdiginde Fresnel yansimasi, bu 6zel durum icin
gerekli lazer giicli, yaklasik olarak 1.5W hesaplanir. Her ne kadar bu yaklasim, elektron
demetinden gereken giicli azaltabilir olsa da, lazer 1simn1 is parcasinin arkasindan 1sitma
yaptigindan, is parcasinin kalinligr sinirlayici bir faktordiir. Ayrica metaldeki 1styan enerjinin
sogurulmas1 giiclii, bu sebeple, lazer 1simasinin, gelen elektron demeti alani icinde materyali
yeterli sekilde etkileyebilmesi i¢in, altin tabakanin kalinliginin olabildigi kadar kiiciik olmasi

gerekir.

Sekil 2.40 (a ) ¢t =0.9ns de altin tabaka i¢inde, sicaklik dagilimi ( K ). Elektron demeti is
parcasinin iizerine carpar ( z=0 ). R =100nm , 1/ e’ yarigapi ve E, = 4keV baslangig

elektron

kinetik enerjisiyle bir Gaussian 151n demeti sekli ele alinir. Isin demetinin giicii E=0.5W ile
baglar. Simiilasyonda kullanilan A¢ degeri 0.005 ps ’dir. Altin ve kuvars olan is pargasi1 ve alt

tabakanin kalinliginin, sirasiyla 500nm ve 10um oldugu varsayilir. Sekilde es sicaklik dogrusu

icin z =500nm ’de; iki farkli materyalin ara yiiziinde; keskin biikiilme var. Bunun, kaynaga en
yakin hesaplanan ilk 6genin, buharlasmanin gizli 1s1s1n1 astiginda ve buharlasmaya basladigi

andaki, sicaklik alaninin anlik fotografi oldugu dikkate alinmali. Sag iist kosedeki kiigiik sekil,
kaynagin yaninda, (rxz) = (120nmx120nm) alam icin, up-close sicaklik alanimni tanimlar. (b)

=50nm, E, = 4keV ve E =0.305W disinda ( a )’daki kosullar kullanilarak,
=100nm ,

Relektron

t =0.7ns de altin i¢inde, sicaklik dagilimi ( K ). (c¢) t=1.0ns’de, R

elektron

E, =6keV , ve E =0.615W ile, (a)’daki ayn1 kosullarin kullanimiyla, altin i¢inde sicaklik
dagilimi ( K ). [63]



Sekil 2.41 ¢ = 0.5ns *de altin tabaka i¢inde sicaklik dagilimi ( K ). Elektron demeti ve lazer 151m
birlikte ele alinir. Girdi parametreleri Sekil 2.40 ( a )’dakilerle ayni. Lazer 1sininin giicii 1.5W ve
z-ekseninden R, =300nm yaricapini kapsar. Lazer 1s1m1 yardimiyla, kaynaktaki ilk elementin

lazer

buharlagmasi i¢in gerekli siire, Sekil 2.40(a)’daki gibi, ¢ = 0.9ns’den 0.5ns ’e gelistirilir. [63]

Sekil 2.42’de gosterilen simiilasyon sonuclari i¢in, altin tabakanin kalinligir 200nm *dir. Elektron
demeti ve lazer 1smmimin aciklamasit Sekil 2.41°dekiyle aymi kalir. Bu durumda elektron
demetinden gerekli giiciin azaltilmasinda, lazer 1s1mast daha etkindir. Sekil 2.42( b ), lazer 151m
kullannmiyla ya da kullanmadan, cesitli elektron demeti giiclerinin bir fonksiyonu olarak,
200 — nm altin tabaka katmani i¢in, buharlagma i¢in gerekli zaman gosterilirken; Sekil 2.42( a ),
azaltilmig elektron demeti giicii 25W i¢in, baslangi¢cta buharlasmanin olustugu, yaklasik 1ns’de
sicaklik alanimi gosterir. Sekilden cikarilan acik bir gbzlem, 1sima i¢in i parcasinin arkasindan
lazer 1smm1 kullanildiginda, buharlagsma i¢in zamanin kisaldigidir. Elektron demeti giicii
azaltildiginda, buharlagma zamaninin arttigi da dikkate alinmalidir. Giiclii bir elektron demeti
icin, buharlasma zamani oldukca kisa oldugundan, oyle ki, lazerle saglanan 1sima tepeye
iletilmeden evvel, is parcasit buharlasmaya baslar, lazer 151m1 kullanmak gerekli olmayacaktir.
Sadece elektron demeti ve lazer 1simnin birlikte, olayin aynmi noktasina dogru yonlendirilmesi

durumunda, lazer 1s1masindan en biiyiik avantaj elde edilebilir.

(f) Kaynagin gecici sicakligi:

Sekil 2.43, sonsuz kiiciik yaricap Ar =1.25nm ve Az =1.25nm derinlik civarinda, baslangictaki
O0genin gecici sicakligin1 gosterir. Cesitli durumlarin  agiklamalari, sekil aciklamasinda

bulunabilir. Kisaca, 1. durum, kalan dort durum i¢in standart olusturur; 2. durum, daha yogun
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elektron demetine dikkat ceker; 3. durum lazer 1s1masinin dahil edilisi; 4.durum lazer 1s1masiyla,

azaltilmig altin kalinhigi; S5.durum, yiiksek kinetik enerjiyle, bir elektron demetini ifade

etmektedir.
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Sekil 2.42 ¢ = 1ns ’de sicaklik dagilimi ( K ), elektron dagilimi ve lazer 1s1ninin birlikte alinir.
Altin tabakanin kalinligi 200nm ’ye kiiciiltiiliir ve elektron demetinin giici 0.25W olarak kurulu.
Geri kalan girdi parametreleri Sekil 2.41( b )’de verilenlere uyar. 200 —nm altin tabaka i¢in
elektron demetinin girdi giiciiniin bir fonksiyonu olarak, buharlagsma i¢in gerekli zaman. [63]

Elektron demetinin daha darca yogunlasmasiyla, baslangictaki gecici sicakligin sonraki durum
icin her zaman daha yiiksek oldugunu gostererek, gecici egrinin sola kaydig1 goézlemlenir ( 1. ve
2. durum ). Bu durum, bu uygulamada, yerel sicakligi gelistirmede ve buharlasma zamanini
kisaltmada, yiiksek derecede odaklanmis elektron demetinin gerekli oldugunu gostermektedir.
Lazer 1s1masi, elektron demetiyle es zamanl kullanmildiginda; dislandigr duruma kiyasla, sicaklik
daha ¢ok yiikselmeye basladigi ¢t =0.15ns ’ye kadar, baslangi¢ sicakliginda, etkiye sahip olmaz
(1. ve 3. durum). Elbette, lazer icin, kaynakta 1sima siirecine destekte bulunmak icin baslama
zamani, is parcasinin kalinligini azaltarak kisaltilabilir. Bu 4. durumun gegici egrisinden agik¢a
anlagilabilir. Olay 151n demeti enerjisinin 6keV ’a azaltildigt son durum disinda, biitiin
durumlarin, elektron demeti i¢in ayni girdi giiciine sahip olduguna dikkat edilmeli. Bu durum,
0.5W elektron demetinin kullanildig1 6 —keV durum icin gerekli hesapsal maliyetinin nispeten
pahali olmasindan kaynaklanmaktadir. Bu sebeple, maliyeti azaltmak i¢in, giic 0.615W ’a
yiikseltilir. Ayn1 zamanda diisiik enerjili 151n demetiyle 1sitirken, diisiik enerjili 151n demetince
1isimanin her zaman diisiikk olmasina karsin, baslangictaki sicaklik egilimini siirdiiriir ( 1. ve

5.durum ).
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Sekil 2.43 Ar =1.25nm yaricap ve Az =1.25nm derinlikle, sonsuz kii¢iik alan civarinda,
baslangictaki gecici sicaklik. Elektron demeti i¢in girdilerin, R =100nm, E, = 4keV ve

elektron

E=0.5W oldugu ilk durum referans olarak olusturulur. Altin tabakanin kalinliginin 500nm
oldugu varsayilir. Ikinci de, elektron demetinin R = 50nm ile daha dar odaklanmas disinda,

elektron

referansla ayn1 girdilere sahiptir. 3. durum, lazer 1s1masiyla birlikte, birinciyle aynidir. Kullanilan
lazer 1511 giicii 1.5W ’dir. 4.de, diger girdiler 3.durumla ayniyken , 200nm kalinliginda altin
tabakaya sahip durumdadir. Son durumun elektron demeti R =100nm , E, = 6keV ve

elektron

E=0.615W"a sahip, lazer 151m1 kapali. [63]

Bu calismada, saydam bir alt tabakada depolanan ince metalik tabakada, nano talas kaldirmayi
elde etmenin olasiligr arastirilmistir. Es zamanli elektron ve foton calismasinin etkileri dikkate
alinmistir. Lazer 1s1mas1 tek boyutlu bir problem olarak ele alinirken; altin tabaka icinde elektron
demetinin yayilimi, Monte Carlo simiilasyonu kullanilarak, modellenmis. Is pargasi icinde
toplanan elektron ve foton enerjilerinin ikisi de 1s1 aktarimi iletim modelinde 1s1 tiretimi olarak
diistiniilmiis. Bundan dolayi, is parcasi i¢cinde sicaklik alan1 tahmin edilmistir. Sonuclar, yaklagik
Ins boyunca, tek basina bir elektron demetinden yarim Watt giic girdisi saglanmasinin, yerel
buharlagmay1 baglatmak icin yeterli oldugunu gosteriyor. Bu; 4 ya da 6—keV elektron
demetinin kullanilmasiyla, elektron tabancasindan yollanan elektronlarin uzaysal dagiliminin
100nm ’den daha yiiksek olmamasi ve neredeyse tamamen Gaussian dagilimina benzemesinin
saglanmasiyla basarilabilir. s parcasi yeterince ince ise, yogunlasmis lazer 1s1masi1 yardimiyla,

elektron demetinden gereken gii¢, yiizde 50 azaltilabilir.
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Elektron demeti tagimasi i¢in, elektron enerjisinin ¢okiintii seklinin kesinliginin, Monte Carlo
simiilasyonu kullanilarak tahmin edilmesi, burada uygulanan, ayrik esnek olmayan sagilim
yaklasimi ( DISA ) kullanilarak gelistirilebilir. DISA, tiim sagilim olaylarin1 ayrik olarak ele
almak igin, is pargasi i¢in, CSDA’da oldugu gibi durdurma giicii kullanimindan daha kesin olan,
ozellikle, gelen elektron demetinin enerjisi lkeV civarindaysa, deneysel optik veri kullanir.
Ayrica, elastik olmayan dagilim sonucu, ikincil elektronlarin yayilimi ( Elektron demetinin
birincil elektronlarindan, is parcasinin igindeki elektronlara, enerji kaybr ); kullanilan Monte
Carlo modeli icin gecerli olmayan; elektron demetinden gelen enerjiyi, daha genis bir hacim

izerinde yayacaktir.

Radyasyon kaybi ve basing ve sicaklik - bagimli materyal ozellikleri, iletim modelinde
birlestirilmelidir. Bu etkilerin dahil edilmesiyle, elektron demeti i¢in gerekli gii¢ daha fazla ya da
daha az olabilir. Isinimsal kayiplar eklenseydi, is parcasi 1s1 kaybedecek oldugundan, gerekli gii¢
kesinlikle daha yiiksek olacakti ( anlamli ise ). Yine de, sicaklik yiikseldik¢e, materyallerin daha
fazla sicaklik direngli olduklari bilinir, bu sebeple 1sitma bolgesinde, iletimle 1s1 kaybinin
azaltilacagini ifade edilir. Sonug olarak elektron demetinden gereken girdi giicii de azaltilmig

olacaktir. Bu yalnizca elektron demeti kullanimi1 durumundan kesin yarar saglar.

Fourier 1s1 iletimi modelinin kullanimi, elektron ve fotonlarin birlikte ayni sicaklikta oldugunu
ifade eder. Bu yaklasim iki sicaklikli modelle yer degistirilmelidir (TTM). TTM, elektron ve
fotonlarin farkli sicakliklarda olmalarina izin verir, bu da, elektron demeti enerjiyi ilk olarak is
parcasinin icindeki elektronlara ilettiginden ve elektron sicakliginin yiikselmesine neden
oldugundan, ©Onemlidir. Sonu¢ olarak elektronlar fotonlarinkinden daha yiiksek sicaklikta
bulunurlar. Elektron ve fotonlarin arasindaki etkilesim sonradan, ikisinin de tek sicakliga

battiklar1 dengeyi kurar [36].

2.3.2 Proton Demeti ile Nano Olcekte isleme: Son istasyon Tasarmm ve Test

Bugiinkii mikro elektronik iiretim teknikleri, aslinda iki boyutlu ( 2D ); mikro elektronikte, iki
boyutlu ( 2D ) i¢in uygun topolojiler yaygindir. Yari-iletken aygitlarin boyut olarak kiiciiltiilmesi,
hareketli kisimlarin birlestirilmesi ile daha kiiciik Mikro Elektro Mekanik Sistem ( MEMS )
aygitlar icin artan taleple karsilasilacaktir. Optik-elektronik aygitlar i¢in, yiiksek en-boy oranli,
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tic boyutlu ( 3D ), mikron alti1 detayli mikro yapilar artan ilgi odagidir. Bu sebeple yiiksek en-boy
oranli, ii¢ boyutlu ( 3D ) mikro ve nano bilesenlerin iiretimi i¢in uygun yeni litografik tekniklerin
gelistirilmesi, gereklidir. U¢ boyutlu ( 3D ) mikro talaslama igin, daha yerlesmis tekniklerden
biri; elektrolizle bicimlendirilmis ve mikro bi¢imlendirilmis X-1s1m litografisi ( LIGA ), yine de
bu siirecte bir dezavantaj; malzeme kithgindan kaynakli, nispeten yiiksek iiretim maliyetidir.
Gelismekte olan birkac yeni litografi mevcuttur ( 6rn; proton demeti yazisi [p-demeti yazisi],
derin mor otesi ( DUV ), litografi ve stereo mikro litografi ). Proton demeti ( p-demeti ) yazisi,
Singapur’un Ulusal Universitesinin Fizik Boliimiiniin Iyon Demeti Uygulama Merkezinde
(CIBA) gelistirildi ve umut verici yeni bir ii¢ boyutlu ( 3D ) litografik tekniktir. P-demeti
yazisinda, yiiksek enerjili ( 6rn; 2 MeV ) proton demeti; diren¢ materyalinde ii¢ boyutlu ( 3D )
gizli sekil iretmek icin, mikron alti noktasal boyuta ve gbdzden gecirilmis uygun direng
materyaline ( 6rn; SU-8 ve PMMA ), odaklanmistir. Bu yeni tekniklerin icinde, yiiksek en-boy

oranlt nano ve mikro yapiya, dogrudan yazma imkani saglayan yalnizca p-demeti yazisidir. P-
demeti yazisi, hizli dogrudan yazma litografik teknigidir, 400x400 um* alandaki, karmagsik bir
ornek birkag¢ saniyede, 6rnegin 150 wum derinlige pozlanabilir. Bu 6zellikler, p-demeti yazisinin;

diger agidan sinkrotron 1smim kaynagi ve duyarlilik kalibi gerektiren; LIGA siirecinden daha
diisiik bir toplam maliyette; 100 nm altinda ayrintili, yiiksek en-boy oranli yapilarin iiretimi igin,
yiiksek potansiyelli dogrudan yazma teknigi olmasini saglar. Son zamanlarda CIBA da; litografi
icin MeV protonlari ile optimize edilmis, yeni bir 6zgiil sistem tasarlanmis ve test edilmistir. Bu
sistem diinyadaki ornekleri arasinda bir ilktir. Buradaki ¢alisma esas olarak donanimin tasarimina
ve bu yeni sistemle gerceklestirilecek ilk poza odaklanacaktir. ilk test, ii¢ boyutlu ( 3D )
nanoyapilara dogrudan yazmaya odaklanmis MeV proton demeti kullaniminin olanakl

oldugunu gosterir ( 6rn; 100 nm alt1 ).

2.3.2.1 Donanim Tasarimi

Kullanilan, proton demetli mikro talaglama aracinin sistemli gozden gecirilisi, Sekil 2.44’de
gosterilmektedir. Niikleer hizlandiricidaki protonlar; 100 nm altindaki noktasal boyuta odaklanir
ve diren¢ materyallerindeki dogrudan yazma modelleri i¢in kullanilir. Son zamanlarda p-demeti
yazimi, son teknoloji iiriiniin ( yiiksek parlaklikli, tek uclu hizlandirict [ HVEE Singletron | )

tamtim1 ile biiyiik olciide gelistirildi. Bu yeni makine; mikro talaslama amaciyla daha once
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kullanilan, kayisla tahrikli Van de Graaff hizlandiricisindan, daha yiiksek kararlilikta ve

parlaklikta proton demeti iiretir.

Hizlandiricidan elde edilen protonlar, 90° miknatis kullanilarak analiz edilmis enerjilerdir. Nesne
yariklarini ( kesiklerini ) tamimlayan demet, akim kesici anahtarlayici miknatisin bir metre 6niine
yerlestirilir. Buraya dikdortgensel bir nesne acikligi kurulmustur; dyle ki; hedef odanin Oniine
yerlestirilmis manyetik dort uclu lens takimi yardimiyla agiklik boyunca iletilmis 1s1n kiiciiltiiliir
ve kiiciiltiilen goriintii hedef odaya iletilir. Bir elektronik durgun huzme saptirma sistemi;
kapayic1 gibi davranan nesne yariklarindan ( kesiklerinden ) sonra kurulur. Anahtarlayici
miknatisin kullanimiyla; protonlar, mikroskopla inceleme amaciyla ve proton demeti mikro
talaglamasinin geligimi i¢in son birkag yildan beri kullanilan 30° niikleer mikroskop 1s1n demetine
yonlendirilebilir. Son zamanlarda, Rutherford Backscattering ¢alismasi i¢in; odaklanmamis iyon
demetinin kullanimini saglayan, anahtarlayic1 miknatisa gore 45°”de, materyal tanimlama sistemi
de kurulmugtur. Protonlar 10° 151k demetine de yonlendirilebilir, p-demet yazi araci, mikro ve
nano talaglamaya adandi. P-demeti yazisi; iiclii yiiksek uyarim kurulumunda, Oxford Microbeams
yiiksek kii¢iiltme merceklerini ( OMS52 ) kullanir. Bu mercekler sistemi; 7m nesne uzakliginda
calisir ve gelistirilmis kiigtiltme sisteminde 70mm indirgenmis goriintii uzakligr ile sonuglanir
(228 x 60 sirasiyla X ve Y dogrultusunda). Mercekler ve hedef arasindaki kisa ¢alisma uzakligi
sebebiyle, hedefin konumunu kontrol amaciyla kurulan optik mikroskop, zit geometrik yapidan
kaynakli sinirli biiyiitme imkanina sahiptir. Hedef oda ve odaklayici mercek sistemi, titremeleri
azaltmak amaciyla bir masa iizerine kurulur. Model; tiim eksenler i¢in kapali denge ¢oziiniirligii
ile 25mm yol alimina sahip Burleigh Inchworm XYZ asamasiyla kontrol edilen bir bilgisayara
monte edildi. Sistem 6"’e kadar Si ince plakasi ile uyumlu olmasi i¢in tasarlanmistir. Bu yeni
odaklama ( ayar ) sistemi; perdesiz dogrudan yazma litografisi icin kullanilabilecek; 100 nm

altindaki noktasal boyuta kadar proton demeti iiretebilir.

Pozlama siirecinde; dogrudan dort uglu mercek sisteminin Oniine yerlestirilmis bir takim elektro
manyetik tarama bobin kullanan diren¢ boyunca 151n demeti gozden gecirilir. Bu yolla
1x1 mm*’ye kadar tarama alanlar1 elde edilebilir. Yeni sistemle ilk testte, sadece manyetik
tarama kullanilmis. Manyetik tarama sistemleri; manyetik tarama bobinlerinden kaynakli olarak,
diisik yazma hiziyla sonuglanan gérece uzun ¢dkme zamanina sahip oldugundan; simdilerde,

pozlama zamamimi kisaltilmasina izin verecek, daha hizli bir elektrostatik tarama sistemi
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kuruluyor. Ayrica, 1s1n demetini, XYZ basamaginin tam bir 25x25 mm” menzili boyunca

tarama imkan1 verecek, boliim taramada kullanilmistir. Simdiki sistemde, SU-8 icin tipik pozlama
orani, yaklasik 1500 s/ mm” *dir. Optimize edilmis kurguda; yanal dogrultuda mikron ¢oziiniirliik
hala kullanilmaya devam ederken; yeni teknoloji protonda, elektrostatik tarama ile kontrol edilen,

1 nA/ 4m’* pozlama oraninin su anki yogunlugunun 20 s/ mm”* kadar hizli olacag1 beklenir.

Tanecik
olife Hizlandirict ﬂ

o

= =

Tm

Sekil 2.44 CIBA’da gelistirilen tanecik hizlandirma tesisinin sematik gosterimi. P-demet yazim
1s1n1 ile anahtarlayict miknatis aras1 10° [27]

Tarama sistemi; dort 16 bit sayisal analog doniistiiriiciiye ( DACs ) ve minimum yenileme
zamanina 1.0 gs sahip olan, yenice kurulmus National Instruments NI 6731 Multi i/o karti
kullanir. iki kanal tarama bobinlerini kontrol eder ve iigiincii bir DAC huzme saptirmasim kontrol
eder. Bu gelistirilmis ¢oziiniirlilk; mikro talaslama demeti boyunca yeni atanmis proton

demetinde mevcut indirgenmis 151n demeti noktasal boyutu ile basa ¢ikabilmek i¢in gereklidir.

Isin demeti diren¢ boyunca sayisal olarak taranirken, piksel basina sabit dozda bir protonu

garantilemek ve miktar1 normallestirmek icin iki ana yontem gelistirilmistir. Iki yontem de
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Rutherford Backscattering ( RBS ) sinyallerini algilamaya dayamyor. ilk yontemde 151n demeti,
arkaya yayillmis protonlarin sabit bir miktar1 saptandiktan sonra, taramada yeni bir konuma
gecirilir ( piksel normalizasyonu ). ikinci yontemde 1s1n demeti, yeterli miktara ulagilana kadar,
bircok defa bir model iizerinde hizla taramir ( model tarama ). iki durumda da, alan basina ortalama
miktar ( doz ), tarama programindan segilebilir. Piirlizsiiz yan duvarlarla, nanoyap1 iiretimini
kolaylastirmak adina, normallestirme amaciyla, daha duyarli geri beslemelerin kullanilmasi
avantajhidir. Yeni sistemde; proton basina arkaya yayilmis niikleer olay sayisina kiyasla; proton
basina daha yiiksek verimlilige sahip ikincil elektron yayilimi ve iyona baglh foton yayilimi gibi

sinyallerin kullanimi i¢in hazirlik yapilir.

Bu sistemle yapilan ilk testte, yeni merceklerin odaklanma kuvveti test edilmistir ( Sekil 2.45 ).
1 MeV protonlu 151n demeti; 2 gm kalinlikli, serbest duran, 1x1 gm® delikler iceren, X-11m1

maskesi iizerinden taranmis. Maskedeki deliklerden gecen protonlar, silisyum bir ylizey engeli

detektorii ile saptanmustir. Dikey ve keskin oldugu varsayilan, deligin 1 g#m kenarinda dikey hat

taramalar1 kiriklarinin engellenmesi; 35% 75 nm” noktasal boyutta 1s1n demetini gosterir. Sekil
2.46’da; 151n demetinin noktasal boyutunu c¢ozmek/degistirmek icin kullanilan, X-1s1m
goriintiistiniin, tarama elektron mikrografisini ( SEM ) goriiyoruz. SEM mikrografisi, deliklerin
yan duvarlarinin kusursuz olmadigini, fakat yaklasik 30 nm dogal genislik profiline sahip
oldugunu gosterir. Bu 1s1n demetinin noktasal boyutunun belirlenmesinde, sinirlayici faktor rolii

oynar.

Odaklanmis proton demeti; 151n demetinin optik parametrelerine ve 1sin demetinin akim
yogunluguna bagh olarak, acisal sapmaya sahiptir. Yatay diizlemde, hedeften tipik 151n demeti
sapmasi 1.5 mrad *dir. Onceki hesaplamalara gore; p-demeti yazisinin; 89.6”den daha iyi yan
duvara sahip yapilar yapmasi/yazmasi i¢in imkan saglayan, 1sin demeti; diren¢ materyalinde, ilk
5 um’de 6 mrad’den daha az yayilmaya sahiptir. Yiiksek dogrulukta nano talaglama; 1sin
demetinin noktasal optimizasyonu ve yiiksek kalitede ¢oziiniirliik standardi igin; bilgisayar

yazilimi icermesi gerekli bir odaklama protokoliiniin gelistirilmesini gerektirir.
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Sekil 2.45 1 pm ’lik delikten protonlarin ileri sagilarak Si iizerinde kazinma sonucu meydana

gelen seklin iki boyutlu ( 2D ) krokisi. Alttaki sekiller ise 35x75 nm” noktasal boyutta 151n
demetinin ¢izgisel taramasinm gosterir. [27]

Sekil 2.46 Si iizerinde 1 um ’lik delikler icin kullanilan proton demetinin noktasal boyutunu
saptamak i¢cin SEM resmi. [27]

2.3.2.2 Direncin Pozlandirilmasi

P-demeti yazisinda, materyaldeki yliksek enerjili bir protonun yonii ( MeV ), materyaldeki
elektronlar ve ¢ekirdek arasindaki etkilesime baglidir. Bir protonun elektronla etkilesme olasiligz;
yoriingesinin ilk %50’sinde niikleer sacilma i¢in olandan, biiyiikliikk anlaminda daha fazladir. Bu
sebeple, ilk kisim proton yoriingesinde, proton-elektron etkilesiminin dikkate alinmasi gereklidir.

Proton-elektron etkilesimleri; ( m, / m, ~ 1800 ) kiitle oran1 sebebiyle, bir protonun ydriingesini

giicliikle degistirir. Bu da; bir protonun yoniiniin dogrusal bir cizgiden giicliikle sapacagi



109

anlamma gelir. Bu carpigsmalardaki enerji transferi, daha ziyade kii¢iik oldugundan, 100 eV
civarinda zirve yapar, bir proton hareketsiz hale gelinceye ( dinlenmeye gecinceye ) kadar bir¢cok
carpisma gerceklesecektir. Bu sebeple proton yoriingeleri Monte Carlo hesaplamalar vasitasiyla
tam olarak simiile edilebilir. Iyon/elektron etkilesimlerinin fiziksel ozelligi, p-demeti yazisinin;
tahmin edilebilir ve asagidaki anahtar 6zellikler yardimiyla, son derece kuvvetli litografik teknik

olmasin saglar:

Protonlar, diren¢ materyalinde goérece, genis ve iyl tanimlanmis menzile sahiptir. Mesela
1.0 MeV veya 3.5 MeV proton enerjisi secilerek; yuva, delik ve gomiilii mikro kanallara izin
verilmesiyle; sirastyla 20 #m ve 160 um yiiksekligine sahip yapilar iiretilebilir. Orneklerin
egilmesi, paralel olmayan mikro yapilarin iiretimine imkan saglar. Proton demetinin baslangic
rotasinda, kiiclik a¢1 sag¢ilimlarinin gercekte bulunmamasi, yiiksek en-boy oranli yapilarin

tiretilmesine imkan verir. Hesaplamalar gosterdi ki; bir 3.5 MeV proton demeti, 10 gm kalinlikli

diren¢ katmaninda 100 nm ’den daha az yayilacaktir. Sonu¢ olarak, proton taramasi boyunca,
proton demetinin baslangic yonii boyunca; tek diize pozlama oranini garanti eden; nispeten sabit
enerji ¢okiintiisii mevcuttur. Tekrar yiiksek en-boy oranli yiiksek kaliteli nano ve mikro yapilarin

iretimine gereksinim s6z konusudur.

Bu calismada, P-demeti yazma deneylerinde, SU-8 ve PMMA direncleri kullanilmistir.
MicroChem Corp.’tan ( MCC ) elde edilen SU-8, Si ince plakasi iizerine kaplanmistir. SU-8 nun
200 nm tabakasini yapabilmek i¢in, SU-8 5 Gamma Butyrolactone’nin her bir hacmi i¢in iki
parcaya seyreltilmis ve 3000 rpm 2 dakika icin kaplandi. Isinlama siiresince, elektronlar1 eyleme
geciren protonlar, SU-8 dirence baglanacak veya zincir, PMMA direncindeki molekiiler zincirleri

kesecektir.

2.3.2.3 Yeni Bir Coziiniirliikk Standardinin Tasarlanmasi

P-demeti yazis1 kullanilarak iiretilen onceki ¢oziiniirliik standartlart 15x15 um? ’lik karelerden p-
demetli talaglama ve yiiksek en-boy oranli, 15 gm kalinhikli Ni 1zgara olusturmak igin, Ni

kaplamaydi. Bu ¢oziiniirliik standartlarinin, yeni p-demeti yazi aracinin gelistirilmis performansi
icin oldukca kaba oldugu kanitlandi. Bu standartlar, hedeflenen 130 nm yan duvar genisligine

uygun olarak 89.5° yan duvar acisina sahiptir. Daha iyi ¢oziiniirliik standard iiretimi i¢in yapilan
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sonraki bir calismada, iletken alt tabakada uygulanan 10 gm kalinlikli SU-8 tabakayla yazilmis
olan, 2.5%2.5 um*’lik Kareler tasarlanmstir. Sekil 2.47 bu karelerin 7’ye 7 matrisinin bir

boliimiiniin oldukca biiyiiltiilmiis SEM fotografidir. Onlar; 200 x 200 nm” noktasal boyuta kadar
odaklanmis 2 MeV proton demetiyle iiretilmis. Bu Kkareler; 25x25 nm’piksel boyutu

kullanilarak, 50x50 gm’’lik bir alana yazildi. Pozlama icin kullamlan proton sayisi

60 nC/ mm?* *dir. Isin demeti boyutuna kiyasla daha kiiciik piksel boyutu kullamildigindan,
karelerin kenar1 boyunca depolanan enerji, ana parcaya kiyasla daha az ve boylelikle, kenar
boyunca, yeterli ¢apraz baglanti saglayabilmek i¢in, normal doza kiyasla cift doz kullanildi.
Goriilebilecegi gibi, kareler; keskin kose ve yaklasik 90° yan duvarlarla oldukga yiiksek derecede
piiriizsiizliige sahiptir. Sonraki basamakta, bu karelerin cevresine, 200 nm —1 mikron
yiiksekliginde, Ni kaplanmistir. Bu Ni yapilarin yan duvarlarinda, egimi 10 nm ’den daha az
sinirlayacak ve daha once gozlenmis olandan daha iyi tamimlanmis ve daha acgik kenar tanimi

verecektir.

2.3.2.4 Yiiksek En-Boy Oranh Yapilar

Sonraki deneyde, Sekil 2.47°de gosterilen karelerinkine benzer kosullarda, 2.5x2.5 um®’lik

kareler, 10 wm kalinlikli SU-8 tabakalara yazildilar. Karelerin yazimindan sonra, karelerin

kenarlar1 boyunca, 200x 200 nm” 131 demetiyle, ekstra bir satir yazildi. Sekil 2.48’de goriilecegi
gibi, tek satir 200 nm genisliginde dar bir duvara yiikselir. Bu, 50’nin SU-8’inde son derece
yiiksek bir en-boy orani karsilik gelir. Bunun; SU-8’deki yeni teknolojinin performansi olduguna

inaniir.

SEl 10KV X10000 Tam

Sekil 2.47 10 gum kalinlikli SU-8 ince plaka iizerine 2 MeV proton 151n1n1 odaklayarak yazilmig
olan 2.5%2.5 um’ lik karelerin SEM fotografi. [27]
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Sekil 2.48 10 wm kalinlikli SU-8 ince plaka iizerine 2 MeV proton 1sinin1 odaklayarak yazilmis

olan 2.5x2.5 um®’lik karelerin SEM fotografi. Bu karelere dik olan 200 nm genisligindeki
duvarlar karelerin kenarlar1 boyunca yazilmislar [27]

Yeni p-demeti yazma sisteminin, litografik yetenegini belirlemek i¢in, ilk test olarak; SU-8’in
200 nm kalinlikli plakasina yazilan nanoyapilar, bir Si ince plakasi iizerinde kaplandi. Bu
plakada bir takim paralel satirlar, 120x250 nm” 151n demetiyle yazilmistir. Test yapisi
40 x 40 um*’lik alanda, 2 MeV ’lik proton demetiyle yazilmis, sekil, her bir 20x20 nm” icin
2048 x 2048 piksel 1zgarada, sayisallastinlmistir. Satirlar 170 nm  genisliginde ve 3000 nm

uzunlugundadir. Satirlar arasindaki uzaklik, minimum aralik boyutunu test etmek icin

degistirilmis. Paralel satirlarin yanina, dikey satirlarda yazilmistir. Sekil 2.49°dan goriilebilecegi
gibi tiim yapilar gorece piirlizsiiz ve iyi tanimlanmis durumdadir. Bu yapilar; 30 nC/ mm’*

kullanilarak 2 MeV proton demeti ile yazilmis. Sekil 2.50, test yapisindaki kiigiik ayrintilarin,
oldukca biiyiiltiilmiis iki SEM fotografim gosterir. Sekil 2.50’de soldaki seklin sol tarafinda,
satirlarin; tamamuyla birlesinceye kadar, birbirine yaklastigi aciktir. En kiiciik aralik yaklasik
50 nm’den 80 nm ’ye kadar, ancak tam aralig1 ¢cikarmak oldukca zordur. Giivenilir boyutlarin
elde edilmesindeki sorun, geleneksel SEM goriintiilemesinde, SU-8’in buharlagsma egiliminde
oldugu gercegidir. SU-8 yapilarinin yiiksek en-boy oranina sahip olmasinin goriintiileme
performansin1 sinirlamasindan dolayi, atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) iyi bir alternatif
degildir. Bu sinirlamalarin iistesinden gelebilmek adina, bu kaplamadan sonra kaldirilmis olacak
SU-8, SU-8 arasindaki bosluklart Ni ile kaplamak planlanmistir. Bu tip metal yapilarin
goriintiilenmesi, bir SEM kullanimiyla daha kolay olacaktir. Sekil 2.49°daki en kiiciik caprazin
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dikey cubugunun oldukga biiyiiltiilmiis bir SEM fotografi Sekil 2.50’de sagda gosterilir. SU-

8’deki yazilmis olan en kiigiik tek satir olacagina inandigimiz, cubugun genisligi 90 nm *dir.

flgin¢ sekilde bu deneyler boyunca, anlasiimasi giic 151n demeti noktasal boyutu, X-1s1n1 maske
standardi kullanilarak, 120%250 nm?® olarak Olciilmiistiir. Yazilan satirtn, SEM Ol¢iimii
kullanilarak gozlemlendiginden, oOl¢iilmiis 1511 demeti noktasal boyutu, oldugundan fazla
Olctilmiistiir. Bu da coziiniirliik standardr olarak kullanilan, X-1s1n1 maskesinin kenar taniminin,
yukaridaki gozlemler sabit tutularak, 30 nm oldugunu gosterir. Bu bulgular; kenar genisligi icin
diizeltme yapilmadan, X-1s1n1 maskesi c¢oziiniirliik standardi kullanildigindan; 3575 nm*’ye
odaklanan proton demetiyle elde edilen en iyi sonucun oldukc¢a korunumlu oldugunu ifade eder.
Bu sebeple, gelistirilmis ¢oziiniirliik standardinin, daha kiiciik 151n demeti odagi elde edilmesini
ve Olgiilmesini ve sonrasinda da daha kiiciik nano boyutlu yapilara yazilmasini saglamasi

beklenir.
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Sekil 2.49 2 MeV proton 1s1n demetinin odaklanmasiyla 200 nm kalinligindaki SU-8 iizerine
yazilan test modelinin SEM fotografi [27]

Sekil 2.50 ( Sol ) Sekil 2.49°daki paralel satirlarin oldukga biiyiitiilmiis hali. ( Sag ) Genisligi
90 nm olan en kiiciik caprazin dikey cubugunun oldukca biiyiitiilmiis fotografi [27]
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Sonug olarak, bu ¢alismada, diinyanin ilk proton demetiyle mikro talaslama ( p-demeti yazimi )

aygitinin basarili tamtimi ele alinmistir. Bu sistemde proton demetinin 35x75 nm?*’ye ve bir
diren¢ boyunca dogrudan taramaya odaklanabilmesiyle maskelemeye ihtiya¢ ortadan kaldirilir.
Bu ¢oziiniirliikk, MeV protonlari icin, su anda diinyadaki en iyi performanstir. Gelisigiizel sekiller
uydurulabilir, PMMA ve SU-8 direnglerinde yiiksek en-boy orani ( 100’den daha fazla )
saglanabilir ve simdiye kadar elde edilen en kiiciik tek satir 200 nm kalinlikli SU-8 tabakada
90 nm ’dur.

P-demeti yazisinin potansiyel olarak yeni ¢oziiniirliik standartlar iiretebilecegini gosteren, testler
gerceklestirildi. Bu, sonu¢ olarak, p-demeti yazisinin {iretebilirligini gelistirecektir. Bu

cOziiniirlik standartlar1 151k demeti boyutunun daha iyi tahminlerini verecektir.

Yeni p-demeti yazi makinesinin tarama hizinin; elektro statik tarama sisteminin tanitilmasiyla;
birkac biiytiklik emri ile artacagi beklenir. Bu durum; su anki manyetik tarama sisteminde
gereksinilen uzun ¢okme ( oturma ) zamanini bertaraf eder. Toplu iiretim i¢in, p-demeti yazisi,
maskelenmis islemden daha yavas olsa da, hizli prototipler ve 6zellikle, parti ( yigin ) ve biiyiik

hacimli tiretimler i¢in kullanilabilecek kaliplarin ve damgalarin imalati i¢in olduk¢a uygundur.

Yeni HVEE 3.5 MV hizlandirict ile 160 um’ye kadar derin yapilar, 3.5 MeV protonlart ile

retilebilir. Yeni makine, artan 151n demeti parlakligi ve yiiksek enerji kararhiligindan dolay1
yolunu daha kesin mikro ve nanoyapilara dogru da yoneltmistir. Proton demeti direncte ( X-
1sinindakinden farkli olarak ) oldukca iyi tammmlanmis menzile sahiptir. Ve bu sebeple, yapilarin
derinligi; iyl tanimlanmis derinlikle, oluk, kanal, ya da delik v.s, yapilar1 olanakli kilan farklh
proton enerjileri kullanilarak, kolaylikla kontrol edilebilir. Bir tek diren¢ tabakasindaki, oyuk,
kanal ve ya delikler icin derinlik farkli olabilir. Ayrica, direncin agisini, 151n demetine gore

degistirerek; karmasik sekiller oldukca iyi tanimlanmis keskin kenarlarla tiretilebilir [27].

2.3.3 iyon Ismmimm Teknikleriyle Polimerik Alt Tabakalarin Mikro/Nano Olcekte islenmesi

Mikro elektronik endiistrisi i¢in gelistirilen mikro fabrikasyon teknikleri son zamanlarda;
biyolojik materyallerin mikro modellenmesinde, o0zellikle, biyo uyumlu polimerlerde

uygulanmistir. Molekiiler ve hiicresel biyosensorlerin, biyomateryallerin, gensel ve proteinsel
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dizilerin gelistirilmesi acisindan giderek daha ¢ok onem kazandi. Bir¢ok biyomodel yontemi;
siirecte, bir dereceye kadar fotolitografiyi kullanir. Her ne kadar tamamen gelismis bir teknik
olsa da, biyo Ornekleme uygulamasinda hala bazi smirlamalar var: ( a ) standart
fotolitografinin, film toplama, pozlama, gelistirme ve kazimay1 iceren ¢oklu basamaklar1 var.
Bu siirecte ele alinan bir¢cok kimyasal madde, hiicreler i¢in zehirlidir ve biyo molekiillerin dogal
yapisini bozar, (b) sadece topografya, modellerin yiizey kimyasinin belirli bir bicimde uygun hale
getirilmesi i¢in siirh bir olasilik birakarak modifiye edilebilir. Yukaridaki eksikleri gidermek
icin, biyomodelleme siireci icin yardimci aday olarak, maskelenmis iyon demeti litografisi
dikkate alinmistir. Bu; yar iletken iiretim yonteminde, “dopant” asilanmasi ( katkilamasi ) icin
onemli bir tekniktir. Bu ayrica materyallerin, aginma ve korozyon rezistansi gibi yiizey
ozelliklerinin gelisimi icin de yararli bir tekniktir. Iyon katkilama son yillarda, doku ve kan
uygunlugunu gelistirmek igin, polimer yiizeyleri degistirmek ( modifiye etmek ) i¢in de
uygulanmistir. Iyon katkilamanin mikro fabrikasyon teknigi olarak kullamilmasinin potansiyel
avantajlari; ( a ) tek basamakli bir islem oldugundan, modeller materyale maske icinden kontrollii
olarak mikro talaslanabiliyor. ( b ) Ca* ve P* gibi, katkilanacak dogru iyonun secimiyle; kimi
biyolojik siirecleri etkileyebilecek; biyouyumlu materyalin yiizey kimyasi uygun hale
getirilebilir. Bu calismada; polimetilmetakrilat (PMMA) filmin yiizey topografyasi; potansiyel
biyoMEM tipte aletler igin, iyi tanimlanmis mikro-kuyularin olusumuna yol agan; dzellikle Ca*

iyonlar1 ve P* iyonlar1 ile maskelenmis iyon topografyast ile degistirildi.

Anizolde ( My, ) 495 K molekiiler agirligi ile polimetilmetakrilatin ( PMMA ) eritilmesiyle,
% 4 wt bir ¢ozelti elde edildi. Cozelti daha sonra, 0.2 mikronluk bir siizgegten gecirildi. 1°°1ik
bir silisyum yonga plakasi, standart islemler izlenerek temizlendi ve hegzametildisilazan
(C6H19NSi, — HMDS) ile kullanima hazirlandi. Polimetilmetakrilat ( PMMA ) c¢ozeltisinin
yaklasik 1.0 ml’si; 60 s’de 1800 rpm hizinda donmesinden once, yongaya yayildi. Film daha
sonra 60 s ic¢in 130°C sicaklikta firinlandi. 200 yiizey profilometre ( ylizey piiriizsiizliglinii
Olcen elektronik cihaz ) Tencor Alphastep ile 6l¢iildiigiinde, film tabakasinin kalinlig1 yaklasik
217 nm idi.

Buckbee-Mears St. Paul’dan ince nikel bir 1zgara, MN; teller arasinda maksimum %36

iletkenlik ve 7.62 um boslukla, maskeleyici gibi davrandi. Bir parca 0.7"x0.7" 1zgara, bakir
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serit kullanilarak polimetilmetakrilat ( PMMA ) filme yerlestirildi. Daha sonra asilama; Oak
Ridge Ulusal Laboratuarinda, yiizey modifikasyonu ve karakterizasyon arastirma merkezinde,
Freeman kaynagi ile modifiye edilmis genel amach bir Cockcroft-Walton tipte iyon asilayici ile
Extrion asilama hizlandiric1 tizerinde gerceklestirilmistir. Asilama 1zgara taramayla yaklasik
4 ¢m*’lik alanin dairesel asilama alani iizerine iyon demeti ile gerceklestirilmis. Bu, biitiin
asilama alan1 {izerinde tek diize bir asilanmis doz saglamaktadir. Modeller; oda sicakliginda
tutulan model tutamacina kenetlenmistir. Model tutamaci; ikincil elektron yayilimini
bastirmak i¢in; +67 V meyillendi ve hem ikincil elektron bastirimi hem de ikincil iyon
toplamasi icin —300 V ’de Faraday kafesiyle cevrelendi. Bastirmayla tam dogruluk genellikle
%10’dan daha iyi durumdadir. Yine de dogrusallik ¢ogunlukla %1’den daha iyidir. Model

akimi; model tutamaci ve bastiricidaki akimin toplami olarak olgiildii. P* iyon katkilamasi;

sirastyla 110" ve 1x10" iyon/cm?® iyon akisiyla 85 keV enerjide gerceklestirildi. Ca* iyon
katkilamasi da 1x10" iyon/cm® iyon dozuyla, 85 keV enerjide yapildi. Ca* katkilamasi igin

iyon akimi diisiiktii; 4 ;&4/ cm’ civarinda. Siirecin sematik gosterimi Sekil 2.51°de verilmistir.

Pozlamadan sonra ag kaldirild1 ve polimetilmetakrilat ( PMMA ) tabaka; yiiksek performansh
CCD kamera ile donatilmis optik mikroskop ( Nikon EFD-3, Japan ) ve atomik kuvvet
mikroskobu kullanilarak ( AFM ) ( Nanoscope III, DI ) karakterize edildi. Modellerin

hidrofobigi; temas acis1 Ol¢timii yapilarak arastirilmistir ( NRL temas agis1 dlcer, NJ ).

Sonug olarak, modeller {izerindeki desen; optik mikroskop sonuglarindan goriilebildigi gibi (Sekil
2.52), diizenli dagilmis kare kuyular olarak tanimlanabilir. Goriintiiler 20 X biiyiiltme altinda elde

edilmistir. Olcek c¢ubugu 10 gm  gosterir. Kuyular; maskenin acik alaninin  altinda

polimetilmetakrilat ( PMMA ) filmin iyon 1sinlamasi sonucunda bi¢imlenmistir. Bu sebeple;
model iizerine, maske iizerindeki desen kopyalanmustir. P* iyon katkilamada doz arttikca,

desenler arasindaki boslugun da azaldig1 goriilmiistiir.

Desenleri daha iyi karakterize etmek, ylizey morfolojisini belirlemek icin atomik kuvvet
mikroskobu ( AFM ) kullanilmistir. Goriintiileme; laboratuar atmosferi kosullarinda, atomik
kuvvet mikroskobu ( AFM ) ‘hafifce vurma’ modunda isletilerek gerceklestirilmis. Bu; ornek
yiizeyini bozulmamis modda tutan; atomik kuvvet mikroskop ( AFM ) u¢ ve goriintiilenen

model arasinda daha az iliski saglamistir. Ayn1 sebeple goriintiiler, olduk¢a diislik tarama
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hiziyla, 1 Hz., toplandi. Standart silisyum sonda uglari ( TESP ), 125 gm uzunlukta 294 ve

375 kHz arasinda tipik siklikta kullanildi. Sekil 2.53’te verilen sekiller; goriintii alani lizerine tek
diize olarak dagitilmis i1yi tanimlanmis sekillerin deseniyle ii¢ boyutlu ( 3D ) model
topografyasini gosterir. Boyle bir topografik goriintii tiiriinde, yiizeyin {ist kism1 her zaman daha
acik bir renkle ifade edilir. Gozlemlenen desenler; yiizey kalinliginin, seklinin, yiizey profilinin
dagiliminin belirlenmesiyle, oldukca detayl olarak karakterize edilmistir. Modeli 1sinlayan Ca®

iyonlar1 ( 85 keV , 1x10" iyon/cm® ) iizerindeki kesit analizinin atomik kuvvet mikroskobu

sonuglart ( Sekil 2.53(a) ); izole edilmis adadaki iki sol kenar arasindaki uzakligin yaklagik

11£0.5 um ve her bir adanin yiiksekliginin 87 £2 nm oldugunu gostermis. Desenlerin detayli

analizi, deliklerin konik sekle sahip oldugunu gostermis. Ustteki kistmlarin genisligi

6.6+ 0.3 um 1idi ve alt kisim yaklasik; 3.3+ 0.5 wm idi. Her ne kadar boyle bir degerlendirme

atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) ucunun seklinden ( zirve capi ) etkilenebilirse de,
desenlerin derinligi oldukc¢a diisiiktii. Bu sebeple; atomik kuvvet mikroskobu ( AFM )
goriintiilerinden tahmin edilen tiim boyutlarin gercek olduguna inanilmistir. Ilging olan ise,
desenli delikler arasindaki cidarlar da, alttaki deliklerle yaklasik ayni kalinlikta olmasi,

3.3+0.5 um .

Izgaranin Resmi

iyon I§)-i;1m1 ( Ca,éMg, Na, P...)

° . Asilanms Tyonlar

]
| I Polimer s

Asilamadan Once Asillamadan Sonra

Sekil 2.51 MIBL prosesinin ornek semasi [19]
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Sekil 2.52 (a) 85 keV , 1x10" iyon/cm® Ca®iyonlari, (b) 85 keV , 1x10" iyon/cm® P*
iyonlari, (¢ ) 85 keV , 1x10' iyon / cm® P* iyonlarinin 1sinlanmast ile drneklerin optik
mikroskobik sonuglari [19]

Sekil 2.53(b); P* iyonlar1 ( 85 keV , 1x10"” iyon/cm® ) igin kaydedilmis, 9.8 um derinlikli
ve 129 nm genislikli bir modeli gosterir. Kesit analizi acik bir sekilde deligin yine konik sekilde
oldugunu gosterir. Yine de bu durumda, agikliklar arasindaki cidarin daha ince oldugu
bulunmustur. Yiizey agikliginin etrafindaki cidarlarin da, her yiizde ( kenarda ) ayni olmadig:
gozlenmis. Dikdortgen acikliklarin daha kisa kenarlari boyunca cidarlarin, diger yonlerden
yaklasik %40 daha kalin oldugu goriiniir. Bu olguyu dogrulamak icin, atomik kuvvet
mikroskobu ( AFM ) ucunu farkli yonlerde tarayarak resimler toplanmistir ve sonug¢ olarak;
desenlerin ve cidarlarin seklinin, niteliksel ve niceliksel baglamda, goriintiilleme boyunca tarama

yOniine bagli olmadig1 sonucuna ulasilmistir.
(@)
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Sekil 2.53 (a) 85 keV , 1x10" iyon/cm* Ca*, (b) 85 keV , 1x10" iyon/cm® P, (c) 85 keV
1x10" iyon / cm® P*, iyonlarinin 1sinlanarak hafifce vurma modunda capraz kesit analizi ile

kaydedilmis tipik yiizey ozelliklerinin karakterize edikmis PMMA film yiizeyinin AFM
gorintiisii [19]
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Sekil 2.53 (b)

300.0 nM

Sekil 2.53 (¢)

Sekil 2.53 (c); pozlama kosulunun P* iyonu 85 keV , 1x10'° iyon/cm2 oldugu durumda,
modelin goriintiisiinii gosterir. Ozellik arasindaki uzaklik 11.3 gm ( genislik ) ve desenler

95 nm derindir. YOn baglaminda, desen cidarlar1 arasinda sistematik farkliliklar
gozlenememistir. Daha once bahsedildigi gibi, doz artinca cidarlar incelmis. Bu; cidarlarin
yanlardan asinmasindan kaynaklidir. Baslangicta sadece maskenin ac¢ikliginin altindaki
bolge asinir; ancak bu alanlar geriye dogru cekildikce; cidarlar asinmis alanlardan daha

yiiksekte kalmistir. Her ne kadar cidarlar maskeyle golgelenmis olsa da; her bir bdlgenin
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merkezinden, dar bir acidan piskiirtilen iyonlar, cikabilir ve cidarlara carpar. Bu da
cidarlarin yiizlerinden piiskiirtiilmesiyle sonuclanacaktir. Bu cidar yiizlerinin, asilanmisg
alanlardan geri cekilmesine neden olacaktir ve cidarlar gittik¢e incelecektir. Bu etki iyon

dozaji arttik¢a daha da carpici oldu.

Modellerin oda sicakliginda hidrofobikligi ( su gecirmezligi ); NRL temas agis1 gonyometresi
(ac10lceri) kullanilarak, desenli bolgenin yiizeyine diisen damitik suyun temas agisinin dl¢iimiiyle
arastirilmistir. Sonuclar Sekil 2.54°de gosterilir. Her bir deger ii¢ 6lciimiin ortalamasidir ( £2° ).

Diizenli polimetilmetakrilat ( PMMA ) film ile kiyaslandiginda; modellerin 1x10" iyon/cm?

Ca* ve 1x10”iyon/cm® P iyonlariyla isinlamasinin temas agisimi onemli Glgiide
degistirmedigi goriiniir. Yine de, diizenli bir polimetilmetakrilat ( PMMA ) icin; P* iyonlariin
akis1 1x10' iyon/ cm® c¢iktiginda, temas agis1 61.7° ye kiyasla daha yiiksek bir degere cikar,

71.0° daha yiiksek bir temas acis1, daha hidrofobik bir yiizey gosterir. Yiizey hidrofobiginin,
yiizeyin kutupsalligiyla iliskili oldugu bilinir. Yiizey kutbu daha az oldukg¢a, daha hidrofobik
olur. Hakikaten, iyon demetinin etkilerinden birisinin; yiizey oksijen islevselliginin degismesi,
bu durumda, metakrilat pandantif grubun kaybi oldugu gosterilmistir. Sonug¢ olarak ylizey
kutupsallig1; daha hidrofobik bir yiizeye yol acarak, diiser. Calismalar; yiizey hidrofobikliginin;
biyometaryallerin ve biyoMEM tipte aletlerin gelisimi icin oldukca Onemli olan; polimer

yiizeyde farkli tipteki hiicrelerin davraniglarim etkiledigini gostermistir.

~
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Sekil 2.54 85 keV , 1x10" iyon/cm® Ca* ( Ca-PMMA ), 85 keV , 1x10" iyon/cm® P* ( P1-
PMMA ), 85 keV , 1x10' iyon/cm* P* ( P2-PMMA ) ile modellerine 1sinlandirilmus diizenli
polimetilmetakrilatin ( PMMA ) temas acis1 degerleri [19]
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Polimetilmetakrilat ( PMMA ) filmi iizerine tutulan iyon {iizerindeki IR calisma; ylizey
kalmliginin yiizey hidrofobikligini nasil etkiledigiyle birlikte; pozlama islemi siiresince ilgili

kimyay1 kesfetmek i¢in su an yolundadir.

Ozet olarak, Maskelenmis Iyon Demeti teknigi, polimetilmetakrilat ( PMMA ) film kullanan
biyomateryal modellemesi i¢in, cok yonlii bir yaklasimla bu caligmada test edilmistir. Sonuclar;
Ca/P iyon katkilamasiyla; sadece alt tabakanin topografyasinin degisebilecegini degil, yiizey
kimyasinin da uygun hale getirilebilecegini gostermistir. Bu; biyouyumlu polimerik materyaller
tizerinde ii¢ boyutlu ( 3D ) ve iki boyutlu ( 2D ) mikro yapilarin yapimi i¢in simdilik umut veren

bir teknik olarak goziikiiyor [19].

2.3.4 Seramiklerin Elmas Lifler ( Fiberler ) ile Nano Olcekte Talash islenmesi

Elmas, bilinen en sert materyal ( ~113GNm> ) ve sentetik yiiksek basing ve yiiksek sicaklik,
birlestirilmis iri taneli elmas pargaciklari, genellikle asir1 asindirici taglama tekerlerinde kullanilir.
Elmas taneciklerinin, kirilgan seramigin taslamasinin calisilmasi; oldukca kiigciik kesim
derinliginin, yiizey catlaginin keskinliginde 6nemli bir azalmaya neden olabilecegini gostermistir.
Ozel olarak tasarlanmis yiiksek sertlikte makinalar, hassas takim beslemesi, tek u¢lu elmas
kesiciler, cam; siinek c¢atlaksiz kosullar altinda, islenmistir. Kimyasal buharli ¢cokelme yontemi ile
tiretilmis CVD elmasi, dogal elmasin bircok fiziksel, mekaniksel 6zelliklerine sahiptir ve CVD
elmas lifler, tungsten telden c¢Okiintiiyle imal edilmistir. Bu calismada, seramigin siinek
taslanmasi, bu elmas lifler kullanilarak tamamlanmistir, cam ve aliiminyum oksit tizerindeki saha

yiizeyinin topografyasi tanimlanmustir.

~100um caph ( Sekil 2.55 ) elmas lifler, sicak fitil reaktoriinde 25um capli tungsten tel iizerinde
~25—40um kalinlikli elmas filmden tiretilmistir. Radyal dogrultusuna yoneltilmis, elmas tabaka
icindeki, lif ekseni ¢evresindeki, uzun kolon bicimli taneler; silindirik yiizeyde kenar ve uclarla,
kristal facetalara ( elmasin yontulmus yiizii ) neden olur ( Sekil 2.55 ). ~5um ylizeyinde, elmas
tanecik yaricapiyla, lif yiizeyindeki kenar ve uc sayisi, 10*mm’’dir. Taslama; Sekil 2.56’da
gosterildigi gibi L, =1 veya Smm uzunluklu tek bir lif yiizeyi kullanilarak, yiiriitiilmiistiir. Bir

lif yaklasik, yarim lif yaricapinda recine icine gomiilmiis ve 25rpm devirde donen cam diskle
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baglantili, dengeli kola baglanmistir. Basit bir yiiklii disk makinesinde ~2N normal kuvvet
uygulanan kol iizerine bir agirlik yerlestirilmistir. Cesitli camlar ve aliiminyum oksitler icin test
numuneleri, ~50 mm yarigapindaydi ve asinma izi yarigaps, ~0.05 ms~' yiizey hizim zorlamus.

Biitiin taslamalar havada yaglayici olmadan gergeklestirildi.

Sekil 2.55 Tungsten tel iizerinden alinmis numune iizerindeki CVD ile iiretilmis elmas lifin kesiti
ve bu lif ylizeyinde olusan facetalarin biiyiitiilmiis hali [51]

Lif ekseni normal olarak taglama dogrultusunda yonlendirilmis. Algak yiiklerde ve kiiciik kesim
derinliginde, tipik siinek taslama kosullarinda, sadece en yiiksek elmas fageta, baslangicta camla
iliski kurar. Iz; en yiiksek elmas yiizeyince sebep olunan, tekil oluklardan olusturulmustur. Artan
sayidaki devirlerle veya yiiklemelerle, kesim derinligi artmis, daha cok fagetalar yiizeyle iliski

kurmus. Oluk izin tiim genisligini kapsamis ve iz genisligi lif uzunluguyla esitlendi ( Sekil 2.56 ).

s FIDET UZUNIUQU LE st

Elmas Fiber

NP4
Oluklar N

Facetalar

Sekil 2.56 Seramik yiizey iizerine paralel olarak monte edilmis elmas lifin semasi1 ve oluklar ve
facetalar [51]
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Saha ylizeyi, optik ve tarama elektron mikroskobu ( SEM ) ve atomik kuvvet mikroskobunca,
belirlenmistir. Elmas lifler, taslamadan 6nce ve sonra, SEM ve Raman spektroskopisi ile

incelenmistir.

Sonug olarak;

(a) Cam Yiizey:

Siinek sahadaki oluklar, optik cam yiizey, Sekil 2.57’de gosterilmektedir. AFM yiizey profili,
oluk derinliginin <100 nm olacagin1 gostermistir. Bu oluklarin yiizeyinde veya ylizeyin altinda
hicbir catlak goriiniir degildir. Materyallerin; camin plastik akisi ile oluktan ayrildigi goriilmiis.
Bu, sematik olarak Sekil 2.58’de gosterildigi gibi, cam seritlerinin olusumunun; yaklasik
1.4 pum , genisliginde ve 0.3 um kalinligindaki oluk yakininda olmasina yol acar. Baz1 seritler
yiizeye bagl kalir; fakat digerleri lifimsi cam dokiintiisii olusturmak i¢in olugun kenari boyunca
ayrilir. Seritlerdeki artik gerilmeler, fitillerin ( tellerin ) karmasik seklince kanitlanmistir. Sarmal
fitil ( tel ) pargalarmin ve bircok milimetre uzunlugundaki tek bir fitil drnekleri Sekil 2.57°de
gosterilir. Coklu taslama gecisi; fitillerin parcalanmasina ve daha cok es eksenli dokiintii ve

R, =28nm yiizey kalinligina yol acar. Lifimsi dokiintii, camin; tek uglu elmas ile hassas

islenmesinin bir 6zelligidir.

Sekil 2.57 Optik cam yiizey i¢indeki oluk kesintileri ve sarmal cam teller ( fitiller ) [S1]
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Sekil 2.58 Lifimsi cam dokiintiisii olusturmak i¢in ayrilan oluk yakinindaki seritleri iiretmek icin
camin siinek akis1 ile meydana gelen oluk olusumunun semasi [51]

(b) Aliiminyum Oksit Yiizey:

L=1mm ve 200 g yiik altinda bir lif tarafindan, 1000 devirden sonra iretilen, gozenekli
aliminyum oksit yiizeydeki taban izi, Sekil 2.59(a)’da gosterilmektedir. R, <300nm yiizey

kalinlik degeri, Sekil 2.59(b)’deki gozeneksiz alanda elde edilmistir. Gozeneklilik; gozenegin
kenar1 ile taslama facetalarinin tekrarlanan etkimelerine neden olur, fakat arada sirada olan,
facetanin ufalanmasi ve facetadaki ufak degisim; cam ve aliiminyum oksit 6rneklerinin binlerce
devrinden sonra, gozlenmistir. Bir taslama devrinden Once ve sonra, tekrar kristalize olmus
aliminyum oksidin gozeneksiz yiizeyi Sekil 2.60’da gosterilir. Baslangicta, tanecikler yiizeyin
birka¢ mikron asagisinda ve yukarisinda ve bu taglama hizinin siireksiz olmasina neden olur.
Sekil 2.60(b)’de, oluklarin bir bolgede kesistigi; yiizey iizerinde iiretilen baz1 taneciklerin, taneler

arast kiriktan elendigi; 8 tm genisliginde taban izi gosterilmektedir. Oluklarin piiriizsiiz yiizey

tabaninin asagisinda, catlak izi yoktu. < 300nm yarigapli, olduk¢a ince es eksenli toz dokiintiisii,

nihayetinde, fageta ile yaglayici olmadan, onlenen taglama arasindaki, bosluklar1 doldurmustur.

Sonug olarak, R, <100nm taban yiizeyi i¢in, piiriizliilik degerleri ile gosterilen, kesimin s18
derinligi ve nano 6lgek dokiintii catlaksiz talaglama ve yiizey artik gerilmelerinin, alcak derinligi
ile tutarhdir. Kesim facetasinin yiiksek yogunlugunun; yiizeysel kesim derinligine ragmen; ¢oklu
lifler icin 107 ’den 107'’e mm’s™ mikro taglamasi icin, bahsedilen deger takiminin en son
ucunda; R ’nin tahminleri ile yiiksek oranda materyal R yer degistirmesine yol a¢cmasi

beklenmektedir [51].
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Sekil 2.59 Sinterlenmis goézenekli aliiminyum oksit ylizeyi. (a) taban izi, (b) gozenekler arasi
piiriizsiiz alan, Z_ = < 30nm [51]

Sekil 2.60 Gozeneksiz yeniden kristalize edilmis aliiminyum oksit yiizeyi (a) once ve (b)
taslamadan sonra [39]
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2.3.5 Nano Olcekte Talas Kaldirilmis Tek Kristalli Silisyumdaki Yiizey ve Alt Yiizey
Catlaklarimmn Tarama Kuvvet Mikroskobu ve Tarama Lazer Mikroskobu ile
Degerlendirilmesi

Kirillgan malzemelerin talag kaldirilmasini bitirmenin bir yolu, cilalama ve alistirma olarak ele
alinir. Bu hassas calisma kosullar catlaksiz talas kaldirma ig¢in gerekli kriterleri saglamaktadir.
Bununla birlikte bu yontemler, giiniimiiziin ileri teknoloji gereksinimlerini ( hizli {iretim ve
yiiksek kalitede yiizeyler ) karsilamaz. Siinek modda talag kaldirma olarak bilinen; asir1 duyarl
(hassas) taslama ve kesimle catlaksiz talaslama, geleneksel teknolojinin sinirlamalarinin

giderilmesinde potansiyele sahiptir.

Kirilgan malzemelerin; silisyum, cam, v.s, siinek modda talas kaldirilmasi, yayginlagsmistir. Talag
kaldirma siirecinde, kirik mekanigi ve termal eylemden kaynakli, ¢esitli hasarlar olussa da;
plastik deformasyonla malzeme uzaklastirmanin, oldukga kiiciik kesim derinliginde tamamlandig1
ortaya ¢cikmistir. Talas kaldirmadan kaynakl yiizey catlaklarinin varlig veya yoklugu, genellikle,
gevrek veya slinek mod arasinda karar vermek icin bir kriter olarak kullanilmaktadir. Cam
tizerindeki, talas kaldirma testinde, sinirin yaninda, bir plastik ve elastik deformasyon bolgesi
arasinda, cesitli tipte catlaklar gelistigi bildirilmistir. Bunlar; malzemenin i¢inde ilerleyen ve
malzemenin yiizeyindeki gozlemlerde goriilmeyen, alt yiizey catlaklarini da igerir. Alt yiizey
catlaklar1 kimi zaman, yiizey kalitesini etkilediginden; kirilgan malzemelerin talas kaldirilmasinin

analizinde, alt yilizey catlaklarinin gézlemlenmesi 6nemli rol oynamaktadir.

Bu calismada; tek kristalli silisyum yiizeylerin nano 6l¢ek katmanlari, keskin uclu elmas takimla
islenmistir. Yiizey catlaklar gibi alt yiizey catlaklar1 da, tarama kuvvet mikroskobu ( SFM ) ve
tarama lazer mikroskobuyla ( SLM ) go6zlemlenmistir. Yumusak-kirilgan gecis noktasi
arastirtlmis ve tek kristalli silisyumun talaglamasinin siinek modunun olabilirligi dikkate

alinmastir.

Buradaki deneyde kullanilan is parcast malzemesi, tek kristalli silisyumdu ( aygit derecesi, n-tip,
( 100 ) yiizeyle, 75 mm ( 3 in.) ince plaka ). Kesici takim olarak; 136° tepe agisiyla, tek kristalli
Vickers elmas piramit dislisi kullanilmis; kesim siiresince takimin durumu, 151k optik
mikroskobuyla takip edildi. Asir1 duyarli doner makine; is parcasinin dolanimi icin aerostatik

yatak milinden; takim beslemesi icin rulmanl yatak lamindan olustu. Is parcasi mil iizerine
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monteli bir vakumlu torna aynasma sabitlenmistir. Is parcasimin yiizey doniisii 170 veya
700 m/dak kesim hizi ve sabit 0.03 mm/devir besleme degeriyle, merkezden disari dogru
gerceklestirilmis. Spiral oluklar, Sekil 2.61°de gosterildigi gibi bicimlendirilmistir. Cesitli oluk
derinlikleri iiretebilmek icin; monte edilmis is parcasina; is parcasiyla, torna aynasi yiizeyinin

arasina kismen eklenmis ara halkasiyla egim verilmistir.

Vakumlu Torna Aynasi

Pul
Besleme
Yonii

1
/]
[~ Elmas Takim

i§lenmi§ Oluklar

Qs
 —

Silisyum ince Plakasi

Sekil 2.61 Talash iiretimin ana boliimiiniin semasi [55]

Arastirma, yiizey catlaklarinin ve is parcasi icinde biiyiiyen alt yiizey catlaklarinin gozlemlerini
kapsamaktadir. Is parcasimin yiizeyinin gozlemi igin bir tarama kuvvet mikroskobu ( SFM )
kullanilmistir ( Nano alan III ). Bu mikroskop ayn1 zamanda, oluk derinliklerini ve her bir olugun
yiizey catlagi oranimi Olcmek igin kullamlmistir. Sonraki; oluk boyunca iiretilen yiizey
catlaklarinin toplam uzunlugunun; bu oluklarin tarama kuvvet mikroskobundaki ( SFM ) gozlem
alanindaki uzunluguna oramidir. Daha sonra; Sekil 2.62°de gosterildigi gibi, bir tarama lazer
mikroskobu ( SLM ) ( Lasertec 1LM15H ) kullanilarak, alt yiizey catlaklarinin derinligini 6l¢mek
icin; is parcasinin bir kismi caprazlanarak boliinmiis, sonra alt yiizey catlaklarinin goriiniimlerini
aci8a cikarmak icin daglanmistir. Alt yiizey catlak derinlikleri; olugun en derin noktasindan, alt

yiizey catlaginin sonuna isaretlenmis derinlik olarak degerlendirilmistir.

Sonug olarak, yiizey catlaklar1 esas olarak tarama kuvvet mikroskobu ( SFM ) ile gozlenmistir.
Kirilmanin 6zelligi, silisyum yonga plakasindaki kristalografik yone baglh oldugundan; gozlemler
bu calismada, <110> yoniiniin bir kismina odaklanmugtir. Cesitli kesme derinlikleri i¢in
talaslanmis oluklarin tipik goriintimleri Sekil 2.63’de gosterilmistir. Sekil 2.63 ( a )’da
gosterildigi gibi; bu gozlemlerden, kesme derinligi kiiciik oldugunda, Vickers elmas dislisinin

catlaksiz oluklar iiretebildigi ortadadir. Diger taraftan, Sekil 2.63 (b )’de gosterildigi gibi; kesme
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derinligindeki ¢ok kiiciik artiglarla; yanal catlaklardan kaynaklanan, kiiciik olcekte kirilmalar
gozlemlenmistir. Kesme derinligi daha da derinlestikge, Sekil 2.63 ( ¢ )’de gosterildigi gibi; yanal

catlaklardan kaynakl biiyiik kirilmalar yiizeyde goriiniir.

Islenmis Oluk

Egik Kesit ve Kimyasal Kazima I

Catlak S
Derinligi

Sekil 2.62 Oluk altindaki yiizey alt1 ¢atlaklarin gozlemlenebilmesi i¢in ¢apraz olarak boliinmenin
ve kazinmis yiizeyin hazirlanmasi [55]

Catlag:

Islenmis Oluk

Depth of grooves 47 :u'lli o, s Depth of groowe: 126nm

Cutting speed: 170mimin Ae N Cutting speed: 170mimin

Uepth of groove: 230nm
Cutting speedt

Sekil 2.63 (a) 47 nm, (b) 126 nm, (c ) 240 nm ’lik kesme derinliklerindeki oluklar i¢in talasl
islenmis ylizeylerin tarama kuvvet mikroskobu ( SFM ) ile elde edilen resimleri [55]
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Ortanca catlak olarak bilinen alt ylizey catlaklarinin, yiizey catlaklarindan evvel iiretilmeye
basladig1 diisiiniilmektedir. Bu alt yiizey catlaklar, catlaksiz goriinen yiizey gozlemlerinden
kolay anlagilir degildir. Sekil 2.64, 700 m/dak. kesim hzinda, talas kaldirilmus yiizeyin tarama
lazer mikroskobu ( SLM ) goriintiisiinii verir. Sekil 2.64 ( a ), goriiniiste catlaksiz olan talaglanmis
olugun ylizeyinin goriintiisiidiir. Bununla birlikte, Sekil 2.64 ( b ); capraz olarak boliinmiis ve
daglanmis yiizeyin; alt ylizey catlaklarinin oldugunu gosterir. Sekil 2.64 ( a )’ya gore, ¢atlaksiz
kesim basarilmis goriinmekle birlikte; Sekil 2.64 (' b ), alt yiizey catlaklarimin oluklar altinda

ilerledigini gosterir.

Sekil 2.64 Capraz boliimlenmis ve daglanmis yiizeydeki yiizey alt1 ¢atlaklarin tarama lazer
mikroskobu ( SLM ) resimleri [55]

Swrastyla 170 ve 700 m/dak. kesim hizlarinda talaglanmug oluklar igin; yiizey ¢atlagimin oluk
derinligi oraniyla, alt yiizey catlaklarinin derinligindeki degisimler, Sekil 2.65 ve Sekil 2.66’da
gosterilir. Yaklasik olarak 50 ve 100 nm ’den daha kiigiik derinlikli oluklar ¢evresinde sirasiyla
170 ve 700 m/dak. kesim hizlarinda, yiizey ¢atlagi gozlemlenmemistir. Oluklar bu degerlerden
daha derin oldugunda; yiizey catlak oran1 yavas yavas artis gostermektedir. Yiizey catlaklarina
dayanan siinek-gevrek gecis noktalari, kendi kesim hizlarinda, yaklasik olarak 50 ve 100 nm
olacaktir. Yani, gecis noktalar1 kesim hizina bagimlidir. Kirillgan catlama icin kritik kosul;
gerilmis hacim i¢inde depolanan gerinim enerjisinin; gelisen bir catlak alam icin gerekli, ylizey
enerjisini sunmaya yeterli hale gelmesidir. Gorece yiiksek hizda kesim, catlaksiz ylizey menzilini

genisletir ve ( gorece yliksek hizda kesimin ) alt yiizey catlag: iiretmesi olanak disidir. Diger
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taraftan; derinlik, yukarida bahsedilen gecis noktasindan daha kiiciik olsa bile, alt yiizey
catlaklari, kesim oluklarinin altinda iiretilir. Alt ylizey catlaklarinca belirlenen yumusak-kirilgan
gecis noktasinin, yiizey cataklarinca belirlenenden ( siinek-gevrek gecis noktasindan ) daha

yiizeysel oldugu aciktir. Bu sebeple, alt ylizey catlaklar1 6zellikle bitirme isleminde 6nemlidir.

100 10
O Yiizey Catlak Oran1

@ Dahili Catlaklarin Derinligi

80 8

Yiizey Catlak Oram ( % )
)
o]
(]
(wrl) iBunpq unepepe) myeq

0 50 100 150 200 250

Oluklarm Derinligi (nm )

Sekil 2.65 170 m/dak. kesim hizlarinda talaglanmis oluklar i¢in; yiizey ¢atlaginin oluk derinligi
oraniyla, alt yiizey catlaklarinin derinligindeki degisimler [55]
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Sekil 2.66 700 m/dak. kesim hizlarinda talaglanmis oluklar i¢in; ylizey ¢atlaginin oluk derinligi
orantyla, alt yiizey catlaklarinin derinligindeki degisimler [55]
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Tarama elektron mikroskobu alisilmis yiizey catlagi bulma teknigi olmakla birlikte tarama kuvvet
mikroskobu ( SFM ) kadar yiiksek yatay coziiniirliige sahip olmakla birlikte, derinlik profillerini
bulamaz. Tarama kuvvet mikroskobu ( SFM ) bu nedenle, hem yliizey c¢atlak oranini lcmede hem
de nanometre Ol¢ekte coziiniirliikle, talaglanmis oluklarin derinlik profilini 6lgmede uygundur.
Akustik mikroskop da alt yiizey catlaklarini bulmada kullanilmis ancak, birka¢ mikrometre
asagida, profili ve alt ylizey catlaklarinin konumunu Olgemiyor. Bdylece mikrometre alti
menzilde, alt ylizey catlaklarim1 6lcmek icin; talas kaldirilmis numunenin ¢apraz boliinmesi ve
yiizeyin, mikrometre alt1 menzilde yiiksek dikey ve yatay ¢oziiniirliiklii yetenegine sahip tarama

lazer mikroskobu ( SLM ) ile gozlemi gerekmektedir.

Sonug olarak, alt yiizey catlaklarinca belirlenen siinek-gevrek gecis noktasi, yiizey catlaklar
tarafindan belirlenen gecis noktasindan daha yiizeyseldirler. Is bu sebeple, alt yiizey catlaklarinin
tahmini ozellikle bitirmede 6nemlidir. iki farkli kesim hiz1 kiyaslandiginda, gérece yiiksek hizli
kesimin; catlaksiz yiizey menzilini genislettigi goriiniir ve alt yiizey catlaklarina sebep olmasinin

olanaksiz oldugu diisiiniilmektedir [55].
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3. SIMULASYON TEKNIiGINiN iNCELENMESIi

Simiilasyon, bir sistem veya duruma ait davranisi tanimlayan matematiksel ve mantiksal
modelleri i¢eren niimerik bir metottur. Bilgisayar simiilasyonlarinin amaci, gercek sistemlerin
ozelliklerinin elde edilmesi ve verilen bir potansiyel yoluyla etkilesen kiigiik parcacik

sistemlerine ait model sistemlerin test edilmesidir.

Bilgisayar simiilasyonlar1 kullanilarak ideal hale getirilen teoriler basit modellerle test edilebilir.
Bunun yami sira bilgisayar simiilasyonlarindan elde edilen sonuglar gercek deneylerle de
karsilagtirilabilir. Boylece bilgisayar simiilasyonunda kullanilan temel model test edilir. Eger
model iyiyse, deneysel sonuglar bilgisayar simiilasyonlar1 kullanilarak aciklanabilir ve yapilan

deneyler mikroskobik seviyede anlasilabilir.

Bilgisayar simiilasyonlari, deney yapilarak incelenmesi ¢ok zor veya miimkiin olmayan ( yiiksek
sicaklik plazmasi, hizli iyon iletimi, enzim hareketi,... gibi ) sistemler hakkinda temel fikirler

elde etmek i¢in de kullanilabilir.

Bir fiziksel sistemin bilgisayar simiilasyonunun yapilabilmesi i¢in Oncelikle ideal modelin
gelistirilmesi gerekir. Bu model, sistemin baglangi¢ konfigiirasyonunu ve pargaciklar arasindaki
etkilesimi tanimlayan bir potansiyel icerir. Modeli bilgisayarda gerceklestirebilmek icin ise bir
algoritma veya yoOntem gereklidir. Algoritma olusturulduktan sonra simiilasyonu yapilan

parcaciklarin veri analizleri gergeklestirilir [56].

3.1 Sistem Yaklasim ve Simiilasyon

3.1.1 Sistem ve Simiillasyonun Tamimlanmasi

Bilimlerdeki asir1 uzmanlagma, verimlilik kavraminin 6nem kazanmasi, otomasyon, problemin
cok boyutlu ve karmasik hale gelmesi gibi nedenlerle cesitli disiplinlerdeki arayislarin neticesi
olarak yeni bir yaklasim dogmustur. Bu yaklasim sistem yaklasimi veya yoneylem arastirmasi

yaklasimi olarak da adlandirilmaktadir [16].
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Sistem, arastirmacilar tarafindan bir veya daha ¢ok amaca veya sonuca ulagmak iizere aralarinda
iligkiler olan fiziksel veya kavramsal, birden c¢ok bilesenin olusturdugu bir biitiin olarak

tanimlanmaktadir.

Yoneylem arastirmasi ise sistem yaklasimi ile paralel olarak sistemde ortaya ¢ikacak problemlere
en iyl ¢Oziimii bulmak icin, sistemin kontrol edilebilen bilesenlerine, cesitli yontem, teknik

araglarin uygulanmasi olarak tanimlanmaktadir.

Bu yaklagimlardaki temel amac; sistemin ve sistemdeki problemlerin belirlenmesi, daha sonra da
sistemin tanimindan hareketle sistemdeki problemin bir biitiinliik icerisinde ele alinip olabilir
coziim seceneklerinin gelistirilmesidir. Bu ¢6ziim seceneklerini belirlemede etkin olarak

kullanilan bir teknikte simiilasyon teknigidir [50].

Simiilasyon, genisletilmis zaman periyodu i¢inde, mantiksal ve matematiksel iliskiler icerisindeki
karmasik gercek hayat sistemlerinin yapisini, davranigini incelemek ve agiklamak icin olayi
bilgisayar ortaminda canlandirip, olay iizerinde kontrol kurma gayretlerinin biitiiniidiir. Yani,
yoneticilerin karar almalarinda alternatifleri daha 1yi gorebilmeleri icin kararlarina temel

olusturacak iyi bir aractir [28].

Bir bagka tanima gore; “Bir sistemin simiilasyonu, bu sistemi temsil edebilecek bir model

olusturma islemidir” [15].

Bagka kaynaklar ise simiilasyonu asagidaki sekilde tanimlamislardir:

“Simiilasyon gercek sistemin modelinin tasarimlanmasit ve bu model ile sistemin isletilmesi
amacina yonelik olarak, sistemin davranisimi anlayabilmek veya degisik stratejileri

degerlendirebilmek icin deneyler yiiriitiilmesi siirecidir.”

“Simiilasyon gelistirilen veya yeniden diizenlenen siirecin proses islemlerini tamamlamada ve
deneme caligmalarini yiiriitmede ve siireclerin hata zamanlarimi tahmin etmek icin yapilan

deneysel ¢alismadir. Yeni siirecin degisikliklere gosterdigi olasi reaksiyonlar1 da anlayabiliriz.”
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Simiilasyon; o©nerilen veya gercek dinamik bir sistemin modellenmesi ve zaman ig¢indeki

davranisin gozlenmesi islemidir. Bir simiilasyon ¢alismasi, herhangi bir sistemin davraniginin

incelenmesi ve farkli parametrelerin ¢alisma durumuna etkilerinin arastirilmasi amaci ile yapilir.

Simiilasyon ¢alismalarinda uygulanan iki adim; model tasarimi ve deneylerdir. Model tasarimi

sistemin tiim Onemli durumlarini temsil eden bir modelin kurulmasidir. Gegerli bir model

kurulduktan sonra deneyler kismu baslar. Simiilasyon genellikle mevcut olmayan veya pahali ve

zor gerceklestirilebilecek sistemlerin denenmesine imkan saglar [75].

Simiilasyon ¢alismasi problem ¢6zmede son derece giiclii bir yardimci olup, yaygin kullaniliginin

cesitli nedenleri vardir. Bunlar su bagliklar altinda derlenebilir:

>

Y

Karmagsik yapidaki gercek sistemleri analitik olarak inceleyerek matematiksel modellerin
kurulmasindaki giicliikler.

Simiilasyon; yeni politikalar, parametreler veya calisma kosullarinin denemesine imkan
saglayarak sistem performansinin bu yeni kosullar i¢in tahmini saglar.

Alternatif dizaynlarin birbiri ile karsilastirilmasini miimkiin kilar.

Gercek sistemin rahatsiz edilmeden, bozulmadan, tehlikeye atilmadan denenmesi saglanir.
Incelenen sistemin farkli zaman akislarinda ele alinmasi1 miimkiindiir. Ornegin sikistirilmis
bir zamanda ¢alisma hizlandirilarak sistem hakkinda genel bilgi elde edinilebilecegi gibi,
genis bir zaman araliginda sistem hakkinda ayrintili bilgi edinme miimkiin olabilir.
Simiilasyon modeli iizerinde daha sonra yapilacak analiz icin veri, cogu kez gercek hayatta
oldugundan daha ucuz elde edilir.

Simiile edilen sistemin ayrintili gozlemi, sistemin daha iyi anlasilmasini, daha 6nce
goriilmemis eksikliklerinin giderilebilmesini, daha etkin fiziksel ve operasyonel bir

sistemin kurulmasin saglayabilir.

Bu avantajlara ragmen, simiilasyon ¢alismalarinin bazi dezavantajlarinin da belirlenmesi gerekir:

>
>

Simiilasyon modelleri pahali ve gelistirilmesi zor modellerdir.
Simiilasyon modellerinin skokastik yapisi, gercek sistemle ilgili ancak tahminlerde

bulunmay1 saglar.
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» Simiilasyon modelleri probleme en iyi ¢oziimii bulmak yerine alternatif ¢oziimleri
karsilastirir.

» Simiilasyon sonuglarinin incelenen sistemi dogru yansitmasi i¢in modelin gegerliligi cok
Onemlidir.

» Simiilasyonda bilgisayara olan bagimlilik, ¢aligmanin uzun siirmesine pahali olmasina

neden olur [75].

3.1.2 Statik Simiilasyon Modelleri

Bir sistemin bir andaki veya donemdeki durumu séz konusu ise buna iliskin olarak (zaman
boyutunu icermeyecek bicimde) kurulan model statik bir model olacaktir. Genellikle statik

simiilasyon modelleri Monte-Carlo simiilasyonu olarak adlandirilmaktadirlar.

Statik modellerde zaman degiskeni tam olarak ele alinmaz. Yoneylem arastirmalarinda sinirl
bekleyisler ile dogrusal programlama, dogrusal olmayan programlama ve oyun teorisi
alanlarindaki c¢alismalarin bircogu statik modellerle ilgilidirler. Statik modellerin analizinde
simiilasyon tekniginin kullanilmasinin amagclarindan biri de statik modellerin hemen hemen
tamaminin deterministik olmas1 ve coziimlerinin belirli bir dogruluktaki analitik teknikler

yardimu ile bulunabilmesidir.

3.1.3 Dinamik Simiilasyon Modelleri

Zaman iizerinde gelisen sistemlerin gosterimini saglayan simiilasyon modellerine dinamik

modeller ad1 verilmektedir.

Bu modeller zaman degisimi ile karsilikli olarak etkilesimi olan matematiksel modellerdir. Bu

modeller kendi aralarinda asagidaki gruplara da ayrilabilmektedirler:

Statik ve duragan

Statik ve tarihsel

Dinamik ve nedensel

Dinamik ve tarihsel
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e Stokastik ve tarihsel olmayan

e Stokastik ve tarihsel

3.1.4 Deterministik Simiilasyonlar

Davranisi daha onceden tahmin edilebilen ve gelecekte ne tiir davraniglara girecegi bilinen
modeller deterministik modellerdir. Deterministik modeller de ne dissal ( eksojen ) ne de i¢sel
(endojen) degiskenler tesadiifi de8isken olarak tamimlanirlar ve islem karakteristikleri olasilik
yogunluk fonksiyonlarindan ziyade tam iliskili olduklar1 varsayilir. Deterministik modellere
ornek olarak tiim hastalarin randevu saatlerine gore geldikleri bir dis¢ci muayenesini

gosterebiliriz.

Deterministik simiilasyon modeli sematik bir sekilde asagidaki gibi girdi ve ¢ikti iligkisine sahip

genel bir kara kutu olarak gosterilebilir.

GIRDI o DETERMINISTIK MODEL CIKTI

Sekil 3.1 Deterministik simiilasyon modeli [50]

Bu sistemin ( kutularin ) daha iyi karakterize edilebilmesi i¢in, elemanlar, elemanlarin 6zellikleri

ve iligkiler ayrimlarindan yararlanmak gerekmektedir.

3.1.5 Stokastik Simiilasyonlar

Davranis1 daha Onceden biitiiniiyle kestirilemeyen modeller stokastik modellerdir. Yani, bazi
olaylarin hangi olasiliklarla meydana gelecegi hakkinda cesitli soylemler olusturulabilir.

Bu tip modellerde girdi degerleri ve siireg, olasilik dagilimlari ile temsil edilebilmektedirler.

Stokastik modeller deterministik modellerden daha karmasik oldugu i¢in bu modellere ¢oziimler
bulmak ve bulunan c¢oOziimlerin analitik olarak yeterli olmasi oldukga giictiir. Bu acidan

simiilasyon teknigi stokastik modellerin analizi ve c¢oOziimiinde en cok basvurulan temel
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tekniklerden biri olmustur. Bu sekildeki simiilasyon modelinin asagidaki kutu sistemi ile ifade

edebiliriz.

TESADUFI
DEGISKEN

‘ GIRDI ‘ STOKASTIK MODEL ‘ ‘ CIKTI

Sekil 3.2 Stokastik simiilasyon modeli [50]

Deterministik modellerin aksine burada ozellikleri tesadiifi degiskenler ile aciklanabilen ilave
elemanlar ortaya ¢cikmaktadir. Bu sekildeki elemanlarin 6zellikleri bir tesadiifi deneyin sonuglari

olarak tespit edilebilmektedir.

3.1.6 Siirekli Modeller

Stirekli simiilasyonda zaman icgerisinde her noktada sistem takip edilir. Siirekli ve kesikli
simiilasyon modellerinin her ikisinde de en son amag¢ simiile edilen sistemin davranigini

aciklamak i¢in kullanilabilecek uygun istatistikleri toplamaktir.

Siirekli sistemlerde, durum degiskenleri zaman {izerinde siirekli degistiginden dolayi, istatistikler
yalmizca sistemdeki durumu siirekli bir sekilde gozlemleyerek elde edilir [50]. Bu sistemlere
ornek olarak, bir barajdaki su yiiksekligi gosterilebilir. Yogun yagmur yagisindan sonra sular,
barajin arkasindaki gole akmaktadir. Su baskinini kontrol etmek ve elektrik iiretmek icin sular
barajdan c¢ekilmelidir. Burada, buharlasma da su diizeyini azaltmaktadir. Boylece, durum
degiskeni olan barajdaki su yiiksekliginde, bu etkiler altinda siirekli bir degisim olmaktadir. Sekil

PR

3.3’de siirekli durum degiskeninin bir zaman periyodunda nasil degistigi goriilmektedir [75].

Bu degiskenler zaman siiresince siirekli bir sekilde degistiginden bu yoniiyle kesikli
durumdakilerden farklilagsmaktadirlar. Siirekli simiilasyonun yerine getirilmesi temelde dogrudan
dogruyadir ve buradaki simiilasyon dilinin rolii gorevlerin hazirlanmasinda cesitli kolayliklar

onererek modelin yorucu hesaplamalarin1 azaltmaktadir [50].
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Durum

Degiskeni Siirekli Sistem

A

Zaman

Sekil 3.3 Durum degiskenini siirekli sistemdeki degisimi [75]
3.1.7 Kesikli Modeller

Zaman igerisinde kesikli veya sayilabilir noktalarda sistemin temel degiskenlerinin degerleri
degisime ugruyorsa bu sistemler kesikli sistemler olarak tanimlanmaktadirlar. Bir banka kesikli
sisteme Ornek olarak gosterilebilir. Cilinkii durum degiskeni ( bankadaki miisteri sayisi ), bir
miisteri geldiginde veya miisteriye verilen servis tamamlandiginda degismektedir. Sekil 3.4’de

kesikli durum degiskeninin bir zaman periyodunda nasil degistigi goriilmektedir [75].

A
Durum
Degiskeni

Kesikli Sistemn

Zaman

Sekil 3.4 Durum degiskeninin kesikli sistemde degisimi [75]

Kesikli sistemlerin simiilasyonlarinda, simiilasyon zamani igerisinde yalmzca secilen belli
noktalarda simiile edilen sisteme bakilir ve veriler toplanir. Verileri toplarken kullandigimiz
yontem simiilasyonun kesikli mi yoksa siirekli mi olduguna karar vermede ana etkendir. Yani,
kesikli sistemlerde durumun istatistikleri yalnizca bazi olaylar meydana geldiginde degisebilir.
Bu durumda yalnizca boyle olaylar meydana geldiginde sistemi gozlemeye ihtiyacimiz vardir.
Diger zamanlarda, sistem durgun vaziyette oldugundan istatistikleri toplama agisindan gézlem

yapmaya gerek yoktur.
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“Kesikli Simiilasyon” isminin kaynagi, zaman araliginda istatistikler bir noktadan diger bir
noktaya atlanarak toplandigindan olugsmaktadir. Kesikli simiilasyonda, modelin gelistirilmesi icin
yiiksek derecede kullanicinin yaraticiligina ihtiya¢ duyulmaktadir. Kesikli modellerin yerine
getirilmesini ve olusturulmasini kolaylastiracak, 6zel avantajlar saglayan gelistirilmis ii¢ tane

kesikli simiilasyon yaklagimi vardir.

v’ Sonraki olaylarin planlanmasi,
v Faaliyetlerin taranmast,

v Yontem-uyum yaklasimi

Bu ii¢ yaklagimda, anahtar olaylarin meydana gelislerinde istatistiklerin toplanmasi genel goriisii
temeline dayandirildigimi belirtmekte fayda var. Bu yaklasimlar1 goriiniirde birbirinden farkli
kilan sey, kullanici adina yaklasgimlardaki otomatiklesmenin ne kadar performans gosterdigi

(hesaplamada ve mantiksal kararlarda) yani ne kadar detayli ¢calismanin yapildigidir [50].

3.1.7.1 Sonraki-Olaylarmm Planlanmasi ( Next-Event Scheduling )

Buradaki ana diisiince, bir sonraki olay gerceklesinceye kadar belli bir zaman dilimi icerisinde
ilerleyerek gelecek olayin tipine bagli olarak uygun olan durumlarin ( pozisyonun ) alinmasidir.
Olay meydana geldiginde bu hareketlerin hepsinin tamamlanmis olmasi ve meydana gelecek

olasiliklar i¢in biitiin hesaplamalarin yapilmis olmasi gerekmektedir.

Sistemdeki istatistiklerin, sisteme bir giris ( varis ) olaymin gerceklesmesi veya sistemden bir
cikis ( ayrilis ) olayinin meydana gelmesi durumunda degisimi s6z konusu olmaktadir. Bu veri
elemanlarin1 simiile ederken sabit veya ¢ogu zaman durumu tanimlayan olasilik dagilimlarindan
ornekler alinmaktadir. Bulundugumuz zaman itibar ile i¢ varis ve servis zamanlariin korundugu

varsayillmaktadir.

Sonraki olaylarin planlanmasi yonteminde baslangi¢ olarak zaman aralifindaki birinci olay
secilip, o zaman araliginda sirasiyla biitiin yeniden ¢ikarilan olaylarin yerlestirilmesini de iceren
biitiin faaliyetler hazirlanmalidir. Daha sonra, giincellenen zaman araligindaki olay ile bir sonraki
olay secilir ve onun faaliyetleri hazirlanir. Bu islemler gerekli olan simiilasyon zamanina

ulasincaya kadar tekrarlanmalidir.
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Simiilasyon normalde bilgisayar ile yapildigi icin, olaylar listesi her satirin bir olay ile
birlestirilmesi seklinde iki boyutlu bir diizende depolandigi ( sabit ebatta ) diisiiniilmelidir.

Siitunlar ise olayin tipini ve meydana gelis zamanini1 gostermelidirler.

Dolayist ile yeni olaylarin depolanmasi, daha once incelemeye alinan olaylar icin kullanilan
yapmacik metodun silinmesi, onceki olaylarin silinen yerlerine kullanilacak yeni olaylarin
kaydedilmesidir. Olaylarin kronolojik bir sirada gibi yerlestirilmis olarak tutulmasi i¢in sistem

gostergelerinin kullanilmasi gerekmektedir.

Sonraki-Olay simiilasyon teknigi, dizi halinde meydana gelen olaylardan ziyade uyumlu bir
sekilde meydana gelen cesitli stokastik olaylara uygulanabilmektedir. Bu teknikte zaman,
meydana gelen bir olayin zamanindan sonraki bir olayin zamanina ilerletildiginden, Sonraki-Olay
yaklasimi daha ¢ok kesikli olaylarin simiilasyonlarinda kullanilmaktadir. Simiilasyonun baglangic
sartlar1 tahmin degerlerini biiyiik ol¢iide etkilediginden, etkiyi azaltmak i¢in simiilasyon siiresinin

miimkiin oldugu kadar uzun tutulmas: gerekmektedir.

Sonraki olaymn planlanmasi yaklasiminda zaman ilerletme olayini iki sekilde tanimlayabiliyoruz.
Birincisi, sabit-zaman artirimi ( fixed time incrementation ), ikincisi ise, adimsal-faaliyet artirimi

( event-step incrementation ) veya degisken-zaman artirnmidir ( variable-time incrementation ).

Birinci durumda, olaylarin belirlenen bir periyot esnasinda zamam gelince, verilen bir noktada
meydana geldigi varsayilmaktadir. Her periyodun baslangicinda girdi verileri alinmali ve
periyodun sonunda alinan bu veriler tekrar rapor edilmelidir. Bu yontemle simiilasyon zamaninin
tutulmasina Sabit-Zaman artirimi ( Fixed-Time Incremenatation ) adi verilmektedir. Eger cogu
periyotlarda bazi olaylar meydana geliyorsa veya eger her periyotta kesin belli bir zamanda
meydana gelen bir olay simiile edilen islemlerin verimliligini 6nemli derecede etkiliyorsa bu

yontem elverislidir.

Isletmenin performansinin 6nemli bir unsuru olan, cesitli olaylarin meydana geldigi, kesin bir
zamanin mevcut oldugu bircok dinamik durum vardir. Bu bekleme hatti problemlerinin bir

durumudur veya ¢ogu periyodunda hi¢ olay meydana gelmeyen problemler i¢indir. Simiilasyon
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zamanin bir sabitle ( genelde kiigiik ) ilerletmekten ziyade, her olaym islemi tamamlandiktan
sonra, simiilasyon zamanini, simiilasyonda bir sonraki en yakinda meydana gelecek olayin
planlanan zamanina ilerletilmektedir. Bu sekilde zaman ilerletme Adimsal-Faaliyet artirimi
(Event-Step Incrementation) veya Degisken-Zaman artirimi ( Variable-Time Incrementation )

olarak adlandirilmaktadir.

Degisken-Zaman artirimini kullanarak uygulanan bir simiilasyonunun akis diyagrami Sekil 3.5’te
ki gibi gelistirilmistir. Burada zaman bir giin baz alinarak biitiin olaylarin onceden belirlenmis
sabit bir dizi halinde her periyotta meydana geldigi varsayilmaktadir. Burada biitiin olaylar bastan
sona kadar kontrol edilerek akis diyagraminin sonuna ulasilmakta ve simiilasyon zamani bir
periyot ilerletilerek tekrar baslangica doniilmektedir. Bu islemlere belirlenen periyot sayisina
ulasilincaya kadar devam edilmektedir. Adimsal-Olay artirimi kullanilan simiilasyonlar i¢in ¢ok
yollu dongiilii bir yap1 kullanilmasit daha elverisli olmaktadir. Her dongiide simiilasyon ii¢

safthadan ge¢cmektedir.

A safhasinda, simiilasyonda ki bir sonra meydana gelecek en yakin olay tespit ediliyor. Esitlikler
bazi uygun Oncelik kurallarina gore kirilabilmektedir. B safhasinda, simiilasyon islemleri
tamamlaniyor veya belirlenen olaylardan sartsiz olarak ortaya c¢ikan faaliyetler baslatiliyor. C
safhasinda ise, diger olaylarin tamamlanmasina veya baslamasina yol acacak sartlarin saglanip

saglanmadig1 kontrol ediliyor.

3.1.7.2 Faaliyetlerin Taranmasi ( Activity Scanning )

Faaliyetlerin taranmasi1 yaklasimi Sonraki-Olay planlamasi yaklasimina cok benzerdir. Bu

simiilasyonda model kurucu ii¢ olayla ilgilenmektedir.

Birinci olayda sisteme giren varliklar siraya koyulur ve bir sonraki sisteme girecek olayin
planlamas: yapilir. ikinci olayda, sistemdeki islemlerin tamamlandig1 ve sistemin bos oldugu
belirtilir. Ugiincii olayda ise, yeni bir giris icin servis baslatilir, bir sonraki varlik siraya alimr ve

islemleri biten varligin sistemden ayrilis1 gerceklestirilir.
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Sekil 3.5 Adimsal-Olay artirimui i¢in akis diyagrami [50]
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Sonraki-Olayin planlamas1 yaklasgiminda oldugu gibi, faaliyetlerin gozden gecirilmesi
yaklasiminda da zamanin gelistirilmesi veya ilerletilmesi sisteme giris ve ¢ikis olaylar tarafindan
kontrol edilmektedir. Ana farklilik olaylarin faaliyetlerini tamamlarken usulde meydana
gelmektedir. Sonraki-Olayin planlanmasi yaklagiminda, olayin meydana gelisi, olayin sarth veya
sartsiz faaliyetlerinin tiimiiniin detayli bir sekilde ifasindan sonuglanmaktadir. Faaliyetlerin
gozden gecirilmesinde ise yalnizca sartsiz faaliyetler icra edilmektedir. Biitiin sarth faaliyetler,
gercek bir olay meydana geldikten sonra icra edilme olabilirligi gozden gecirilmesi gereken
faaliyetlere aktarilmaktadirlar. Bu sebepten dolayi, faaliyet icra edilmeden Once biitiin faaliyetler

saglanmas1 gereken sartlar kiimesi ile tanimlanirlar.

Faaliyetleri gbzden gecirme yaklasiminin avantaji daha sade bir yapisimin olmasindandir.
Dezavantaji ise bir olay1 icra etmeden Once biitiin faaliyetlerin gézden gegirilip, onlarin sarth
faaliyetlerinin icra edilip edilemeyeceginin kontrol edilmesidir. Dogrusu, orijinal faaliyetleri
godzden gecirme yaklasimi, biitiin gercek ve sarth faaliyetleri tek bir faaliyetler listesi yapmak icin
giindeme getirir ve her defasinda icra edilebilir bir sartli faaliyetin olup olmadigindan emin

oluncaya kadar tekrar tekrar gozden gecirilmesini saglar.

Boyle bir yolun takip edilmesinde gercek olaylarin kronolojik bir sirada tutulmasina ihtiyag
yoktur. Bu yol hesaplama acisindan pek kullanighh degildir. En azindan sarth ve sartsiz
faaliyetlerin ayr1 ayrt listelerde yerlestirilmesi durumu gelistirilebilir. Bu yaklagimin sikici
hesaplamalar1 onun avantajlarin1 da yok ettiginden aragtirmacilar ve uygulamacilar tarafindan pek

fazla tercih edilmemektedir [50].

3.1.7.3 Amaca-Uydurma Yaklasim ( Object-Oriented Approach )

Amaca-Uydurma yaklasimi ilk iki yaklasimdan, modeli olustururken kullanici tarafindan
harcanan cabayr minimize etmesi agisindan farklilasmaktadir. Bunu agiklamak agisindan tek

servisli bir modeli ele alacak olursak, sistemi li¢ agsamada tanimlayabiliriz.

= Kaynak: Sisteme girdilerin hazirlanmasi
»  Kuyruk: Sistemdeki bekleme disiplinini ve diizenini saglamak

= Faaliyet: Servisin tamamlanmasini saglamak
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Bunu sekil yoluyla agiklayacak olursak;

KAYNAK |—— KUYRUK —> (  FAALIYET ) —»

Sekil 3.6 Amaca-Uydurma yaklasimi [50]

Bu metot da islemci kendi i¢inde olaylarin planlanmasi yaklasiminin yolunu izlemektedir. Amaca
uydurma simiilasyonunun da belirgin avantaj1 yine sadeligidir. Kullanic1 modelin verilerinin 6zet
kapsiiliinii temin etmekte ve bu da faaliyetlerin icrasini biitiiniiyle hafifletmektedir. Bunun
dezavantaji1 ise, daha onceden belirlenmis sartlara dayanilarak gelistirilen islemlerin zamanla ¢ok
tek diize kalmasi ve karmasik durumlardaki c¢esitli modellere uyum gosterememesidir. Buna
ilaveten, zekice gelistirilecek olan bir islemci, gercek hayatta meydana gelecek durumlarin

coguna cevap verecek duruma getirilebilir.

3.2 Simiilasyon Modelinin Formiilasyonu

3.2.1 Problemin Belirlenmesi

Simiilasyon denemesini planlamadan Once gerceklestirilmesi gereken olay arastirmanin agik
olarak tamimlanmasidir. Bu asama simiilasyon uygulamasi boyunca problemin yeniden ifade

edilmesini gerektirebilir.

Bu safha da sistem modelinde nelerin kapsanip kapsanmayacaginin tanimlanmasina yer
verilmelidir. Yani, sistemin sinirlart ile detaylarinin diizeyleri belirlenmelidir. Burada ki amag
sistemin nasil parcalara ayrilip sistemin detaymna ne kadar girilecegi veya benzer sistem

elemanlar1 arasindaki ayrimlarin nasil yapilacagidir.

Model kurma yontemindeki ikinci adim, modeli planlamak ve simiilasyon modelini kurmaktir.
Gecgerli bir simiilasyon modelini gelistirmenin yolu, modeli kurulacak sistemin isleyisini iyi
anlamak ve sistemin davramiginmi etkileyen rasgele degisken degerlerini meydana getirme

kabiliyetidir.
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Bu saftha da modelin gercek sistemin bir gosterici olmasi i¢in gerekli olan verilerin elde edilmesi
gerekmektedir. Modelin detay1r ne kadar fazla ise veya alani ne kadar genis ise veri toplama

problemi de o kadar biiyiik olmaktadir.

Model kurulurken dikkate alinmasi gereken diger bir 6nemli faktor, model ile test edilen karar
alternatiflerinin tipidir. Eger detayina inilmis kararlar test edilecekse, bdyle kararlara temel

olusturmak icin modelin verileri de gerekli olan detay seviyesinde olmalidirlar.

Model, amacina bagli olarak sistemin genelinin yalnizca belli bir alt sistemini ya da alt
sistemlerin isleyisini temsil edecek bir sekilde de formiile edilebilir. Model teskil safhasinda
stokastik elemanlarin veya rastsal degiskenlerin belirlenmesi gerekli olup, rastsal degiskenlerin

davranisini aciklayan dagilim fonksiyonu belirlenmelidir.

Aymi zamanda simiilasyon modelini kurmak ve modeli denemede kullanilacak istatistiksel
yontemi tanimlamak gerekmektedir. Simiilasyon, ornekleme deneylerinin bir gercek sistem
tizerindeki bir modelle iliskisinin saglanmasini gerektirdiginden, simiilasyonun sonuglarit 6rnek
gozlemler veya Orneklem istatistikleridir. Buradaki istatistiksel analizin amaci, elde edilen
sonuglardan, denenen model sartlarinin ve durumlarinin istatistiksel bir ¢ikarim yapmak ig¢in
yeterli oldugundan ve modeli yeterli derecede temsil ettiginden emin olmaktir. Bir simiilasyon

modelleme yontemi Sekil 3.7°de goriilen akis diyagramindaki yolu takip etmelidir.

3.2.2 Verilerin Toplanmasi ve islenmesi

Modeli olusturacak herhangi bir problem tanimlanmadan Once yeterince verinin derlenmesi ve
islenmesi geregi vardir. Bilgisayarda yapilacak bir simiilasyon projesini basarabilmek igin

asagidaki faktorler dikkate alinmalidir.

e Kantitatif veriler 6nceden hazir hale getirilmelidir.

e Anlamli bir diizeye indirgenen verilerin, sistemin davranislarini arastirmak igin
matematiksel bir model kurmaya imkan verip vermedigi kontrol edilmelidir.

e Veriler simiile edilmekte olan sistemin matematiksel modelini iyilestirmek i¢in uygun

olmalidirlar, yani bu degisiklige imkan tanimalidirlar.
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e Verileri sistemin durum degiskenlerinin c¢alisma karakteristiklerinin parametrelerini
tahmin etmek icin kullanilabilir 6zellikte olmalidirlar.

¢ Veri olmaksizin simiilasyon modellerinin gegerliligini aragtirmanin imkan1 yoktur.

Problemin Tanimi

Modelin
Formiilasyonu

Modelin Gegerli
Hale Getirilmesi

Y

Modelin Denenmesi

Simiilasyon
Uygulamasi

Cikt1 Alinmasi

Simiilasyon
Sonucunda Sartlar
Saglandi mi?

Model
Gegerli mi?

Degisikliklerin Yapilmasi

Sonug

Sekil 3.7 Simiilasyon modelleme yonteminin akis diyagrami [50]

Stokastik simiilasyon modellerinin tasariminda Oncelikle tecriibelere dayanan verilerin veya
teorik olasilik dagilimlarinin kullanilmasina karar verilmelidir. Bu se¢im onemli bir asamadir ve
arastirmanin temelini olusturur. Islem g6rmemis ham verilere gore calisma gecmisin
simiilasyonudur. Modelin islenmesi i¢in gerekli rasgele degiskenleri iiretirken tablolar yerine
teorik dagilimlarin  kullanilmas: sirasinda bilgisayar zamani ve bellek etkin bi¢imde
kullanilmalidir. Coziimleyici modelinin duyarliligini  ¢alistigi  olasilik  dagilimlarina  gore

belirlemelidir.
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O halde kullamilan veriler gecerlilik, verilerin dagilimi, teorik dagilimlara uygunluk

simiilasyonun basarisin etkileyen faktorlerdir.

Temelde simiilasyon bir deney oldugundan, simiile edilen sistem hakkinda uygun istatistiksel
sonuglar cikarabilmek igin, gozlemlerin istatistiksel olarak bagimsiz ve ayni sekilde dagilmis

olmalar1 gerekmektedir.

Herhangi bir fiziksel deneyde, c¢ikti degiskeninin takdiri normalde n tane bagimsiz gdzlem
degerinin ortalamasi temeline dayanir. Simiilasyonda, simiilasyon sisteminin performansinin

Olciisiinii takdir yine n tane gozleme dayandirilmaktadir.

Simiilasyondan bagimsiz gbzlemlerin elde edilmesi normal bir laboratuar deneyinden ¢ok daha
zordur. Simiilasyon deneylerinin ilk ¢iktilarinda sabit-durum olmaz sonra ulasilir. Burada dikkate
alinmasi gereken sey, gozlemlerin simiilasyonun ilk evrelerinde alinmamasi gerektigidir. Ciinkii
bu sathada edinilen bilgiler biiyiik degisimlere maruz kalmaktadir, dolayisiyla sistemin gercek

davranisini ortaya koyamayabilirler.

Amac gozlemleri miimkiin oldugu kadar kiiciik 6rnekleme hatasi ile elde etmek oldugundan, bu

sonuca ideal olarak ulasmak,

= Sabit-durum’a ulagma sansini yakalamak i¢in uzun miiddetli simiilasyon uygulamasi
yapilmasini,
» Simiilasyon’un icrasinin rasgele sayilarin degisik dizinleri ile yapilmasini ve her bir

uygulamanin tek gézlemi gostermesi icin kullanmay1 gerektirir.

Rasgele sayilarin degisik dizinlerini kullanmak, sonu¢ gozlemlerini simiilasyon deneylerinde
istenildigi gibi, gerekli sekilde bagimsiz yapmaktadir. Her ne kadar da sabit-durum sartlari
altinda gozlemlerin elde edilmesi ornekleme hatasimi diisiirse de, bu gozlemlerin ortalamasini

alarak, ornekleme hatasin1 daha da diisiirebiliriz. n tane gozlemin ortalamasinin standart sapmasi

. I, . 9
tek tek gozlemlerin standart sapmasinin —= ’ine esit oldugundan dolay1 bu sonuca varmaktayiz.

N
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3.2.3 Bilgisayar Programinin Hazirlanmasi

Simiilasyon modelinin bilgisayar ile yapilmasi su asamalardan olusur:

Akis diyagraminin ¢izilmesi
= Kodlama

¢ Genel amagh derleyici

o (Ozel amagh simiilasyon dilleri
= Hatalarin ayiklanmasi
= Verilerin kullanilmasi1 ve baslama sartlari
= Verilerin iiretilmesi

= Cikt1 raporunun iiretilmesi

Akis diyagraminin hazirlanmasindan sonra 6zel amagh bir simiilasyon dilinin kullanilmasi daha

cok bilgisayar zamanindan tasarruf saglamak i¢indir.

Bilgisayar programinin gecerliligini aragtirmak i¢in, bilgisayar ciktisi, bilgisayar uygulamasinda

kullanilan verileri kullanarak el islemleri ise yapilan simiilasyonun sonuglariyla karsilastirilabilir.

3.3 Rasgele Sayilarin Uretilmesi ve Test Edilmesi

3.3.1 Rasgele Sayillarin Elde Edilmesi

Simiilasyon modellerindeki stokastik olaylarin, olasilik dagilimlar ile iiretilmesi i¢in, rasgele
sayllara gereksinim duyulmaktadir. Diizgiin rasgele sayilar ile olasilik dagilimlarindan rasgele

degiskenler asagidaki gibi elde edilir.

a) Kesikli Dagilimlar Igin:

Once verilen dagilimin birikimli olasilik fonksiyonu elde edilir. Sonra rasgele degiskenin her
degerine karsilik olan birikimli olasilik degerleri ile orantili olarak, rasgele sayilar tahsis edilir.
Uretilen rasgele say1 hangi aralifa giriyorsa, buna karsilik olan birikimli olasilik, ( dolayisiyla

rasgele degisken degeri ) istenilen rasgele degiskendir.



148

b) Siirekli Dagilimlar Igin:

Siire¢, tamamen kesikli dagilimlardaki gibidir. X , rasgele bir degisken olmak iizere once,
F(x)=P(X <x) (3.1)

birikimli yogunluk fonksiyonu elde edilir. Sonra 0 ile 1 arasinda degisen diizgiin bir rasgele say1

uretilir.

Sonuncu adim, P(X < x)’irasgele sayiya esitleyip x ’e gore cozmektir.

Stokastik problemlerin pratik olarak daha kolay hesaplanabilmesi i¢in belirli bir dagilima uyum
gosteren yeterli biiyiikliikte tesadiifi sayilara ihtiyac¢ vardir. Tesadiifi sayilarin iiretilebilmesi icin
gerekli olan ve kullanilan metodu, tesadiifi sayilar iireticisi olarak adlandirabiliriz. Bir tesadiifi

say1 iireticisinde asagidaki 6zellikler bulunmalidir.

% Elde edilen rasgele sayilarin sonucu, 6nceden verilen dagilim fonksiyonuna
miimkiin oldugunca uyum saglamas1 gerekir.

* Takip eden rasgele sayilarin tekrar iiretilebilmesi imkani.

¢ Bir kiime halinde iiretilmis takip eden rasgele sayilar, yeteri kadar biiyiikliikten
sonra tekrar etmesi gerekir.

% Kisa siirede say tiretme.

s Az kayit yeri isgal etme.

Eger tablo kullanmadan rasgele sayilar c¢ikarilacaksa bu matematiksel bir yontem
gerektirmektedir. Bu matematiksel yontemlerle elde edilen rasgele sayilar Pseodo-Rasgele
sayilar1 olarak adlandirilmaktadirlar. Bu sayilar cesitli istatistiksel testlerden gegirilerek rasgele
olduklar1 ispatlanir. Her rasgele say1 tekrarlanan bir matematiksel iligkiden sonra elde
edildiginden, bir 6nceki rasgele sayiy1 tekrar elde etmek miimkiindiir. Simiilasyon agisindan sade
rasgele sayilar1 kullanmak yerine Pseodo-Rasgele sayilarimi kullanmak daha elverislidir. Pseodo-
Rasgele sayilarim1 uygulayarak ¢ok sayida deney yapma imkam vardir. Bilgisayarlarin cogunda
rasgele sayilar iireten alt programlar mevcuttur. Bunlara 6rnek olarak RANDU ( ISEED ), RN (0)
ve RND ( x )’i verebiliriz.
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3.3.2 Uretilen Sayilarin Rasgeleliginin Test Edilmesi

Stokastik modellerle ilgilenildigi siirece rasgele degiskenler yapay tablolardan veya parametreleri
verilen teorik olasilik dagilimlarindan elde edilirler. Bilgisayarda rasgele say: iiretildigi zaman
rasgele sayilar dizisinin gercekten rasgele olup olmadigin1 anlamak igin bazi1 testler

uygulanmaktadir. Bunlardan bazilari, frekans testi, seri testi, aralik testi v.b. gibi testlerdir.

Uretilmis bir say1 dizisinin rasgele olup olmadigini test etmek icin once diizgiinliigiiniin test
edilmesi gerekir. Bu is i¢in esas olan iki temel test vardir. Bunlar sirasiyla Ki-Kare ve
Kolmogorov-Smirnov testleridir. Bu iki testte iiretilmis olan rasgele say1 dizisinin meydana
getirdigi ornek dagilim ile teorik diizgiin dagilim arasindaki uygunlugun derecesi ile ilgilenir.
Aslinda bu iki test de rasgele sayilarin olusturdugu dagilim ile teorik dagilim arasinda dikkate

deger fark olmadigini ifade eden sifir hipotezine dayanir.

3.3.2.1 Ki-Kare Uygunluk Testi

X? testi gozlenen frekanslar ile teorik frekanslar arasinda bir karsilastirma yapmay: esas alir.

Bunun i¢in, 6nceden bir hipoteze gore teorik frekanslarin hesaplanmasi gerekir.

S6z konusu kiyaslama yapilirken “tek yonlii tablolar” da,

, PRY
Xz:z(g,» t,) (32)
formiiliine ve “¢ift yonlii tablolar” da,

2

ro < lg —t

X2=ZZ—(g“ ) (33)
= oa

formiiliine gore hesaplanir. Burada, g,; i’inci siniftaki gozlem degeri, ¢,; i’inci simftaki teorik

(beklenen) degeri, r; toplam satir sayisini ve c ; toplam siitun sayisim1 gostermektedir.

Yukaridaki hesaplamalarda elde edilen X* degeri ile tablodan bulacagimiz, n—1 serbestlik

dereceli ve a, anlamlibk diizeyindeki, X

n—l,a

degeri ile karsilastirmaliyiz. Bunun sonunda,
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hesapladigimiz X * degeri tablodan buldugumuz X 5—1,41 degerinden biiyiik ise diizgiin rasgele say1

tireticisi sliphe ile kargilanmalidir.

3.3.2.2 Kolmogorov-Smirnov Uygunluk Testi

Uygunluk testleri genel gruplari arasinda yer alan diger bir testte birikimli frekans dagilimin
kullanmay1 gerektiren Kolmogorov-Smirnov testidir. Bu test 1933’de Rus matematikgisi A. N.
Kolmogorov tarafindan onerilmistir. Kolmogorov tek ¢rnek i¢in uyum iyiligi testini onerdikten
sonra 1939’da yine bir Rus matematik¢isi olan N. V. Smirnov iki bagimsiz 6rnek icin uyum
1yiligi testini Onermigstir. Kolmogorov testi ve Smirnov testi benzerlik nedeniyle uygulamada

Kolmogorov-smirnov uyum iyiligi testleri olarak bilinirler.

Bu testin uygulanis ise, X, X,........ X,, F (x) gibi bilinmeyen bir dagilimdan rasgele cekilmis

verilerdir. Buradaki varsayim, 6rneklemenin rastsal oldugudur. F~(x) tamamiyla tanimlanmus bir

dagilim fonksiyonu olmak iizere hipotezimizi agsagidaki gibi tamimlayabiliriz.

Cift tarafl: testlerde:
H,:F(x)=F"(x) biitiin x ’ler igin —c0o< X< o0

H, : F(x)=F"(x) en az x ’in bir degeri icin

Tek tarafl testlerde:
H,:F(x)>F(x) biitiin x ’ler icin — 00 < X < oo
H, :F(x)< F(x) en az x ’in bir degeri icin

veya
H,:F(x)<F"(x) biitiin x ’ler igin —co< x < oo

H.: F(x)>F(x) en az x ’in bir degeri icin



151

Hipotezleri boyle tanimladiktan sonra, X ,X,,.....X, ’in ampirik dagiliminin S(x) oldugunu

varsayarsak test istatistikleri 7", test istatistigi olmak kaydiyla, asagidaki gibi tanimlanir.

Cift tarafl test icin;
T = Max|F (x)-s(x) (3.4)

Tek tarafli testler igin;

T* = Max|F (x)-5(x) (35)
veya
T ZMax‘S(X)—F*(X)‘ (3.6)

Bu test istatistiklerine gore eger a diizeyinde T, T* veya T~ test istatistikleri tablodan

aldigimiz 7,_, degerinden biiylik ise H |, hipotezini reddediyoruz.

3.3.3 Rasgele Sayilarin Doniistiiriilmesi

Gercek sistemlerin niteliklerinin tamaminin stokastik davranisi diizgiin dagilimla karakterize
edilemezler. Aslinda bir sistem igerisinde diizgiin dagilimdan daha sik kullanilan teorik ( Normal,
Ustel, Gamma v.b ) dagilimlara rastlamak miimkiindiir. Sistemi temsil edecek uygun bir teorik
dagilimin bulunmamasindan dolay1 ampirik ( deneysel ) dagilim kullanilabilir. Sistemin stokastik
ozelliginden dolay1 diizgiin dagilimdan elde edilen rasgele sayilarin, teorik ya da ampirik

dagilimlara doniisiimlerini gerektirir.

Pratikte uygulamalarin bircogunda diizgiin dagilimlardan baska, teorik dagilimlara uygun rasgele
sayilar kullanilir. Bu amag icin Once diizgiin dagilimli sayilar alinir ya da bilgisayarda meydana
getirilerek bir doniisiim yontemi ile istenilen dagilima gecilir. Doniisiim, istatistiksel anlamda
herhangi bir dagilimdan 6rnek almak demektir. Bu is i¢in iizerinde ¢alisilan dagilimi tanimlayan

parametrelerin de verilmesi sarttir. Bu yontemi asagidaki sekilde akis diyagrami ile gosterebiliriz.
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Baslama
fn—l
\\
.,
.
A
\\‘*
Bilgis.ayardan ;?;lman r,'in Rasgele uy'in Verilen
> Bir Sonraki 3 Desimal Kesir uy'e Dagilimm Degiskenine

Rasgele Sayi

Déniistiiriilmesi

Déniistiiriilmesi

Bir Sonraki
Sayi Olarak
Saklanmas1

Sekil 3.8 Rasgele degisken elde edilmesinin akis diyagramu ile gosterimi [S0]
3.3.3.1 Ters Doniisiim Metodu

Stirekli dagilima sahip olan bir rasgele degiskenin simiilasyonu icin genel metot olan ters

doniisiim metodu asagida aciklanilan yontemler temeline dayanir.

Burada U ’nun (0,1) araliginda diizgiin dagilan rasgele degisken oldugunu kabul edelim.

Herhangi bir siirekli dagilim fonksiyonu F icin X rasgele degiskeni

X =F'(U) (3.7)

olarak tanimlarsak, rasgele degisken olan X ’in dagilim fonksiyonu F ’dir. Burada F'(U), X
degerine esit kabul edilmektedir ve F(X)=U olmaktadir. Ornek olarak, iistel bir rasgele

degiskeni simiile etmek istersek, eger

F(X)=1-¢— (3.8)
ise, F'(U), X’in 1—e™* =U degerine esittir veya,
X =-log(l-U), (3.9)

U(0,1) araliginda diizgiin rasgele bir degisken oldugundan,
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F'({U)=-1og(1-U) (3.10)

fonksiyonu ortalama 1 ile dagilmistir diyoruz. (1-U)’da (0,1) araliginda diizgiin dagildigindan
—logU ’da ortalama 1 degeri ile iistel dagilmistir. X ortalama 1 ile dstel dagilmistir. X

ortalama 1 ile ustel dagiliyorsa, c¢X ’de ortalama ¢ ile iistel dagilmaktadir ve bunu da

—logU ’nun ortalama c ile iistel dagildig: takip etmektedir.

3.3.3.2 Reddetme Metodu

Reddetme yontemi, uygun bir dagilimdan rasgele bir deger secilmesi ve bunun kullanilmasi,

kabul veya reddedileceginin tespit edilmesi i¢in bir seri testten olusur. Kisaca x degiskeni (a,b)
ile smirl araliginda degisiyorsa ve f(x) yogunluk fonksiyonu bu aralikta sinirl ise bu yontem

kullanilabilir.

Yukarida ki tanimdan; f(x)’in x<a ve x>b icin; f(x)=0 gibi yogunluk fonksiyonu
oldugunu varsayallm ve a < x<b icin 0 < f (x) < M ’i asagidaki sekilde gosterelim.

) AN

Sekil 3.9 Varsayilan yogunluk fonksiyonu[50]
Simdi yontemin asamalarini siralayabiliriz.
1. Iki tane 7 ve r, gibi diizgiin rasgele sayu iiretilmelidir,

2. Daha sonra degisim icin f(x); x=a+ (b - a)r1 ’1 bulmamiz gerekiyor,

3. n<f (a+ (- a)r1 )/ M olup olmadigim kontrol ediyoruz,



154

4. Sayet ( 3 )’de belirtilen esitlik saglaniyorsa, x =a + (b — a)r1 i f(x) yogunluk
fonksiyonundan iiretilen bir degisken olarak kabul edebiliriz.

5. Sayet ( 3 )’de belirtilen esitlik saglanmiyorsa, bu takdirde x =a + (b—a)rl 1
f(x) yogunluk fonksiyonundan elde edilen bir degisim olarak alamayiz. Bu
durumda ( 3 ) reddedilir. Islemlere boylece devam edilir. Burada M ’in,

£(x)’in modu olduguna dikkat etmek gerekir.

r<flat(b-a) 1/M

Sekil 3.10 Reddetme yonteminin agiklanmasi [50]

Bu yontemin esasini olusturan teori, (1/M ) f(x)’den daha az veya buna esit olan r,’nin
bulunma olasiliginin (1/ M) f(x) oldugu esasina dayanir. Dolayisiyla bir asama sonra,
x=a+ (b—a)rl’e uygun olarak rasgele segilirse ve eger r, > (l/M )f (x) olursa reddedilir. Bu
yontemle kabul edilen x’lerin olasilik yogunluk fonksiyonu f(x)’e esit olacaktir. Sayet

yaptigimiz ¢alismada hi¢ reddetme durumu olmadig: takdirde ( yani, ikinci asama uygulanirken ),
x; a ile a+b arasinda diizgiin bir sekilde dagilmis olacaktir. Bununla beraber, kullanilacak

reddetme yontemi ile f(x)’e uygun x ’ler kabul edilecektir.

3.3.4 Geometrik Dagilhm Icin Rasgele Sayilarin Elde Edilmesi

[Ik basar1 meydana gelmeden 6nce bir seri Bernoulli deneyindeki basarisizlik sayis1 olarak
tanimlanan x rasgele degiskeni, geometrik rasgele degisken olarak tanimlanir. Sonucu ikili olan

olaylarda, sonucun birisi, olasiligi p olan basari, digeri de olasilig1 g olan basarisizlik olarak
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nitelendirilirse; yapilan deneylerde basarinin ilk kez goriilmesinden 6nceki deneme sayisi olan x

rasgele degiskeni geometrik degiskendir.

Geometrik dagilim icin olasilik yogunluk fonksiyonu; x =0,1,2,... icin f(x)= pg*. Tamim olarak
p; Bernoulli deneyindeki basari olasiligidir ve g =1- p’dir. Birikimli dagilim fonksiyonu

asagidaki sekilde belirlenir:

k=0,12,...,x i¢in;
F(x)=2 pq" (3.11)
k=0

Geometrik  dagilimdan  rasgele  bir  degisken  iiretebilmek  igin; 1-F (x)]/q
birim araligma sahip oldugundan 1— F(x)=¢**' yazabiliriz. Ters doniisiim yontemi ile r = ¢

yazilabilir. Boylece,

Inr=xlng ve

x=Inr/lng (3.12)
arzu edilen geometrik degiskendir.

3.3.5 Weibull Dagilmn Icin Rasgele Sayilarin Elde Edilmesi

Weibull dagiliminin yogunluk fonksiyonu,

x 20 i¢in;

flx)=ap’ e (3.13)
x>0, a>0, >0 igin, Weibull yogunluk fonksiyonu a ve f deger degistirdikce bir grup

olasilik yogunluk egrisi iiretir.

Bir Weibull rasgele degiskeni iiretebilmek icin, ters doniisiim yontemi kullanilabilir. Bunun icin

birikimli dagilim fonksiyonunun taniminda,
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F(x)=aB j 7 e™ at (3.14)
t=0

olur.

y = at” diyelim. Bu takdirde dy = aft*"'dt olur. F(x)=af j e % dolayistyla,
a
0

F(x)=1-¢"du. (3.15)

Simdi ters doniisiimii yani, F~'(r)’yi bulmaya calisalim.

B

Flx)=r=1-¢™
P

l-r=e"

B

—ax

r=e

Burada, r diizgiin dagilima ait olup, (1 — r)’de diizgiin bir dagilima aittir. Bylece,

1 VB
xz[——lnr} (3.16)

a

bizim Weibull dagilimi icin istedigimiz rasgele degiskendir.

3.3.6 Poisson Dagilim icin Rasgele Sayilarin Elde Edilmesi

Poisson dagiliminin olasilik yogunluk fonksiyonu;

x=0,12,........... oo igin,

flx)= dir (3.17)

Burada A, her zaman birimi i¢in, beklenen olay sayisidir. Boylece olaylar arasindaki zamanin,

1/A ortalamasi ile iistel olarak dagilmis oldugu anlagilir.
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Ustel ve Poisson dagilimlar1 arasindaki bu iliski Poisson dagilimindan degiskenlerin iiretilmesi

icin kullanilabilir. Bir poisson degiskeni olan x su sekilde tanimlanabilir:

x+1

iyiﬁlﬁz“yi (3.18)
i=1 i=1

Buradaki y,, y,,..., ¥, , ortalamasi ile iistel dagilimdan elde edilen rasgele degiskenlerdir. Bunlar

ters doniisiim yontemi ile diretilirler.
1 .
Y, =—Zlnrl. dir. (3.19)

r,, diizgiin dagihimdan elde edilen degiskendir. Birikimli toplamlar esitsizlik saglanincaya kadar

tiretilir. Esitsizlik saglandiginda x, istedigimiz rasgele Poisson degiskenidir.

3.3.7 Ustel Dagilm icin Rasgele Sayilarin Elde Edilmesi

A>0, x>0 igin;

Ustel dagilim olasilik yogunluk fonksiyonu,

f(x)=Ae™ dur. (3.20)

Birikimli olasilik fonksiyonu,
F(x)= j eMdr=1—e dir. (3.21)
0

Ustel dagilimdan rasgele degisken iiretmek icin ters doniisiim yontemi uygulanabilir.
F(x)=1—e olduguna gore, diizgiin rasgele ( r ) degisken icin, r = F(x)=1—e* dir. Ters
doniisiimii bulmak icin;

r=1-e",

—Ax
l-r=e

yazilir. (1 - r)’de diizgiin bir dagilim oldugundan dolayz,
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r=e " veya
X=——- (3.22)
istel dagilim icin rasgele degiskendir.

3.3.8 Beta Dagilim Icin Rasgele Sayilarin Elde Edilmesi

Beta dagiliminin yogunluk fonksiyonu;

0 < x < icin,

f(x)= Lot p) o (1= x)*" dx dir. (3.23)

I(e)r(8)
Burada a ve B dagilimin parametreleridir ve

o

I(¢)= | x*'¢”dx dir. (3.24)

0

Olasilik yogunluk fonksiyonu f (x)’in sekli @ ve p tarafindan belirlenir. Birikimli dagilim

fonksiyonu;
_ 1—‘(a"",B) [ e Y .
F(x)——r(a)r(ﬁ) { x(1-x) " ax dir. (3.25)

Beta dagilimindan rasgele degisken iiretebilmek icin oncelikle reddetme yonteminde agiklanan

M ’in degerinin belirlenmesi gerekir.

M = moad &) (3.26)
d'x x=0
a-1 (3.27)
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M ’in sadece baz1 a ve S degerleri igin tamimlandigina dikkat edilmelidir. Reddetme

yonteminin uygulama asamalar1 asagidaki gibi siralanabilir:

(1) @ ve [’nin saptanmasi.
(2) M =(a—1)/(a+ B —2) nin saptanmasi.
(3) Normal reddetme yonteminin uygulanmasi ve islemlerin siirdiiriilmesi.
(4) r, ve r, gibi iki ayr1 rasgele sayinin liretilmesi.
(5) a) Sayet;
_T(@+p)

nM < f (x= rz) P! (1—r2 )ﬁ " saglamiyorsa, rasgele degisken r’ye

D(e)r(B) *
esittir.
b) Sayet esitsizlik saglanmiyorsa, yani
nM > f (x= rz) ise o taktirde, ( 4 ) no’lu asamaya geri doniip islemleri yeniden

tekrarlamak gerekecektir [50].

3.4 Monte Carlo Metodu

Monte Carlo metodu, ilk kez 1940’larin sonunda parcalanabilir maddelerin nétron difiizyonunun
incelenmesi amaciyla kullanildi. Monte Carlo ( MC ) metodu bir olasilik yaklasimi kullanarak
matematiksel problemlerin ¢oziimiinii bulmak amaciyla kullanilir ve degisik alanlarda farkli

problemlere uygulanabilir [57].

Monte Carlo metodu diizgiin dagilimdan rasgele degiskenler elde etmek ve bunlar1 uygun bir
sekilde ilgilenilen dagilima tasimaktir. Bir diizgiin dagilim, degisken degerlerinin 6zel bir alanla
sinirlandirilmis olmasi ve esit sanslara sahip olmasi durumunda veya ayni olasiliklara sahip
olmast durumunda mevcuttur. Cogunlukla bu diizgiin rasgele degiskenlerden rastsal sayilar

olarak bahsedilir. Bu sayilar iki 6nemli sart1 saglamaktadirlar;

1. Biitiin degerlerin meydana gelmesi esit sansa sahiptir.

2. Biitiin yeni degerler biitiin 6nceki ¢ikarilan degerlerden bagimsizdir.
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Diger bir deyisle, eger biz tek haneli rasgele sayilan c¢ikariyorsak, sifirdan dokuza kadar olan
sayilarin ¢ikarilma olasiligi gegmiste cikarilan sayilardan bagimsiz olarak birbirine esittir. Yani 3
sayistnin- %10 ’luk gelme olasiigt 0—9 arasindaki sayilarin hepsiyle aynidir. Simiilasyon
modeli i¢in rasgele diizgiin sayilarin ihtiyacimiz olan rasgele degiskenlere cevrilmesini cesitli
yollarla meydana getirebiliriz. En basiti sayilar1 alt kiimeler seklinde 6zel olaylara tahsis etmektir.
Oyle ki alt kiimedeki sayilarin olasiliklarinin birlesimi modeli kurulan olaymn olasiligina tam

olarak kars1 gelmelidir.

Monte Carlo ( MC ) orneklemi bir simiilasyondan ziyade olasilikli simiilasyon modelleri ile
birlesik olarak kullanilan bir yontem veya metottur. Monte Carlo metodunu gercek bir durumun
stokastik modelini olusturup, bu model {izerinden 6rnekleme deneyleri hazirlama teknigi olarak
tanimlayabiliriz. Bu tip simiilasyonlar, stokastik yapida birbiriyle iligkili ¢cok sayida degiskene

sahip sistem ¢iktilarinin ¢alisilmasinda kullanilmaktadirlar [50].

Monte Carlo metodu sistemdeki parcaciklarin rasgele yer degistirmelerine bagli olarak molekiiler
konfigiirasyonlar grubu meydana getiren bir metottur. Yeni konfigiirasyon konulan bir kritere
gore kabul veya ret edilir. Olusan konfigiirasyon Boltzmann faktorii ile orantili bir olasilikla

meydana gelir ve modelin baslangi¢ konfigiirasyonundan bagimsizdir [66].

Monte Carlo simiilasyonlari, sistemin bir A 6zelligine ait denge ortalama degerinin bulunmasi
icin sisteme uygun uzayin belirlenmesini amaclar. Bunun icin asagida verilen integrasyon

degerlendirilebilir:
(A) = j A(r)P(r)ar (3.28)

P(r) olasilik dagilim fonksiyonu su sekildedir:

(3.29)
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E(r); r koordinatlariyla verilen sistemin enerjisi iken, Denklem 3.28’deki ifade sistemin

boliinme fonksiyonudur. Bu iki denklem analitik olarak ¢oziilemediginden niimerik integrasyon
yontemini kullanarak hesaplama yapilabilir. Bununla birlikte cok kii¢iik sistemler icin hesaplanan
sayllar makul degildir. Bu integraller tiim durumlara ait tipik Ornekleri saglamak icin farkl
ornekleme konfigiirasyonlariyla da degerlendirilebilir. En basit sekilde sistemin koordinatlarinda

rasgele degisimler yapilir. Her harekette hesaplanan enerjilerden, A(r)P(r) tahmin edilebilir ve
<A> bulunabilir. Bu yaklasim integrale esit olarak katki veren her konfigiirasyon gibi kusurludur.

P(r), Boltzmann faktoriiyle orantili oldugundan, sadece diisiik enerjili konfigiirasyonlar integrale

onemli katki verir. Ayrica, genis sayidaki konfigiirasyonlar molekiiller arasinda enerjinin iist iiste
binmesi nedeniyle kiiciik Boltzmann faktoriine sahiptirler. Boylece, konfigiirasyon uzayinin
sadece kiiciik bir kismu fiziksel gbzlenen durumlara uygun iist iiste binmenin olmadig: diisiik
enerjili konfigiirasyonlara uygun olur. Bu yiizden iiretilen konfigiirasyonlarin ¢ogunun ¢ok az
etki yarattig1 veya hic etki yaratmadigi durumlarda dogru simiilasyon yaratilamaz. Simiilasyon
problemi, Metropolis Monte Carlo metodunun esasi olan Onemli Ornekleme modeliyle
coziilebilir. Bu metot ¢ok yaygin olmasindan dolay1 basitce Monte Carlo ( MC ) metodu olarak
tanimlanir. Bu onemli ozellik ( 3.29 ) denklemine Onemli katki yapan konfigiirasyonlarin
iretilmesine neden olur. Belirgin bicimde Boltzmann dagilimiyla seri durumlar iiretilir ve esit
olarak hesaplanir. Bu da esit olasilikla iiretilen durumlar olusturarak onlara Boltzmann agirhigi
saptayan kaba metottan farklidir. Simiilasyon yeni konfigiirasyonlarin olusturulmasi i¢in bir
isleme sahip olmalidir. Boylece simiilasyonun sonunda uygun olasilik dagilimi olusturulabilir.
Asagida verilen iki kosula uygunluk saglayan Markov zinciri olarak bilinen denemler dizisi

yardimiyla bu dagilim olusturulabilir.

a) Her deneme sonucu sonlu sonuglar kiimesine aittir, {FI,FZ,...,FM,Fn,...} durum uzayi

adin1 alir.

b) Her deneme sonucu sadece kendinden hemen onceki deneme sonucuna baglhidir.

Bu kosullar dogru limit dagilimlar ve topluluk ortalamalarinin {iretilmesini gerektirir [66].
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3.4.1 Kanonik Toplulukta ( sabit NVT ) Metropolis Monte Carlo

Kanonik toplulukta sabit sicaklik ve hacimde ( sabit NVT ) N parcaciga sahip bir sistem

diistinelim ve parcaciklar arasinda iki yonlii etkilesimler oldugunu kabul edelim. Toplam enerji;

v = iU(X(i),X(j)) i,je[l..N] (3.30)

i#]

Burada X ; konumlar, yonelimler ve sistemin momentumunun bir grubudur. Bu toplulukta

zamana bagl bir 6zellik asagidaki denklemden elde edilebilir.

(A), = [ Pavr (X)A(X Jax ¥ (331)
— By
Puvr = 5 (3.32)

Qr: kanonik topluluk i¢in boliinme fonksiyonudur. Eger sistem ergodik ise <A>Wz yeterli

sayidaki durum noktalari iizerinden ani degerlerin ortalamasi alinarak elde edilebilir.

A, (3.33)

M=

1
<A>reel = ﬁ

l

]
—_

Metropolis grubu, her konfigiirasyonun ¢ olasilig1 ile ortaya ¢iktigi kanonik toplulukta boyle
bir durum noktalar1 dizisi olusturmak i¢in stokastik bir yontem tasarladi. Bu dizi yalmizca bir

onceki durumla baglantili olan bir Markov zincirine uyar.

Markov zincirleri teorisi @ durumundan b durumuna genisleyen sistemin p, olasiligim gosterir.

Py = P, (3.34)

Burada 7, gecis matrisidir. 7, 'nin Ozellikleri su sekildedir: 7z, >0 ve

Z z,=1 (3.35)
b

Mikroskobik tersinirlik durumunda;

Ioaﬂ.ab:phﬂ.ah (336)
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b’den a’ya gitme olasilig1 a ’dan b ’ye gitme olasiligina esit olmalidir.

GOz Oniine alinan sistemin gecis matrisi dogrudan elde edilemez. Bununla birlikte p_ limit
dagilimi kanonik toplulugun ( p,,, ) olasilik yogunlugu olarak kabul edilir ve sOyle verilir;

Pw = Pavr (Foo)

_ 1 s (3.37)
QNVT

Metropolis ¢oziimii ( 3.35 ) ve ( 3.36 ) denklemlerine uygun bir faz uzayr yOriingesinin

olusmasina izin verir.

Temel olarak, Metropolis metodu N atoma sahip iki boyutlu bir sistem goz oniine alir. Faz uzayi
rasgele bir i parcacigi secerek ve bu parcacigin yer aldigi keyfi biiyiikliikteki bir kare i¢inde

rasgele yeni bir konum belirleyerek denenir. Eger enerjide azalma varsa ( ov, =v, —v, <0 )
hareket kabul edilir. Bununla birlikte eger enerjide artis varsa ( dv,, >0 ) hareket e P olasiligt
ile kabul edilir. Bu &e [0:1] araliginda yer alan ve rasgele iiretilen bir sayiyla saglamr. Eger

£ < e P jse hareket kabul edilir, aksi taktirde reddedilir. Bu parcacifi secme-hareket ettirme

dizisi yeterli sayida hareket elde edilene kadar tekrarlanir. Kanonik toplulugun Monte Carlo

algoritmasi su sekilde verilir:

= Rasgele bir i parcacig secilir,
= Rasgele yeni bir konum ve yonelim belirlenir,

= Eger( v, <0 )yada( &<e?» )ise hareket kabul edilir aksi halde reddedilir,

=  Ani gozlenebilirler kaydedilir,
= n tane basamak calistirilincaya kadar ilk basamaga geri doniiliir,

= Gozlenebilirlerin ortalamasi hesaplanir.



164

3.4.2 lizotermal-izobarik Topluluga Genisleme

Metropolis ¢oziimil izotermal-izobarik gibi diger topluluklara da kolayca genisletilebilir. Monte

Carlo ( MC ) metodunun bir diger topluluga genisletilmesi toplulugun p, ~ olasilik

yogunlugunun bilinmesini gerektirir. izotermal-izobarik topluluk icin bu s6yle verilir:

o PUTRPY) (3.38)

Pnpr =

QNPT

Burada P; basing, V ise hacimdir. Bu toplulukta Monte Carlo ( MC ) metodunun kullanimi

“AUERY) Hle orantili bir durum olasiligiyla Markov zincirinin olusturulmasini gerektirir. Bu

e
kanonik topluluktakine benzer bir algoritma kullanilarak gerceklestirilir fakat burada basinci sabit
tutmak icin hacim degistirilir. Hacim degiskenleri 0H entalpisine gore degerlendirilir.

N. [V,

6, =&, - PV, _V“)_?ln(v_j (3.39)

a

Eger 0H, <0 ya da &< e P ise verilen hacim degisim hareketi kabul edilir aksi halde

reddedilir.

3.4.3 Rasgele Yonelimlerin Uretilmesi

Rasgele yonelimler iiretmek i¢in iki metottan bahsedecegiz. Bu metotlar Barker-Watts ve Local-

A A

Frame metotlaridir. Burada amag, u, baslangi¢c yonelimlerini kullanarak yeni bir u, yOnelimi

uretmektir.

A

u yonelim vektorleri sirastyla Euler agilar1 € ve ¢’ye gore tanimlanir.

o (u, cos @sin 8
u=|u, |=|singsind (3.40)
u, cos@

Burada f e [0 : 7z], ge [— T: 7z]’dir. u, ’in iiretilmesi su agilarla saglanir;
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9 =0, +50 (341)

4, =+ 09 (3.42)

3.4.3.1 Barker-Watts Metodu

Baker-Watts metodu, rasgele ve hizli yonelimler tireten bir metottur. Bu metotla yeni bir yonelim
sOyle iiretilir;

A A

u, =A, u, (3.43)
Burada A, rasgele secilen A_, Ay, A, donme matrislerinden biridir.

1 0 0
A =0 cosf, sind, (3.44)

0 -—sinf, cosb,

cosd, 0 -—sin6,
A=l 0 1 0 (3.45)

sind, 0 cos6,

cosd, sinf, O
—sinfd, cos@, O (3.46)
0 0 1

o
Il

ve 6, € [0: Hmak] araliim1 saglayan rasgele bir acidir. Bu metot ¢ok hizli olmasindan dolay1

avantajhidir.

3.4.3.2 Local Frame Metodu

Bu metotta yontem uygun bir désnme matrisi kullamilarak f sistemindeki u/ birim vektdriine

doniistiiriilen f' sistemindeki u/ birim vektorii icin rasgele bir yonelim iiretmektedir. u/ soyle

verilir;
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COS @, sin G,

u!" =| sin g, sin 8, (3.47)
cos 8,

cos@, =1-&,(1—(cos@,,)) (3.48)

¢, =&, - 1) (3.49)

Burada &, ve &, [0:1] araliginda yer alan rasgele sayilardir. u *niin u/ *e doniisiimii su sekilde

verilir.

R, =R, R (3.50)

0.y 0.z

0 1 0 —sing cos¢ O

cos@ 0 —sin@)( cos¢ sing O
R, =
sin@ 0 cosé@ 0 0 1

—sing cos @ 0 (3.51)

cos@cos¢ cosfsing —siné
sinfcos¢ sin@sing cosé

cospcosf —sing cos@sinf
R;' =|singcos@ cos¢ singsin@ (3.52)
—siné 0 cos @

Bu metot Barker-Watts metodundan daha yavastir [57].

3.44 Nano Olcekte Talas Kaldirmanin Monte Carlo Simiilasyonu

Molekiiler dinamik simiilasyon ( MD ) nano 6lgekte kesme islemini modellemek i¢in giiclii bir
tekniktir. Bununla birlikte, burada bu islem ile ilgili (i) Dogru potansiyel enerji yiizeylerinin elde
edilebilirligi, (ii) Yiiksek kesme hizlar1 kullanma ihtiyac1 ( 100-500 ms™" ) ve (iii) Daha az
saylda is pargasi atomlarinin g6z Oniinde bulundurulmasi ( birka¢ bin ) olarak isimlendirilen ii¢

onemli kisitlama s6z konusudur. Son ikisi hesap zamanini kabul edilebilir bir degerde tutmak icin
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kullanilir. Bu sinirlamalarin - getirmis oldugu kaygilar, bu alan iizerinde calisan bir¢ok

arastirmacinin daha biiyiik is parcalar1 ( birka¢ milyon atom ve daha fazlasi ) ve konvansiyonel

kesme hizlar1 ( 2-5 ms™' ) icin nano olgekte talas kaldirma iglemini simiile etme diisiincelerinin
dogmasina neden olmustur. Su an, bunun gii¢lii paralel islemcilerle donatilmis en hizh
bilgisayarlarin1 bile kullanarak molekiiler dinamik simiilasyonunu ( MD ) gerceklestirmek

miimkiin degildir.

Yukaridaki sinirlamalarin son ikisinin iistesinden gelebilmek i¢in bir ¢oziim yolu olarak, zamanin
veya kesme hizinin dogrudan isleme dahil edilmediginden Monte Carlo ( MC ) yontemi
kullanilmaktadir. Ayn1 zamanda, molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonlarinda ayrintili vakit alan
hesaplarin bazilar kiiciik bir parcada olsa kullamshidirlar. Ornegin, atomlarin denge konumlarina
ulagmalarindan 6nceki zamanda kesin hareketleriyle ilgili olarak hicbir sekilde ayrintili bilgi
Onem tasimayabilir. Bu sekilde 6nemi olmayan konulara yer vermeyen bir yontem kullanirsak,

degerli hesaplama zamani ve bellek idareli kullanilabilir.

Bu arastirmada, nano Olcekte talas kaldirma islemi ne dogal ne de mikro-dogal sistemlere
uygulanabilen konvansiyonel kesme hizlarinin ( 5 ms™' ) kullanildig1r yeni bir Monte Carlo
metodu kullanilarak simiile edildi. Kesme hizlarinin Monte Carlo hesaplamalarina dogrudan dahil
edilmiyor olsa da, etkileri, kesme hiz1 ile kesme sicakligi birbiriyle iligkili oldugundan beri,
kesme bolgesinde sicaklik olusumu araciligiyla dolayli olarak goriilmektedir. Komanduri ve Hou
tarafindan konvansiyonel kesme islemi icin gelistirilmis olan Termik Analiz Yontemi, kesme
bolgesinde izin verilen yerel sicakliklarin tahmini i¢in nano Ol¢ekte rejime uzatildi. Bu sicaklik
daha sonra, simiillasyondaki MC hareketlerinin kabul ve reddini belirlemek i¢in kullanilan
Boltzmann olasilik dagilimi fonksiyonunda ( PDF ) kullanilir. Bu yontem, nano Olgekte talas
kaldirmanin Monte Carlo simiilasyonunun konvansiyonel kesme hizlarinda ( 5 ms™" ) Molekiiler
Dinamik ( MD ) simiilasyonda oldugu gibi 6nemli zaman hesaplar ile sistemi ispatlamaya gerek
olmadan gerceklesmesini saglamaktadir. Nano Olgekte talas kaldirma islemi konvansiyonel
kesme hizlarmda (5 ms™") talas acisinin, kuvvetler, 6zgiil enerji ve talas olusum yapist iizerindeki

etkilerini incelemek amaciyla 10°, 30°, 45° olmak iizere ii¢ farkli pozitif talas acis1 kullanilarak

gerceklestirildi.
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500 ms~" dolaylarindaki yiiksek kesme hizlarinda, Monte Carlo simiilasyonu ¢ok fazla kazang
saglanmadig1 durumlar icin genellikle molekiiler dinamik simiilasyon tercih edilmektedir. Kesme
hizlan diistiikce, Monte Carlo yontemleri daha etkili ve yararli hala gelecektir. Asagidaki sekilde
sirastyla tek eksenli gerilim ve nanometrik kesimde sirasiyla MC ve MD simiilasyonlar1 i¢in
Sekil 3.11( a ) hesap zamani ile atom sayis1 arasindaki, Sekil 3.11( b ) ise hesap zamani ile kesme

hiz1 v, arasindaki degisimi sirasiyla gostermektedir. Dikkate aliman atom sayisi ¢ok kiiciik

oldugu zaman, iki yontem arasindaki hesaplama zamanindaki fark oldukca kiiciiktiir ( Sekil
3.11(a) ). Ornegin, Komanduri, FCC ( Yiizey Merkezli Kiibik ) metallerinin nanometrik tek
eksenli gerilme testi i¢in, birlestirilmis MC-soniimlii yoriinge ( DT ) yonteminin; 2500 atomlu bir
sistem i¢cin MD simiilasyonun gerektirdigi zamanin yaklasik %16’sin1 kullandigini gosterdi. Bu
fark, dikkate alinan atom sayist arttikca dnemli derece de artar, mesela 10.000 atom ya da daha
fazla, daha da artmaktadir. Bu egilim, nanometrik kesim durumu i¢in de ayni sekilde olacaktir.
Bu fark; nanometrik kesimde; kesim hiz1, Sekil 3.11( b )’de gosterildigi gibi, 500ms™~'’den makul
kesim hiz1 degerlerine ( yaklasik 2 —5ms™ ) diistiigiinde, daha belirgin olacaktir. Bu; yiiksek
kesim hizlarinda ( 500ms™" ), MD ve MC simiilasyonlarinda hesapsal zaman arasinda fazla bir
fark yokken; kesim hizindaki bir diisiisle ( yaklasik 2—35ms™' ), MC simiilasyonu igin gerekli
zaman nerdeyse kesim hizindan bagimsizken, MD simiilasyon zaman kesim hizinin diismesine
orantili olarak artar. Bundan bagka; gerilimin karmasiklig artarken, MC hesaplamalar1 genellikle
daha uygulanabilir olur; 6rnegin, basit gozlemsel gerilim ciftinden, gomiilii atom geriliminde
oldugu gibi, karisik gerilime geciste. Bu durum; Monte Carlo hesaplamalarinin sadece gerilimin
kendisine gereksinirken, molekiiler dinamik hesaplamalariin gerilimin tiirevinin belirlenmesine

de ihtiya¢ hissetmesinden kaynaklanmaktadir.

Nanometrik kesimin bircok molekiiler dinamik simiilasyonu, hesapsal zamani azaltmak igin,

yiiksek hizlarda ( 100 —500ms™" ) gerceklesir. Hesapsal zamaninin 6nemli bir kismi; etkilesen
parcalarin, belirli bir zamanin iizerinde, boslukta yeni olusumlar elde edebilmesi i¢in klasik
Newton hareket denklemlerinin sayisal entegrasyonuyla bagintilidir. Bu hesaplamalarin birkagi

elenebilirse, hesapsal zamanda 6nemli bir tasarruf saglanir.

Monte Carlo yontemlerinde, hesapsal zaman kisaltilabilir, cilinkii zaman degiskeni dogrudan

isleme dahil edilmiyor. Atomlarin konumunun zamansal bagimliligi, Newton denklemleri
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kullanilarak hesaplanmaz, yerine; bir dizi denklem olusumu elde etmek icin, tesadiifi Markov
hareketleri kullanilir. Sekil 3.12, bir nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunun sematik
diyagramidir. Is parcasi atomlari, hareketli atomlar ve sinir atomlar1 olarak ikiye ayrilir. Sinir
atomlarinin gorevi, yigim taklit etmek, dolayisiyla bu atomlarin simiilasyon boyunca hareket
etmesine izin verilmez. Sonu¢ olarak sinir atomlar1 arasindaki etkilesim hesaplanmaz. Biitiin
takim atomlart sinir atomu olarak tayin edilir, yani takimlarin son derece sert olacag: diisiiniiliir.

Ayni zamanda, takimin sinir atomlari, is parcasinin sinir atomlariyla da etkilesmez.

(a) 1000

MD Simulasyouu\f'x

=]
3

MC-DT Simulasyonu

Hesap Siiresi, saat

o

100 1000 10000
Atom Sayis1

(b) 1000

MD Simulasyonu

»

100 foremrmmmmmnen e bl CoLE Lt R EE R R

MC Simulasyonu

N T I

Hesap Siiresi, saat

1 10 100 1000
Kesme Hizi, m/s

Sekil 3.11 ( a ) Monte Carlo ve Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinda, tek eksenli gerilim
testinde atomlarin sayisiyla, hesapsal zamandaki degisim; ( b ) Monte Carlo ve molekiiler
dinamik simiilasyonlarinda, kesim hiziyla hesapsal zamandaki degisim [39]

Molekiiler dinamik simiilasyonundakinin tersine, Monte Carlo simiilasyonunda, bir cevresel

bolgeyi dahil etmek gerekli degildir. Molekiiler dinamik simiilasyondaki ¢evresel atomlarin
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amaci; kesim islemi boyunca iiretilen 1s1y1 dagitmaktir; daha cok talas ve kesici takim ve is
parcast malzemesine ek olarak yaglayici tarafindan tutulan 1s1y1 dagitmak gibi. Bu yolla, gelismis
bir orgii model i¢in gecerli kat1 i¢indeki enerji nakli iizerindeki etki hesaplamalara dahil edilir.
Monte Carlo simiilasyonlarinda, momentum ve 1s1 kaybi terimleri dogrudan dahil edilmez. Bu

sebeple, cevresel atomlara ihtiyac yoktur.

Talas Acist

Kesme Yonii
VA +— Takin
Y OO Taban Agist
Is Parcas1
/ o
X

@ Swmur Atomlan O Hareketli Atomlar

XX

Sekil 3.12 lgilenilen cesitli bolgeleri gosteren, nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunun
sematik diyagrami [39]
Doga herhangi bir sistemi her zaman en kararli kurulumuna veya minimum gerilime V_, ,

yonlendirdiginden; Monte Carlo simiilasyonlarinda, sistemi minimum gerilimine tasiyacak
kurulumu tesadiifi olarak seciyoruz. Bir¢cok durumda olasilik dagilimi fonksiyonu ( PDF )
bilinmez, bundan dolay1 bu se¢im, agik bir sekilde basarilamayabilir. Bu tip sorunlarla bas etmek
icin kullanilan genel bir yontem, Metropolis 6rneklem islemiyle olusturulan Markov zincirlerini

kullanarak tesadiifi kurulumun iiretilmesini igerir.

N -parcacikli bir sistem i¢in, g, baslangic kurulumunu diisiiniin. Dogal sistemler i¢in Boltzmann

dagilim fonksiyonu P(qo) su sekilde verilir;

Plg,)= Cew(—%) (3.53)

u ve T, g, kurulumu i¢in, sirastyla, gerilim ve sicaklik; K, Boltzmann sabiti ve C baginti

sabitini ifade eder.
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Simdi tiim N -parcaciktan, m -parcacikli bir altkiime secilir ve bu parcaciklarin koordinatlar
tesadiifi olarak degisir. Burada, N ’e kiyasla m oldukca kiiciiktiir. Ornegin Monte Carlo
simiilasyonunda, birka¢ bin atomdan olusan bir sistemde, m genellikle 1 ile 5 atomlu i ’ninci

atom i¢in, izleyen denklem sistemi kullanilarak yeni bir kurulum elde edilir:

('xi )new = ('xi )old + (05 - fil )Ax H ( 354 )
() = ) +05-8,)Ay (3.55)
(Zi )new = (Zi )old + (05 + 5[3 )AZ ’ ( 3.56 )

i ’ninci atom icin; (xi)new, (yl.)new ve (zi)new alandaki yeni kurulumlar; (xl.)ol g (yl.)ol , Ve (zi )Ul J
eski kurulumlardir. Ax, Ay ve Az; X, Y ve Z yonleri boyunca, maksimum adim boyutlar1 ve

g, [0.1] araligindan secilen tesadiifi say1.

Dogal sistemler i¢in, bu yeni kurulum noktalari, ( 3.53 ) numarali denklemde verilen Boltzmann
olasiligindaki degisimlere baglh olarak, kabul ya da ret edilecek. Hareket su sekildeyse kabul
edilir;

exp(—M] g, (3.57)

KT

£, i'ninci Morkov hareketinde 0 ve 1 arasinda olusturulan tesadiifi bir sayidir ve

Au=u,, —u,, tur. Yine de, sistem biiyiik sicaklik egimlerine sahip oldugundan dogal bir sistem

new

degil ve ( 3.57 ) numarali denklemin uygulanmasi agik degildir.

m ve maksimum adim boyutunun c¢ok biiylik olacak sekilde secimiyle; sistemdeki tiim
parcaciklar i¢in, kurulum alanlarinin, tiim bolgelerinin hizla 6rneklenmesi miimkiin olur. Sonug

olarak gerilimdeki degisim Au cogunlukla cok biiyiik ve exp|[— u(q0 )/ KT(qO )] cok kiiciik olacak.

Bu nedenle verilen Metropolis hareketinin uygun bulunma olasiligr olduk¢a diisiik olacaktir.
Boylece, biiyiik sayida reddedilmis hareket dolayisiyla, olduk¢a fazla hesapsal zaman harcanmig
olacaktir. Diger taraftan, maksimum adim boyutunu ¢ok kii¢iik olacak sekilde alirsak, Au ¢ok

kiiciik olacak ve kabul olasilig1 yiiksek olacaktir. Bununla birlikte; kurulum alanini layikiyla
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orneklemek ve yakinsamaya ulasmak i¢in, bircok kabul edilmis hareket gerektirecektir. Bu iki ug
bu sebeple, yararli degil. Ax, Ay ve Az degerleri, kabul ret oran1 a/r, 0.7 < a/r <1.3 simrinda

olacak sekilde sec¢ilmeli. Bu arastirmada m, 1 olarak ve tiim yonlerde maksimum adim

0
boyutunun degeri 0.2 A olarak alinir.

( 3.53 ) numaral1 denklem dikkate alindiginda, daha diisiik gerilime yol acan hareketlerin kabul
edildigi goriiliir. Baska bir deyisle, Au <0, ise hareket kabul edilir. Boylece, nihayetinde sistem
minimum gerilime hareket eder. Diger taraftan, gerilimdeki degisim pozitif ise ki, gerilimin

arttigin ifade eder, exp[—u(q0 )/ KT(qO )] degeri, belirli bir Markov hareketinin kabulii i¢in

olusturulmus tesadiifi &,

. sayisindan biiyiik olmalidir. Hareket, artan Au ile iissel olarak azalan
olasilikla kabul edilir. Hareket reddedilirse, atomun eski konumu korunur. Bu dongii bir Markov
hareketi olarak degerlendirilir. Markov hareketleri, evrensel bir minimuma ulasilincaya kadar

tekrarlanir.

Verili sistem de hareket edecek m parcacikli belirli bir alt kiimenin se¢iminde, genellikle iki
yontem kullanilir. Birinci yontemde, sistemdeki N parcaciktan, her harekette, altkiimedeki m
parcacik, tesadiifi olarak secilir. Ikinci yontemde, herhangi bir parcacik tekrar hareket etmeden
once, tiim parcaciklarin hareketini saglayan, bazi sistematik secim yontemleri kullanilir. Sonsuz
saylida Markov hareketi icin, bu iki yontem de denk olabilir, fakat sonlu bir say1 i¢in, bir yontem
digerlerinden daha hizli bir yakinsama saglayabilir. Su anki arastirmada, bir atom, herhangi bir
zamanda, tesadiifi olarak secilir ve Markov hareketi verilir. Bu islem, yerel gerilim korununcaya

kadar tekrar edilir.

Kesimde, kesici takimin Oniinde, makaslama bolgesinde, 6nemli miktarda plastik deformasyon
olusur. Bu sebeple, kesme derinligi bolgesindeki takimda ya da yanindaki is parcasindaki
atomlar, y1gin malzemedekine benzer bicimde kalan, is par¢asinin daha asagisindaki atomlardan
daha fazla deforme olur. Yani, is parcasindaki takimin ucundaki veya yanindaki atom
gerilimindeki degisim, is parcasimin daha asagisindaki atom gerilimindeki degisimlerden daha
fazladir. Kesme derinligindeki is parcasi atomlari, yigindan, talas seklinde taginir ve yiikseltilmis
gerilime hareket eder. Bu nedenle, kesim bolgesindeki atomlarin yakinsamaya ulagabilmesi icin,

biiyiik sayida Markov hareketi gerekir.
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Bir Monte Carlo adimi iki boliimden olusur. Ik kistmda; Sekil 3.13’te gosterildigi gibi, kesim
bolgesindeki atomlardan ( 1. Bolge ), bir atom secilir. Daha sonra bu atomda bir Markov hareketi
gerceklestirilir. Tiim bu islem, tiim sistem icin gerilim minimize edilene kadar devam eder. Bu

noktada kesici takim kiiciik artiglarla ilerler ve tiim islem yeni takim konumlari i¢in tekrarlanir.

Kesme Yonii

Takim

Taban Agis1

/s

Sekil 3.13 Nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonundan iki bolge gosteren sematik
diyagram [39]
Monte Carlo simiilasyonu icin kullanilan gozlemsel gerilim, yiizey merkezli kiibik (FCC)

malzemeler i¢in basit ve daha uygun bulundugu icin, bir cift Morse gerilimidir. Su sekilde ifade

edilebilir;

u(r)=D{1- exp[— a(ra -7, )]}2 veya

()= {D{eXp[— 2ar, - r,)|-2expl-alr, -1 )} r<R' icin (3.58)

0 r>R" igin
r,, herhangi iki atom arasindaki uzaklik; 7, denge uzakhigi; D, dengeden ayrilma enerjisi; R,
kesik yarigap1; &, etkilesim alam. Ug parametre 7,, D ve a sirasiyla, atomlar arasindaki en
yakin araliktan elde edilir; sirasiyla, ( denge orgii araligi ), Debye sicakligi ve siiblimlesme
enerjisi. Kesim yaricapi W) / u,-,) =0.04 olarak uyarlanms. Verili bir malzeme i¢in, kristalin

kararlilig1 kadar, fonksiyonun kesinligi; orgii sabiti, sikisabilirlik ve esnekligini iceren cesitli
ozellikler i¢in de onaylandi. Tiim takim-is pargasi sisteminin gerilimi; i§ par¢asinin orgii atomlari
arasindaki gerilim terimlerinin ikili toplami ve ikinci bir toplama; takim atomlariyla, is parcasi

atomlar1 arasindaki Morse geriliminin ikili toplamidir. Bu ¢alismada, oncelikli olarak, deneysel
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gerilimlerin yeniden iiretilmesiyle ilgilenmedigimiz belirtilmelidir. Odak noktamiz, uygulamali

kesim hizlarinda talas kaldirma uygulamalar i¢in Monte Carlo yontemlerinin gelistirilmesidir.

Sivri bir kesici takimla metal kesiminde, iki temel 1s1 kaynagi var; birincil makaslama
bolgesindeki, makaslama yiizeyi 1s1 kaynag1 ve takim-talas ara yiizeyindeki siirtiinme 1s1 kaynagi.
Bu calismada, nanometrik kesimde kesim bolgesindeki sicakligl tahmin etmek i¢in Komanduri ve
Hou tarafindan makro Olcekte gelistirilen geleneksel metal kesiminin termal modeli,

benimsenmistir.

Komanduri ve Hou ilk olarak, sonsuz bir orta bolgede meyilli olarak hareket eden bant 1s1
kaynaginin Hahn’in ( 1951 ) modelini kullanarak; talas kaldirmada is parcasi ve talastaki, kesme
bolgesi 1s1 kaynagindan kaynaklanan sicaklik dagilimiyla ilgilenmislerdir. Komanduri ve Hou
daha sonra, talas tarafindaki ve takim tarafindaki sicaklik dagilimini eslestirme amaciyla, takim-
talas ara ylizli boyunca, tek diize olmayan sicaklik dagilimini ele alan, Chao ve Trigger’in (1955)
calismasina dayanarak, takim-talas ara yiiziinde, siirtinmeden kaynakli 1s1 kaynagini inceledi.
Komanduri ve Hou, degisken 1s1 dagilimi sorununa deginmek icin, ilk olarak Chao ve Trigger
(1955) tarafindan ileri siiriilen fonksiyonel analiz yaklasimi kullanilmistir. Komanduri ve Hou
daha sonra; is parcasi, talas ve takimdaki sicaklik dagilimini belirlemek i¢in makaslama bolgesi
1s1 kaynag1 ve takim-talas ara yiiziindeki siirtiinme 1s1 kaynaginin etkilerini birlestirmisler. Bu

model su anki ¢alismayla birlestirilmis oldugundan, ilerleyen kisimlarda, kisaca deginilecektir.

(a) Takim-Talas Ara Yiizey Is1 Kaynagi ile Makaslama Bolgesi Is1t Kaynaginin Kombine

Etkileri:

Sekil 3.14, iki ana 1s1 kaynagini gosteren 1s1 aktarimi modelinin sematik diyagramidir, yani,
makaslama bolgesi 1s1 kaynagi AB ve takim-talas ara yiizey siirtiinme 1s1 kaynagr OA, genel
koordinat sisteminde es zamanl olarak isler. Komanduri ve Hou; makaslama bolgesinden talas
boyunca 1s1 akist ve takim-talag ara yilizeyinden takima olan 1s1 akisimnin siirekli oldugunu
diistinerek; makaslama bolgesi 1s1 kaynaginin, takim-talas ara yiizeyinde sicaklik artisina etkisinin
talas tarafinda da ve takim tarafindakiyle ayni olacagini buldular. Bu sebeple, makaslama bolgesi
181 kaynaginin, takim-talas ara ylizeyindeki sicaklik artisina katkisi, iki taraf i¢inde toplam

sicaklik artisinda icerildi.
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Sekil 3.14’e gelince, makaslama bolgesi 1s1 kaynagi ve takim-talag ara ylizey siirtiinme 1s1

kaynag: birlikte, ( talas diisiiniildiigiinde ) talas akimina zit yonde, v, talas hiziyla hareket

ediyor. Tiim makaslama bolgesi 1s1 kaynagi, B noktas1 disinda ( her zaman i¢in sinir ylizeyinde ),
talagin iist ylizey sinirinin altinda oldugundan, sanal bir 1s1 kaynagi A' B ele alindi. Komanduri ve
Hou ana makaslama bolgesi 1s1 kaynagi ve onun sanal 1s1 kaynagi i¢in, sonsuz bir orta bolge icin,
meyilli oynar bant 1s1 kaynag: kullandilar. Benzer sekilde, iki ana 1s1 kaynagindan kaynaklanan
takimdaki herhangi bir noktadaki toplam sicaklik artis1 da iki kistmdan olusur. Birincisi; takim
tarafinda, takim-talag ara yiiziindeki siirtiinme 1s1 kaynagindan, ikincisi makaslama bolgesi 1s1
kaynagindan kaynakli olan. Yine de, bu problemde kullanmak i¢in farkli 1s1 aktarimi modeli
gereklidir. Talas ve takim-talas ara yiiziinden takima, makaslama bolgesi 1s1 kaynagindan gelen
151 kisminin, takim-talas ara yiizeyinde yerlesmis duragan 1s1 kaynagi gibi davrandigini
diisiindiiler. Dolayisiyla bu durumdaki 1s1 kaynagi, makaslama bolgesi 1s1 kaynagi dolayisiyla
uyarilmis duragan dikdortgensel 1s1 kaynagi olarak ele alinir. Komanduri ve Hou, tarafindan
gelistirilen termik modelin analizi, kapsamli ve kabaca deginilmistir. Bu nedenle burada bu

calismanin nihai sonuclar1 verilidir.

Is1 Kaynaklar1 Goriintiisii

> | «———> A
\ Ao, i li feh
7
Makaslama Bélgesi \/n\ Talas Ust

Is1 Kaynag Yiizeyi

X.z) Talas Akist ]
< tC
W R;  Talas ; n

Veut dl; 1;
f Wi Ven ; i
h 4

A L

> A

Takim-Talas Arayiizeyi
Is1 Kaynagt

Takim

Sekil 3.14 Iki ana 151 kaynagimin ( yani, makaslama bolgesi 1s1 kaynagi ve takim-talas ara
yiiziinde siirtiinme 1s1 kaynagi ) birlestirilmis etkileri icin genel koordinat sistemiyle, 1s1 akimi
modelinin sematik diyagrami [39]
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Takim-talas ara yiiziindeki siirtiinme 1s1 kaynagi tarafindan su sekilde verilir;

L" _ _ '
6, =2 B, ~AB [ exp SX b g (R, g (B |y
7 ’ o 2a, 2a, 2a,
+2ABj Ly exp ~X -l K| BV |y | B |l
L, 2a, 2a, 2a,
LU k _ —
+CAB | I exp (X =L, K| B |k Ry, I (3.59)
i\ Ly 2a, 2a, 2a,

Talasta, takim-talas ara yiizii boyunca tiim noktalar dahil herhangi bir noktadaki sicaklik artisi,

makaslama bolgesi 1s1 kaynagindan kaynaklanan sicaklik artis1 tarafindan su sekilde verilir;

g, =1t Lj ex{_(x_li)vk} Kozva" [(x =X, P+ (=2 ]

A 2a.

1

+K0[2‘)_’<[(X—Xi)2+(2tch—z—zi)z]%jdwi (3.60)
a;

Is pargasinin herhangi bir noktasindaki toplam sicaklik artiss Komanduri ve Hou, tarafindan su

sekilde verilir;

L \
q, —(x =L Rv Rv
6, =-L4B, —AB | e L K| == [+ K| == ||l
) ”1{ w8 Xp( 2a j{ °(2aj °(2aﬂ ’

;=0
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o CEE DRI o T (361)
ai

Komanduri ve Hou, termik modeli, makroskopik diizeyde metal kesiminin iki haline

uygulamislar. Yani; karbiir bir takimla, yliksek Peclet sayisinda ( N, =5-20 ) celikten

geleneksel talag kaldirma ( Chao ve Trigger, 1953 ) ve tek kristalli elmas takimla, diisiik Peclet

sayisinda ( N,, = 0.5) aliiminyumdan son derece kesin talas kaldirma ( Ueda, 1998 ) ve analitik

ve deneysel sonuglar arasinda giivenilir uyum buldular.

(b) Nanometrik Kesimin Monte Carlo Simiilasyonuna Metal Kesimin Termik Modelinin

Uygulanmasi:

Talas kaldirma uygulamalarindaki mevcut dogal olmayan sistemlere, Monte Carlo yontemini
uygulamak icin, yaklasitk 100 atomlu grup i¢in, yerel sicakligin anlamli sekilde
tanimlanabilecegini varsayilmistir. Bu varsayim, ( 3.57 ) numarali denklemdeki sicakligir 7 , her
bir Markov adiminda hareket eden atomlarin, uzaysal koordinatlarina bagli olan bir sicaklikla

degistirilmesine imkan saglar. ( 3.57 ) numarali denklemdeki 7 ile (3.61) numarali denklem

kullanilarak hesaplanan uzaysal bagimli sicaklig T(qo) yer degistirilmistir.

Belirtildigi gibi, Komanduri ve Hou ( 2001b ) tarafindan gelistirilen termik model, literatiirde
bahsedilen deneysel sonuglarla, makroskopik diizeyde dogrulandi. Bu c¢alismada bu model ilk

kez, nanometrik kesim icin uygulanir. Bu modelin gegerliliginin kontrolii i¢in, 10° ve 30° talas

1

acili takimlarla, 500ms~ kesim hizinda, bu ikili eslesme i¢in Onceden tanimlanmis gerilim
kullanilarak, tek kristalli aliminyumun nanometrik kesiminin molekiiler dinamik simiilasyonu

gerceklestirildi. Sonuclar, nano 6lgekte metal kesimin termik analiziyle karsilastirildi.

Molekiiler dinamik simiilasyonundaki sicaklifin tahminiyle, kesim bolgesinde (Sekil 3.15)
takimin oniinde kiiciik bir bolge secildi ve tiim simiilasyon boyunca siirekli olarak gozlendi. Bu
bolgenin genisligi, i1 parcasimin genisligiyle aynidir. Bagimsiz harmonik salinim grubu icin
oldugu gibi, toplam enerjinin kinetik ve gerilim enerjileri arasinda es paylastirildigi varsayimiyla,
bu bolgedeki sicaklik her takim hareketiyle ol¢iildii ( Sekil 3.16 ). Bu varsayim kesim bolgesinde

asagidakine es bir sicakliga yol agar;
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1 mv?
roylmy (3.62)
237 %

1

P, ilgilenilen bolgeye diisen toplam atom sayisi; m,, atom yigini; v,, ayni bolgede i’ ninci

a

atomun hizim ifade etmektedir.

Bolgenin boyutu; uygun bir istatistiksel ortalama sicaklik degeri elde etmek i¢in, bolgede yeterli

sayida atomu saglayabilmek icin secilir. P i¢in ¢cogunlukla 50 —100 atom alinir.

Gozlem Bolgesi Talas Agist

Kesme Yonii

; Taban Agist

i; Parcasi )

A

Kesme Derinligi

Y

Sekil 3.15 Nanometrik kesimde sicaklik tahmini i¢in, kesim alanindaki gézlem bolgesini gosteren
sematik diyagram [39]

Kesme ve itme kuvvetleri, nanometrik kesimin molekiiler dinamik simiilasyonundan elde edilir.
Sekil 3.17 (a ) ve ( b), 10° meyilli takimla nanometrik kesim igin kesim zamaniyla, sirasiyla
kesme ve itme kuvvetlerindeki degisimi gosterir. Sekil 3.18 (a ) ve ( b ) 30° meyilli takim icin
degisimleri gosterir. Bu giicler daha sonra, kesme yiizeyi ve takim-talas siirtiinme ara
yiizeyindeki 1s1 kaynaklarinin yogunlugunu belirlemek i¢in, Merchant’in ( 1945 ) giic dongii
diyagrami kullanilarak takim yiizeyi ve kesim yiizeyi boyunca ayristirilir. Bu ayristirilan giicler,
(3.61) ve (3.65) numarali denklemler i¢in gerekli miktarlar kesim bolgesi ve takim-talas ara

yiizeyinde iiretilen 1s1y1 hesaplamak i¢in kullanilir.

Takim-talas ara yiizeyinde liretilen 1s1 su sekilde verilir;

_ Ffrvch

4, = Jem™'s™ (3.63)

L.w
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Sekil 3.16 Morse gerilimiyle, harmonik salinimin karsilastiriimasi [39]

Benzer sekilde makaslama ylizeyinde iiretilen 1s1 su sekilde verilir;

(FCVC - Ffrvch)

B Jem™'s™ (3.64)
X W

Qpls =

F,, takim-talas yiizeyi boyunca etkiyen siirtiinme kuvveti; F,, kesim kuvveti; L, , siirtiinme 1s1

1

kaynaginin uzunlugu; v, , talas hiz1; w, kesme derinligi; AB, makaslama 1s1 kaynaginin uzunlugu

(t/sing, ).

ch?

Molekiiler dinamik simiilasyonunda, takimin sonsuz derecede sert oldugu diisiiniiliiyor.
Dolayisiyla atomlar kendi denge durumlarinda titremiyorlar. Yani takim atomlarinda molekiiler
kinetik enerji yoktur. Bu tiim simiilasyon boyunca takimda sicaklik yiikselisinin olmamasini
aciklamaktadir. Baska bir deyisle, termik modeli uyguladigimizda, takim; takim-talas ara
yiizeyinde lretilen 1s1y1 paylasmaz, ilk tahmin, talasin tiim enerjiyi gotiirdiigiidiir. Bu sebeple

(3.61) numarali denklem AB =0 ve B, =1.0 olarak basitlestirilir; bdylece,

chip

L" _ _ '
6, _9n I exp (X l; )Vk K, R, +K, R, 1
A p e 2a, 2a, 2a,

o Dot t"h/mfw) GX{MI Ko(i [(X ~X.) +(z—z )2]/2j

A

+K0(V—" (X—Xl.)2+(2tch—z—z)%ﬂdwm (3.65)
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Sekil 3.17 Tek kristalli aliiminyum is par¢asinin nanometrik kesiminin molekiiler dinamik
simiilasyonunda, kesim zamaniyla ( a ) kesim kuvvetindeki degisim ( b ) itme kuvvetindeki

(hareketli ortalama degerleri) degisim ( meyil acis1 10%; kesim hizi 500ms ™" ; kesme derinligi ,
g g yil a¢ g

5.1 j& ; kesim genisligi, 43 Z} ). Bu ve sonraki sekillerde 7.z zaman birimini ifade eder [39]

Bu calismanin esas amact; (001) diizleminde yénlendirilmis ve 3 pozitif meyil agili takimla, yani

10°, 30° ve 45°, 5Sms™ kesim hizinda [100] yoniinde kesilmis tek kristalli aliminyum is
parcasinin nanometrik kesiminin Monte Carlo simiilasyonunun Kkarsilastirmali calismasini
yiirlitmek ve is parcasinin alt yiizey deformasyonu yaninda, kesme ve itme kuvvetlerindeki meyil

acisinin etkisini, kuvvet oranini, takim yiizeyindeki siirtiinme kuvvetini, makaslama bolgesindeki

makaslama kuvveti ve 0zgiil enerjisini de belirlemektir.

(a) Kesim Bolgesindeki Sicakligin ve 500 ms™" *de Nanometrik Kesimin, Termik Analiz,

Molekiiler Dinamik Simiilasyonunun Karsilastiriimasi:

Kesim bolgesindeki sicaklik, ( 3.62 ) numarali denklem kullanilarak hesaplanmis ve (3.65)
numarali denklem kullanilarak elde edilen sonuglarla karsilastinlmistir. Sekil 3.20 ve 3.21;
molekiiler dinamik simiilasyonundan kesim zamani ve 500ms™'’de sirasiyla, 10° ve 30° meyil
acili takimlarla kesim i¢in termik modelle, kesim bolgesindeki sicaklik degisimini gosterir.

Uyumun oldukga iyi oldugu goriilebilir. Kesim bolgesindeki yerel sicakliklar bir kez bilindiginde,
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( 3.57 ) numarali denkleme yerlestirilebilirler ve Monte Carlo hesaplamalarinda kullanilirlar. Bu
yontem, kesim hizindan kaynaklanan etkilerin, nanometrik kesimin Monte Carlo

simiilasyonunda, dolayl olarak kullanilmasina imkan saglar. Bu islem bu sebeple, nanometrik

kesimin Monte Carlo simiilasyonunun, geleneksel kesim hizlarinda, yaklasik, 5ms™

yiirlitiilmesine izin verir.

(b) Kesimin Molekiiler Dinamik ve Monte Carlo Simiilasyonlar: Icin Kuvvet Analizi:

Bir kesim deneyinde, kesim kuvvetinin X, ¥ ve Z bilesenleri, takim kenarinda olciiliir. Bu
bilesenler daha sonra, Sekil 3.19°da gosterildigi gibi, kesme kuvveti, itme kuvveti ve makaslama
kuvvetine ayristiritlir. Bu boliimde, bu kuvvetler arasindaki iliskiyi ve normalde Monte Carlo ve

Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinda hesaplanmus iligkiyi inceliyoruz.

(a) 90
80 1
~ 70
%
Z 601
k5
5 501
=
M 40
(5]
8 a0
Y
20
10 1
0
0 200 400 600 800 1000
Zaman ( tu)
(b) 45
40 ........... Jdecasannannn P I —— deamsnssnmsmaccn s n . | R
; 35 -------------------------------------------------------------------
=]
— 30
5 25
=
M 20
(%)
E s
10
5
0

0 200 400 600 800 1000
Zaman ( tu)

Sekil 3.18 Tek kristalli aliiminyum is par¢asinin nanometrik kesiminin Molekiiler Dinamik
simiilasyonunda, kesim zamaniyla ( a ) kesim kuvvetindeki degisim ( b ) itme kuvvetindeki

(hareketli ortalama degerleri) degisim ( meyil acis1 30°%; kesim hiz1 500ms ™" ; kesme derinligi ,

0 0
5.1A; kesim genisligi 43 A ) [39]
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Kesici takim tarafindan harcanan toplam kuvvet F, ,, is parcasi atomlart ile is parcasi-takim

atomlar1 arasindaki etkilesimden dogan durgun kuvvetlerin, art1, ivme etkisinden dolay1 her atom
icin eylemsizlik teriminin toplamidir. Durgun kuvvetler, kuvvet yoniindeki gerilimin negatif
egimlerin toplami olarak verilir. Eylemsizlik kuvveti ise; her bir atomun uygun hiz bilesenlerinin

zaman tiirevidir. Bu sebeple, toplam kesim kuvveti su sekilde verilir;

N N N Ny N odP..
Frl zzaV By aTV ZT? (3.66)

i=l i= j+1 =1 k=1 ik i=1

Makaslama Yiizeyi

Sekil 3.19 Ortogonal ( Dikey ) Kesim i¢in Merchant’in ( 1945 ) Kuvvet Daire Diyagrami [39]

Kesim yonii z ekseni olarak alindigindan ( Sekil 3.12 ve Sekil 3.13 ) (3.66 ) no’lu denklemde ilk
cift toplam N is parcast atomlar1 arasindaki tiim durgun kuvvetlerin toplamidir. ikinci cift
toplam kesici takimdaki, N, , atomu durgun kuvvetlere dahil eder. Son toplam, is par¢asindaki
atomlarin tiim eylemsizlik kuvvetlerinin Y bilesenlerini i¢erir. Takim atomlar1 sabit oldugundan,
bu terimler takim i¢in mevcut degildir. Sonug olarak Molekiiler Dinamik simiilasyonundan elde

edilen durgun kuvvetler su sekilde verilir;

SR o) S Kil4 , Ldp,
oy 2oy | TR L 3.67
Z 21 Y, lzzl: 1 9Yy ' ,Z::‘ dt ( )

y MD

i=1 j=i+
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Monte Carlo hesaplamalarinda, kesme islemi boyunca takimin her bir konumunda sistemi
tanimlayan yontem, atomlar1 meta-durgun denge konumuna yaklastirir. Bu denge konumunda,

eylemsizlik terimlerinin toplami sifir olacak. Bundan dolayi, Monte Carlo hesaplamalarindan

elde edilen durgun kuvvetler su sekilde verilecek;

N N N Nigy
53 Za_V_ Za_‘f _ po (3.68)

MD Simiilasyonu
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Sekil 3.20 Komanduri ve Hou’dan sonraki termal modelle, molekiiler dinamik simiilasyonunun
sonuglart arasinda, takim ucunun yanindaki kesim bolgesinde iiretilen sicakligin karsilastirilmast
(Kesim hiz1 500ms™", meyil agis1 10°) [39]

1400
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Sekil 3.21 Komanduri ve Hou’dan sonraki termal modelle, molekiiler dinamik simiilasyonunun
sonuglart arasinda, takim ucunun yanindaki kesim bolgesinde iiretilen sicakligin karsilastirilmast
(Kesim hiz1 500ms~", meyil agis1 30°) [39]
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Eylemsizlik terimlerinin cogu F,”" ile aym isarete sahip olacagindan, asagidaki denklige sahip

olmay1 bekleriz.

totai - dPl totai
F; ’—;d—;u@ ! (3.69)

Bu sebeple, Monte Carlo ¢alismalarinda elde edilen kuvvetler, benzer kosullar i¢in, molekiiler
dinamik simiilasyonu i¢in elde edilenleri asacaktir. Kesim hiz1 diistiikce, eylemsizlik
kuvvetlerinin toplami da diisecektir. Sonu¢ olarak diisiik kesim hizlarinda molekiiler dinamik
simiilasyonunda hesaplanan kuvvetlerin benzer Monte Carlo simiilasyonlarindan elde edilenlere

yakinsadigini gérmeyi bekleriz.

(c) 500 ms™" ’de Nanometrik Kesimin Molekiiler Dinamik ve Monte Carlo Simiilasyonlarinin

Karsilastiridmasi:

Molekiiler Dinamik Simiilasyon:

Tek kristalli aliiminyum ig pargasinin nanometrik kesiminin molekiiler dinamik simiilasyonu, 10°
meyilli bir aragla, 500ms~" kesim hizinda, [001] yoniinde kesimle (100) diizlemde yiiriitiilmiistiir.
Tablo 3.1 simiilasyondaki Morse gerilim parametreleriyle birlikte, is pargas1 ve takim boyutlarini

da verir.

Sekil 3.22 (a )—(d ) 500ms"’de nanometrik kesimin molekiiler dinamik simiilasyonunun cesitli
basamaklarin1  gosterir. Kesimin baslangic basamaginda, makaslama bdlgesinde plastik
deformasyon goriilebilir. Takim devam ettikge, alt yiizey deformasyonuyla, dislokasyon olusumu

ve is par¢asinda yayilma da goriiliir ( Sekil 3.22 (d ) ).

Sekil 3.17 (a) ve ( b ) durgun kesimdeki degisimi ve nanometrik kesimin molekiiler dinamik

simiilasyonunda, 500ms~' *de 10° meyilli takim igin kesim zamamiyla itme kuvvetlerini gosterir.
Kesim bolgesindeki sicaklik ( 3.62 ) numarali denklem kullanilarak hesaplanir. Sekil 3.23 kesim
zamaniyla, kesim bolgesindeki sicakliktaki degisimi gosterir ( Sekil 3.20’dekiyle ayni nokta ). Bu
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durumda, ortalama sicakligin 10° meyilli aracla 500ms™" hzinda, yaklasik 900K olacagi tahmin

edilir.

Tablo 3.1 500ms™" kesim hizinda, tek kristalli aliiminyumun nanometrik kesiminin Molekiiler
Dinamik ve Monte Carlo Simiilasyonlarinda kullanilan, is parcasi ve takim boyutlari, kesim
parametreleri, Morse gerilim parametreleri [39]

Is Parcasi Tek Kristalli Aliiminyum
Kristal Yapist Yiizey Merkezli Kiibik ( FCC )
Aliiminyum i¢in Morse

Gerilim Parametreleri

a 01
1.16460 A

g 3253 A

D 0.2703 eV

Yapilandirma Iki Boyutlu veya Ortogonal Kesim

[s Parcas1 Boyutlari a, 13 parcasinin kafes sabitini gostermek

lizere, sirastyla X ,Y ve Z dogrultularinda
Ila, 50a ve 1la uzunlugunda

Takim Malzemesi Son derece sert ( tungsten )

Takim Boyutlar a , takimin kafes sabitini gostermek iizere,
sirastyla X ,Y ve Z dogrultularinda
22a, 10a ve 10a uzunlugunda.

. U 0
Kesme Derinligi 4.05-51 A

Monte Carlo Simiilasyonu:

Nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonu, 10° meyilli takimla, ayn1 kesim hizinda 500ms ™",
tek kristalli aliiminyum is pargasi iizerinde yiiriitiildii. Sekil 3.24(a)-(d), nanometrik kesimin
cesitli basamaklarinda Monte Carlo simiilasyonunun sonuglarini gosterir. Sekil 3.22 ve 3.24
karsilastirlldiginda, alt yiizey deformasyonu oldugu kadar takim {iizerindeki deformasyonun

dogasinin da, Monte Carlo ve molekiiler dinamik simiilasyonlarinda olduk¢a benzer oldugu
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goriilebilir. Sekil 3.25 (a ) ve (b)) 500ms™" kesim hizinda 10° meyilli takimla Monte Carlo
simiilasyonundaki kesim zamaniyla, sirasiyla, durgun kesim ve itme kuvvetlerindeki degisimi
gosterir. Her takim ilerleyisinden sonra, kesim bolgesindeki sicaklik, Komanduri ve Hou nin
termik modeli kullanilarak hesaplanmistir. Sekil 3.26 Monte Carlo simiilasyonundaki kesim
zamanmyla, kesim bolgesindeki sicaklik degisimini gosterir. Kesim islemi boyunca, yaklasik
1000K ’lik ortalama sicaklik elde edildi. Bu Sekil 3.23’de gosterilen molekiiler dinamik

simiilasyonunun sonuglarina olduk¢a uyumludur.

:¢
I‘f‘ $e¢
SRR

Sekil 3.22 Nanometrik kesimin ¢esitli basamaklarinda molekiiler dinamik simiilasyon ( meyil
acis1 10°, kesim hiz1 500ms™" ) [39]
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Sekil 3.23 Aliiminyumun nanometrik kesiminin molekiiler dinamik simiilasyonunda, kesim
bolgesindeki sicaklik degisimi ( meyil agis1 10°, kesim hiz1 500ms ™" ) [39]
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Tablo 3.2, 10° meyilli takimla ayn1 kesim hizinda 500ms™" aliiminyum is parcasinin nanometrik
kesiminin Monte Carlo ve molekiiler dinamik simiilasyonlarinin karsilastirilmas1 verilir. Sekil
3.17 (a) ve (b )’nin, Sekil 3.25 (a ) ve ( b)) ile karsilastirilmasi, beklenildigi sekilde, durgun
kesme ve itme kuvvetlerinin, Monte Carlo simiilasyonu i¢in, molekiiler dinamik
hesaplamalarinda elde edilenden daha yiiksek olacagini gosterir. Monte Carlo durgun itme
kuvveti, molekiiler dinamik sonuglarindan yaklasik %35 daha yiiksektir. Monte Carlo
hesaplamalarindan elde edilen durgun kesme kuvveti, simiilasyon boyunca ¢esitli zamanlarda,
molekiiler dinamik sonuclarint %120’ye kadar degisen miktarlarda gecer. Bu farklar burada,
Monte Carlo simiilasyonlarinda bulunmayan ( Denklem 3.66-3.69 ), molekiiler dinamik
hesaplamalarindaki net bir eylemsizlik kuvveti teriminin mevcudiyetine ve Monte Carlo

hesaplamalarinda kullanilan biiyiik kesim derinligine atfedilir. Bu farkliliklarin bir parca biiyiik

olmasi, aslinda, oldukca biiyiik net eylemsizlik terimi lireten, yiiksek kesim hizlarindan 500ms ™"

kaynaklanmaktadir. Esit kesme derinligiyle, yaklasik 2ms™" deneysel kesim hizlarinda farklarin
daha az olmasi beklenir. Monte Carlo hesaplamalarindaki daha genis durgun kuvvetler,
molekiiler dinamik simiilasyonu kullanilarak elde edilenden daha biiyiik 6zgiil enerjilere de yol

acacaktir.
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Sekil 3.24 Aliiminyumun nanometrik kesiminin cesitli basamaklarinda Monte Carlo simiilasyonu
( Meyil Acist 10°, Kesim Hiz1 500ms™" ) [39]
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Tablo 3.2 500ms " *de, 10° meyil agisiyla Aliiminyumun nanometrik kesiminin Monte Carlo ve
molekiiler dinamik simiilasyonlarinin karsilastirilmasi [39]

KESME ISLEMI KOSULLARI ve CIKIS PARAMETRELERI MD MC

0 -1
Birim Genislik Bagina Diigen Kesme Kuvveti ( nN A ) 1255 253
0-1

Birim Genislik Bagina Diisen itme Kuvveti ( nN A ) 0.958 1.17
0

Kesme Genigligi ( A ) 40.5 43.1
0

Kesme Derinligi ( A ) 4.1 5.1

Kuvvet Orani 0.764 0.462

Ozgiil Enerji ( 10° Nmm ™) 0.306 0.496

Hesaplama Siiresi ( / ) 8-10 14-16

<]
=

=
3

.......................................................................

@
S

&
S

Kesme Kuvveti ( nN )

20

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800
Zaman ( tu)

0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800
Zaman ( tu)

Sekil 3.25 Aliiminyumun Monte Carlo simiilasyonunda, kesim zamaniyla, ( a ) kesim
kuvvetindeki degisim, (b ) itme kuvvetindeki degisim ( Meyil acis1 10°, Kesim hiz1 500ms ™" )
[39]
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Sekil 3.26 Kesim zamaniyla nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunda, Kesim
bolgesindeki sicakliktaki degisim ( Meyil acis1 10°, Kesim hiz1 500ms ™" )

(d) 5 ms™ Kesim Hizinda Nanometrik Kesimin Monte Carlo Simiilasyonu:

Nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonu, pozitif meyil a¢ili takimlarla, yani, 10°, 30° ve

45°, [100] kesim yoniinde, (001) diizlemine yonlendirilmis, tek kristalli aliminyum is parcasinda

yiirlitiilmiistiir. Tablo 3.3, 5ms™" ’de, nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunda kullanilan
hesapsal parametreleri verir. Sekil 3.27 (a)-(d ), 3.28 (a)-(d) ve 3.29 (a )-(d ), swrasiyla 10°,
30° ve 45° meyilli takimlarla, Monte Carlo simiilasyonunun ¢esitli basamaklarini gosterir. Takim,
is parcasinda ilerledik¢e, ana makaslama bolgesinin olusumunu ve talag kaldirilmis yiizeyde alt
yiizey deformasyonunu gozlemlenir. Takim yenice talas kaldirilan yiizeyden ilerledikge, talas
kaldirilmis ylizeydeki atomlarin, esnek iyilesmesini de goézlemlenir ( Sekil 3.27 ( d )). Yiiksek
esnek iyilesme, Monte Carlo yontemindeki ana ilkeye, yani, sistemin minimum gerilime ulasma
cabasina, atfedilir. Aymi sebep, geleneksel kesimde ve/veya molekiiler dinamik simiilasyonunda
talastaki yiiksek derecede deforme olmus yiizey yerine, nanometrik kesim boyunca talag da

gozlemlenen, artan kristal yapi i¢in de gecerlidir.
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Tablo 3.3 Sms™ Kesim hizinda tek kristalli Aliiminyumun nanometrik kesiminin Monte Carlo
simiilasyonunda kullanilan geleneksel parametreler [39]

KONFiGURASYON IKi BOYUTLU veya ORTOGONAL ( DiK ) KESIM

Is Parcas1 Boyutlar a is parcasinin kafes sabitini gostermek iizere Sa X 25a X15a
Takim Boyutlar a takimin kafes sabitini gostermek iizere 20a X11a X11a
Kesme Derinligi 51 ;)1

Sekil 3.27 Nanometrik kesimin cesitli basamaklarinda Monte Carlo simiilasyonu ( Meyil agis1
10°, Kesim hizt Sms™ ) [39]

Sekil 3.28 Nanometrik kesimin cesitli basamaklarinda Monte Carlo simiilasyonu ( Meyil agis1
30°, Kesim hiz1 5ms™" ) [39]
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Sekil 3.29 Nanometrik kesimin ¢esitli basamaklarinda Monte Carlo simiilasyonu ( Meyil acis1
45°, Kesim hiz1 Sms™ ) [39]

Sekil 3.30 (a) ve (b ) 5ms™" kesim hzinda, Monte Carlo simiilasyonunda, ii¢ pozitif meyil acisi

icin, yani 10°, 30° ve 45°kesim zamaniyla sirasiyla kesme ve itme kuvvetlerindeki degisimi

gosterir. Meyil acis1 arttikca, kesme ve itme kuvvetlerinin azaldig1 goriilebilir. Sekil 3.31, 5ms™

kesim hizinda meyil agisiyla Monte Carlo simiilasyonunda, her birim genislikte ortalama kesme
ve itme kuvvetlerindeki degisimi gosterir. lki kuvvetin de artan meyil acisiyla azaldig
goriilebilir. Sekil 3.32, Monte Carlo simiilasyonunda Sms™' kesim hizinda meyil acisiyla kuvvet
oranindaki ( itme kuvvetinin kesme kuvvetine orani1 ) degisimi gosterir. Meyil acis1 10”’den

45%ye yiikselirken, Sekil 3.32 ve Tablo 3.4’de gosterildigi gibi, kuvvet oran1 azalir.

Sekil 3.33, Monte Carlo simiilasyonunda, 5ms™' kesim hizinda meyil agisiyla, sirasiyla, takim
yiizeyindeki her birim genislikte, siirtiinme kuvveti ve makaslama yiizeyinde her birim genislikte,
makaslama kuvvetinin degisimini gosterir. Meyil agisinin artisiyla, iki kuvvetin de azaldif
goriilebilir ( detaylar i¢in: Tablo 3.5 ). Sekil 3.24, 5ms~' kesim hizinda meyil agisiyla makaslama
acisindaki degisimi gosterir. Meyil agisindaki artisla, makaslama acgisinin arttigr goriilebilir. Bu,
farklt meyil agili takimlarla, nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonundan goriilebildigi
gibi; meyil agisindaki artigla, talas kalinliginin azalmasindan kaynaklanir ( Sekil 3.27-3.29 ).
Sekil 3.35, Monte Carlo simiilasyonunda Sms™ hizinda, meyil agisiyla, 6zgiil enerjideki ( is
parcasinin birim hacminin yer degisimi i¢in gerekli enerji ) degisimi gosterir. Meyil acis1 10°’den

45% ye yiikseldikge, 6zgiil enerjinin de azaldig1 goriilebilir ( detaylar i¢in: Tablo 3.4 ).
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140

meyil agist 10“.\\

Kesme Kuvveti (nN )

itme Kuvveti (nN)

Zaman (tu)x 10°
(b)

Sekil 3.30 Sms™' kesim hizinda, farkli meyil agilar1 igin, nanometrik kesimin Monte Carlo
simiillasyonunda, kesim zamaniyla, ( a ) kesme kuvvetindeki degisim ( b ) itme kuvvetindeki
degisim [39]

Sekil 3.36, kesim zamaniyla, kesim bolgesindeki sicaklik degisimini gosterir. Sms™' de kesim

bolgesindeki sicakligin, yaklasik 400K oldugu goriiliir. Bu, 500ms™' ’de kesim bolgesindeki
yaklasik 1000K sicaklikla celisir.
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Sekil 3.31 5ms™" kesim hizinda, nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunda, her birim
genislikte kesme kuvvetindeki ve her birim genislikte itme kuvvetindeki degisim [39]
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Tablo 3.4 Farkli meyil acilariyla, yani, 10°, 30° ve 45° ( is pargasi1 boyutlari i¢in, Tablo 3.3 ),
5ms™">de Aliiminyumun nanometrik kesiminin Monte Carlo simiilasyonunun sonuglari [39]

Meyil Acisi Birim Genislik igin Birim Genislik igin Kuvvet ;):f:]ll
(derece) | Kesme Kuvveti (Nmm™') | itme Kuvveti (Nmm™") | Oram S N
(10° Nmm™)
10 3.0253 1.854 0.613 0.593
30 2.0885 1.128 0.540 0.384
45 1.5556 0.796 0.512 0.305

Sonug olarak,

' kesim hizinda

1) Nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonu ilk kez uygun Sms~
yiriitiildii. Monte Carlo yontemi; Markov rasgele Ol¢iim ile atomlarin yeni sekillerini
belirlemede sicaklik egimiyle kullanmak i¢in uyarlanan Metropolis Kabul-Ret Sl¢iitiinii
birlestirir.

2) Nanometrik kesimin Monte Carlo ve molekiiler dinamik simiilasyonlarinda kesim
bolgesindeki sicaklik, makroskopik olcekte Komanduri ve Hou tarafindan gelistirilen
kesim isleminin termik modeli kullanilarak tahmin edilir. Termik modelin sonuglariyla,
harmonik salingac enerji paylastirimi kullanilarak elde edilen molekiiler dinamik
simiilasyonun sonuclar1 arasinda olduk¢a iyi uyusma bulundu. Bu yerel sicaklik,
Boltzmann Kabul-Ret kriterinde kullanilmis. Bundan dolayi, kesim hizi Monte Carlo
simiilasyonuna, kesme hizi iligkili oldugundan kesim bolgesindeki sicaklik yoluyla

dolayl1 olarak dahil edilmistir.

3) Nanometrik kesimin, benzer kesim kosullarinda oldukga iyi uyumla sonug¢lanan, Monte

Carlo ve molekiiler dinamik simiilasyonlarinin karsilastirilmasi, 500ms™"’lik kesme
hizinda yiiriitiilmiistiir. Beklenildigi gibi, Monte Carlo hesaplamalarindan elde edilen
durgun kuvvetler; molekiiler dinamik simiilasyonundaki eylemsizlik kuvvetlerinin
varligindan ve Monte Carlo ¢alismalari icin uzunca kesme derinliginden dolay1 molekiiler

dinamik simiilasyondan elde edilen sonugclari agar.
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Sekil 3.32 5ms~' kesim hizinda, nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunda, meyil
acistyla kuvvet oranindaki ( itme kuvvetinin kesme kuvvetine orani )degisim [39]

4) Nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonu; tek kristalli aliiminyum is parcasinda

(001) diizleminde, [100] yoniinde kesikle, ii¢ pozitif meyil acili takimla yani 10°, 30° ve

45°, Sms™' kesme hizinda; kesme ve itme kuvvetleri, kuvvetler orani, takim yiizeyindeki
sirtinme kuvveti, makaslama bolgesindeki makaslama kuvveti ve 0Ozgiil enerji
tizerindeki, meyil acisinin etkisini aragtirmak icin yiiriitiilir. Kesme ve itme kuvvetleri,
kuvvetler orani, takim yiizeyindeki her birim genislikteki siirtiinme kuvveti, makaslama
bolgesinde her birim genislikte makaslama kuvveti ve 0Ozgiil enerji, hepsi; gercekte
bulundugu gibi; meyil agisinin artmasiyla azalir. Sadece makaslama agisinin, beklendigi
sekilde, talag kalinliginin azalmasindan kaynakli olarak, meyil acisindaki artigla artigi
bulundu. Meyil acgisiyla meydana gelen bu degisimler, uygulamali kesim deneyleriyle

tutarlidir.

Makaslama Kuvveti / .

Kuvvet/Genislik (nN/A)

L N SR SR

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
Meyil Agisi ( derece )

Sekil 3.33 5ms™" kesme hiziyla nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunda, meyil
acistyla, her birim genislikte siirtiinme kuvvetindeki ve her birim genislikte makaslama
kuvvetindeki degisim [39]
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Tablo 3.5 Farkli meyil acilariyla, ( is pargast boyutlart icin, Tablo 3.3 ), 5ms™' ’de Aliiminyumun
nanometrik kesiminin Monte Carlo simiilasyonunun sonuclari [39]

Meyil Agist Birim Genislik icin Kayma Acist Birim Genislik icin

(derece) Kayma Kuvveti ( Nmm™)  (derece)  Siirtimme Kuvveti ( Nmm™" )

10 2.46 14.54 3.30
30 1.48 23.84 2.25
45 0.84 34.24 1.67

5) 5ms™ kesme hizinda 10° meyilli takimla, kesim bolgesindeki sicakligin 400K olacag
bulundu. Bu, 500ms™"’de kesim bolgesindeki yaklasik 1000K sicaklikla gelisir [39].

20 1

Makaslama Agisi ( derece )

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50
Meyil Agis1 (derece )

Sekil 3.34 S5ms~' kesim hizinda, aliiminyumun nanometrik kesiminin Monte Carlo
simiilasyonunda, meyil agisiyla, makaslama agisindaki degisim [39]
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Sekil 3.35 5ms™" kesim hizinda, aliminyumun nanometrik kesiminin Monte Carlo
simiilasyonunda, meyil agisiyla, 6zgiil enerjideki degisim [39]
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Sekil 3.36 Nanometrik kesimin Monte Carlo simiilasyonunda, kesim zamaniyla, kesim
bolgesindeki sicakligin degisimi [39]

3.5 Molekiiler Dinamik Simiilasyon Metodu

Molekiiler dinamik simiilasyon metodunun baslangic noktasi, fiziksel sistemin mikroskobik
yapisinin ¢ok iyi sekilde tamimlanmasidir. Sistem birka¢ veya ¢ok parcacikli olabilir. Sistemin

tanimlanmas1 Hamiltonian, Lagrangien veya Newton hareket denklemleriyle yapilabilir.

Molekiiler dinamik simiilasyon metotla yapilan bir simiilasyonda, hareket denklemleri bir
bilgisayar yardimiyla sayisal olarak c¢oziiliir. Bunun icin denklemler, bilgisayarda sayisal
degerlendirmeye uygun semalara doniistiiriiliir. Genel olarak, diferansiyel operatorlere sahip
siirekli degiskenlere dayanan bir tanimlamadan, sonlu fark operatorleri ve kesikli degiskenlere
sahip bir tanmimlamaya gegilir. Bu asamada dogan hatanin biiyiikliigii secilen yaklagima baghdir.
Teorik olarak hata, bilgisayarin hiz ve hafizasina baglh olarak ¢ok kiiciik seviyelere ¢ekilebilir

[56].

Metal malzemelerin nano Olgekte sekillendirilmelerindeki mekanizmalar, makro Olcekte
gosterdikleri siirekli yapilardan ihmal edilemez derecede sapmalar gosterirler. Nano odlgekte talas
kaldirma analizlerinde, malzemelerin plastik akis ve kirilmalarinin atomik boyutta olusmasi
nedeniyle siirekli ortamlar mekanigi ilkeleri kullanilamamaktadir. Molekiiler dinamik teknikleri,
yiiksek hassasiyette, elmas kesici takimlarla donatilmis yliksek maliyette tezgahlar kullanmadan,
nano Olcekte talas kaldirmanin modellenmesini, simiile edilmesini saglar. Calisma bolgesinin

bilgisayar kapasitesine bagli olarak sinirli oldugu modelleme c¢alismalarinda, takim-is pargasi
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etkilesimleri gozlenebilmekte, yiiksek ¢oziiniirliikte analiz yapilabilmekte, ug¢ yaricapi, talas acisi
gibi takim geometrisi ve kesme derinligi gibi isleme etki eden degiskenler kolaylikla ve etkin
olarak degistirilebilmekte, malzemenin kristal yapisinin isleme esnasindaki etkileri

gozlenebilmektedir [5].

3.5.1 Molekiiler Dinamik Modellemenin Temelleri
3.5.1.1 Faz Uzay: Yoriingeleri

Molekiiler dinamik ile modellemenin birinci hedefi sonlu bir zaman i¢in molekiiler izler
yaratmaktir. Yoriinge kavramini, atomlarin sadece pozisyonlarini degil, ayn1 zamanda molekiiler
momentumlarmm da igerecek sekilde genisletmek gerekir. Onceden belirli potansiyel enerji
fonksiyonuna gore birbirleriyle etkilesen N adet kiiresel atom ele alinirsa, her atomun merkezi,

r. pozisyon vektoriiyle gosterildiginde, izole edilmis sistemde cevresiyle kiitle ya da enerji

1

aligverisinde bulunmayan atomlar, zaman bagiml r;(t) pozisyon vektorleriyle gosterilebilen
yoriingeler yaratarak, Newton yasalarina gore hareket eder. Bir atom, yoriingesini takip ettikce,
diger atomlarla etkilesimleri sebebiyle momentumu da degisir, bu sebeple elimizde zaman

bagimli momentum vektorleri p, (r)’de vardur.

Bu yaklasgimla “faz uzay1” denilen, atomlarin pozisyonlarinin ve momentumlarinin verilebildigi
6N boyutunda bir hiperuzay diisiiniilebilir. Bu faz uzayi, iki kisimdan olusur: birinci kisim,

koordinat vektorlerinin pozisyon vektorleri ;;(t)’nin komponentlerini icerdigi 3N boyutlu
“konfigiirasyon uzay1”, ve ikinci kisim, koordinat eksenlerinin momentum vektorleri p, (r)’nin

komponentlerini icerdigi 3N boyutlu “momentum uzay1 dir.

Bu durumda, N adet atomlu tiim sistemin pozisyonlar1 ve momentumlari, bu uzayda tek bir
noktayla ifade edilebilir. Pozisyonlar ve momentumlar zamanla degistikce, bu nokta, faz
uzayinda bir yoriinge verecek sekilde hareket eder. Artik molekiiler dinamigin birinci hedefini
yeniden yazilabilir: “faz uzay1 yoriingesini hesaplamak™. Yoriinge, Newton’un ikinci yasasini ya

da Hamiltonian’1n hareket denklemlerini niimerik olarak ¢ozerek elde edilir.



198

Faz uzayr yoriingesine basit bir 6rnegi tek boyutlu harmonik osilator, ODHO, verir. Eger
ODHO’yu, Sekil 3.37°deki, bir yaymn ucuna baglanmis ve kiitleli bir cisim olarak modellersek,
gorlildiigii gibi kiitle-yay sistemi ¢evresel etkilerden izole edilmistir. Yay sikistirildiginda ya da

acildiginda, yer degisimine ¥ Kkatsayisiyla hesaplanan bir direng gosterir. Ayrica, yay r gibi bir
yer degistirmeye ugradiginda, kiitle 7, denge pozisyonundan x=r—r, uzakta ve sistemin

potansiyel enerjisi;

u(x)=%7.x2 (3.70)

olur. Izole edilmis bir sistemde Newton’un yasalar1 gecerlidir, boylelikle hareket denklemleri;

F(x)=p=m.x= du(x) (3.71)
dx

Buradan da,

m.x=y.x (3.72)

elde edilir.

i/\/\”/:wom

Sekil 3.37 Bir boyutlu ODHO’nun hareketi, x = r —r, [84]

Bu sebeple, kiitleye etki eden F(x) kuvveti, deplasman boyunca lineerdir. Baslangic
kosullarindan {x(0), p(0)}, zamana bagl x(¢) ve momentum p(r) Denklem (3.72) ¢oziilerek elde

edilebilir. Yine de, bu basit durumda faz uzayini bulmak i¢in ( 3.72 ) no’lu denklemi ¢6zmemiz

gerekmez. Sistem izole edilmis oldugu icin, toplam enerji E, hareketin bir sabiti olmalidir.

E, =E +U (3.73)
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Burada E, ve U, sirasiyla kinetik ve potansiyel enerjidir.

1, 1
E. =—p*+—vyx 3.74
=5 p 27 ( )

Bu durum i¢in faz uzay1 iki boyutludur: bir pozisyon koordinati x ve bir momentum koordinati
p . Bu diizlemde, Denklem ( 3.74 )’e gére, faz noktast (2mE, )1/ ? ve E, / 7/)1/ ? yar1 eksenlerine
sahip bir elipsi verir. Sekil 3.38’de m =1, y =1 degerlerine sahip bir ODHO i¢in faz uzay1
yoriingesi goriilebilir. Goriilmektedir ki, x(0) ve p(0) baslangic durumlari, toplam enerji E,’nin

sabit degerini vermektedir, bu sebeple bir dizi baglangi¢ sartlar icin, sadece faz uzayinin sinirl

bir bolgesi izole bir sisteme girebilir.
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Sekil 3.38 (ZmET )1/ ? ve (ZET / ;/)1/ ? yar1 eksenlerine sahip faz uzayi yoriingesi [6]

Denklem ( 3.74 )’i daha formal olarak momentumun tanimi ve ikinci yasanin iki formu, Denklem

(3.71) ve (3.72 ), kombinasyonu olarak gelistirebilir;

x=L ve p=yx (3.75)
m

Faz uzay1 yoriingesini elde etmek i¢in, ( 3.75 ) no’lu denklemdeki iki esitligi birlestirip, zamani

g6z Oniine almazsak;

@:ﬁ(__lj (3.76)
dp m\yx

olur. Bu esitlik, degiskenleri ayrilarak integre edildiginde, Denklem ( 3.74 ) elde edilir. Faz uzayi

icin ikinci bir ornek olarak, N molekiillii izole edilmis ideal gaz sistemi verilebilir. Bu sistem
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icin faz uzayr 6N boyutludur. Sistemin izole edilmis olmasi sebebiyle, toplam enerji E
korunmaktadir, fakat sistem ideal gaz oldugu ic¢in, molekiiller aras1 potansiyel enerji yoktur,

toplam enerji atomlarin kinetik enerjilerinden ibarettir.

1 N
— " p,.p; = sabit (3.77)

E. =
" 2m i=1

Bu sebeple konfigiirasyon uzayinda faz noktasi herhangi bir yerde olabilir, fakat momentum

uzayinda 3N boyutlu, 2mE )1/ * yaricaplt bir hiperkiirenin yiizeyiyle simirlidir. Her iki 6rnekte de

sisteme etkiyen dis etkenler, faz uzayim faz noktasi olarak sinirlarlar.

3.5.1.2 Dinamik Sistemlerin Siiflandirilmasi

Faz uzay1r yoriingelerinin unsurlari, dinamik sistemlerde nesnelerin hareketlerinin
siniflandirilmasinda kullanilabilir. Sekil 3.39°da goriilebilecegi iizere, bu siniflandirma hiyerarsik
bir formdadir. Hiyerarsinin ilk seviyesinde, “tekrarlanan yoriingelere” sahip sistemler,
“tekrarlanmayan yoriingelere” sahip sistemlerden ayrilir. Daha genel olarak, tekrarlayan sistemler
Poincaré’nin tekrarlama teoremine uyarlar; sonlu bir hacimdeki bir faz uzay: i¢in, faz noktasi
keyfi yakinlikta ve sonsuz siklikta, yoriingede olusabilen hemen hemen tiim konfigiirasyonlardan
gececektir. Yine de, birka¢ nesneden fazla elemana sahip sistemlerde, Poincaré tekrarlamasi icin

gereken zaman cok biiyliktiir.

Tam bir Hamiltonian’in hareketi kontrol edip etmemesine gore, tekrarlayan yoriingeler
Hamiltonian ya da Hamiltonian dis1 olabilir. Hamiltonian dis1 sistemlere 6rnek olarak degisik
formlarindan biriyle siirtiinmeyi iceren daginik sistemler verilebilir. Hamiltonian dis1 sistemler,
denge dis1 molekiiler dinamik yontemleriyle incelenebilir. Boyle durumlarda, parcacik alanlari

hareket denklemlerinden elde edilir, fakat bu denklemler Hamiltonian fonksiyonlar1 igermezler.

Hamiltonian sistemlerde, yoriinge faz uzayinda sabit H ’in hiper ylizeyi olarak sinirhidir.
Hamiltonian sistemler biitiinlesik ve ayrik olmak iizere ikiye ayrilabilir. Biitiinlesik sistemlere
ornek olarak ODHO verilebilir, bunlarda hareket sabitlerinin sayisi, serbestlik derecelerinin
sayisina esittir. Cogu durumda, korunan nicelikler kiiciiktiir, hareket denklemleri non-lineer

terimler icerir, bu sebeple sistemler, ¢cok az nesne igerse bile, genellikle ayriktir.
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Dinamik Sistemler

/\

Tekrarlayan Alanlar Tekrarlamayan Alanlar

/T

Hamiltonian Hamiltonian Dig1

| T

Biitiinlegik Ayrik

A Ergodik Dist
(KAM)

Periyodik Periyodigimsi

Ergodik

B Akimm

Karisik

K Akimt

Sekil 3.39 Dinamik sistemlerin siniflandirilmasi ve faz uzayinda hareket hiyerarsisi [6]

(a) Biitiinlesik Sistemler:

Biitiinlesik sistemler, periyodik hareket eden ve periyodigimsi hareket eden sistemler olmak
tizere ikiye ayrlirlar. Periyodik hareketin anlami, sonlu bir zaman siiresince faz yoriingesi
kendini tekrar edecek demektir. Faz noktasinin hareketinin tamamen diferansiyel denklemlerle
belirlenmesi sebebiyle, bir kere faz noktast kendi alanini olusturdu mu, bu alan sonsuza dek

tekrarlanacaktir. Tek serbestlik derecesine sahip Hamiltonian sistemler biitiinlesik ve periyodiktir.

Sekil 3.40 (a)’da goriildiigii iizere, periyodigimsi hareket, bir top ve birbirlerine 90°’lik agiyla
topa baglanmus iki yay ile temsil edilebilir. Yay sabitleri y, ve y, dir, fakat bir yayin hareketi

digerinin hareketini etkilemez, yaylar baglanmamistir. Boyle bir sistem iki serbestlik derecesine

sahiptir ( x ve y ) ve faz uzayr dort boyutludur ( x, y, p, ve p ). Iki tiirdeki hareket, iki
boyutlu harmonik osilator ile olusturulabilir. Sekil 3.40 (b ) ve (¢ ) icin m=1, x(O) =y(0)=2
ve p.(0)= p, 0)=0, 7, /v, =4/9, yoriingeler periyodiktir, boylelikle kiitle belirli bir yolu
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tekrar eder. Sekil 3.40 (d) ve (e )’de y, / 7, = 4/10 olursa, hareket periyodigimsidir ve kiitle bir

alani tarar. Yaylarin bagli olmamalari sebebiyle, her birinin enerjisi zaman igerisinde sabittir;

1 > 1
E =—p +—y =c 3.78
X 2m px 27){ 1 ( )
1 > 1
E =—p +—y =c 3.79
y 21’)’1 p) 2}/) 2 ( )

Bu iki denklem, dort boyutlu faz uzayinda bir torusun iki boyutlu yiizeyini belirlerler. Sistemin

izole olmas1 sebebiyle, Hamiltonian toplam enerjidir;
E, =E, +E = sabit (3.80)

Bu da ii¢ boyutlu bir yiizey belirler.

Hareketin sabitlerinin sayis1 ( E, ve E ), serbestlik derecelerinin sayisina esit olmasi sebebiyle,

sistem biitiinlesiktir. Ayrica, eger yay sabitleri frekans oranim1 @, / o, =, A / Y, rasyonel bir sayi
olursa, hareket periyodiktir. Bu durumda, Sekil 3.40 (b) ve (c)’de goriildiigii gibi, siirekli olarak
reel x —y diizleminde belirli bir yolda ileri geri hareket eder. Bu faz yoriingesinde ( 3.78 ) ve
(3.79) no’lu denklemlerde belirtildigi sekilde yoriinge bir torusun yiizeyi iizerindedir. Fakat
frekans orant /¥, / y, irrasyonelse, hareket periyodigimsidir. Bu durumda faz uzay: yoriingesi
torusun iki boyutlu yiizeyi etrafinda dolanir, alan bu yiizeyi yogun olarak kaplar fakat kendisiyle
hicbir zaman kesismez. x — y diizleminde, top bir ¢izgiye bagh degildir, zaman ilerledikce Sekil

3.40 (d) ve (e)’de goriildiigi gibi, bir alam kaplar

Her ne kadar, periyodigimsi sistemin yOriingesi bir torusun yiizeyini kaplasa da, torus tiim sabit
enerji yiizeyini icermez. Ornegimizde, faz uzay1 dort boyutlu, sabit enerji yiizeyi iic boyutlu ve
torus yiizeyi iki boyutludur. Verilen baslangi¢ sartlart icin, pozisyonlar (x, y) ve momentumlar

oD y) sabit enerji ylizeyine uyarlar fakat torusun yiizeyine uymazlar. Bu yiizden, periyodigimsi
sistemlerin yoriingeleri istatistiksel mekanikle bagdasmaz, ciinkii istatistiksel mekanik, izole bir

sistem i¢in, sabit enerji yiizeyinde herhangi 6érnek nokta i¢in esit onsel olasilik varsayar.
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Sekil 3.40 Iki serbestlik derecesine sahip hareketin yay sabitleri oranina bagl olarak faz uzayi
yoriingeleri. (a) iki boyutlu harmonik osilator, (b) yay sabitleri orani rasyonel ise periyodik faz
uzaymin 100 adim sonraki goriintiisii, (c) yay sabitleri orani rasyonel ise periyodik faz uzayinin

500 adim sonraki goriintiisii, (d) yay sabitleri orani irrasyonel ise periyodigimsi faz uzaymin 200
adim sonraki goriintiisii, (e) yay sabitleri irrasyonel ise periyodigimsi faz uzaymin 1000 adim
sonraki goriintiisii [6]

(b) Ayrik Sistemler:

Ayrik sistemler bes alt sisteme ayrilir: non-ergodik, ergodik, karisik, K akimi1 ve B akimi. Bu bes
alt sistemin aralarindaki fark kararlilik fikrini temel alir; yani yoriingenin Sekil 3.41°de goriildiigii
gibi, kiiciik bir sapmaya verdigi tepkiye gore siniflandirilir. Non-ergodik hareket, ( KAM olarak
da bilinir ), “cok hafif” ayrik sistemler tarafindan gosterilir. Bu sistemler su Hamiltonian forma

uyarlar;

H=H,+H, (3.81)
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Burada H,, biitiinlesik bir Hamiltonian ve H ,, kiigiik bir sapmadir. Iki boyutlu harmonik

osilator orneginde ( Sekil 3.40 ) x ve y yonleri arasinda non-lineer bir baglam ile sisteme kiigiik
bir sapma ekledigimizi varsayalim. Bunun gibi sistemlerde, ayrik sapma cok kiiciik oldugu
siirece, kiiclik bir grup ozel yoriingeler haricinde, faz uzay1 yoriingesi bir torusla sinirlidir. Bu

toruslar biitiinlesik ( H, =0 ) sekillerinden hafifce titresmis olabilirler, fakat yine de hareket

genellikle periyodik ya da periyodigimsidir. KAM hareketinin bir sonucu da, ¢oklu harmonik

osilatorlii bir sistemde, kii¢iik anharmonik sapmalarin girisi sistemi ergodik yapmaz.

Ergodisiteye uygun goriilmiis bircok anlam mevcuttur. Boltzmann’a ithaf edilen anlam soyledir;
“yeterince uzun bir zaman sonra faz noktasi sabit Hamiltonian yiizey iizerindeki tiim

konfigiirasyonlardan geger.”

Bununla iligkili bir kavram olarak da periyodigimsi hareket; “yeterince uzun bir zaman sonra faz
noktast sabit Hamiltonian yiizeyi iizerindeki konfigiirasyonlara keyfi yakinlikta gecer” seklinde

ifade edilebilir.

Baslangi¢ kosullarina hassasiyet, bir yoriingenin kararliliginin belirlenmesi i¢in kullanilabilir.
Burada, zaman eksenine paralel olan kesintisiz ¢izgiler, ii¢ esas ( sapmamis ) alan1 gosterirler.

Her birine sifir aminda d(0) yer degisimi ( sapma ) uygulanmustir; kararsizligin seviyesi sapmis

yoriingenin esas alandan farklilasma hizina gore belirlenir. Bu sebeple, kararli bir yoriinge
boyunca yer degisim sabittir ( en iistte ), periyodigimsi bir yoriinge boyunca yer degisim yavasca
artar ( ortada ), fakat kararsiz bir yoriingede yer degisim eksponansiyel ( iistel ) olarak artar.
Periyodigimsi harekette degisimin artis1, burada goriildiigii gibi, lineer olmak zorunda degildir,
fakat artisin formu ne olursa olsun, kararsiz hareketin eksponansiyel artisiyla karsilastirildiginda,
hiz yavastir. Sekil 3.41°de, kararli ve kararsiz yoriingelerin bir sapma verildigi zamanki

davranislart goriilmektedir.

Bu orijinal tanimlamalara gore, ii¢ boyuttaki dinamik sistemler ne ergodiktir ne de
periyodigimsidir. Non-ergodisitenin ispati set teorisinden ve Ol¢iim teorisinden matematik

etmenler icerir. Kisaca deginmek gerekirse, “olasi her noktadan ( ya da yaklasik olasi her
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noktadan ) gecen sabit Hamiltonian yilizeydeki yoriinge icin, alan er ge¢ kendiyle kesisecektir.

Kesisme noktasinda hareket ister istemez periyodik olacaktir.”

Bunun 1s181inda, modern istatistik matematik¢iler, Monte Carlo simiilasyonunda hesaplandigi
gibi, ergodisiteyi “yoriingedeki bir fonksiyonun zaman ortalamasi toplam sistem ortalamasina
esittir” olarak ele alirlar. Yine de, bu ergodisite tanimi bize faz uzayr yoriingesi hakkinda bir sey
sOylemez, hatta yoriingelerin kararliligi hakkinda hicbir sey soylemez. Ergodisitik bir yoriinge
kararh olabilir; sapmis ergodik alan sapmamis esas alanina yakin ve alanla iliskide olabilir. Bu
sebeple ergodisite, keyfi denge disi durumdan baglaylp geri doniisiimsiiz olarak denge

durumlarina evrimlesmeyebilir.

Dengesiz durumlardan denge dis1 durumlara evrimlesecek bir sistem i¢in, faz uzay1 yoriingesi
kiiciik sapmalara karsi kararsiz olmalidir. Sapmis yoriinge, sapmamis esas yoriingesinden
uzaklagmalidir. Uzaklagmanin hizi, kararsizligin derecesini belirler; kararsiz hareketlerin en
diisiik seviyesi “karisik” harekettir. “karisik” hareket de uzaklagsmanin hiz1 yiiksek ya da diisiik
olabilir. Bir sonraki seviyede “K akimi” ( Kolmogorov’dan sonra ); kii¢iik bir sapmaya cevap
olarak, K akimi yoriingesi sapmamis esas alandan eksponansiyel olarak uzaklasir. Kararsiz
yoriingelerin en yiiksek seviyesi “B akimi” ( Bernoulli’den sonra ) yoriingesidir. B akiminda
sapmig yoriingede gozlenen durum, aynmi anda esas yoriingede gozlenen durumdan tamamen
iligkisizdir. Bir B akimi alani, temelini olusturan hareket denklemlerinin tanimlanmis olmasina

ragmen, rasgele olusur.

Denge dis1 durumdan denge durumuna evrimlesecek bir sistem ig¢in, iki kosul saglanmalidir.
Birincisi, tiim sabit Hamiltonian yiizeye erisim saglanmalidir. Fakat bu yeterli degildir; ciinkii
tim ylizeye erisim, alanin o ylizeyi kaplayacagi anlamina gelmez. Bu sebeple, ikinci sart da,
hareket en azindan “karisik” olmalidir ki, alan sabit Hamiltonian alanin tamamini
ornekleyebilsin. Bu sartlarin ikisini birden saglayamayan sistemler “karisik dis1” olarak
adlandirilirlar. Goriilebilir ki, periyodigimsi hareket “karisik disi”dir, ¢iinkii sapmis alan esas
alandan yavasca farklilagsa da periyodigimsi hareket sabit H yilizeyin uzay altina

sinirlandirilmastir.



206

Sapmus Yoringe Kararli Hareket
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Sekil 3.41 Karal1 ve kararsiz yoriingelerin bir sapma verildigi zamanki davranislari [6]

Alanlar periyodik ya da periyodigimsi olsalar bile, hesaplanan yoriingenin simiilasyondaki sonlu
zaman esnasinda, H yiizeyini verdiginden emin olamayiz; alan yiizeyin bir bolgesinde

sikigabilir. Bu tiir durumlar “yar1 kararli ( metastable )” olarak adlandirilir. Potansiyel

fonksiyonu;
|
E%W x < X,
Ulx)= (3.82)
3(1 1 X=x
2(571)512)"'57/2(76_762)2 !

formuna uyan bir boyutlu osilator goz Oniine alinirsa; bu fonksiyonun formu Sekil 3.42’de
goriilmektedir. Bu potansiyeldeki olasi giicliikk, x, bariyeriyle birincil minimum noktasindan

ayrilan ikincil minimum noktasidir. Bu sistemin enerji korunum denklemi;
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1p* 1 2
2m 21 x<x
E, = (3.83)
1p> 3(1 2 1 2 2 X2 X,
——+—| =y |z =
2 m 4(27/1 lj 272( 2)

olacaktir. m=1, y, =1, 7, =5, x, =2 ve x, =5 ( timii keyfi birimlerde ) oldugu varsayilirsa,
Sekil 3.42 ( a )’daki yoriinge elde edilecektir. Sekil 3.42 ( b )’deki herhangi bir baslangic
pozisyonu ve baslangic momentumu, alanin ikinci minimum icin bolgesini belirler, sonugta Sekil
3.42 (¢ )’deki gibi faz uzay1 yoriingelerini olusturur. Aksine, diger baslangic¢ kosullari, Sekil 3.42
(d )’deki gibi faz uzayi izlerini olusturacak sekilde birincil minimum i¢in olan bolgeyi verecektir.
Dikkat edilmelidir ki, Sekil 3.42 ( ¢ ) ve (d)’deki yoriingeler ayni toplam enerjiye sahiptirler. Her
ikisi de ayn1 sabit enerji yiizeyinin parcalaridirlar. Yine de, Sekil 3.42 ( ¢ )’deki yoriinge, Sekil
3.42 ( d )’deki yoriingede hesaplanmis 6zelliklerden farkli ortalama 6zellikler verirler. Bu basit
ornek gostermektedir ki, bazi sistemler i¢in, yoriingenin dengesiz hareket derecesinden bir

baskasina gecebilecegi kinetik enerjiler olabilir.

Sekil 3.39°da goriilen Hamiltonian dinamiginin yedi sinifi ( periyodikten B akimina) tam olarak
birbirinden ayrik degildirler, 6rnegin ODHO’nun hareketi hem ergodiktir hem de periyodiktir.
Daha 6nemlisi kararsizligin daha yiiksek seviyeleri diisiik seviyelerin istenen ozelliklerini igerir,
bu sebeple bir K akimi mutlaka ergodik ve karisik unsurlar igerir. Molekiiler dinamik ( MD )
simiilasyonlarinda, hareket denklemleri ayriktir, hesaplanan alanlar yinelenir, Hamiltonian en az

karisik, tercihen K akimudir.

3.5.1.3 Periyodik Simir Sartlar1 ( PBC)

Makroskobik boyutlardaki sistemlerde, yan cepherlerle etkileserek c¢evresel sapmalara
ugrayabilecek atomlarin sayis1 gorece azdir. N =10*' adet atom iceren s1v1 halde iic boyutlu bir
sistem g6z Oniine aldigimizda, yan cepherlerin yakinlarindaki atom sayist N 7 =10" ve yan

cepherlerle etkilesmeyen atomlarin sayist N> =107 olacaktir. Fakat N =500 atomlu bir sistem
diisiindiigtimiizde, yaklasik 378 atom yan cepherlerle etkilesim halinde olacaktir, dolayisiyla

iceride cok az sayida atom birakacaktir. Bu sebeple simiilasyon icteki atomlarin tipik durumlarim



208

yakalamada basarisiz olacak ve hesaplamalar bu durumdan etkilenecektir. Calismanin amacinin
yan cepherlerin etkilerinin arastirilmasi olmadig: siirece, yan g¢epherleri ortadan kaldirmak en

dogrusudur. Bunun saglanmasi i¢in periyodik sinir sartlari uygulanmalidir.

Periyodik sinir sartlarin1 ( PBC ) simiilasyonda kullanabilmek i¢in, V hacminde sinirli N adet
atoma sahip olunmasi gerekir. V hacmindeki atomlarin yiginin bir pargasi oldugu goz Oniinde
bulundurulursa; V hacmi “esas hiicre” olarak adlandirilir, ki bu hiicre ve ¢evresindeki benzerleri
( replikalar1 ) yiginin ozelliklerini gosterirler. Replikalar, “imaj hiicreleri”dir. Imaj hiicreleri, esas
hiicrenin seklinde ve boyutlarindadirlar, her imaj hiicresi N adet atom igerir ve her biri esas
hiicredeki atomlarin birer imajidir. Boylelikle, esas hiicre sanki periyodik olarak tekrar ederek
konu malzemenin makroskobik bir 6rnegini olusturuyormus gibi davranir. Bu periyodiklik, imaj

hiicrelerindeki imajlarin pozisyonlarina ve momentumlarina etki eder.

o
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Sekil 3.42 Faz uzayi icine sikismis faz noktas1 6rnegi. (a) x = 2,5 de ikincil minimumuna ulasan
bir boyutlu potansiyel (b) ikincil minimumda sikigsmis olan baslangi¢c konumlarinin ve
momentumlarinin kapladig: alan, (c) p(0)=0, x(0)=2.8 ve E, =1725 degerleriyle elde edilen
faz uzay1 yoriingesi, (d) p(0)=0, x(0)=-1875 ve E, =1,725 degerleriyle elde edilen birincil
minimuma stkismus yoriinge, (¢) p(0)=0, x(0)=3,1 degerleriyle elde edilen ve tiim olasi faz
uzayini 6rnekleyen yoriinge ( tiim birimler keyfidir ) [6]
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3.5.1.4 Korunum ilkeleri

Izole edilmis N-cisim sistemleri icin, ne kiitle ne de enerji cevreyle degis tokus edilebilirler.
Korunan degerler kiitle, enerji, lineer ve acisal momentumdur. Fakat izole sistemler molekiiler
dinamik ile simiile edildiginde, periyodik sinir sartlarinin ( PBC ) kullanimi1 simetrileri bozabilir
ve bu degerlerin korunumunu engelleyebilir. Burada periyodik sinirlarin korunum ilkelerine

etkileri ele alinacaktir.

(a) Kiitle Korunumu.

Tanimina gore, izole sistemler, sabit sayida atom icerirler ve goriilmiistiir ki, PBC esas hiicredeki
atom sayisini degistirmemektedir. Bir atom esas hiicreyi terk ettiginde, zit yiizden bir imaj atomu

girer.

(b) Toplam Enerji Korunumu.

Kat1 yapilarda, 6rnegin kat1 kiirelerdeki yapilarda ¢arpisma an1 haricinde potansiyel enerji yoktur.
Toplam enerji tamamen kinetiktir. PBC atomik momentumu degistirmedigi icin, sinirlar kat1 yapi
simiilasyonlarinda enerjinin korunumunu bozmaz. Yumusak yapilarda, PBC ile simiile edilen bir
sistemde, esas hiicreden c¢ikan atomlarin yerine yenisi geldigi ve hizi ve potansiyel enerjisi

korundugu i¢in toplam enerjide korunur.

(c) Lineer Momentum.:

flke olarak PBC kullanimiyla lineer momentum korunmaktadir. Fakat bu durumda faz noktasi
tim sabit enerji yiizeyini Ornekleyememektedir. Bunun yaninda, sabit-E ve sabit-P yiizeyleri
arasindaki kesisim yiizeyinde sinirlanmaktadir. Genel olarak, bu durum sistemin ii¢ serbestlik

derecesi p,, p,, p.’yi etkilemektedir. Bu durum N <100 olan sistemlerde bir diizeltme

yapilmasini gerektirir, fakat N > 100 olan sistemlerde bu diizeltme ihmal edilebilir.

(d) Acisal Momentum.

Uzaysal rotasyon altindaki degismezlik, acisal momentumun korunumunu saglar. Sisteme izole

olmasi sebebiyle disaridan bir tork etkisi olmayacagindan;
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N
B=Zr[><pl.=sabit (3.84)

olur. Burada “x” vektorel carpimi ifade eder; fakat esas hiicredeki N atom igin, periyodik
sinirlar, B ’nin korunumunu bozarlar. ¢ ve ¢+ At zamanlar1 arasinda esas hiicreyi terk eden m

atomunu diisiinelim;
B0)= X[ 0)x p, 0+ 1,00 p, (0} (385)

Fakat ¢+ At’de m atomu, r, + @.L pozisyonuna sahip imajiyla esas hiicrede yer degistirirse, bu

durumda toplam ag¢isal momentum;

N

B()= X [ ()% p,(0) + (, + a.L)x p,,] (3.86)
olacaktir. Boylelikle B degeri t ve ¢+ At zamanlar arasinda adim degisimine ugrar. Sonlu bir
zaman sonra imajlarla yer degistirmis atim sayisi tiim uzaysal yonlerde hemen hemen esit

olacaktir. Bu sebeple, acisal momentumun bilesenleri sabit degerleri etrafinda dalgalanacaktir.

3.5.2 Sonlu Fark Yontemleri

Molekiiler dinamik algoritmalar iki sinifa ayrilir; molekiiller arasi1 kuvvetlerin molekiiller arasi
mesafenin siirekli fonksiyonu oldugu yumusak yapilar ve kuvvetlerin siireksiz oldugu sert
yapilar. Sert yapilar i¢in kuvvetlerdeki siireksizlik molekiiller arasi potansiyellere de yansir. r

yaricaplh sert kiireler asagidaki potansiyel enerji fonksiyonuyla etkilesirler;
ulr)= (3.87)

Bu sebeple, sert kiireler birbirlerine sadece carpistiklarinda kuvvet uygularlar. Carpismalar
arasinda kuvvet sabit hizda ve diiz bir ¢izgi lizerinde hareket ederler. Boylece, yoriingeleri
hesaplamaktansa, simiilasyon algoritmasinin carpisma zamanlarinin hesaplanmasi daha
uygundur. Hesaplama tamamen cebirseldir, ¢iinkii ¢arpigsmalar tamamen elastiktir: carpisma

esnasinda kiireyi parcalayabilecek ya da i¢ halini degistirebilecek bir enerji akisi olmaz. Yani,
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carpismalar ne lineer momentumun korunumunu ne de kinetik enerjinin korunumunu bozarlar ve

bu iki ilke bize ¢arpisma zamanlarin1 hesaplamamiza imkan saglar.

Sert kiire simiilasyonlarinda ¢oziilmesi gereken sadece cebirsel denklemlerdir, ciinkii carpismalar
arasinda kiireler, sabit hizda diiz bir yoriinge takip ederler. Hiz zamanla degismez ve siireklilik
yoktur. Fakat yumusak kiirelerde, parcaciklarin diger parcaciklarla etkilesmesinden Otiirii
yoriingeler diizgiindiir ve de hizla sabit degildir. Bu yiizden, yumusak kiire simiilasyonlarinda
diferansiyel denklemlerin ¢6ziimii i¢in niimerik yontemlere gereksinim duyulur. Baslangi¢c degeri
problemlerinin klasik yontemleri sonlu farklar yontemleridir. Bu yontemlerde dx ve dr gibi
diferansiyellerin yerine Ax ve At gibi sonlu farklar kullanilir. Boylelikle sonlu bir aralik icin hiz

sabit kabul edilebilir.

3.5.2.1 Bir Model Calismasi: Euler’in Metodu

En basit sonlu fark yontemlerinden biri Euler’inkidir.

ult + At) = u(e)+ ulr).Ar (3.88)

Bu formu ODHO’ya uygularsak, osilatoriin pozisyonu x ve hizi v;
x(t + At) = x(t) + x(¢£).At (3.89)

v(t + Ar) = v(r)+ v(r).Ar (3.90)

olur. Bu durumda, Denklem ( 3.75 )’e gére ODHO;
x(t)=v(r) (3.91)
v(t) = x(t) = =L x(t) = 00> x(r) (3.92)

esitliklerine sahiptir. Burada @, salinim frekansidir. Bu sebeple ( 3.89 ) ve ( 3.90 ) no’lu

denklemlerdeki ifadeleri kullanarak, ODHO i¢in Euler’in yontemi su hali alir;

x(t + At) = x(¢) + v(e).At (3.93)
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v(t+ Ar) = v(t)— @’ x(r).At (3.94)

Kiitle m, yay sabiti ¥ ve baslangi¢ sartlar x(to) ve v(to)’m belirli degerleri icin ( 3.93 ) ve

(3.94) no’lu denklemlerin iterasyonu {x(¢),v(z)} yoriingesi igin bir yaklagim verir.

m=1, y=1, x(0)=1, v(0)=1 ve Ar=0,1 ( tim veriler birimsizdir ) degerleri icin ODHO’yu
t =8 anina kadar denklem ( 3.93 ) ve ( 3.94 ) sonlu fark yontemiyle ¢alistirirsak Sekil 3.43’deki
gibi bir durum elde edilmis olunur. Sekil 3.43’ten de goriildiigii tizere Euler yontemiyle niimerik
olarak hesaplanan faz uzay1 yoriingesi ile analitik olarak hesaplanan faz uzay: yoriingesi arasinda
fark vardir. Euler yontemiyle niimerik olarak hesaplanan faz uzay1 yoriingesi belirli bir frekansta
genisleyen spiral vermektedir. Basit anlamda bu durum, niimerik olarak hesaplanan yoriingelerin

bir takim hatalar icerdigini gdstermektedir.

/
Momentum p (1)

Zaman (1)

(a) o o)

Sekil 3.43 ODHO icin Euler yonteminin kullanilmasi. (a) Par¢acigin zaman igerisindeki yer
degisimi, (b) Faz uzay1 yoriingesi [6]

3.5.2.2 Hatalar

Bir sonlu fark yonteminde, kesme hatas1 ve yuvarlama hatas1 olmak iizere iki tip hata bulunur.
Kesme hatasi, sonlu fark yonteminin gercek diferansiyel denklemin niimerik coziimiinden
kaynaklanir. Bir sonlu fark yontemi, Taylor serisiyle yazildig1 zaman, kesme hatasi, seriden
ithmal edilen sifirdan farkli birimlerin biiytikliigiiyle belirlenir. Hareket denklemi i¢in Taylor

serisi;

dx(t) 1 d*x(r)
dr 20 dr* 3 dr?

x(t + At) = x(r) + AP+ (3.95)
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halini alir. Denklem ( 3.110 )’u bu seriyle karsilastirdigimiz zaman Euler yontemindeki kesme

hatas1 ( KH );

AL+ (3.96)

olur. KH serinin derecesini belirler; KH (Ar)"' derecedendir, boylelikle kullanilan seri n.’inci

derecedendir. Bu durumda Euler serisi birinci derecedendir. Genelde Af <1 alinir. Bu durumda
daha yiiksek seviyede yontemler belirli bir zaman dilimi i¢in, daha diisiik yuvarlama hatasina
sahiptir. KH algoritmanin icinde resmen vardir, degeri yapilan hesaplamanin hassasiyetinden

bagimsizdir.

Bunun aksine yuvarlama hatasi, sonlu fark algoritmasinin uygulanmasindan ortaya c¢ikan tiim
hatalar1 kapsar. Ornegin, kok alma, logaritmik iis alma gibi hesaplamada ortaya c¢ikan yaklasim

teknikleri yuvarlama hatasini ortaya cikarir.

Kesme hatas1 ve yuvarlama hatasi, sonlu fark algoritmasimin kendi i¢lerinde lokal ve global
hatalar olmak iizere ikiye ayrilir. Lokal hata, algoritmanin bir adiminda ( Ar ) ortaya ¢ikarken,
global hata tiim hesaplama sonunda lokal hatalar sonucu olusan hatalarin sonucudur. Global
hatalar, lokal hatalardan daha ©6nemlidir. Sekil 3.44’de yuvarlama ve kesme hatalarinin At

degeriyle toplam global hataya etkisi goriilebilir.

Global kesme hatas1 da, global yuvarlama hatas1 da Sekil 3.44’de goriildiigii gibi Ar ilerleme
adimina baghdir. Fakat Af’nin global kesme hatasi ve global yuvarlama hatasi iizerine etkisi ters
orantilidir. Ar arttikca global kesme hatasi artarken, global yuvarlama hatasi azalir. Ayrica,
global yuvarlama hatasi hesaplama sayisina da baghdir. Hesaplama sayisini arttirmak daha fazla
saylda yuvarlama yapmak anlamina gelecektir, bu da global yuvarlama hatasimi arttirir. Bu
durumda Af’yi azaltmak, Sekil 3.44’den de goriilecegi lizere, daha hassas sonuclar elde
edilmesini saglamaz. Genellikle de, toplam global hata’nin en kii¢iik degerini veren ¢ok kiigiik
At degeri pek de kullanigl degildir. Simiilasyon i¢in ¢ok fazla hesaplama zamam gerekecektir.

Kullanish bir Ar degeri, deneme simiilasyonlar1 yapilarak, ampirik olarak elde edilir.
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3.5.2.3 Algoritmik Kararhhk

Sonlu fark yontemlerinin kullaniminda goriilen hatalarin biiyiikliigliniin yam sira, bu hatalarin
sonlu fark yontemi tarafindan yapilmasi da dikkat edilecek bir husustur. Bu husus algoritmik
kararlilig1 ortaya koyar. Eger bir algoritma hatalar1 bir adimdan digerine biiyiiterek iletiyorsa, bu
algoritma kararsizdir ve kacginilmaz olarak hesaplama bozulacaktir. Bunun aksine algoritma,
hatalar1 bir adimdan digerine biiyiiterek iletmiyorsa, bu algoritma kararlidir. Molekiiler dinamik
uygulamalan sartlara bagh olarak kararlidir; kiiciik Ar adimlar i¢in kararlidirlar, fakat kritik bir

deger sonra kararsizlasirlar.

=i
22

\ Yuvarlama
\  Hatasi

Toplam Global Hata
. i
-
Y

T T
ilerleme Zamani (adim ) Az

Sekil 3.44 Kesme ve yuvarlama hatalarinin sonlu fark algoritmasina etkisi [6]

Algoritmik kararlilik, hem algoritmanin dogasina hem de coziilecek diferansiyel denkleme
baglidir. Lineer adi diferansiyel denklemler i¢in kararlilik analizi analitik olarak yapilabilir. Euler

yontemi, ODHO’ya uygulanirsa x(¢) ve v(r)’yi ODHO icin gercek ¢oziim olarak ele alindiginda

x"(t) ve v'(r) hem yuvarlama hem de kesme hatasin1 kapsayan hatali ¢oziimler ise;
e (t)=x"(t)- x(r) (3.97)

e,()=v"(t)-v(r) (3.98)

e, pozisyon i¢in toplam lokal hata ve e,, hiz i¢cin toplam lokal hata olur. Euler yonteminde

hatal1 degerleri kullandigimizda ODHO igin,

e (t+At)=e (t)-e,(r)Ar (3.99)
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e, (t+Ar)=e (t)- e (t)Ar (3.100)
olur. Bu iki denklem vektor formunda yazilabilir;

elt+ At)= Aelr) (3.101)

Burada e = (ex, e, )T hatalarin kolon vektorii ve A ’da kararlilik matrisidir.

A= ! Al (3.102)
N 1 '

Simdi, eger A birim vektoriin disinda ( A>1 ) gibi bir 6zdegere sahipse, A hatalari

biiyiitmektedir ve algoritma karasizdir. Ozdeger,
|A=2.1|=0 (3.103)

karakteristik denklemini saglar. Burada [/ birim matristir. Denklem ( 3.103 )’deki A igin

denklem;

(1-A) + @* (A1)’ =0 (3.104)

¢oziimii ise A =1+ Atv/—@” olur. Bu yiizden herhangi bir zaman basamag icin,

/1| >1 olur ve

Euler yontemi ODHO’ya uygulandiginda kararsizdir. Dikkat edilmelidir ki, algoritma kararliligi,

hesaplamalari baslatan x(0) ve v(0) baslangic degerlerinden bagimsizdir.

Kararh ¢oziimlerin hassas ¢coziimler olmak zorunlulugu olmadigini ayirt etmek 6nemlidir. ODHO
icin modifiye edilmis Euler yonteminde ortaya ¢ikan faz uzayi yoriingelerinde tiim Ar, kararlilik
limitinin ( Az =2 ) altindadir. Fakat At kiiciildiik¢e yoriinge gercek ¢oziimiine yaklagmakta, yani

hassaslagsmaktadir.

3.5.2.4 Molekiiler Dinamik i¢in Algoritmalar

Molekiiler dinamik i¢in kullanilan sonlu fark yontemlerinin temeli Taylor serilerine dayanir.
Yiiksek dereceli Runge-Kutta yontemi ve Gear’in Kestirimci-Diizeltici tekniginin yam sira,

uygulamalarda ¢oklukla Verlet algoritmasi kullanilmaktadir.
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(a) Verlet Algoritmasi:

Molekiiler dinamik algoritmalarinin en basiti olan Verlet algoritmasi, ilk olarak Verlet tarafindan
1967 yilinda kullanilmas bir ii¢iincii derece Stromer algoritmasidir ve simiilatorler arasinda Verlet
algoritmasi olarak adlandirilmistir. Algoritma iki Taylor serisinin birlesimi seklindedir. Birinci

seri ¢ anindan Az sonraki pozisyonu i¢in;

2 3
cle+ A1) = x(0)+ B g LA o LS (o (9) (3.105)
a "2 3 di

Ikinci seri ¢ anindan At onceki pozisyonu igin;

x(t—At)zx(t)—dZ—Et).At ;ddf().mz 31| dd’:()m +0(Ar) (3.106)

seklinde yazilabilir. Bu iki ag¢ilimui tek bir denklemde toplarsak;

x(t + At) = 2x(r) — x(t — Ar) + d;fz(t) A +0(Ar*) (3.107)

halini alir. Algoritmada O(At“) kesme hatasidir, boylelikle algoritma iiciincii derecedendir, fakat

algoritmada hi¢ {i¢iincii derece tiirev yoktur. Hi¢ hiz fonksiyonu icermemektedir; ivmeler ise
atomlar arasi kuvvetlerden ve Newton’un ikinci yasasindan elde edilmektedir. Hizlar
hesaplayabilmek icin uygulamacilar baz1 formiiller gelistirmislerdir. Bunlara ornek olarak yarim

adimdaki hizlarin bulunabildigi;
( x(e+Ar)—x(r)
t+/At) (3.108)

formiilii ile Verlet’in kendisinin kullandig1 birinci derece bir yaklasim veren;

_ x(t+ Ar)— x(= A1)
W)= 2A1

(3.109)

formuliidir.
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Verlet algoritmasi basitlik ve gorece biiyilk zaman adimlan i¢in i1yi kararlilhik saglar. Orijinal
formunda molekiiler hizlar, pozisyonlardan daha diisiik bir 6neme sahiptir, ki bu bakis acgis1 faz
uzay1 yoriingesinin hem hizlara hem de pozisyonlara esit olarak bagimli olmasiyla celismektedir.

Bu sebeple giincel formiilasyonlariyla bu yontem bu asimetrik bakis acisindan arindirilmistir.

0 t= At i i+ A
L r
v —_— 4
a a

Verilen ilk konum, hiz, ve ivme Teni konumu hesaplar
t-Ar £ t+ A t- A ¢ tt A
¥ r
v -4 v
“ @
Yeni konum 1gin ivm eyt hesaplar Hizi hesaplar
l t- 24t t- At £ t+ A

»
——— v
a

Bir sonrald zaman adimina gecis

Sekil 3.45 Hiz Verlet algoritmasinin sematik gosterimi [56]

(b) Genel Ongériimcii-Diizeltici Algoritmalar:

Ongoriimcii-diizeltici yontemler ( PEC ) ii¢ basamaktan olusur: dngérme, hesaplama ve diizeltme.

Basamaklar x(r) pozisyonlari ve v(t) hizlari kullamlarak su sekilde uygulanirlar;

1. Bir sonraki adimm sonunda x(r+Ar) ve v(r+Ar) pozisyon ve hiz degerlerini
ongorme
2. Ongoriilen pozisyonlarla ¢+ At anindaki kuvvetleri hesaplama
3. Ongoriilmiis ve eski hiz ve pozisyon degerlerinin bilesimlerini kullanarak ongoriileri
diizeltme
Basit bir 6rnek olarak, Euler’in yonteminin ODHO’ya uygulanmis kestirimci-diizeltici temelli
cOziimii verilebilir. Euler’in yontemi ile ( 3.93 ) ve ( 3.94 ) no’lu denklemler kullanilarak

x(t + At) ve v(t + At) ngirme;
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x(t + Ar) = x(2) + v(e).Ar
v(t + A1) =v(t) - @*x(t).At

t + At ’deki degerleri hesaplama;

M:ﬂ:—afx(zmz) (3.110)
m dt
Ongoriileri diizeltme; burada Euler yonteminin aym1 formu kullanilir, fakat egimler basamagin

basinda degil, sonunda hesaplanir.
x(t + At) = x(t) + v(t + Ar)Ar (3.111)
vt + A1) =v(r)— @ x(t + Ar)Ar (3.112)

Bu yontem icin algoritmik kararlilik incelenirse Ar ve @ ’nin belirli halleri icin |/1| <1 oldugu

goriilebilir.

Ongoriimcii-diizeltici yontemler hem ongorme hem de diizeltme basamaklarmin sagladig
secenekler sayesinde ¢ok biiyilik esneklik saglarlar. Bu basamaklar, tek bir basamak olabilecegi
gibi ki, bu durumda kendi kendilerini baslatirlar, ¢coklu basamaklardan da olusabilirler ki, bu
durumda hesaplamaya baslanmasi icin 6zel bir islem yapilmalidir. Ongériimeii ve diizeltici
basamaklarin mantikli kombinasyonlariyla ¢ok iyi kararlilik elde edilmesi miimkiindiir, c¢iinkii
diizeltici basamak, Ongoériimcii basamakta ortaya cikabilecek kararsizliklari azaltici bir geri

besleme mekanizmasi gorevini goriir.

Verilen herhangi bir ongoriimcii-diizeltici algoritma, hesaplama ve diizeltme basamaklarinin
tekrar ettirilmesiyle daha karmasik ve daha yiiksek dereceli hale getirilebilir. P ; 6ngoriim, E;
hesaplama, C’de diizeltme olarak tanimlanirsa, yukarida anlatilan bu prosediir PEC olarak

gosterilebilir. Eger diizeltilmis pozisyonlar ve hizlar ikinci bir 6ngoriim olarak kullanilirsa, bu

durumda algoritma, PEC(EC)= P(EC)* halini alir. Acikca E ve C basamaklar istenildigi

kadar kullanilabilir, P(EC)". Bu teknik molekiiler dinamikte cok az kullanilir, ¢iinkii E adimu
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kuvvet hesaplamalari gerektirdiginden, P(EC)" simiilasyonu PEC simiilasyonundan yaklasik

kadar daha yavas calisacaktir.

(c¢) Gear PEC Algoritmasi:

Ongoriimcii-diizeltici  algoritmalar molekiiler ~dinamikte ilk defa Rahman tarafindan
kullanilmiglardir. Fakat molekiiler dinamikte yaygin olarak kullanilan algoritmalar Gear

tarafindan tasarlanmistir. Gear’in 6nerdigi ongoriimcii-diizeltici algoritma su sekildedir;

Ongorme: pozisyonlara ve t zamanina gore tiirevlerine bagli besinci dereceden Taylor serileri

kullanilarak 7+ Ar anmindaki 7, molekiiler pozisyonlarin1 6ngdrme. Boylece, her bir basamakta

n(im’ r.(’”) r(”)

ri, ri, . -7, " tirevleri gerekecektir, bunlar da ¢ anindaki Taylor acilimi1 yardimiyla

t + At aninda 6ngoriiliir:

2 3 4 S
Y R 0 R e R e O SO ERIEY
2 3 4
Dl 0)= 0640080+ ) EL o)1) (80 (3.114)
2 3
A A1) = 10 a0 () )2 (3.115)
2
R e+ A0) =10+ 1 () An)+ () (Azt,) (3.116)
e+ 80 =0+ 1) (3.117)
KO+ Ad)= () (3.118)

Hesaplama: 6ngoriilmiis pozisyonlari kullanarak ¢+ At aninda her bir atom iizerine etkiyen

atomlar aras1 kuvvet F;’yi hesaplama. i ve j atomlar arasinda etkiyen u(rij) stirekli potansiyel

enerji fonksiyonu icin, her bir atoma etkiyen kuvvet;
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Julr, ) »
F,.:—zﬁrﬁ (3.119)

J#i artj ‘
burada, Lis 1y yoniindeki birim vektordiir. Kuvvetlerin hesaplanmasi1 zaman alic1 bir islemdir.

Ciinkii denklem ( 3.119 ) sistem icindeki her i molekiilii i¢in kullanilmalidir. Yine de, zaman

kazanmak icin baz1 yollar mevcuttur. Bunlardan biri olan Newton’un {igiincii yasast;
Flr)=-Fs) (3.120)

kullanilirsa, hesaplama zamani yar1 yariya azalacaktir.

Diizeltme: ongoriilen ivime ve hesaplanan kuvvet F, arasindaki fark, Ar, kullanarak ongoriilen

pozisyonlar1 ve tiirevlerini diizeltme. Denklem ( 3.119 )’da elde edilen 7+ At anindaki kuvvetler

ile Newton’un ikinci yasasi ile l.”;.(t+At) ivmeleri belirlenebilir. Boylece, ongoriilen ivmelerle

hesaplanan ivmeler arasindaki fark bulunabilir;

P

Aﬁ[ﬁ(tﬂt)—é (r+ A1) (3.121)

1 l

Gear’1n Onerdigi algoritmada ikinci derece diferansiyel denklemler i¢in, bu fark tiim 6ngoriilmiis

pozisyonlar1 ve tiirevlerini bulmak i¢in kullanilabilir. Boylece;
r.=r" +a, AR, (3.122)

r At =r"" At+a.AR, (3.123)

7 (A
=@ AR, (3.124)

Ao ar, (3.125)

=i 22U 14, AR, (3.126)
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=L AR, (3.127)
burada,

(if) 2
ARFW (3.128)

¢, parametreleri, algoritmanin niimerik kararliligim saglar. ¢,, c¢ozilen diferansiyel

denklemlerin derecesine ve Ongoriilen Taylor serisinin derecesine baghdir. Gear, bunlarin
degerlerini lineer diferansiyel denklemlere uygulayarak ve kararlilik matrislerini inceleyerek

belirlemistir.

3.5.2.5 Enerji Korunumu

Molekiiler dinamik algoritmalar1 genellikle enerjinin korunumunu saglama becerilerine gore
degerlendirilirler. Yapilan incelemelerde, goriilmektedir ki, biiyilk zaman adimlarinda Verlet ve
Gear algoritmalar1 ayni1 enerji korunumu derecesine sahiptirler; yine de, Verlet algoritmasi i¢in
kararlilik limiti, Gear algoritmasinin kararlilik limitinden daha biiyiikk nf’de ortaya c¢ikar.
At < 0,01 zaman basamaklar i¢in, Gear algoritmasi daha iyi enerji korunumu saglar. Yani, Gear

algoritmasi1 Verlet algoritmasindan toplam enerji hesaplamasinda bir derece daha yiiksektir.

3.5.2.6 Hesaplanan Yoriingelerin Giivenilirligi

Yapilan denemelerde, goriilmektedir ki, her iki algoritma da teorik degerlerden %1 kadar bir
sapma gostermekte, belirsizlik seviyeleri de %1°1 asmamaktadir. Gerek kesme hatalari, gerekse
de yuvarlama hatalar1 sebebiyle ortaya cikan global hatalar her iki algoritmada birbirine ¢ok

yakin ¢ikmaktadir.

Kisa siireler i¢in, hesaplanan yoriingeler dogru ¢ikmaktadir, dogrulugun derecesi, algoritmanin
lokal kesme hatasina baghdir. Fakat uzun siireler icin, hesaplanan yoriingeler tizerindeki noktalar
arasindaki dinamik baglanti, biriken yuvarlama hatalar1 sebebiyle bozulur. Yine de, bu bozulma,

tolerans sinirlari i¢indedir.
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3.5.3 Atomlararasi Potansiyel Modelleri

Maddede yapinin diizenini ve katiligin1 ya da akiskanligim belirleyen temel unsur atomlararasi
kuvvetler sebebiyle olusan potansiyellerdir. Atomlararasi potansiyellerin etkisiyle olusan
baglanmalar1 degisik siniflara ayirabiliriz: van der Waals baglari, kovalent baglar, iyonik baglar

ve metalik baglar.

Van der Waals baglanmalarin en basit tiirii asal gazlarda goriiliir. Yalitilmis asal gaz atomlarinin
kiiresel simetrik olan dolu-kabuk elektron sekillenmeleri ¢ok kararli olup, malzemeyi olusturmak
icin atomlar bir araya geldikleri zaman, cok az etkilenirler. iki asal gaz atomunun etkilesme
enerjisi, sadece aralarindaki mesafeye baghdir ve Sekil 3.46’daki potansiyel egrisi ile temsil

edilir. Atomlararasindaki kuvvet bu egrinin egiminin negatif isaretlisidir.

Asal gazlardaki duruma benzer bir durum sodyum kloriir gibi iyonik katilarda ortaya ¢ikar. Ornek
olarak, Na atomundan Cl atomuna bir elektronun gecisi, sirasiyla neon ve argon asal gazlarinin
kararli elektronik sekillenimlerine sahip olan Na* ve CI iyonlarin1 meydana getirir. Atomlararasi
mesafeler biiyiik oldugunda, iyonlararasi potansiyeller etkin bir sekilde uzun mesafe elektrostatik
etkilesmesiyle belirlenir. Atomlararasindaki mesafe az oldugunda, asal gazlarda oldugu gibi,

potansiyeldeki etkin terim elektron kabuklarinin ¢akigsmasina eslik eden itici etkilesmedir.

Elmas, silisyum ve germanyum gibi kovalent bagli kristallerde, baglanma enerjisi atomlar
arasinda degerlik elektronlarinin paylasilmasiyla ilgilidir. Malzemeyi olusturmak i¢in atomlarin
bir araya yaklasmasi, degerlik elektronlarinin durumlarini biiyiik olciide degisikligi ugratir ve
enerji, bir atomun birden fazla olusturdugu yerde, bu baglarin bagil yonlenmesine kuvvetli bir
sekilde baglidir. Boylece kovalent baglarin yonlendirilmis olduklar1 soylenir. Kovalent baglarin
yonlendirilmis dogasi, kovalent olarak baglh katinin enerjisinin yalitilmig atom ciftleri i¢in goz
Ontine alinan atomlararasi potansiyelin basit bir toplami olarak yazilamayacagr anlamina

gelmektedir.

Metal atomlari, ii¢c boyutlu ve kovalent olarak bir yap1 meydana getirmek icin gerekli olan dort
tane degerlik elektronundan daha azina sahiptirler. Metalik baglanmaya bakisin bir yolu, bazi

baglarin eksik oldugu bir kovalent baglanma olarak dikkate alinmasidir. Metalik bir yapi, biiyiik
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Olciide pozitif iyonlarin kendi baslarina paketlenmesiyle belirlenir. Elektronlardan olusan akiskan

sadece negatif yiiklii olan bir yapistiricidir.

Van der Waals baglanmalar1 ve yakin mesafe iyonik baglanmalar icin iki cisim potansiyelleri,
kovalent baglanmalar i¢in Tersoff potansiyelleri ve metalik baglanmalar1 i¢in ise gomiilii atom

yontemleri molekiiler dinamik modellemelerinde yaygin olarak kullanilmaktadir.

Bir simiilasyonu uygulayabilmek icin atomlararasi potansiyeller U (rN ) icin fonksiyonel bir form

secilmesi gerekir. Genellikle potansiyel cift etkilesimi olarak alinir, yani N adet atom arasindaki
etkilesim enerjisi izole iki-cisim etkilesimlerinin toplami seklindedir. Kiireler icin ¢ift etkilesimi

formu;

Ul )= ulr) (3.129)

i<

N . 1, . .. . g N _ TR . . , . .
r" ; kiiresel pozisyon vektorleridir. r —{rl,rz,...,rN }, u; iki-cisim potansiyeli ve r,’de i ve j

atomlar1 arasindaki skaler mesafedir.

3.5.3.1 iki-cisim Potansiyelleri

1924 yilinda Lennard-Jones iki-cisim potansiyelleri i¢in kullanigli bir model ortaya koymustur;

ulr) = ke{(%) - (%)m} (3.130)

burada,

)
‘= (_) (3.131)

n—m\m

Lennard-Jones potansiyeli kisa mesafede itme kuvvetini, uzun mesafede ¢cekme yayilimini saglar.
Kisa mesafeli itme kuvvetleri, malzemenin kendi icine cokmesini engellerken, uzun mesafeli
cekmeler, kap i¢inde olmamasi durumunda, malzemenin dagilmasim1 engeller. Bu kuvvetler
(n>m olmak lizere) n ve m biiyiikliiklerine baghdir. Genellikle m =6 ve n=2m almir ki bu

durum belli bir mantik ¢ercevesinde son derece uygundur. Bu durumda Lennard-Jones;
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ulr)= 45{(%)6 —(%jj (3.132)

Denklem ( 3.132 )’de geriye kalan parametreler, o; u(r)’de denge konumu ve &; u(r) nin

minimumdaki enerjidir. Sekil 3.46’da argon atomu i¢in Lennard-Jones grafigi goriilebilir.

Atomlararasi kuvvetlerin korunmasi gerektiginden, potansiyele sebebiyet veren kuvvet;

F(r)= —dz(r’") - 242{2(%)13 —(%ﬂ (3.133)

Gortilebilecegi iizere, itme kuvvetleri pozitifken, cekme kuvvetleri negatiftir.

Lennard-Jones potansiyellerinin disinda, iki-cisim potansiyellerini niimerik olarak hesaplamak
icin Morse potansiyelleri, ayrica kimyasal olarak inaktif atomlarin iki-cisim potansiyellerini
hesaplamak i¢in Born-Mayer potansiyelleri, germanyum ya da silisyum gibi kovalent baglarin

modellenmesinde de Tersoff potansiyelleri yaygin olarak kullanilmaktadir.

|
§
i ‘ s Normalize Lennard-Jones Potansiyeli
/

# Normalize Lennard-Jones Kuvveti

-l! S i -~~*—>---—¢~J*:_:;_fm i ==

- i\/

t
't ! —
—~  Itme Etkisi ; S ——————— Cekme Etkisi O ——
;
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Sekil 3.46 Normalize Lennard-Jones potansiyeli ve kuvvetinin uzakliga gére degisimi [6]
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3.5.3.2 Gomiilii Atomlar Modelleri ( GAM )

Iki-cisim potansiyelleri metalleri tam olarak aciklayamaz. Metal malzemelerin molekiiler
modellerini yapmak iizere kullanilan GAM, ilk olarak Daw ve Baskes tarafindan metalik
sistemlerdeki yiizeyler, alagimlar, impiiriteler ve kirilmalar konularinin incelenmesi ig¢in
kullanilmislardir. Bu model, her atomu, tiim atomlar1 iceren konak kafes igerisinde gomiilii olarak
varsayar. Bir impiiritenin bu gomiilme enerjisi, konagin impiirite eklenmeden Onceki elektron

yogunlugu ile belirlenir.

GAM’nin baslangi¢ noktasi, bir metal icindeki elektron yogunlugunun bagimsiz elektronlardan
kaynaklanan etkilerin atomlarin pozisyonlar1 ile yaklasik olarak elde edilmesine dayanir. Her
atomun cevresindeki elektron yogunlugu, atomu ve c¢evresindeki atomlarin elektron
yogunluklarinin toplamidir. Elektron yogunlugunun bu etkisi, pozisyonun yavasca degisen bir
fonksiyonudur. Arka alan elektron yogunlugunu sabit tutarak bir sadelestirme yapilirsa, atomun
enerjisi, atomun elektron yogunlugu ile sabit arka alan yogunluguyla birlesen enerjidir. Bu,
gomiilme enerjisini arka alan elektron yogunlugu ve atomun cinsinin fonksiyonu olarak ifade

eder.

Toplam enerji;
1
E,, =ZE-(ph,;)+EZ ;)CP,,»(R,;) (3.134)
i i jl>i
olarak verilir. Burada ilk terim N -cisim ve ikinci terim iki-cisim etkilerine baghdir. F);
gomiilme enerjisi, p,,;; 1, pozisyonundaki ama i atomu olmadan konagin yogunlugu, & iki-

cisim potansiyeli ve 7,

,; ise i ve j atomlarn arasindaki mesafedir. p,; konak yogunlugu

bilesenlerinin p“ atomik yogunluklarinin toplamidir;

pri=> 0 R,) (3.135)

J#

F; ve @ fonksiyonlari, kafes sabiti, elastik sabit ve bosluk olusumu enerjisi gibi deneysel olarak

elde edilebilen nicelikler kullanilarak elde edilebilir. GAM, uygulanan modele gore cesitli
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degisikliklerle en dogru sonucu veren modeller elde edilebilmektedir. Bu modellemelere Belak
v.d yaptig1 ve denge dis1 durumlarin incelendigi GAM modeli, Finnis-Sinclair potansiyelleri ve

Sutton-Chen potansiyelleri 6rnek verilebilir.

3.5.4 Molekiiler Dinamik Adimlari

Secilen potansiyel modeli icin, simiilasyon faz uzayr yoriingesinin bir kismini olusturur ve

yoriinge olusturma baslangic, dengeleme ve iiretim olmak iizere ii¢ siirece ayrilir.

3.5.4.1 Baslangic Siireci

Baslangi¢ siireci, kendi arasinda 6n kosutlarin belirlenmesi ve atomlarin belirlenmesi olarak ikiye
ayrilir. On kosutlar, kullanilacak birim sistemleri, sonlu fark yontemi ve islem sirasinda sabit
kalacak parametrelerin degerlerinin belirlenmesidir. Atomlarin belirlenmesi ise baslangic

pozisyonlarinin, hizlarinin ve daha yiiksek dereceden pozisyon tiirevlerinin belirlenmesidir.

(a) Onkosutlar:
Birim Sistemi: Simiilasyon programlar1 0yle yazilir ki nicelikler birimsiz olur. Uzunluk ve enerji

birimleri olarak, sirasiyla o ve &, kiitle birimi olarak da bir atomunun ki alinir.

Birimsiz ( ya da indirgenmis ) nicelik formlari, bir yildiz sembolii ile belitlenir. Ornek olarak

Lennard-Jones potansiyeli i¢in su form yazilabilir;

u*(r*):4€|:(ro;j6 —(%Jq (3.136)

burada u” =u/e ve r’ =r/o olur. Diger tiiretilmis niceliklerin indirgenmis formlar1 Tablo 3.6’da

verilmistir.

Durum Sartlari: 1zole bir sistemde yapilan dengedeki molekiiler dinamik modellemeleri icin,

bagimsiz termodinamik 6zellikler atom sayis1 N, sistem hacmi V' ve toplam enerji E, ’dir. Daha
sonra, tek fazli bir sistem icin, atom sayis1 yogunlugu p =N .0'3/V ve atom basina enerji

E" = E/N.¢ degerlerini belirlemek termodinamik durumu verir.
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Tablo 3.6 Molekiiler dinamik simiilasyonlarinda kullanilan birim sistemi [6]

Temel Nicelikler

Kiitle m = atomun kiitlesi
Uzunluk o
Enerji &
m
Zaman o 4

Tiiretilmis Degerler

Adyabatik Sikistirilabilirlik K = K .E / o’

N

Kurulumsal I¢ Enerji U C* =U_,/N.g
Yogunluk p = N.O'3/V
Kuvvet F' = F.e/o

Is1 Kapasitesi C, =cC, /N .k,

Radyal Konum r=rlo

Basing P = P.63/8
Sicaklik T =k,T|/e

Is1l Basing Katsayis1 7v* = 7v.63 / £
Toplam Enerji E = E/N.€

* — m
Hiz v vwl 4

E" icin bir deger belirlemek, atomik hizlarin 6l¢eklendirilmesiyle miimkiin olabilir. D ve A alt

indislerini “istenen” ve “gerceklesen” degerler i¢in kullanirsak;

E =E, +U’ (3.137)

ve

E, =E, -U (3.138)
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Daha sonra hiz vektoriiniin her bir komponentini asagidakilere gore dl¢eklendirirsek;

(3.139)

ayni Olceklendirme y— ve z— komponentlerine de uygulanabilir.
E' :LZV[*.V[*+U*(}”N) (3.140)
2N 5

icine bu yeni hizlar1 katarsak, set noktasi enerjisi E D* elde edilir. Genellikle, yogunluk ve enerji

( p°, E" ) yerine, termodinamik denge, yogunluk ve sicaklik ( p°, T~ ) kullamlarak kurulur.

Bu, baslangicta verilen hizlar1 istenen toplam enerjiden ziyade istenen kinetik enerjiyi verecek

sekilde Olceklendirilerek gerceklestirilir.

T =— V. .V, 3.141
3N<Z, > ( )

Bu yiizden, Denklem ( 3.139 )’u oOlceklendirmekten ziyade baslangic hizlart v, 0)1

Olceklendiririz, boylelikle baslangigta istenen sicaklik TD* elde edilir,

=v, ; (3.142)

Burada TA*, denklem ( 3.141 )’de baslangigta verilen hizlar1 kullanarak hesaplanan gerceklesen

sicakliktir. vi* (0) hizinin y— ve z— komponentlerine de benzer prosediir uygulanabilir.

Kinetik enerjinin harekete bagli olmasi sebebiyle, ( 3.142 )’deki ol¢eklendirme ile set noktasi
sicakligr elde etmek, ( 3.139 )’daki dlgeklendirme ile set noktasi enerjisi elde etmekten daha az
etkindir. Modellemenin ilk siireci boyunca, sistem baslangic durumundan dengeye geldikge,
enerji kinetik ve potansiyel modlar arasinda degis tokus edilecektir; sonug olarak, sicaklik set
noktasindan degisecektir. Bunu onlemek i¢in ( 3.139 ), tiim dengeleme siireci boyunca devam

ettirilir. Birkag yiiz zaman adimi sonra, durum sartlari istenilenlere yakin olacaktir.
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Swmir Kosullari, Algoritma ve Zaman Adimi: Sivilar i¢in, istenmeyen yiizey etkileri PBC
kullanilarak engellenebilir. PBC uygulanmas: i¢in, atomlar1 i¢inde bulunduran hacmin uzay:
dolduruyor olmasi gerekir Uc¢ boyutta uzayr dolduran en basit sekil kiiptiir: kiip PBC

transformasyonlar1 i¢in en basit coziimdiir. Bu sebeple c¢ogunluk yigin simiilasyonu kiibik

kaplarda L uzunlugunda kenar boyuna sahip kiiplerle yapilir,
s
L*:£:(ﬁ*) (3.143)

Potansiyel modeliyle birlikte, durum sartlar1 ve kabin geometrisi belirlendikten sonra, hareket
denklemlerini ¢ozecek bir algoritma gereklidir. Bu Verlet, Gear ya da bir baska yontem ile
yapilabilir. Algoritma belirlendikten sonra zaman adimi ( Atz ) belirlenmelidir. A ’nin optimum
biiytikliigli belirlenmelidir. A¢, miimkiin olan en fazla faz uzayim ornekleyebilecek kadar biiyiik,
molekiiler carpigsmalar arasindaki ortalama zamani saglayacak kadar kiiciik olmalidir, aksi

taktirde algoritma kararsiz olacaktir.

(b) Atomlar Icin Baslangic Kosullari:

Sonlu fark algoritmasina baslamak icin, atom pozisyonlar1 r, ve zaman tiirevleri, =0 aninda
belirlenmelidir. 7, pozisyonlar1 uzay-kafes ile hesaplanir ve baslangi¢c pozisyonlar: i;.(O) kafes

yapilarina gore belirlenir ya da bir Onceki simiilasyondan alinir. Bunlar rasgele
belirlenmemelidirler, cilinkii rasgele atamalar, komsu atomlarin yapay biiyiikliikte iist iiste
binmesine sebep olur; bu da sonlu fark algoritmasinda niimerik hatalara sebep olacak itme

kuvvetleri yaratir.

Baslangi¢ hizlan v, (0) rasgele belirlenebilir ya da bir onceki simiilasyondan alinabilir. Rasgele
belirlenen hizlar igin, &, &, & [-1,+1] arahginda diizgiin dagilmus ii¢ rasgele say1 ise; v, (0)

icin kartezyen komponentler soyle verilir;

vix*(0)=i; v[),*(O):%; v, =% (3.144)



230

burada &=,/&.° + fyz +¢&2  olur. Bu baglangig hizlar set noktast toplam enerjisini saglayacak

sekilde denklem ( 3.139 )’dan ya da set noktast sicaklifimi saglayacak sekilde denklem
(3.142)’den elde edilebilir.

Sisteme disaridan bir kuvvet etki etmemesi durumunda, toplam lineer momentum korunmalidir.
Bundan baska, malzeme statiktir, bu sebeple Ol¢iilmiis baslangic hizlar1 lineer momentum sifir

olacak sekilde ayarlanmalidir.

Baslangi¢ ivmeleri ai(O), f;.(O)’dan her atom {iizerine diisen kuvvetler hesaplanarak bulunur.

Boylelikle, 1;.(0), v, (0) ve a,(0) icin degerler elde edilmis olur [6].

l

3.5.4.2 Dengeleme Siireci

Baslangi¢ sartlarinin tamamlanmasiyla, isleme baglanabilir. Birka¢ yiiz adimdan sonra sistem
keyfi atanmis kosullarindan dengeye erisecektir, bu rahatlama siirecine “dengeleme” ad1 verilir.
Dengeleme siireci en az ii¢, muhtemelen dort farkli islemi igerir. Birincisi faz uzayr izinin
belirlenmesi icin sonlu fark algoritmasinin kullanilmasidir. ikincisi istenen ozellikler icin izlerin
izlenmesidir. Uciincii islem ise opsiyoneldir, dengeleme esnasinda sistem sicakligini istenen
degere yakin tutmak icin atomik hizlar1 Olceklendirmeye devam edilebilir. Dordiincii ve son
islem, ozelik toplayicilar sifirlaninca dengeleyicinin sonunda yapilir, boylelikle 6zelikler islemin
sadece dengeleme siirecinde hesaplanirlar. Dengelemenin siiresi degisir ve baslangic kosullarinin
denge durumuna ne kadar uzak olduguna baghdir. Dengelemenin amaci, denge Ozelliklerinin

simiilasyonun baslangi¢ sartlarindan etkilenmesini onlemektir.

(a) Dengeye Yaklasma:

Dengeleme sirasinda, bircok oOzelligin ortalama degerleri kararli degildir; daha ziyade,
ortalamalar denge degerlerine dogru ilerlerler. Yine de, sistemin izole olmas1 durumunda, toplam
enerji sistem dengede olmasi bile her zaman adiminda ayni degere sahip olmalidir. Toplam
enerjinin korunumu bir¢ok kiiciik hataya hassastir; bu yiizden hiz 6lgeklendirmesi yapmadan
dengeleme sirasinda, enerji korunumu onemli bir etkendir ve programdaki hatalarin direkt

gostergesidir.
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Dengenin gelisimi, hem konfigiirasyon uzayin1 hem de momentum uzayini igerir, bu sebeple her
ikisini de izlememizi saglayacak niceliklere ihtiya¢ vardir. Pozisyonel diizen parametresi, A,
kafesin bozunumunu izlemek ve anlik ( kinetik ) Boltzmann H-fonksiyonunu, atomik hizlarin

denge dagiliminin gelisimini izlemek icin kullanilir. Burada,

1
ﬂzg[ﬂx+/1y+/iz] (3.145)
burada,

1 & 4r.x,
A, =— i 3.146
ey o)

a, kafesin birim hiicresinin kenar uzunlugudur. Baslangicta, tiim atomlar kafes yapisina

uyduklarinda, A=1 olur, ¢iinkii pozisyonel komponentler x,, y, ve z, a/2’nin tamsay
katlaridir. Kafes tamamen c¢oziildiigii zaman, A sifir degeri etrafinda dalgalanacaktir, ciinkii
atomlar orijinal kafes konumu etrafinda rasgele dagilirlar; dalgalanmalar JN / N biytkliigi

civarindadir. Boylece, kafes ¢oziildiikce, A4 teklikten sifira dogru kayar. A ’nin sifira yaklagsmasi

icin gerekli zaman paketleme kesrine ve baslangi¢ hizlarina baghidir.

Yine H-fonksiyonunun bir komponenti i¢in;

H, =Y fv)nf{,)Av, (3.147)
Av,
Burada f (vx) atomik hizlarin x-komponentinin dagilimidir.
1 N
fv)av, = NZJ(VX —v,)Av, (3.148)

A degeri beklenen deger etrafinda dalgalanmadigi ve H-fonksiyonu Maxwell hiz dagilimu ile

uyumlu olmadigi siirece sistem dengede olmayacaktir [6].

Maxwell-Boltzmann hiz dagilim fonksiyonu atomun cinsine ( m Kkiitlesine ) ve T sicakligina
baglidir. Aymi tiir atom i¢in fonksiyonun grafigi farkli sicakliklar icin Sekil 3.47°de

goriilmektedir. Diisiik sicaklik degerleri i¢cin olduk¢a dik bir goriinlime sahip egri, sicakligin
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yiikselmesi ile giderek basiklagsmakta, siddet maksimumlarinin degeri giderek kiiciiliirken buna

kars1 gelen v, hiz degerleri ( en muhtemel hiz ) yiiksek hizlara dogru kaymaktadir. Egri

tarafindan sinirlanan alan birim hacimdeki toplam atom sayisini gosterdigi ve atom sayisinin

sabit kaldig1 kabul edilirse, ortaya ¢ikan sonu¢ mantiga uygundur. Algak sicakliklarda, atomlar
. . o 8kT , .
cesitli hizlara sahip olmakla birlikte, hiz1 v, = ,/[—— ’e esit veya buna yakin olanlarin sayisi,
m

toplam atom sayis1 icinde oldukca biiyiik oran gosterir. Burada & ; Boltzmann sabiti, 7 ; mutlak

sicaklik, m ; kiitledir [56].

Maxwell-Boltzmann Hiz Dagiinm

1,2E-03

1,0E-03
8,0F-04
Z 6,0E-04

4,0E-04

2,0E-04

0,0E+00

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000
Hiz (m/s)

Sekil 3.47 Ayni tiir atom icin Maxwell-Boltzmann hiz dagilim fonksiyonu[56]

(b) Dengenin Belirlenmesi:

izole bir sistemde, dengenin belirlenmesi icin gerekli ve yeterli kosul sistemin entropisinin
maksimum olmasidir. Ne yazik ki, entropi Ol¢iilebilir bir 6zellik degildir ve mekanik niceliklerin

zaman ortalamalarindan hesaplanamaz.

Termodinamik denge 1s1l dengeyi, mekanik dengeyi ve kimyasal dengeyi kapsar. Is1 dengenin
anlami, sistemi 1s1 transferine zorlayan bir kuvvetin bulunmayisi, mekanik denge sistemin
boyutunu ve seklini degistirmeye zorlayan bir kuvvetin bulunmayisini ve kimyasal denge de
kimyasal reaksiyonlari, faz gecislerini ve difiizyonlu kiitle transferini saglayan bir kuvvetin
bulunmayis1 anlamina gelir. Bu zorlayici kuvvetler gerek sistem sinirlar sirasinda, gerekse de

keyfi belirlenmis, sistemin makroskobik kisimlarinin sinirlar1 arasinda da bulunmamalidir.

Denge tanimi, molekiiler dinamikte gorelilik gostermektedir. Oncelikle, makroskobik bir kavram

olmasindan otiirii; makroskobik biiyiikliikteki bir sisteme sonlu bir siire etkir. Sistemi anlik olarak
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orneklemek yeterli degildir. ikincisi, denge, gézlemci igin gerekli olan sonlu bir siire ile ilgilidir.
Buna Ornek olarak, bir bicagin karbon celiginden yapilma kismu verilebilir. Bicak birkag
saatligine cevresiyle 1s1l, mekanik ya da kimyasal dengede olacagindan, yapisinda herhangi bir
degisiklik olmayacaktir. Fakat birka¢ giin sonra havadaki nem sebebiyle paslanmaya

baslayacaktir. Bigak, cevresiyle denge olup olmadig1 gdozlemcinin zaman 6lgeginde yatar.

Dengeleme siirecinden sonra gelen iiretim siirecinde, ozeliklerin hesaplanacagi denge-faz uzayi
yoriingesini olusturan ana simiilasyon dongiileri yapilir. Ozelikler gerek dengelemede gerekse de

iretim siirecinde periyodik olarak alinir ve denge kosullar1 uygulanir.

3.5.4.3 Yapilarin Kati-S1vi Analizi

Simiilasyonlar yapilirken, ergime egrisine yakin faz noktalarinda ya da simiilasyon bir kafes
yapisindan basladiginda, sistemin simiilasyon boyunca katt m1 yoksa akiskan mi1 olduguna dair
baz1 soru isaretleri vardir. Akiskan davranis1 kati-benzeri davranistan ayirt etmek icin ii¢ nicelik
incelenebilir. Bunlardan birincisi, daha 6nce ele alinan pozisyonel diizen parametresi A, ikincisi

ise, ortalama kare deplasmani;

Ar*z(t)z%Z[/;*(t)—};*(O)]z (3.149)

Kat1 icin Ar*z(t) neredeyse sabittir, akiskan icin ise zamanla lineer olarak artar. Bir baska

deyisle, bir akiskan, bir katinin sahip oldugundan birka¢ derece daha biiyiik bir self-difiizyon

katsayisina sahiptir.

Uciinciisii ise, radyal dagilim fonksiyonu g(r)’dir. Kismi kristalize akiskanlar ve kismi ergimis
katilar icin, g(r), geriye kalan kafes yapisimn artiklarim gosterebilir, bu artiklar tamamen

akiskan faza gecildiginde yok olacaktir.

Radyal dagilim fonksiyonu su sekilde verilir;

i j#

pg(r)=%<ii%[ —r,,»> (3.150)
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burada N tiim atom sayisi, p = N/V atom sayisi yogunlugu, r;; 1 ve j atomlariin merkezleri
arasindaki vektordiir. J, genellikle Dirac delta fonksiyonu olarak adlandirilir, gergekte ise bir
fonksiyon degil bir notasyon olarak ele alinmaktadir. Radyal dagilim fonksiyonu yogunluga ve
sicakliga baglidir. Bu sebeple, g(r) simiile edilen sistemin fazinin belirlenmesi icin faydali bir

gostergedir.

3.5.5 Molekiiler Dinamik Simiilasyon Kullamlarak Nano Olcekte Talas Kaldirma
Konusunda Gergeklestirilen Calismalar

Taniguchi v.d. yaptiklar1 modelde, bakir malzemenin karbon atomlu kesici takimla iki boyutlu
talas kaldirilmasi modellenmis, Cu-Cu ve C-C atomlar1 arasinda Morse potansiyeli, Cu-C
atomlar1 arasinda ise Born-Mayer potansiyeli kullanilmigtir. Taniguchi v.d. gore talas kaldirma
sirasinda ortaya ¢ikan 1s1, is parcasindaki dislokasyonlarin hareketine baglidir; nano dlcekte talasg
kaldirma mekanizmasi, is parcast malzemesinin kristal oryantasyonuna baglidir; tek kristal yapili
malzemenin deformasyonu, yiizeydeki malzeme Ozelliklerinin 6nemli rol oynamasi nedeniyle
mikro Olcekte talas kaldirmadan oldukca farklidir; basit bircok kristal yapili malzemenin talas
kaldirma simiilasyonunda goriilmektedir ki; is parcasindaki plastik deformasyon once tane
sinirlarinda olusmakta, daha sonra tanelerin i¢ine yonelmektedir. Sekil 3.48’de Taniguchi v.d
yaptiklart modelde, farkli kristal yonlenmelerinde ortaya c¢ikan is parcasi deformasyonlar

goriilebilir.

() (b)

Sekil 3.48 Farkli kristal yonlenmelerinde ortaya ¢ikan is parcasi deformasyonlari. (a) X =[101],
Y =[-101] kristal yénlenmesinde, (b) X =[100], ¥ =[001] kristal yénlenmesinde is parcas
deformasyonlar [6]
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Ikawa v.d. yaptiklar1 modeldeki ilk ¢alismalarinda, boyut etkisinin kesme kuvvetlerine ve 6zgiil
enerjiye etkisi hem deneysel olarak hem de molekiiler dinamik modelleme kullanilarak
karsilagtirilmistir. Atomlararasi etkilesimleri modellemek icin Morse potansiyeli kullanilmstir.
Ikawa v.d. gore kesici takim ug¢ yaricapr arttikca kesici takimin siirme ve perdahlama
kuvvetlerinin artmasi sebebiyle kesme kuvvetleri de artmaktadir. Sekil 3.49 (a)’da birim
kalinlikta kesme kuvvetlerinin nominal deforme olmamis talas kalinligi ( kesme derinligi )
fonksiyonu olarak degisimi goriilmektedir. Ikawa v.d. gore kesme derinligi, takim ug¢ yarigapinin
yaklasik yarisindan daha kii¢iik oldugunda, 6zgiil enerji bakirin olusum enerjisini agsmaktadir. Bu
da gostermektedir ki, ¢ok kiiciik kesme derinliklerinde oldukga yiiksek bir enerji, deformasyon
icin harcanmaktadir. Sekil 3.49 (b)’de 6zgiil enerjinin kesme derinligi/u¢ yaricapr fonksiyonuna

gore degisimi goriilmektedir [6]

Ikawa v.d yaptiklar1 modeldeki bir diger ¢calismada, molekiiler dinamik yontemi ile nanometrik
Olcekte mikro talas kaldirmanin minimum kesme derinligi, ylizey piiriizliligi ve yilizeyde
deforme olmus katmanin kalinligi yonlerinden olabilirlik calismalari iizerine calismislardir.
Ikawa v.d. gore, bakir malzemenin 200 m/s kesme hizlarinda 5 nm ug yarigaph kesici takimla
talas kaldirilmasi esnasinda 0,2 nm kesme derinliginin altinda talas kaldirma islemi
yapilamamaktadir. Talas kaldirmanin olugmasi derinligi 0,3 nm ’lik kesme derinliklerinde ve
yukarisinda gozlenmektedir. 10 nm ug yaricapli kesici takim kullaniminda ise minimum talas
kaldirma derinligi 0,6 nm ’ye c¢ikmaktadir. Aliminyum malzemenin benzer kosullarda talas
kaldirilmasinda, 5 nm uc¢ yaricapli bir takim kullaniminda minimum talas kaldirma derinligi
1,2 nm’ye ¢ikmaktadir. Aliminyum malzemenin talas kaldirmasinda minimum talas kaldirma
derinliginin kesici takim u¢ yarigapina orani, bakirinkinden iki kat yiiksek ¢cikmaktadir. Ikawa
v.d. gore, degisik malzemelerin farkli minimum talas kaldirma derinlikleri vermesinin sebebi,
malzemenin dalma sertligi gibi plastik deformasyona kars1 gosterdigi direnctir. Sekil 3.50°de
bakir malzemenin degisik kesme derinliklerinde talas olusumu goriilmektedir. Tablo 3.7’de,
Ikawa v.d. calismalarinda elde edilen sonuglara gore, talas kaldirma parametrelerinin yiizey

kalitesine ve yiizey alt1 deformasyonuna etkisi verilmektedir.
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Sekil 3.49 Ikawa v.d. gore talas kaldirma parametrelerinin kuvvet ve dzgiil enerjiye etkileri. (a)
kesme kuvvetlerinin deforme olmamus talas kalinlig: ( kesme derinligi ) fonksiyonu olarak
degisimi; (b) Ozgiil enerjinin kesme derinligi/u¢ yarigap: fonksiyonuna gore degisimi [6]

5
£

% Kesici Kenar

3

E
£ Kesici Kenar

Talas Kesici Kenar

Is Parcast
t,=03m t,= 0,4 nm

®) ©

Sekil 3.50 Bakir malzemesinin degisik kesme derinliklerinde talas olusumu (a) Kesme derinligi
0,2 nm; (b) Kesme derinligi 0,3 nm; (c) Kesme derinligi 0,4 nm [6]

Tablo 3.7 Talas kaldirma parametrelerinin yiizey kalitesine ve yiizey alti deformasyonuna etkisi,
talag kaldirma hizi: 200 m/s [6]

Is Parcast Cul[Cul| Al| Al
Kesici Takim Yaricap: ( nm ) S110] 5 10
Talag Kaldirma Derinligi ( nm ) 051061051 1,2
Yiizey Piirtizliiliig ( nm ) 0,510,7(0,8] 1,4
Deforme Olmamis Katman Derinligi (nm ) | 4,5 4,1 16,5 9,7
Dislokasyon Derinligi ( nm ) 531761971 =210
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Inamura v.d calismalarinda, atomlarin minimum enerji pozisyonlarint degistirerek kuasi-statik
sartlarda molekiiler dinamik modellemeler yapmislardir. Yaptiklar1 bir calismada, nano 6lgekte
talas kaldirma mekanigi ve enerji kayb1 incelenmistir. Nano Olcekte talas kaldirmada enerji kayba,
talas kaldirma esnasinda her bir atomun potansiyel enerjilerindeki degisime gore hesaplanmustir.
Goriilmektedir ki, toplam enerjinin %52’si plastik deformasyon esnasinda birincil ve ikincil
deformasyon bolgelerinde kaybedilmekte, %42’si takim altindaki plastik deformasyonda
kaybedilmekte ve %6’s1 da yiizey olusumunda harcanmaktadir. Inamura yaptig1 calismada, 1 nm
civarindaki mikro talaglama isleminde sonlu elemanlar analizini ( FEM ) uygulamanin oldukc¢a
zor oldugunu bulmustur ( Sekil 3.51 ). Inamura v.d., her bir atomun pozisyonunu Newton
denklemi dinamigi ile belirleyen molekiiler dinamik simiilasyonlarim1 uygulamayr daha basarili
bulmuslardir. Bu tarz simiilasyonlar, keskin olmayan takimlarin biiyiik bir makaslama ( kayma )
bolgesi olusumuna neden oldugunu ve keskin takimlarla yiiksek kesme hizlarinda yapilan

islemede takima etkiyen kuvvetlerin diisiik oldugunu ongérmektedirler [24].

Sekil 3.51 Mikro talaglamay: simiile etmek i¢cin FEM ag1 [24]

Yine aym teknige dayanarak yapilan bir baska calismada, kesme yoniine bagli kristal
oryantasyonu, gerilim/gerinim konularinda incelemeler yapilmistir. Goriilmektedir ki, is parcasi
malzemesi kesme esnasinda ana kayma bdlgesinde yogun basi ve kayma gerinimlerine maruz
kalmaktadir. Bununla birlikte, takimin talas ylizeyindeki bolgesi, takim ve is parcasi arasindaki
yapisma kuvvetlerine bagli olarak ¢cekme gerinimine maruz kalmaktadir. Kesme esnasinda is
parcasinda olusan ve burkulma deformasyonu baslangici belirtisini gosteren gerilim dagilima,
yonii goz Oniine alindiginda, olduk¢a karmasiktir. Ana kayma diizlemi bolgesini de kapsayan is
parcasinin i¢ bolgesi, yogun bir kayma gerilimi ortaya ¢ikartmamaktadir, ama goreli olarak sabit
ve yiiksek basi gerilimi ortaya cikartmaktadir. Kesme esnasinda is parcasindaki gerilim ve
gerinim dagilimlart arasindaki farklar gerek makro boyuttaki plastik deformasyon teorisine,

gerekse de monokristallerdeki plastik deformasyon teorisine uymamaktadir. Ana kayma
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diizlemindeki deformasyon mekanizmasi, bu bolgedeki siddetli basi sartlarindan Otiirii
burkulmaya baghdir. Sekil 3.52’de Inamura v.d. yaptiklar1 modellerinde nano Olgekte talas

kaldirma esnasinda olusan gerilme ve gerinim dagilimlar1 goriilmektedir [6].

Ikawa v.d. bir baska calismada, polikristalin bakirin molekiiler dinamik ile talas kaldirma
modelinde, kristal oryantasyonu ve tane simrlarimin etkilerinin, ylizey kalitesine etkilerini
incelemislerdir. Ikawa v.d. gore, monokristalin bakirin nano-kesmesinde, islem sonu yiizey
piiriizliiliigii 1 nm ’den daha az olabilmektedir. Kesici kenarin gegmesinden sonra, kesici kenarin
siirmesi etkisiyle diizeni bozulan atomlar tekrar miikemmel sekilde dizilmektedirler.
Goriilmektedir ki, yiizeyi deformasyonlardan arinmis is parcasi, miikemmel kontrol edilebilen
isleme tezgahlar ile keskin agizli kesici takim kullanilarak elde edilebilir. Polikristalin bakirin
talag kaldirilmasinda ise, ¢alisma yiizeyinde nanometrik deformasyonlu katman, miikemmel talas
kaldirma sartlarinda bile, tane sinirlarinin dislokasyon tutmasi sebebiyle, kac¢inilmaz olarak
kalacaktir. Yine de, islem sonu is parcasi ylizey piiriizliiliigli, monokristalin bakirinki ile ayni

seviyede olabilecegi tahmin edilmektedir [6].

um Kayma Gerilimi ( Artimh )

Sekil 3.52 Nano ol¢ekte talas kaldirma esnasinda olusan gerilme ve gerinim dagilimlari [6]

Rentsch ve Inasaki yaptiklar1 calismalarinda, gevrek malzemelerin nano olcekte talas kaldirilmasi
modellemesi yapilmig, bunun i¢in Tersoff’un 6nerdigi model kullanilmis ve gevrek malzemeler
icin nano Olcekte dalma simiilasyonu yapilmistir. Goriilmektedir ki, dalma esnasinda olusan
kirilma simiilasyonu, konik kirik olusumu olarak adlandirilan modeli desteklemektedir. Aym
caligmada, siinek malzemelerin nano Olcekte talas kaldirilmasi sirasinda olusan yiizey ve

dislokasyon olusumu incelenmistir, ayrica siinek rejimde isleme esnasinda olusan yigilma ve
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dislokasyon olusumu incelenmistir. Sekil 3.53’de Rentsch ve Inasaki’nin silisyum malzeme icin

nano Ol¢ekte dalma simiilasyonunda olusan kirilma modeli goriilmektedir.

4
8
3

%
(937
898
3¢
8¢
28
20
29

Sekil 3.53 Silisyumun nano 6l¢ekte dalma simiilasyonunda olusan kirilma modeli [6]

Rentsch ve Inasaki’nin bir diger devam c¢alismasinda, iki boyutta monokristalin metallerde talas
kaldirma ve polikristalin metallerde talag kaldirma konularinda uygulamalar yapilmistir. Rentsch
ve Inasaki’ye gore, yiiksek hizlarda isleme yapildiginda, dislokasyonlarin olusumunun
azalmasindan oOtiirii, daha kaliteli ylizey elde etmek ve etkin bir kesme islemi yapmak
miimkiindiir. Yine Rentsch ve Inasaki’ye gore, kiiciik kesme derinligi ve keskin takimlar gerilim
sinirlamasi nedeniyle ylizey tahribatin azaltirken, biiyiik uc yarigaplart malzemeye derinlemesine
etkiyen daha yogun dislokasyon olusumuna ve biiyiik gerilime neden olurlar. Tane sinirlarina
yakin bolgelerde, diizensiz talag olusumu, ¢apak olusumu ve daha kaba yiizey olusumuyla birlikte
daha yogun dislokasyon olusumu ve kayma gozlenmistir. Sekil 3.54’de Rentschve Inasaki’nin
tane sinirlarinin nano olgekte talag kaldirma islemine etkilerini inceledikleri molekiiler dinamik

simiilasyonu goriilmektedir [6].
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Sekil 3.54 Rentsch ve Inasaki’nin nano 6lgekte talas kaldirma isleminde tane sinirlarinin
etkilerini inceledikleri molekiiler dinamik modeli (a) 2 boyutlu simiilasyon goriintiisii, (b) 3
boyutlu simiilasyon goriintiisii [5]

Kim ve Moon yaptiklart caligmalarda, kesim bolgesini incelediklerinde (Sekil 3.55), takim

korlesirse, yiiksek hizlarda bu korlesmis ( keskin olmayan ) takimla islemede ortaya cikan
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kuvvetler, kor veya keskin takimla diisiik hizlarda gerceklestirilen kesme islemi esnasinda olusan
kuvvetlere nazaran Onemli derecede yiiksek olmaktadir. Bu yiizden, mikro oOlcekte talas
kaldirmanin avantajlarindan yararlanmak i¢in Sekil 3.56’daki talas akisinin molekiiler dinamik

simiilasyonu gostermektedir ki, kesici takim keskin ve kesme hiz1 yiiksek olmalidir [29].

O Y T
2.5% QUE

Sekil 3.56 Molekiiler dinamik simiilasyon ile tahmin edilen talas olusumu [29]

Ikawa v.d. yaptig1 ¢calismanin sonucu mikro olgekte talas kaldirmada kritik bir kesme derinligi
vardir ki, bu degerin altinda talag olusumu goriillmemektedir [23]. Bu konuda Yuan v.d. yaptigi
calismada, eger kesme derinligi, kesici kenar yaricapinin %20-40’1 degerlerinden asagidaysa talas
olusumu belirtilerinin olanaksiz oldugunu 6ne siirmiislerdir [67]. Ikawa v.d. yaptig1 bir baska

calismada, tek agizli elmas takimla tornalamada yiizey piiriizliiliik degerinin 1 nm olabilecegini
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gostermistir. Molekiiler dinamik simiilasyon yaklasimini kullanarak kesme islemini modellemek
oldukca yararhidir. Ikawa bu caligmasinda, komsu atomlar arasindaki etkilesimleri yoneten
kanunlarla, malzeme davranmisini ve akisini 6nceden tahmin etmemizin miimkiin olabilecegini
bulmustur [22]. Ikawa’nin yapmis oldugu simiilasyonlar gostermektedir ki, talas olusumunu
tanimlayabilmek icin kesme derinligi ve kesici kenar yaricapr oldukg¢a kritik parametrelerdir

(Sekil 3.57) [25].

Zhang ve Tanaka, monokristalin bakirin elmas kesici takimla islenmesinde asinma mekanizmast,
siirtinme ve yiiksek kayma hizlarinda temas alaninin degisimlerini incelemislerdir. Zhang ve
Tanaka’ya gore, atomistik kayma sistemlerinde dort deformasyon rejimi olusur. Bunlar, malzeme
hatasinin olugsmadig: siirtlinmesiz rejim, yilizey atomlarinin takim ile is pargasi arasinda karsilikli
degistirildigi yapisma rejimi, iiggensel atom kiimesi olarak karakterize edilen siirme rejimi ve
talas kaldirmanin olustugu kesme rejimidir. Bu deformasyon rejimlerindeki gecisler dalma
derinligi, kayma hizi, piiriiz geometrisi ve yiizey yaglama sartlarina baghdir. Sekil 3.58°de

deformasyon rejimlerinin degisimi goriilmektedir.

(b) Kesici Kenar Yaricapi: 1.5 nm

{,=0.27nm o:o.. R=50nm
G

G099

(¢) Kesici Kenar Yaricap:: 5.0 nm

Sekil 3.57 Kesme derinligi ve kesici kenar yaricapinin talas olusumuna etkisi [25]

Bu sekildeki, deformasyon rejimleri arasindaki gecis kesme derinligi/elmas takim ug yarigapi
(d/R) orani ile tamimlanan boyutsal bir biiyiikliik olan ¢entik derinligi ( J ) ile karakterize

edilmektedir. Siirtiinmesiz bolgede bakirin atomik kafesi yalnizca elastik deformasyona
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ugramaktadir. Elmas takim kaydiktan sonra, deforme olan kafes yeniden eski haline donmektedir.

Dolayisiyla bu bolgede meydana gelen kayma, aginma ve dislokasyona sebep olmamaktadir. ¢
degeri yiikselip ilk kritik degerine ( §'” ) ulasug1 zaman adhezyon meydana gelir. Bakir
atomlariin yiizeyindeki bazi baglar elmas takimin kaymasi ile kopar. Sonra bu bakir atomlar:
takim yiizeyine yapisarak onunla birlikte hareket eder. Bu islem siirekli olarak devam eder. &'
degerine ulasinca, yapisma deformasyonu yerine siirme meydana gelmektedir. 0 degeri, tiglincii
kritik 87 degerine ulaginca, yeni bir deformasyon tiirii ortaya ¢ikar ki talas olusumunda

kesilmeler goriilmeye baslanir. Sekil 3.59°da ¢esitli kayma kosullarinda bu dort rejim bolgesinin

gecis degisimi goriilmektedir.

Sturtinmesiz

§ Siirtiinme Bolgesi
Bolge

Yapigma Siirme Kesme

Sekil 3.58 Atomistik kayma sisteminde deformasyon rejimlerinin degisimi, takim sagdan sola
ilerlemektedir [68]
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Sekil 3.59 Ozel kayma kosullar altinda rejim bolgeleri gegisi; (a) ¢entik derinligi ve kayma hiz1
arasindaki, (b) centik derinligi ve takim ug yarigapi arasindaki, (c) centik derinligi ve
yaglama/kirlenme arasindaki iliski [68]
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Buna gore, elmas kesici takimin ug¢ yarigap:r sabit ama kayma hizinin degismesi durumunda,
diisiik kayma hizlarinda biitiin dort rejim bolgesinin de goriildiigii tanimlanmaktadir. Buna karsin
yiiksek kayma hizlarinda siirme rejimi gézden kaybolmaktadir ( Sekil 3.59(a) ). Baska bir bakis
acis1 ise, verilen bir kayma hizinda, eger kesici takim ug yaricap1 1 nm kadar ¢ok kiiciik alinirsa,
Sekil 3.59(b)’de goriildiigii gibi, sadece siirtiinmesiz rejim bolgesi ve kesme rejim bolgesi
olusumu goriilmektedir. Buna karsin yiiksek ug¢ yaricapr degerlerinde, siirtiinmesiz rejim
bolgesinden kesme rejim bolgesine kadar olan tiim agsamalar ortaya ¢ikmaktadir. Deformasyon
gecislerini etkileyen diger bir onemli faktor ise yiizey yaglamanin veya kirliliginin etkisidir. Buna
gore, kayma yiizeyleri kimyasal olarak temiz ( 4, =4, =1 ) ise, bu durumda verilen kayma

hizinda ve takim ug¢ yaricapinda siirme rejimi olugmaz. Ancak yiizey yaglanmis ( 4, <1 ve

A, 21 ) ise bu dort rejim bolgesi de gdzlemlenir [68].

Komanduri v.d., gelistirdikleri yeni bir molekiiler dinamik yaklagimi, uzunluk sinirli molekiiler
dinamik ( Length-restricted molekiiler dynamics-LRMD ) ile bakir malzemenin nano olcekte
ortogonal talas kaldirilmasint modellemisler ve konvansiyonel molekiiler dinamik teknikleriyle
karsilastirma yapmislardir. Bu teknikte, is parcasinin uzunlugu simiilasyon boyunca sabit
kalmaktadir, ancak is parcasinin islenen kismindaki simiilasyon sonuglarina etki etmeyen atomlar
atilir, ama bu atomlarin konumlar1 korunmaya devam eder. Bu konumlar, is parcasina yeni
atomlarin eklenmesine sebep olur. Yapilan arastirma sonucunda yeni bir teknik olan LRMD
simiilasyonu, hesaplama zamaninda ve gerekli bos bellek miktarinda azalmayr saglamaktadir.
Yani LRMD simiilasyonu, ilk olarak atom sayisi arttikga 6nem kazanan hesaplama zamanini ve
bos bellek gereksinimini 6nemli derecede azalmasini saglayarak islemi kolaylastirmaktadir. Ayni
zamanda bu simiilasyon yontemi uygun hesaplama zaman diliminde diisiik kesme hizlarinin

kullanilmasini saglamaktadir [32].

Komanduri v.d. ¢alismalarinda, takim geometrisinin ve kesme derinliginin talas kaldirmaya
etkilerini incelemistirler. Bu calismada, takim kenar yaricapir ve kesme derinliginin kesme ve
itme kuvvetlerine, kuvvet oranina, 0zgiil enerjiye ve yiizey alti deformasyonuna etkileri
incelenmistir. Kesici takim yaricapina nazaran kesme derinliginin daha Onemli oldugu
konvansiyonel talas kaldirma yontemlerinden farkli olarak, nano Olcekte talas kaldirma

yontemlerinde bu durum, kiiciik kesme derinlikleri ve tek kristalli elmas takim i¢in miimkiin olan
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en kiiciik kenar yarigap1 nedeniyle 6nemli degildir. Yapilan caligmalar neticesinde, dislokasyon
olusumunun ozellikle yiiksek kesme derinliklerinde meydana geldigi goriilmiistiir. Ozellikle
diisiik kesici kenar yarigapr degerlerinde kesme ve itme kuvvetleri, kesici kenar yaricapi arttik¢a
artarken, yiiksek takim yaricapr degerlerinde bu kuvvetler daha az veya daha ¢ok bagimsiz hale

gelmektedirler. Degisik u¢ yaricapl takimlarla yapilan modellemelerde, kesme derinligi (d,) ve
uc yarigapt (r) oram (d_/r) sabit tutularak yapilan denemelerde goriilmektedir ki, kesme
derinliginin artmasiyla, d_/r oranindan bagimsiz olarak, kesme kuvvetlerinde artis ve 6zgiil

enerjide de diisiis olmaktadir [31].

Tablo 3.8 d/R oraninin 0,1—-0,3 araligindaki degerleri i¢in farkli kesme derinliklerinde ve takim
uc yarigcapi degerlerinde MD simiilasyonu sonuclari [31]

Kesme Takim Kenar Kesme Kuvveti ( F ¢) itme Kuvveti ( F i) . .
Derinligi AU AT F,/F, Ozt Enerji
No 4 Yaricapi d / r Birim Genislik Basina,  Birim Genislik Basina, (N /mm2 %10°)
(d)mm (1) nm ( N/mmx10°) (N/mmx10)
1 0,362 3,62 0,1 2,86 6,056 2,117 0,79
2 0,724 7,24 0,1 3,763 7977 2,12 0,52
3 1,448 14,48 0,1 5,564 9,254 1,663 0,384
4 2,172 21,72 0,1 6,98 9,747 1,396 0,321
5 0,362 1,81 0,2 2,773 4,67 1,684 0,766
6 0,724 3,62 0,2 3,774 7,576 2,007 0,521
7 1,448 7,24 0,2 5,509 9,079 1,621 0,38
8 2,172 10,86 0,2 6,946 9,5 1,37 0,32
9 0,362 1,207 0,3 2,654 4,155 1,566 0,733
10 0,724 2,413 03 3,653 6,739 1,845 0,505
11 1,448 4,827 0,3 5,407 8,839 1,635 0,373
12 2,172 7,24 0,3 6,783 8,941 1,32 0,312

Komanduri v.d. yaptiklar1 ¢calismada, taglamay1 simiile etmek i¢in negatif talas acili nano olcekte
talas kaldirma modellemesi yapmislardir. Bu calismada negatif talas acgisinin; kuvvetlerdeki
degisime, itme kuvvetinin kesme kuvvetine oranina, 6zgiil enerjiye ve alt yiizey deformasyonuna
olan etkisi arastirilmistir. Nano Olcekte islemede elde edilen 6zgiil enerji degerleri, konvansiyonel

islemede elde edilenlere nazaran daha biiyiik olmaktadir.
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(+) Talas Aqist (0) Talas Acisi (-) Talas Acis1

Sekil 3.60 Talas kaldirmada kullanilan kesici takimin pozitif, 0° ve negatif talas acilarinin
gosterimi [33]

le) {d)

(e (f)

Sekil 3.61 (a) -75°, (b) -60°, (c) -45°, (d) -30° ve (e) -15° negatif talas agili takimlar1 kullanilarak
gerceklestirilen nanometrik islemenin MD simiilasyonu [33]
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Sekil 3.61°de farkl talas acgilarindaki oldukga sert takimlarla gerceklestirilen nanometrik talas
kaldirma isleminin molekiiler dinamik simiilasyonunun resimleri goriilmektedir. Tablo 3.9°da ise
degisik talas acilar1 ile gerceklestirilen nanometrik taglamanin molekiiler dinamik simiilasyonu
sonuglart goriilmektedir. Bu c¢alismadan goriilmektedir ki, kesme ve itme kuvvetleri, itme
kuvvetinin kesme kuvvetine orani, 6zgiil enerji ve yiizey alti deformasyonlari, negatif talas acisi
arttikca artmustir. Ozgiil enerji degeri, konvansiyonel talas kaldirmaya nazaran nano 6lcekte talas

kaldirmada daha biiyiik ¢ikmistir [33].

Tablo 3.9 Farkli talas acilar ile gerceklestirilen nanometrik taglamanin molekiiler dinamik
simiilasyonu sonuclar1 [33]

itme Kuvveti

Talas Acist . .Kesme .waveu Birim Genislik Itme Kuvvetinin Ozgiil Enerji
No Birim Genislik Basina Kesme Kuvvetine
( derece ) 5 o Bagmna (10° N.mm™)
(10°N.mm™) 5 ., Oram
(10°N.mm™)

1 -75 7,321 17,286 2,361 1,011

2 -60 6,485 12,336 1,902 0,896

3 -45 6,132 10,6 1,729 0,847

4 -30 4,938 6,92 1,401 0,682

5 -15 4,506 4,887 1,085 0,622

6 -5 3,813 3,687 0,967 0,527

7 0 3,631 3,116 0,858 0,502

8 3,33 2,472 0,742 0,46

9 10 2,921 1,939 0,664 0,403

10 15 2,661 1,582 0,595 0,368

11 30 2,238 1,276 0,57 0,309

12 45 2,124 1,054 0,496 0,293

Komanduri v.d., tek kristal aliminyumda dalma ve ¢izmenin molekiiler dinamik ile simiilasyonu
caligmalarinda, cok kiiciik dalma derinliklerinde, ©rnegin nano Olgekte dalmada, plastik
deformasyonun, boyut etkisine bagl olarak, is parcasinin teorik akma dayanimi tarafindan
belirlendigini ortaya koymusturlar. Her ne kadar islem esnasindaki kuvvetler ¢ok kiiciik olsalar
da siirtiinme katsayis1 ¢cok yiiksek ¢ikmaktadir. Bunun sebebi olarak ¢ok biiyiik negatif talas acisi
sebebiyle yiiksek temas basinci oldugu belirtilmektedir. Komanduri’ye gore ¢izme esnasinda,

atomlar1 arasindaki baglar atomistik seviyede kopmak ve tekrar olusmak zorundadirlar [35].
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Komanduri v.d., tek kristal aliiminyum malzemenin farkli kristal oryantasyonlarinin ve kesme
yonlerinin nano Olcekte talag kaldirma mekanizmasina etkilerini inceledikleri ¢aligmalarinda, elde
ettikleri sonuglara gore, yiizey alti deformasyonlari, kesme kuvvetleri, talas olusumu, 6zgiil enerji
gibi 0Ozellikler kristal oryantasyonlar1 ve kesme yonlerine gore degisiklik gostermektedir.
Dislokasyon hareketi kesme yoniine paralel ya da dik oldugu durumda minimum olmaktadir.

Talas agisinin artmasiyla kesme kuvvetlerinde bir azalma goriilmiistiir. Bu calismada { (111),

(110) ve (001) } kristal yapisina sahip aliiminyum malzemeler 500 m/s kesme hizinda, farkli
kesme derinliklerinde ( 0,81—1,62 nm ) ve <[110], [211], [100]> kesme yOnlerinde islemeye
tabi tutulmustur. (111) kristal yapisindaki aliiminyum malzeme sirasiyla [110] ve [211]; (110)

kristal yapisindaki aliiminyum malzeme sirasiyla  [110] ve [100] kesme yOnlerinde

islenmislerdir. Sekil 3.62’de bu c¢alismada kullanilan farkli kristal yapilar1 ve kiibik kristallerin

kesme yonleri gosterilmistir.

001

010
(001) Diizlemi
No Kesme Kesme
) Diizlemi Yonii
1 (111) [-110]
2 [-211]
. 4 [001]
ooi il 5 (001) [-110]
(110) Diizlemi 6 [100]

(111) Diizlemi

Sekil 3.62 Degisik kristal oryantasyonlari ve kiibik malzemeler i¢in kesme yonleri [34]
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Sekil 3.63(a)-(d)’den Sekil 3.68(a)-(d)’ye kadar olan resimlerde { (111), (110) ve (001) } gibi

farkli kristal yapidaki malzemelerin [110], [211] ve [100] gibi farkli kesme yonlerindeki 10°
talas acili takimla gerceklestirilen nanometrik kesimlerinin molekiiler dinamik simiilasyonlari
goriilmektedir. Bu ¢alismada da goriilmiistiir ki, is par¢asinda, takim 6niinde olusan deformasyon
mekanizmasi, dislokasyon olusumu ve yayilimi ve yiizey alti deformasyonlarinin hepsi bu

kristalografik yapiya ve kesme yOniine bagli olarak degisim gostermektedir.

Sekil 3.63(a)-(d) (1 1 1) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliminyum malzemenin [110]

kesme yonii dogrultusu boyunca 10° talas agili takimla nano olgekte talas kaldirilmasinin
molekiiler dinamik simiilasyonunun asamalar1 [34]

Sekil 3.63(a)-(d)’de (111) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliiminyumun [110] kesme

yonii boyunca nano ol¢ekte islenmesinin molekiiler dinamik simiilasyonunun degisik asamalari
goriilmektedir. Baslangigta ( Sekil 3.63(a) ) malzeme, tipki yiiksek kesme derinliklerinde
gerceklestirilen konvansiyonel kesmedeki gibi kesici takim cevresinde takim boyunca cok kiigiik
degerlerde deforme olmaktadir. Bundan baska, is parcasi iizerinde kesilmemis olan malzemede
takim hareketinden az da olsa etkilenmektedir. Genelde Sekil 3.63(b) ve (c)’den de goriilecegi

izere talas olusumu, kesme yonii boyunca takim ile makaslama ( kayma ) bolgesinde olusan
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basing etkisiyle meydana gelmektedir. Takim bu bolgeyi gecince, deforme olmus alt yiizey
bolgesinde kismi elastik geri doniisim meydana gelmektedir. Sekil 3.63(d)’de goriildiigii gibi
izere, kesme isleminin son agamasinda, ylizey alt1 deformasyonu miktar1 hemen hemen kesme

derinligi miktarina esit olmaktadir.

@) ()

s

Sekil 3.64(a)-(d) (1 1 1) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliminyum malzemenin [211]

kesme yonii dogrultusu boyunca 10° talas agili takimla nano olgekte talas kaldirilmasinin
molekiiler dinamik simiilasyonunun asamalar1 [34]

Sekil 3.64(a)-(d)’de (111) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliiminyumun [211] kesme

yonii boyunca nano 6lgekte islenmesinin molekiiler dinamik simiilasyonunun degisik asamalari
goriilmektedir. Bu calismada Sekil 3.64(a)’da goriildiigii iizere malzeme icinde dislokasyon
olusumu ve yayilimi kesme yoniine ~60°°1ik ( saat yoniiniin tersi ) a¢1 yapacak sekilde meydana
gelmektedir. Bu durumdan, farkli kesme yonlerindeki islemenin dislokasyon olusumuna ve
yaytlimina dogrudan etkisi oldugu anlagilmistir. Sekil 3.64(b) ve (c)’de de goriildiigii lizere
malzeme igerisindeki makaslama ( kayma ) bolgesindeki dislokasyon yayilimi sanki ~60°’lik
acityla meydana gelmektedir. Kesme islemi siiresince meydana gelen bu dislokasyonlar is parcasi
icerisine dogru hareket etmektedir. Sekil 3.64(d)’de goriildiigli lizere kesme isleminin son
asamasinda dislokasyonlar disinda cok az miktarda yiizey alti deformasyonlari meydana

gelmektedir. Bunun yaninda, elastik geri doniisiim, bircok dislokasyonun islenmis yiizey
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izerinden en az yiizey alti deformasyonuna sebep olacak sekilde serbest kalmasini saglamaktadir.
Sekil 3.64(d)’de elde edilen yiizey bitirme islemi ve yiizey tamlig1 Sekil 3.63(d)’dekine kiyasla
daha iyidir.

Sekil 3.65(a)-(d) (110) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliminyum malzemenin [110]

kesme yonii dogrultusu boyunca 10° talas agili takimla nano olgekte talas kaldirilmasinin
molekiiler dinamik simiilasyonunun asamalar1 [34]

Sekil 3.65(a)-(d)’de (110) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliiminyumun [110] kesme

yonii boyunca nano ol¢ekte islenmesinin molekiiler dinamik simiilasyonunun degisik asamalari
goriilmektedir. Sekil 3.65(a)-(c)’de de goriildiigii iizere dislokasyonlar, hem is parcasi
malzemesinin kesme derinligi bolgesinde kesim yoniine paralel, hem de takim altinda kalan is
parcast malzemesi i¢inde kesme yoOniine dik yonde olugsmaktadir. Sekil 3.65(a)’da kesme yonii
boyunca birinden digerine tipki iskambil kagitlarinin birbiri {izerinde kaymasi gibi kayan
yiizeylerin simiilasyonu goriilmektedir. Sonug olarak bu, kesici takimin hemen altinda ¢ok ufak
bir ylizey alt1 deformasyonunun olusmasina neden olur. Kesilmemis kisimdaki derinlik boyunca
meydana gelen tabakalarin kayisi, kesme yoOnlerinin ayn: olmasina ragmen Sekil 3.63(a)’daki

(111) kristal yapidaki malzemeyle elde edilen sonuctan farklihk gostermemektedir. Sekil

3.63(b)’de, 1s parcast malzemesi ig¢inde hemen kesme derinliginin altinda yiizey alt1
deformasyonlar1 olusmaktadir. Buna karsin Sekil 3.65(b)’de kesme yonii boyunca kesme

derinligi altinda yiizey alti deformasyonlarinin olugsmadig1 gézlenmektedir. Sekil 3.65(c), kesme
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yonii boyunca olusan dislokasyonlarin neticesinde kesme yoniine dik yonde olusan ve yayilan ek
dislokasyonlar1 gostermektedir. Bu dislokasyonlara, dislokasyonlarin kesme yoniine paralel
olarak ilerlemesini ( yayilmasini ) engelleyen sinir atomlarinin kesici takimdan daha uzak

noktalarda yer almasi sebep olmus olabilir. Buna karsin Sekil 3.67(a)-(d)’de goriildiigii gibi (001)

kristal oryantasyonuna sahip ve [110] kesme yonii boyunca gerceklestirilen islemede
dislokasyonlarin kesme yoniine paralel olarak yayildigi, kesme yoOniine dik dislokasyon
yaytlimmin olmadigr goriilmektedir. Buradan da, kesme yoOniine dik yonde yayilan
dislokasyonlarin olusumunda malzemenin kristal yapisinin etkisi oldugu sOylenebilir. Sekil
3.65(d)’de kesme isleminin son agsamasinda yerine yeni dislokasyonlar iiretilmis olmasina ragmen
Sekil 3.65(c)’de goriilen takim ucunun altinda olusan ve kesme yoniine dik olan dislokasyonlar
goriilmemektedir. Bunun sonucunda, kesme yoOniine dik yondeki dislokasyonlarin elastik geri

doniisiim nedeniyle sona erdigi, ancak tamamiyla degil, goriisii hakim olmustur.

Sekil 3.66(a)-(d) (110) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliiminyum malzemenin [ 001 ]

kesme yonii dogrultusu boyunca 10° talas agili takimla nano olgekte talas kaldirilmasinin
molekiiler dinamik simiilasyonunun asamalar1 [34]
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Sekil 3.66(a)-(d)’de (110) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliiminyumun [001] kesme

yonii boyunca nano ol¢ekte islenmesinin molekiiler dinamik simiilasyonunun degisik asamalari
goriilmektedir. Daha 6nce yapilan calismalarin hepsinden farkli olarak dislokasyonlar, kesici
takim Oniinde kesme yOniine dik olarak olugsmakta ve is parcasinin hem altinda hem de iistiinde
yayilmaktadir ( Sekil 3.66(b) ). Bu moddaki garip deformasyon ile polikristalin malzemelerin
konvansiyonel talas kaldirilmasinda karsilagiimamistir. Kesme yoOniine dik dislokasyonlarin
iretilmesi gibi, kesici takim ucu Oniinde, kesme yonii boyunca biiyiik makaslama ( kayma ) acisi
degerleri nedeniyle deformasyon olusumuna eslik etmektedir. Kesici takim Oniinde meydana
gelen plastik deformasyon miktarlarindaki farka karsin ( Sekil 3.63-3.66(a)-(d), makaslama
(kayma) nedeniyle olusan deformasyon, basing etkisiyle olusan deformasyona nazaran daha
fazladir. Kesme islemi siiresince, Sekil 3.66(b)-(d)’de goriildiigii gibi yiizey alti deformasyon
miktar1 oldukc¢a diisiiktiir. Ancak burada, Sekil 3.66(b) ve (c¢)’de meydana gelen dislokasyonlar
veya ylizey alti deformasyonlar Sekil 3.66(c) ve (d)’de belli bir siire sonra gdozden kaybolurlar.
Bunun sonucunda burada, elastik geri doniisiimiin oldukca hizli gerceklestigi kanisina varilmistir.
Is parcasi icinde sayica oldukga fazla dislokasyon olusmasina karsin, bunlarin cogu islenmis
yiizeyler ile birlikte disar1 atilmaktadir. Is parcasi icerisinde islem siiresinde dinlenmeye cekilen

dislokasyonlar ise yeniden diizenlenmektedirler.

Sekil 3.67(a)-(d)’de (001) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliminyumun [110] kesme

yonii boyunca nano 6lgekte islenmesinin molekiiler dinamik simiilasyonunun degisik asamalari

goriilmektedir. Daha Once (110) [110] ( Sekil 3.65 ) kombinasyonuna benzer gozlemlerin
yapildig1 bu denemede, kesme yOnii boyunca iireyen ve yayilan dislokasyonlar Sekil 3.67(a)’da
goriilmektedir. Sekil 3.67(b)’de ise is parcasi i¢inde birka¢ nanometre hareket eden takimin
kesme yonii boyunca kaymasinin modeli, hatta kesme derinligi bolgesinde kesme yonii boyunca
is parcasi icinde meydana gelen dislokasyon hareketleri gosterilmektedir. (111) oryantasyonu
durumunda ( Sekil 3.63(b) ), yiizey alt1 deformasyonlarinin diizensiz kafes formu icinde oldugu
gozlenir. (110) oryantasyonu durumunda ( Sekil 3.65(b) ), is parcasi i¢indeki dislokasyonlarm
kesme yoniine dik oldugu gozlenir. Ama , (001) oryantasyonunda, dislokasyonlarin is parcast
icindeki kesme derinligi bolgesi boyunca ilerledigi gozlenmistir. Sekil 3.67(c) ve (d)’de

goriildiigi iizere yiizey alt1 dislokasyonlar1 kesme yonii boyunca devam etmektedir. Ancak son
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asamada kesme etkisinde olmayan bolgedeki dislokasyonlar kaybolmaz, ancak boyut olarak
azalirlar. Bundan, elastik geri doniisiim miktarinin (001) oryantasyonunda oldukga diisiik oldugu
sonucuna variriz.

(a) (b)

rrasnas

S

(c) ()

Sekil 3.67(a)-(d) (001) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliminyum malzemenin [110]

kesme yonii dogrultusu boyunca 10° talas agili takimla nano olgekte talas kaldirilmasinin
molekiiler dinamik simiilasyonunun asamalar1 [34]

Sekil 3.68(a)-(d)’de (001) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliiminyumun [100] kesme
yonii boyunca nano ol¢ekte islenmesinin molekiiler dinamik simiilasyonunun degisik asamalari
goriilmektedir. Sekil 3.68(a)’da kesici takim oniinde plastik deformasyon olusumu ve is parcasi
icindeki dislokasyonlarin kesme yoniine ~45° ag1 ile olustugu ve yayildigi goriilmektedir. Sekil
3.68(b)’de ise kesici takim ucunda olusan ve is parcasi i¢cinde yayilan ¢ok yonlii dislokasyonlar
goriilmektedir. Sekil 3.68(c), dislokasyonlarin is pargasi i¢ine dogru yayildigi orta asamayi
gostermektedir. Sekil 3.68(d)’de ise dislokasyonlarin is parcasi igerisinde yayildigi son asama

goriilmektedir.

Sonug olarak, molekiiler dinamik simiilasyonlarina dayanarak degisik kristalografik diizlemlerde
ve kesme yonlerinde yapilan nano Olgekte talas kaldirmada, kayma bdolgesinde ii¢ tip

deformasyon goriilmiistiir. Birinci durumda [ (001) kristalografik diizlem, [100] kesme yonii talas
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olusum prosesi, konvansiyonel kesme derinliklerinde genel olarak goriilen kayma diizlemi

oryantasyonuna benzerdir. ikinci durumda, [ (110), [001] ], malzeme kesme yoniine dik deforme

olur, bu sebeple kayma acis1 ¢ok yiiksektir. Ugiincii durumda, [ (001), [110] ], dislokasyonlar
kesme yoniine paralel olusur. Bu sebeple malzeme kesme yoniine paralel deforme olur ve kayma
agi1s1 45°”den kiiciiktiir. Tablo 3.10’da degisik kristalografik oryantasyonlar ve kesme yonleri igin
olusan ve yayilan dislokasyon tipleri verilmistir. Aymi sekilde Tablo 3.11°de aliiminyum
malzemenin farkli kristal oryantasyonlarinin ve kesme yonlerinin cesitli kesme derinliklerindeki

kuvvetlere ve 6zgiil enerjiye etkileri goriilmektedir.

(a)

(d)

Sekil 3.68(a)-(d) (001) kristal oryantasyonuna sahip tek kristalli aliiminyum malzemenin [ 100 ]

kesme yonii dogrultusu boyunca 10° talas agili takimla nano olgekte talas kaldirilmasinin
molekiiler dinamik simiilasyonunun asamalar1 [34]

Sekil 3.69(a)-(e)’de farkli kesme derinliklerinde ( 0,81-1,62 nm ), farkli kristal
oryantasyonlarina ve farkli kesme yonlerine gore kesme ve itme kuvvetlerindeki, itme kuvvetinin

kesme kuvvetine oranindaki, bileske kuvvetteki ve 0zgiil enerjideki degisimler gosterilmistir.

Sekil 3.69(a)’da da goriildiigii iizere (111) kristal yapisina sahip malzeme iizerinde [110]

yoniinde gerceklestirilen nanometrik islemedeki kesme kuvveti en kiicliik degerdedir. Sekil

3.69(d)’den bileske kuvvet ile kesme kuvvetinin ayni tarz degisimlere sahip oldugu goriilebilir.
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Tablo 3.10 Farkli kristal oryantasyonlar1 ve kesme yonleri i¢in dislokasyon olusum ve yayilim
tipi ile kuvvet degisimindeki standart sapma degerleri [34]

N Kesme Kesme Dislokasyon Olusum Kuvvet Degisimindeki
0
Diizlemi Yonii ve Yayillim Standart Sapma ( N / mm.10* )
1 110 Basma ve Kayma 1,040
(111) ]
2 [ 211 ] ~60 1,093
1 Kesme yoniine paralel ve dik 1,248
(110) [110]
4 [001] Kesme yoniine dik 2,043
1 Kesme yoniine paralel 1,233
(001) [110]
6 [100] ~45° 0,996
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Sekil 3.69(a)-(e) Farkli kesme derinlikleri ( 0,81—1,62 nm ), farkli kristal yapilar ve farkl
kesme yonleri i¢in kesme ve itme kuvvetlerindeki, kuvvetler oranindaki, bileske kuvvetteki ve
0zgiil enerjideki degisimler [34]

Yapilan bir bagka calisma ise, nanometrik talas kaldirmaya takim talas acisinin etkisidir. Bu

konuda elde edilen sonuglar Tablo 3.12°de verilmistir. Sonu¢ olarak ayni kristalografik
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oryantasyona sahip malzemeler arasinda yapilan calisma neticesinde, takim talas acgist arttikca
talas uzunlugu artmakta, buna karsin yilizey alti deformasyonlar1 azalmaktadir. Sekil 3.70(a)-
(e)’de farkl takim talas acilarinda, kesme ve itme kuvvetlerindeki, kuvvetler oranindaki, bileske

kuvvetteki ve 6zgiil enerjideki degisimleri gosterilmektedir [34].

Tablo 3.11 Farkli oryantasyonlarda, farkli kesme yonlerinde ve farkli kesme derinliklerinde 10°
talas acili takim kullanarak gerceklestirilen nano dl¢ekte talas kaldirmanin molekiiler dinamik
simiilasyonu sonuclar1 [34]

Kristal Kesme Kesme Kesme Kuvveti/ Stmellsmyretl) itme Kuvveti/ Bileske Kuvvet/ Ozgiil Enerji
Oryantasyonu Yonii Derinligi, nm Birim G(‘]lls}lk Birim Gems} LS Kesme Kuvveti Birim Genislik N 2 5
N/mmx10~ N/mmx10" N/mmx10* N/mm™ x10

111 —110 0.810 1.723 1.563 0.907 2.326 0213

1.215 2.186 1511 0.691 2.657 0.180

1.620 3.306 1.732 0.524 3.732 0.204

—211 0.810 2:395 1.728 0.722 2.953 0.296

1.215 3.174 1.664 0.524 3.584 0261

1.620 4.010 1.289 0.321 4212 0.248

110 —110 0.810 1.648 1.209 0.734 2.044 0.203

1215 2,925 1.468 0.539 3.095 0224

1.620 3.529 2.304 0.653 4215 0218

001 0.810 2.143 1.091 0.510 2.405 0.265

1.215 3.6601 2.520 0.688 4.444 0.301

1.620 4.454 1.005 0.226 4.566 0275

001 —110 0.810 2.145 2.080 0.970 2.988 0.265

1.215 3.116 2.617 0.840 4.069 0.256

1.620 4228 3.110 0.736 5.249 0.261

100 0.810 1.857 1471 0.792 2.369 0.229

1.215 2.494 1.798 0.721 3.075 0.205

1.620 3.437 1.708 0.497 3.838 02122

Tablo 3.12 Farkli kristal oryantasyonlarda, farkli kesme yonlerinde ve farkl talas acilarindaki
takimlar kullanilarak 1,62 nm kesme derinliginde gerceklestirilen nano 6lgekte talas Kaldirmanin
molekiiler dinamik simiilasyonu sonuclar1 [34]

Takim Tala; - . Kesme Kuvveti/ itme Kuvveti/ . - . Bileske Kuvvet/ Ozgii
A Kbl Kem pinCabik  Brmoasik  JMOSIM memcasw 00l
derece N/mmx10° N/mmx10® N/mmx10" ’
0° 111 —110 3.324 2.840 0.854 4.372 0.205
—-211 4.110 2.490 0.606 4.805 0.254
110 —110 3.643 2.762 0.758 4.487 0.225
001 4.341 2.275 0.524 4.900 0.268
001 —110 4.237 3.863 0912 5.734 0.262
100 3.440 2.175 0.632 4.070 0.212
10° 111 —110 3.306 1.732 0.524 3732 0.204
=211 4.010 1.289 0.321 4.212 0.248
110 —110 3.529 2.304 0.653 4215 0.218
001 4.454 1.005 0.226 4.566 0.275
001 —110 4.228 3.110 0.736 5.249 0.261
100 3.437 1.708 0.497 3.838 0.2122
40° 111 —110 2.548 1.197 0.470 2.815 0.157
=211 3.204 1.136 0.355 3.399 0.198
110 —110 2.879 1.207 0.419 3.122 0.178
001 3.106 1.083 0.349 3.289 0.192
001 —110 3.78 1.557 0412 4.088 0.233

100 2.867 1:575 0.549 3.271 0.177
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Sekil 3.70(a)-(e) 1,62 nm kesme derinliginde, farkli talas acilari, farkl kristal yapilar1 ve farkli
kesme yonleri icin kesme ve itme kuvvetlerindeki, kuvvetler oranindaki, bileske kuvvetteki ve
0zgiil enerjideki degisimler [34]

Komanduri v.d. bir baska calismada, nano Olgekte talas kaldirmanin molekiiler dinamik
simiilasyonunu farkli kesim kosullar1 altinda takim c¢ikis etkilerini yani, ¢capak olusumunu ve
malzemeden ¢ikis bozulmasini arastirmak amaciyla kullanmislardir. Capak olusumu ve cikis
bozulmas1 iizerinde malzeme siineklik veya gevrekliginin, takim talas acisinin, kesme
derinliginin ve is parcasindaki dis zorlamalarin etkileri arastirilmistir. Bilindigi iizere, is
parcasindaki capak olusumu diizgiin talas olusumunu engellemekte ve cikisa yakin yerde hem is
parcast hem de kesici takimda kuvvetlerin, baskilarin ve gerilimlerin olusmasina neden
olmaktadir. Bu durum ise talas iizerinde zararhi etkiye ve seramik, semente edilmis karbiir
(seramik parcaciklarinin metal matriks ile karistirildigi metal matriksli kompozit malzeme) gibi
sert kesici takimlarin kirilmasina yol agmaktadir. Cikis bozulmasinda negatif ya da pozitif capak
olusumu is parcasinin siinekligine ya da gevrekligine baghdir. Sekil 3.71 ve Sekil 3.72°de

sirastyla gevrek ve siinek malzemeler i¢in ¢ikis bozulmasinin molekiiler dinamik simiilasyonunun

resimleri verilmektedir.
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Sekil 3.71 Gevrek malzemelerin nanometrik islenmesinde ¢ikis bozulmasinin molekiiler dinamik
simiilasyonu [36]

(b)

Sekil 3.72 Siinek malzemelerin nanometrik islenmesinde ¢ikis bozulmasinin molekiiler dinamik
simiilasyonu [36]

Sekil 3.71(a)’dan goriildiigii iizere, gevrek malzemelerde kesici takim ¢ikis noktasina yaklastigi
zaman, takim ucunun oldugu noktada catlak baslangict goriiliir ve Sekil 3.71(b)’de goriildiigii
gibi yayilir. Bu olumsuz makaslama ( kayma ) ve bozulma, kesme derinligi cizgisi tizerindeki
birincil makaslamanin simetri ikizine yakindir. Bu nedenle talas, kesici takim nedeniyle ‘foot’
etkisi yaratarak ayrilmaktadir. Siinek malzemenin kesilmesi durumunda ise is pargasi iginde
kesici takim ucundan baslayan olumsuz makaslama Sekil 3.72(a)’da goriilmektedir. Ama Sekil
3.72(b)’de goriildiigii iizere bu olumsuz makaslama ( kayma ) bolgesinin biiyiimesine neden
olacak ani kirilma meydana gelmemektedir. Burada talas, gevrek kirillma olmadan makaslama

islemi etkisiyle sonradan kesme derinligi ¢izgisinden kalkmaktadir.

Sekil 3.74(a)-(f) ve Sekil 3.75(a)-(f) sirasiyla siinek ve gevrek is parg¢asi malzemelerinin -15°, 0°,
15° 30° 45° ve 60° talas acilarindaki takimlarla nano Olgekte talas kaldirilmasinin ¢ikis
asamasinin molekiiler dinamik simiilasyonunun resimleridir. Ayn1 zamanda Sekil 3.71 ve Sekil

3.72’de goriilen simiilasyonlar -30° talas agili takimla gerceklestirilmistir. Bu konuda yapilan
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arastirma neticesinde, siinek malzemelerde, is parcast malzemesi icinde tiim talas acilarinda
olumsuz makaslama ( kayma ) bolgesi olusumu gozlenmektedir. Ama yliksek negatif talas acili
takimda makaslama ( kayma ) bolgesi genisligi yiiksektir ve negatif talas acis1 azaldikca
azalmaktadir. Tiim takim talag acilarinda olumlu capak olusumu da goriilebilir. Yapilan bir
sonraki arastirmada, is parcasinin ¢ikis ucundaki hatanin oldugu nokta ‘pivoting noktasi’ olarak
ve bu nokta ile is parcast iizerindeki bozulmalarin basladig1 nokta ‘bozulmalarin baslama noktasi
( FSP-Failure Starting Point )’ arasindaki mesafe tartisilmistir. Sonug olarak negatif talas agisi
arttikca cikis bozulmalarinin basladigl noktanin ( FSP ) azaldig1 gozlemlenmistir. Negatif talas

acisi arttik¢ca capak kalinligr ve yiiksekliginde artis gozlemlenmistir.

Sekil 3.73 Cikis bozulmasi, olumsuz makaslama ( kayma ) ve ‘foot’ olusumunun meydana
geldigi talasin mikroskobik goriintiisii [36]

Sekil 3.74 (a) -15°, (b) 0°, (c) 15°, (d) 30°, (e) 45° ve (f) 60° talas agili takimlarla siinek is pargasi
malzemesinin nano ol¢ekte talas kaldirilmasinin ¢ikis agsamasi molekiiler dinamik simiilasyonu
[36]
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Sekil 3.75 (a) -15°, (b) 0°, (c) 15°, (d) 30°, (e) 45° ve (f) 60° talas agili takimlarla gevrek is pargasi
malzemesinin nano ol¢ekte talas kaldirilmasinin ¢ikis agsamasi molekiiler dinamik simiilasyonu
[36]

Gevrek malzemelerde ise, pozitif talag acisi arttikga, kesici takimin sebep oldugu kirilma
boyutlarinda azalmalar meydana gelir. 60° talas acihi takimla gergeklestirilen islemede capak
olusumu goriilmemis ve talasin is parcasindan kesme derinligi ¢izgisi dogrultusunda ayrildig
gozlenmistir. Ama negatif talag agisi arttik¢a, ‘foot” olusumu ve sonradan is pargasi iizerinden bir
miktar talas ayrilmasi goriilmiistiir. Sekil 3.76’da ise bu c¢ikis noktasindaki Olciilen boyutlar

sematik olarak gosterilmistir.

Talas Aqist

@ y ®) ©
Bosluk Agist t Jt
T h —p| h [
1

Sekil 3.76 Cikis bozulmasinda dl¢iilebilen boyutlarin sematik gosterimi [36]

Sekil 3.77°de ise talas agilari ile (a) ‘pivot’ boyutlarindaki, (b) capak boyutlarindaki ve (c) capak
boyutlar1 oran1 ve kuvvetler oranindaki degisimler gosterilmektedir. Sekil 3.77(a) ‘da goriildiigii
tizere negatif talas acis1 arttikga siinek malzeme i¢in ‘pivot’ boyutlart d ve [’de artmaktadir.
Ancak d’nin artis oram1 [’ye nazaran daha fazladir. Pozitif talas acili takim kullanilmasi
durumda, plastik deformasyon bolgesi ¢cogunlukla takim ucu cevresinde ve birincil makaslama
(kayma) bolgesinde olusur. Pozitif talas acis1 azaldikca, plastik deformasyon is parcasi igine
dogru yayilmaktadir. Buna ek olarak yiiksek negatif talas acili takimlarla elde edilen plastik

deformasyon bolgesinin yaricap1 pozitif talas agili takimlarla olusan deformasyon bolgesi
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yaricapina nazaran daha yiiksektir. Sonu¢ olarak negatif talas acili takim kullaniminda
plastik/elastik bolge yaklasimi ile cikis kenari daha erken ve daha derin olusmaktadir. Sekil
3.77(b), stinek veya gevrek malzemeler icin takim talas acisi ile ¢apak boyutlart ( ¢ ve h )
arasindaki degisimi gostermektedir. # ve h degerleri negatif talas agis1 arttikga artmaktadir.
Gevrek malzemelerin ¢ ve h degerleri, yumusak malzemelerin ¢ ve h degerlerine nazaran daha
biiyiik ¢ikmustir. Sekil 3.77(c)’de boyutlar ve kuvvetler oran1 goriilmektedir. Pozitif talas acisi

arttikca bu oranlarda diisiis goriilmektedir.

Tablo 3.13 Siinek malzemeler icin ‘Pivot’ boyutlari ( Sekil 3.77(a) ) [36]

Talas Aas1  Bozulmalarin Baslama Noktas1  ‘Pivot’ Derinligi  Cikis Noktasindan ‘Pivot’a

( Derece ) (FSP, nm ) (d,nm) Olan Mesafe ( [, nm )
-30 7,54 11,21 5,52
-15 8,75 9,91 5,0
0 10,56 7,76 4,31
15 11,46 5,34 3,28
30 12,67 4,22 2,76
45 15,38 3,45 2,41
60 19,60 2,76 2,07

Tablo 3.14 Bozulma sonrasi ¢capak boyutlar1 ( Sekil 3.77(b) ) [36]

Talas Bozulma Sonrasi ‘Pivot’ Derinligi Bozulma Sonrasi ‘Pivot’ Yiiksekligi
Acisi (t, nm) (h, nm)

(Derece) Siinek ( S) Gevrek (G) Siinek ( S) Gevrek (G)
-30 10,34 22,90 8,28 20,82
-15 8,79 19,78 7,41 18,74

0 7,07 17,20 6,90 17,59
15 4,83 13,04 5,52 14,96
30 3,28 4,16 4,31 8,33
45 2,41 3,05 3,79 6,68

60 2,07 1,08 3,62 2,40




262

Tablo 3.15 Siinek ve gevrek malzemeler icin boyutlar orani, bileske kuvvet oryantasyonu, kesme
yoniine bagimli negatif talas agis1 ve kuvvet orani [36]

Talas A¢ist Siinek Malzeme Igin  Siinek Malzeme icin ~ Gevrek Malzeme f¢in  Kuvvet Oram Negatif Kayma Bilesle Kuvvet
Derece (S) d/ Oram (S) th Oram (G) th Oram (E/E )“ Agisi (9, derece)  Oryantasyonu (", derece)
=30 2.03 1.25 1.1 1.4 40 54.46
—15 1.98 1.19 1.06 1.09 30.96 4733
0 1.80 1.02 0.98 0.86 30.11 40.63
15 1.63 0.88 0.87 0.60 28.81 30.75
30 1.53 0.76 0.50 0.57 24.23 29.68
45 1.43 0.64 0.46 0.50 26.57 26.38
60 33 0.57 0.45 - 24.00 -

Sekil 3.78(a)-(c), siinek malzemelerin farkli kesme derinliklerindeki nano Olcekte talag
kaldirilmasinin ¢ikis asamalarin1 gostermektedir. Bunun sonucunda kesme derinligi arttikca
capak boyutlar1 ( ¢ ve h ) ve ‘pivot’ boyutlar1 da ( d ve [ ) artmaktadir. 2,9 nm ’ye kadar olan
derinliklerde catlak olusumu goriilmemistir. Bagka bir deyisle, kesme derinligi 1,45—-2,9 nm

arasinda iken capak olusumu olumlu yonde olmustur.
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Sekil 3.77 Talas acisi ile (a) ‘Pivot’ Boyutlarinda, (b) capak boyutlarinda ve (c) capak boyutlari
oran1 ve kuvvet oranindaki degisimler [36]
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Sekil 3.78 Siinek malzemelerin nanometrik kesiminde kesme derinliginin ¢ikis bozulmasi {izerine
etkisi (a) dort kafes boslugu, (b) sekiz kafes boslugu, (c) on kafes boslugu [36]

Sonug olarak c¢ikis bozulmasinda negatif ya da pozitif capak olusumu is parcasi siinekligine ya da
gevrekligine baglidir. Siinek malzemelerin bir¢ogunda olumsuz makaslama ( kayma ) olusumuna
ragmen, is pargasi i¢inde c¢atlak yayilimi olmadan olumlu ¢apak olusumlar1 goriilmiistiir. Buna
karsin, gevrek malzemelerin ¢ogunda catlak ile birlikte olumsuz c¢apak olusumu meydana
gelmigtir. Sonug olarak gevrek malzemelerin nano Olgekte talas kaldirilmasinda, kesici takim

kirilmasinin olma ihtimali yiiksektir [36].

Komanduri v.d. caligmalarinda, silisyum malzemenin nano 6lgekte talas kaldirilmasini, Tersoff
potansiyeli kullanarak gelistirdikleri modelde incelemistirler. Bu calismada Sekil 3.79(a) ve
(b)’de farkli siineklik 6zelligine sahip aliiminyum ve silisyum malzemelerinin ( takim talas acisi
0% aliiminyum i¢in kesme derinligi 0,81 nm ve silisyum icin kesme derinligi 1,1 nm ; kesme
genisligi 3,26 nm ) nano Olgekte talas kaldirlmasinin molekiiler dinamik simiilasyonu

goriilmektedir.

Aliiminyum gibi siinek malzemelerin islenmesindeki talag olusumu kristalografik diizlemlerdeki
ve yonlerdeki takim Oniinde olusan birincil bolgedeki plastik deformasyon yoluyla olusmasina
ragmen, silisyum malzemenin talas olusumu belirli bir kristalografik olusum olmadan

ekstriizyon-benzeri bir islemle olusmaktadir. Bunun sebebi olarak, hidrostatik basing altinda ve
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bunu izleyen malzemenin yogunlagsmasi sebebiyle « -silisyumdan /f-silisyuma ge¢cmesi

verilmektedir.

Sekil 3.79 (a) Aliiminyum, (b) Silisyum malzemesinin nano dl¢ekte islenmesinin molekiiler
dinamik simiilasyonu. Takim talas agis1 0°; aliiminyum i¢in kesme derinligi 0,81 nm ve silisyum
icin kesme derinligi 1,1 nm ; kesme genisligi 3,26 nm [37]

Sekil 3.80(a)-(d)’de silisyum malzemesinin farkli kesme genisliklerinde gerceklestirilen
molekiiler dinamik simiilasyonlar1 goriilmektedir. Buna gore, kesme derinligine bagl olarak
yiizey alti deformasyonu, hem talas acis1 artisinda hem de kesme genisliginin kesme derinligine
orant ( w,/d, ) azaldiginda azalmaktadir. Boylece, kesme derinligine bagli yiizey alti

deformasyonunu azaltmak icin, kiigiik negatif talas agist ve diisiik w,/d, oranlari tavsiye

edilmektedir. Sekillerden de goriildiigii tizere kesme genisligi arttikca, talas hacmi de artmaktadir.

Sekil 3.80 Farkli kesme genisliklerinde gerceklestirilen nanometrik kesimin molekiiler dinamik
simiilasyonu (a) Kesme Genisligi: 1,1 nm , (b) Kesme Genisligi: 1,63 nm , (¢c) Kesme Genisligi:
2,2 nm ve (d) Kesme Genisligi: 3,26 nm . Takim talas acis1 -30° ve kesme derinligi 1,1 nm [37]
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Komanduri v.d. gore silisyum malzemenin nano 6lgekte talas kaldirilmas: su dort mekanizmadan

olusmaktadir;

I. Kesici takim 6niindeki malzeme sikigsmast,
II. Ekstriizyon benzeri bir siireg ile talas olusumu,
III. Yana akis ( SF),
IV. Kesici takimin altindaki islenmis yiizeyde olusan yiizey alti deformasyonu Sekil

3.81’de goriilmektedir.
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Sekil 3.81 iki farkli kesme genisliginde olusan atomlarin dagilimi. (a) 1,1 nm ; (b) 3,26 nm ;
takim talas acis1 -30°; kesme derinligi 1,1 nm [37]
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Yana akis, w, artuginda azalmakta, d, azaldiginda artmaktadir. w,/d_ arttiginda ise, yana akis
azalmaktadir. Negatif talas acis1 arttikca kesme ve itme kuvveti ve 6zgiil enerji degerleri de
artmaktadir. Aym sekilde talag agisi arttiginda ya da w,/d, orani arttiginda talas miktar1 da
artmaktadir. Her iki durumda da yana akis azalmaktadir. Yiizey alti yogunlasmasi, talas acisi
arttikca azalmakta, fakat w_/d_ arttik¢a artmaktadir. w,/d_ oram diisiik olunca, malzeme
kaldirilmasi, ¢ok kiigiik talas olusumuyla, yana akis tarafindan yerine getirilmektedir. w,/d,
orant biiyilk olunca, malzeme kaldirilmasi, talas miktarinin artmasiyla beraber yana akis
azalmaktadir. Yine de, yiizey alt sikismasi, w,/d, oram arttik¢a artmaktadir. Yiizey alti
deformasyonunu azaltmak icin daha dar kalinliklar tercih edilmeli, boylelikle malzeme kaldirma
yana akis ile yapilmaktadir. Gergekte, silisyum malzemenin taslanmasinda, bu durum talas
kaldirmanin ana modu olarak goriilmektedir. Yana akis ( SF ), talas miktar1 ( CC ), yiizey alti

sikigmast ( SC ) ve kayma bolgesi sikismasimin ( SZC ) w,/d, oramina bagh degisimlerini

gosterir grafik Sekil 3.82°de goriilmektedir.
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Sekil 3.82 Yana akis, talag miktari, yiizey alt1 stkigmasi ve kayma bolgesi sikismasinin w,_ /d.,
oranina bagli dagilimlari [37]

Bu calismada ayrica kesici takim talag acisinin etkileri de arastirilmistir. Sonug olarak, negatif
talas acilart arttikca, kesici takim altinda olusan deformasyon uzunlugu da artmaktadir. Bu
konuda Sekil 3.83’de takim talas acisi ile yana akis, talas miktari, yiizey alt1 sikismast ve kayma

bolgesi sikismasinin degisimleri verilmigtir [37].
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Kesme derinligi arttik¢a, yiizey altt deformasyonlart artmaktadir. Kesme ve itme kuvvetleri
kesme kuvveti arttikca artmaktadir. Buna karsin 0zgiil enerji, kesme derinligi azaldikca

artmaktadir [37].
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Sekil 3.83 Yana akis, talas miktari, yiizey alt1 sikismasi ve kayma bolgesi sikismasinin talas
acisina bagh degisimleri (kesme genisligi: 3,26 nm ; kesme derinligi: 1,1 nm ) [37]
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Sekil 3.84 Yana akis, talag miktari, yiizey alt1 sikismasi ve kayma bolgesi sikismasinin kesme
derinligine bagli degisimleri ( Takim talas agisi: -30° kesme genisligi: 1,1 nm ) [37]

Han v.d. yaptigi modellemede, takim geometrisinin nanometrik kesmeye etkileri gozlenmistir.
Han’a gore, kesme islemi ilerledikce, verilen kesme sartlarinda, farkli kristal yonleri ve
dislokasyon hareketleri i¢in engeller boyunca ilave dislokasyonlar olugmasi1 sebebiyle,

dislokasyon yogunlugu giderek artmaktadir. Ayrica, kesme derinliginin artmasi ile kuvvetlerdeki
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artis nedeniyle dislokasyon yogunlugunun arttigi ve bunun da kristal deformasyonunu ve
kimyasal bag kirtlmasinmi olusturabildigi goriilmiistiir. Sekil 3.85 ve Sekil 3.86’da degisik kesme
derinliklerinde ve farkli kesici takim yaricaplarinda gerceklestirilen nanometrik talas kaldirmanin
molekiiler dinamik simiilasyonlar1 gosterilmektedir. Bunun sonucunda kesme derinligi arttikca
plastik deformasyonun boyutu artmakta ve buna bagli olarak yiizey deformasyonlari
biiylimektedir. Dislokasyon olusumlari genellikle yiiksek kesme derinliklerinde meydana
gelmektedir. Kesici takim ug¢ yaricapinin artmasiyla yiizey deformasyonlar1 artmakta ve talas

tiretimi azalmaktadir [21].

(@) ®) ©

Sekil 3.85 (a) 0,4 nm ; (b) 0,6 nm ; (c) 0,9 nm gibi farkli kesme derinliklerinde gerceklestirilen
nanometrik kesmenin molekiiler dinamik simiilasyonu. Talag acisi: 20°, Bosluk agisi: 10° [21]

(a) (b)

Sekil 3.86 (a) 1,5 nm ; (b) 2 nm ; (c) 2,67 nm ug yaricaph takimlar kullanilarak 0,6 nm kesme
derinliginde gerceklestirilen nanometrik kesmenin molekiiler dinamik simiilasyonu [21]

Shimizu v.d. yaptiklar1 ¢calismada, aliminyum malzemenin deformasyonu ve talag olusum prosesi
ile taglama kuvveti ve temas mesafesi konularinda modellemeler yapmislardir. Shimizu’ya gore,
taslama hiz1 arttik¢a taslama kuvvetleri oran1 artmaktadir, belli bir degerden sonra ise artis hizi
sabitlesmektedir. Goriilmektedir ki, derinlik yoniindeki temas mekanizmasi plastisiteden
elastisiteye donmektedir. Sekil 3.87°de Shimizu v.d. yaptiklar1 ¢alismada, degisik taslama

hizlarindaki talas olusumlar1 goriilmektedir.
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{a) V=100 m/s (b)) IV, =200 m/s

] X3 1 5 2ne

Hareket Mesafesi

Sekil 3.87 Degisik taslama hizlarindaki talas olusumlari [54]

Sekil 3.87(a)’da goriildiigii tizere, ¢ogu atom asindiricinin oniinde toplanmakta ve abrazyon tozu
olarak isimlendirilen y1gin olusturmaktadir. Bu, yatay ve egri kayan yiizeyler lizerinde olusan ve
birka¢ atomdan meydana gelen abrazyon tozu, asindirici tanenin 6niinde birikmektedir. Abrazyon
tozu, birinci katmandan altinci veya yedinci kadar olan atomlar tarafindan olusturulmaktadir. Bu
nedenle, genellikle plastik akis, asindiricinin Oniinden oldukca uzaga kadar yayilmaktadir. Bu
taglamadan sonraki yiizey bitirme isleminde capak olusumuna veya yana akis olayinin meydana

gelmesine neden olabilir.

Taslama hizinin plastik dalga olusum hizindan biraz daha diisilk oldugu Sekil 3.87(b)’de,
abrazyon tozu yiiksekligi Sekil 3.87(a)’dakine nazaran daha yiiksektir. Bu abrazyon tozu ilk

katmandan dokuzuncu veya onuncu katmana kadar olan atomlardan meydana gelmektedir.

Taslama hizinin hemen hemen plastik dalganin statik yayilma hizina esit oldugu Sekil 3.87(c)’de,
talas olusumu Sekil 3.87(a) ve (b)’ye gore farkli ve asindiricinin Oniinde olusan plastik
deformasyon Sekil 3.87(a) ve (b)’ye nazaran daha kiigiiktiir. Birinci katmandan altinci veya

yedinci katmana kadar olan atomlar talas1 olusturmaktadirlar.
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Taglama hizinin plastik dalga statik yayilim hizindan biiyiik oldugu Sekil 3.87(d)’de talas
olusumu agikca gozlemlenmektedir. Birinci katmandan besinci katmana kadar olan atomlar bu

talas1 olusturmaktadirlar. Asindirict 6niinde meydana gelen plastik deformasyon net bir sekilde

goriilmektedir.

Taglama hizinin plastik dalga statik yayilim hizindan oldukca biiylik oldugu Sekil 3.87(e)’de
talas1 olusturan atomlar kristalliklerini kaybetmekte ve plastik deformasyona nazaran erime

olusumu goriilmektedir.
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Sekil 3.88 Taslama kuvveti ve taslama hiz1 arasindaki iliski [54]

Sekil 3.88’de 0—67 nm’lik taslama mesafesindeki ortalama taslama kuvveti ile taslama hizi
arasindaki iligski gosterilmektedir. Bu sekilden de goriilebilecegi iizere 300 m/s’ye kadar kuvvet

degerleri yiikselirken, bu degerden sonra diisiis gostermektedirler. Bunun en 6nemli sebebi, temas

yiiksekliginin 300 m/s’den sonra diigmesidir [54].

Lin v.d yaptiklar1 ¢alismada, siirekli cizgisel mekaniginden farkli olan molekiiler dinamik
simiilasyonu kullanarak taslama enerjisi dagilimina, taslama gerilimine, gerinim durumuna ve
atomik bosluktaki taslama sicakligina géz atmis ve nano olgekte taslama modellenmis, asindirici

tanenin etki bolgesinin yakinlarindaki mikroskobik bolgedeki talas kaldirma ve ylizey olusumu

incelenmistir
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Sekil 3.89 Tanenin taslama anindaki malzeme yapisindaki olusumlar [44]

Sekil 3.89, abrazif tanenin taslama islemi esnasinda farkli siirelerdeki malzeme yapisindaki
olusumlar1 gostermektedir. Goriilmektedir ki, abrazif tane ilerledikce, abrazif tanenin Oniinde
atomlarin kaymasindan olusan dislokasyon hareketleri s6z konusudur (Sekil 3.89(a)). Daha sonra
bu dislokasyonlar yigilmakta ve kristal kafeste plastik deformasyon olarak sekil almaktadir (Sekil
3.89(b) ve (c)).

Lin v.d. gore, kristal kafesteki atomlar yeniden yerlesmekte ve kristal dis1 atomlar abrazif tanenin
oniine dogru yigilmaktadir. Asindirici tane hareketine devam ettikce, malzeme kalkmakta ve
taglama talast olugsmaktadir. Es zamanli olarak, sikistirma gerilimi altinda, abrazif tanenin
ontindeki kristal-dis1 atomlar ve islenmis ylizeyin atomik kirilma bagi birlesmekte ve distaki
kristal-dis1 katman ve icteki kafes deformasyon katmanindan olusan islenmis ylizeyin
deformasyon katmanini olusturmak icin yeniden olugmaktadir. Lin v.d. gore, dislokasyon
olusumu sirasinda atomlarin kinetik enerjileri artmakta, dolayisiyla atomik kristal kafesin 1s1l

titresimi artmakta ve malzemenin plastik deformasyonu kolaylasmaktadir.

Diisiik Sicaklik
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Sekil 3.90 Taslama sicakliginin resmi [44]

Abrazif tane ile gerceklestirilen taslama isleminde ki sicaklik degisimi, ¢entik yapma islemi
aninda olusan sicaklik degisimine nazaran oldukca biiyiiktiir. Sekil 3.90’da goriildiigli iizere,

deformasyon bolgesindeki sicaklik ortalamasi 440 K civarindadir.
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Sekil 3.91 Taslama islemindeki basi gerilmesinin durumu [44]
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Sekil 3.92 Taslama islemindeki kayma gerilimi durumu [44]

Taslama islemi esnasindaki normal kuvvet ve teget kuvvet hareketleri i¢in taglama basi gerilmesi
ilk olarak Sekil 3.91 ve Sekil 3.92°de goriildiigii iizere abrazif tanenin Oniinde ve altinda rahatsiz

edici etki yapmaktadir [44].

Cheng v.d. yaptig1 calismada, gelistirilen yeni bir modelleme teknigiyle, talas kaldirma 1sisinin
etkilerini simiilasyona dahil ederek, nano Olcekte talas kaldirmada takim asinmasini ve kesme
sicakliginin is parcas1t Ozellikleri iizerindeki etkisini incelemislerdir. Bilindigi iizere takim
asinmasli, islenmis yiizey kalitesi i¢in olduk¢a Onemli bir faktordiir. Bu simiilasyonda, AFM
elmas uclu kesici takim kullanmilarak tek kristalli silisyumun nano Olcekte islenmesi iizerinde
durulmugstur. Buradaki asinma mekanizmasi sicaklik hesaplamasi, elmas kesici ugtaki gerilim ve
elmas atomlar1 ile silisyum atomlarinin siiblimlesme enerjisi ile sicaklik arasindaki benzerligin

analiz edilmesi ile arastirilmaktadir. Yapilan molekiiler dinamik simiilasyonun (a) 71,4 ps ve (b)

136 ps olmak iizere iki farkli zaman adimindaki resmi Sekil 3.93’de goriilmektedir.
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(a) 71.4ps (b) 136 ps
Sekil 3.93 Takim asinmasinin molekiiler dinamik simiilasyonu [12]

71,4 ps’de is parcast malzemesinin kristal kafesi dengesiz bir hal almaya baslad1 ve gerilim

enerjisinin serbest kalmasi nedeniyle is pargasi i¢indeki elmas kesici ucun her kenarinda mikro

dislokasyon baslangic1 goriilmiistiir. 136 ps’de ise birkag¢ is parcasi atomlar1 talas olusturmak

iizere ilerlemektedir. Bu ilerleyen atomlar, siireksiz bir atom kiimesini olusturmaktadir. Is parcasi
atomlar ile kesici takim atomlar1 arasinda bagimsiz difiizyon vardir. Birkag kesici takim atomu
talas yliziinden ve elmas ucun kesici kenarindan ayrilip talas ile birlikte hareket etmektedir.
Bunun anlami, takim kesici kenarindan asinmaya baglamistir. Bu calismada, ortalama teget
kuvvetin ortalama normal kuvvete oram1 0,54 ’tiir. Bu da is parcasit atomlar: ile elmas takim

atomlar1 arasinda oldukca sert siirtiinmelerin olustugunun gostergesidir.

Siirtinme ve deforme olmus kristal kafesten serbest kalan gerilim enerjisi i¢ kisimdaki kesim
sicakliginin degismesine neden olur. Kesim sicakligi, bir kisminin talas ile uzaklastirilmis
olmasina ragmen kesici kenar iizerinde gene biraz sicaklik artis1 s6z konusudur. Sekil 3.94’de C
ve Si atomlarinin siiblimlesme enerjilerinin sicaklikla degisimleri goriilmektedir. Ancak C
atomlarinin siiblimlesme enerjisindeki degisim, Si atomlarmin siiblimlesme enerjilerindeki
degisime kiyasla daha hizli ger¢eklesmektedir. Siiblimlesme enerjisinin sert bir bicimde azalmasi
ve calisma atomlarindaki difiizyon C-C atomlar1 arasindaki bagin zayiflamasina ve kolay

kopmasina sebep olur.

Sonug olarak, Cheng v.d gore, sicaklik arttikca takim malzemesini olusturan atomlar arasindaki
baglar zayiflayacagindan, takim asimnmast sicakliga baglidir. Takim asinmasinin temel

mekanizmasi termo-kimyasal aginmadir [12].
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Sekil 3.94 C ve Si atomlarinin siiblimlesme enerjilerinin sicaklikla degisimi [12]

Lin v.d., nano ol¢ekte tek kristal bakirin talagh islenmesinde talas olusumunu ve gerilme gerinme
dagilimin1 anlamak i¢in sonlu elemanlar metodu ( SEM ) ve molekiiler dinamik ( MD ) teknigi ile
birlestirmeyi esas alan bir metot onermislerdir. Sekil 3.95°de kullandiklar1 simiilasyon modeli
goriilmektedir ve bu sekilde molekiiler dinamik simiilasyondaki is parcasi, hareket bolgesi ve

sabit sinir bolgesi olmak iizere ikiye boliinmiistiir.

Bu calismada, nano dlcekte ortogonal kesme islemi molekiiler dinamik simiilasyon kullanilarak
gerceklestirilmistir. Ilk olarak miikemmel bir yiizey merkezli kiibik ( FCC ) yapiya sahip olan
bakir is parcasi kullanilmistir. Bakir atomlarinin ilk hizi Gaussian dagilim fonksiyonu ile
hazirlanmig ve sistem sicakligt da ( 7=293 K ) bu dagilim degeri ile kararlastirilmistir.
Kullanilan elmas kesici takim rijit ve x yonii dogrultusunda hareket ederek bakirin kesme islemi
gerceklestirilmistir. Bu simiilasyon isleminin 1000. adimina kadar olan sonuglar1 Sekil 3.96’da

goriilmektedir.

Sekil 3.96’da, takimin 6n pargasi ( kismi ) ile basilan ve deforme olan bakir atomlar1 ve olusan
talas acikca goriilmektedir. Bu ¢alismada yiizey gerilim durumundan cok, is parcasinin merkez
kesitinde bulunan atomlarin pozisyonlar: gerilim ve gerinim esitlikleri kullanilarak Sekil 3.97°de

gosterilmistir.
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Kesme Yonu

Z v

o

Sekil 3.95 Nano ol¢ekte talas kaldirma islemi i¢in kullanilan tek kristalli bakirin molekiiler
dinamik simiilasyon modelinin semasi [45]

Sekil 3.96 Nano ol¢ekte talas kaldirmanin simiilasyonunun 1000. zaman adimin yandan goriiniisii
[45]
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Sekil 3.98 1000. zaman adiminda bakir is parcast merkez kesitindeki (a) gerinim, (b) gerilim
esitlikleri [45]

FEM/MD simiilasyon modeli kullanilarak is parcasi merkez kesitindeki atomlarin 1000. zaman
adimindaki yer degistirmelerinden yararlanarak hesaplanan gerilim gerinim esitlikleri Sekil
3.98’de gosterilmektedir. Sekil 3.98’den de goriildiigii tizere kesici takim ucunun iistiinden ¢ok az
mesafe uzakliktaki talag yiiziinde en yiiksek gerilim esitligi olusur. Bu en yiiksek gerilim esitligi

degeri 1,8 civarindadir.

Bu calisma sonucunda temel olarak, sekil fonksiyonu iizerinde goriislerin FEM ve MD
simiilasyon modellerini birlikte kullanarak c¢ok giizel sonuglarin elde edilebilecegi kanisina

varilmistir [45].
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Fang ve arkadaslar1 ekstriizyon esasli metal kaldirmayr temel alan bir model olusturmuglar ve
deneysel olarak kanitlamak i¢in ¢calismislardir. Burada, nano dlgekte talas kaldirma esnasinda is
parcasi yiizeyinden kaldirilan malzeme davranisi incelenmistir. Bu yontemde, Tersoff potansiyeli
kullanilarak tek kristalli silisyum malzeme nano Olcekte islenmistir. Sekil 3.99’da deforme
olmamis talas kalinliginin kesici kenar yarigcapina oraninin 0,2 oldugu yerde ve deforme olmamais
talas kalinliginin 1 m»m oldugu zamandaki molekiiler dinamik simiilasyonun resimleri

goriilmektedir.

Kesici Takim Kesici Takim

Kesici Takim

Kesici Takim

Geri Besleme:
0,5a

Sekil 3.99 Baglangic anindan (a), ¢ikis-capak olusumuna kadar olan tiim kesim igleminin
molekiiler dinamik simiilasyonu, deforme olmamus talas kalinlig1 1 nm [18]

Sekil 3.99°dan da goriildiigii tizere, 1 nm 'nin altinda deforme olmamis talag kalinlig1 s6z konusu
ise bu durumda talas olusumu goriilmemektedir. Is parcasi, kesici kenarin en alcak noktasini
gectigi zaman, elastik bozulma 0,238 nm civarinda geri besler. Deforme olmamis talas
kalinliginin kesici kenar yaricapina oraninin 0,6 oldugu yerde, deforme olmamis talas kalinlig
3 nm’yi gecerse, is parcast malzemesi Sekil 3.100°de goriildiigii gibi akar. Bu sekilde ekstriizyon
nedeniyle olusan talas goriilmektedir. Elastik bozulma kalic1 bir geri besleme yaparken, kalici bir

plastik deformasyon olusur.



278

Kesici Takim @ Kesici Talkam

Kesici Takim

Kesici Takim

Geri Besleme:
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Kenan

Sekil 3.100 Baslangi¢ anindan (a), ¢ikis-capak olusumuna kadar olan tiim kesim isleminin
molekiiler dinamik simiilasyonu, deforme olmamuisg talas kalinlig1r 3 nm [18]

Gevrek malzemelerin islenmesinde iki temel kural yerine getirildiginde gevrek-siinek gecis
bolgesinin olustugu bilinmektedir. Bu sartlardan bir tanesi, deforme olmamis talas kalinlig1 takim
uc yaricapindan kiigiik olmalr; bir digeri ise, takim kesici kenar yaricapi nano dlgekte isleme igin
yeterince kiiciik olmalidir. Bu iki kural, ayn1 zamanda siinek moda nano olgekte talas kaldirma
icin de gerekli olan sartlardir. M.B. Cai v.d. bu calismada, tek kristalli silisyum ince tabakasinin
nano Olcekte siinek modda talag kaldirilmasi molekiiler dinamik metodunu kullanarak
modellemis ve simiile etmislerdir. Yapilan calisma sonucunda, siinek modda kesme islemi
basarildiginda, kesici takima etkiyen itme kuvveti, kesme kuvvetinden daha biiyiiktiir. Deforme
olmamig talas kalinlig1 arttikca, kesme bolgesi i¢indeki basi gerilmesi azalir ve talas olusum
bolgesinde catlak olusumuna yol agabilir. Takim kesici kenar yarigcapr arttiginda, is pargasi i¢inde
kesici kenar etrafindaki makaslama ( kayma ) gerilimi azalir ve ¢atlak olusumu baskinlagir, bu da
talas olusum modunda siineklikten gevreklige gecisi meydana getirir. Burada M.B. Cai v.d., iki
asamali ¢calisma yapmislardir. Birincisinde, takim kesici kenar yaricap1 4,0 nm ’de sabit tutulup,
deforme olmamis talas kalinligr 2,0 nm ; 3,2 nm ve 4,0 nm alindi. Ikincisinde ise farkli kesici
takim kenar yaricaplart ( 2,5 nm; 4,0 nm ve 6,0 nm ) kullanilarak, deforme olmamus talas
kalinliginin kesici kenar yarigapina oran1 0,8 ’e sabitlenerek test gerceklestirilmistir. Buna gore

deforme olmamuis talas kalinlig1 sirasiyla 2 nm ; 3,2 nm ve 4,8 nm alinmistir.
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Sekil 3.101 Kesici takim iizerine etkiyen kuvvetler ve talas olusum bolgesi i¢indeki gerilim
alanlan [43]

Sekil 3.101°den de goriildiigii iizere, kesici takim iizerine etkiyen kuvvetlerden, kesme yoniinde

olan kesme kuvveti ( F, ), kesme yoniine dik olan ise itme kuvveti ( F, ) olarak isimlendirilir.
R, kesici takim kenar yaricapr ve a_ ise deforme olmamus talag kalinligini ifade etmektedir.

Sekil 102°de ise ayni kesici kenar yaricapina ( 4,0 nm ) sahip takim ile gerceklestirilen islemde
farkli deforme olmamis talas kalinliklarinda kesme ve itme kuvvetlerinde meydana gelen
degisimler gosterilmistir. Sekilden de goriildiigli ilizere, kesme kuvvetinin daima itme
kuvvetinden biiyiik oldugu konvansiyonel talas kaldirma isleminden farkli olarak nano olgekte
talas kaldirmada itme kuvveti kesme kuvvetinden daha biiyiiktiir. Ayni zamanda deforme

olmamis talas kalinlig1 arttikca, kesme ve itme kuvveti de artmaktadir ancak kesme kuvvetinin

artis hiz1 daha fazla olmaktadir.

240

200 ~

160

Kuvvetler ( 10 N )

120 ~

T T T
2.0 2.5 3.0 3.5 4.0

Deforme Olmams Talas Kalinhg: (nm )

Sekil 3.102 Farkli deforme olmamuis talas kalinliklartyla yapilan kesme isleminde elde edilen
kesme ve itme kuvveti degerleri [43]
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Sekil 3.101°de goriilen A bolgesi, is parcasi yiizeyine yakin ve ayni zamanda talas olusum modu
ile iliskili olan kritik gerilim bolgesi i¢inde olan, is pargasi lizerindeki 6zel bir bolgedir. Eger bu
bolge yiiksek basit gerilmesi etkisi altinda kalirsa, catlak olusumu gozlenir ve dislokasyon
yayilimi etkin hale gelir. Aksine ¢ekme gerilmesi s6z konusu ise gevrek tipte talas olusumuna

neden olan catlak yayilimi etkin olur.

Sekil 3.103, farkli kesme derinliklerinde A bolgesindeki talas igcindeki normal gerilimleri

(0,,0,) ve makaslama ( kayma, 7, ) geriliminin degisimini gostermektedir. o, ve o,

XX

sirastyla —x ve —y eksenlerindeki normal gerilimleri, 7, ise x eksenindeki kayma gerilimini

ifade etmektedir. Sekilden de goriildiigii lizere, farkli deforme olmamus talas kalinliklar: altinda

o, 'in degisim durumu tam olarak belli degilken, deforme olmamus talas kalinlig: arttikca o, ve

7., azalmaktadir. Ozellikle gerilim durumu basma gerilmesinden cekme gerilmesine dogru

degisim gostermektedir ( pozitif degerler basma gerilmesini, negatif degerler ise cekme

gerilmesini ifade eder ). Deforme olmamus talas kalinlig1 kesici kenar yaricapina yakin veya daha

biiyiik oldugunda, o, , gekme gerilmesi haline doniisiir.
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Deforme Olmamis Talas Kalinhigi (nm )

Sekil 3.103 Farkli kesme derinliklerinde kesme islemi esnasinda talas icindeki A bolgesinde
olusan gerilimler [43]
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Sekil 3.104 Bas1 gerilmeleri etkisi altindaki catlagin sematik gosterimi [43]

Sekil 3.104’de basi gerilmesi etkisi altindaki bir catlagin resmi goriilmektedir. Talas olusum

bolgesinde, sekilden de goriildiigu tizere eger o, basi gerilmesi ise, ¢atlagin yayilmasi dnlenir.

Deforme olmamais talas kalinlig1 takim kesici kenar yaricapina yakin veya daha biiyiik oldugunda

A bolgesindeki o, basi gerilmesinden ¢ekme gerilmesine doniisiir, bundan dolay talag olusum

bolgesinde siinek moddan gevrek moda gecise sebep olarak catlak yayilimina neden olur. Bu
durum ilk kurali yani, deforme olmamis talas kalinliginin takim kesici kenar yaricapindan kiigiik

olmas1 gerektigini aciklar.

Sekil 3.101°de kesici takim kenar1 altina yakin olan ve kayma gerilmesinin kritik degerden
(malzeme akis gerilmesi) biiyiikk oldugu, dolayisiyla dislokasyon yayiliminin meydana geldigi
talas olusum bolgesindeki bir diger 6nemli bolge olan B bolgesi goriilmektedir. Sekil 3.105°de
talas olusum bolgesi i¢inde B alanindan kesici kenar yaricapinin deforme olmamis talas
kalinligina oraninin sabit tutuldugu ve farkli kesici kenar yarigaplariyla gerceklestirilen kesme

islemi sonrasinda olusan normal ve kayma gerilmeleri goriilmektedir.
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Sekil 3.105 Farkl yarigaplardaki takimlarla yapilan kesme islemi esnasinda talas i¢indeki B
bolgesinde olusan gerilimler [43]
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Farkli kesici kenar yaricapina gore o

« ve 0, de meydana gelen degisim tam olarak belirgin
degildir. Ancak kesici takim kenar yaricap arttikca, kayma gerilimi net bir sekilde azalmaktadir.

Ne olursa olsun kesici takim kenar yarigapi, ne kadar artarsa artsin o, ve o, basi gerilmesi
olarak goriiliir. 7, ise kesici takim yarigapi arttikga azalir ve belli bir noktadan sonra malzeme

akis geriliminden daha kiiciik hale gelir. Bu nedenle, dislokasyon olusumu meydana gelmez,
catlak yayilimi olabilir. Bu ikinci kosulu yani, nano olcekte siinek modda islemede takim

yaricapinin yeteri kadar kiiciik olmasi gerektigini aciklamaktadir.

Sonug olarak, talas olusumu siinek modda oldugunda, kesici takima etkiyen itme kuvveti kesme
kuvvetinden daha biiyiiktiir. Deforme olmamis talas kalinligi arttikga kesim bolgesindeki basi
gerilmesi azalir ve talas olusum bolgesindeki catlak yayiliminin azalmasina neden olur. Kesici
takim kenar yaricapi arttik¢a, is parcasi icinde kesici kenar etrafinda olusan kayma gerilmesi,

dislokasyon yayilimina ve ¢atlak yayilimina engel olacak seviyeye kadar diiser [43].

3.5.5.1 Nanometrik Taslamanin Paralel Molekiiler Dinamik Simiilasyonu

Literatiirde, nanometrik kesimin molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonu iizerine bildirilen
calismalarin ¢ogu, genislik yoniinde bir veya birkag tabaka ile 2 boyutlu ( 2D ) model (zorlanmis
diizlem kosullar1) kullanir. Boyle bir model gercek kosullar1 temsil etmiyor olsa da, sadece
hesapsal zamani kisaltmak i¢in kullanilir. 2 boyutlu ( 2D ) dikey talaslamada, diizlem zorlanma
durumunu, is parcasinin genisligi, aciklanmis olanin 6tesinde 6nemli derece arttirilmalidir. Bu
yapildiginda atomlarin sayisi artar, sonug olarak sayisal zaman ve bellek kullanimi1 6nemli 6l¢iide

artar. Sayisal zamani azaltmak icin, ¢ogu zaman kesimin maksimum kullanigh limitine kadar,

'. Islem zamanim

kesim hizi onemli 6lciide ( 500 ms™' ) arttirilir, yani yaklasik 10 ms~
kisaltmak icin, i parcasi i¢in daha az atom kullanilir. Boyle bir sinirlama calisilabilecek tipte
problemlere kisitlamalar getirir. Veri yapilarinin tanittmi yapilmis olsa bile, calisma zamani ve

bellek kullanimi, geleneksel yontemlerin kullanimiyla kisaltilamaz.

Simdiye kadar sayisal hiz1 gelistirmek icin cesitli yontemler gelistirildi. Ilgilenilen tekniklerin
ticili; sozde muhasebecilik teknigi ( Book-Keeping Technique ); bagl liste yontemi ( Linked-List
Method ) ve siirli alan molekiiler dinamigi ( Area-Restricted Molecular Dynamics ) ( ARMD )
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veya sinirlanmis uzunluk molekiiler dinamigidir (Length-Restricted Molecular Dynamics-
LRMD). Bagl liste yonteminde oldugu kadar, muhasebecilik yonteminde de komsu atomlar
yahut her bir atom i¢in komsu kuvvet yaratilir. Kuvvet hesaplamalari i¢in, komsu liste sadece;
her bir atomun siralanmis komsulariyla etkilesimini hesaplamaya yardimci olur. Her birkac
adimda, atom konumlar1 degistikce, liste giincellestirilmelidir. Isidenetir atomlarinin, hareketli
atomlarin hemen yaninda yer almasiyla, simiilasyon alaninin takim ucunun cevresinde sinirli
oldugu, ARMD; Maekawa ve Itoh tarafindan tanitildi. Bu yOntemin dezavantaji, sinirh
simiilasyon  alani, geleneksel yontem ve ARMD  sonuclarinin  kiyaslanmasiyla
belirlenmesindendir. Chandrasekaran, alan yerine simiilasyon uzunlugunu smirlamak igin bir
yontem Onerdi. Yine de i§ parcasina yeni atomlarin eklendigi yontem, hesaplama sonuclarini
etkiler ve bellek sonuglart saklamak i¢in, talaslanmis yiizeyin o6zelliklerinin analizini de

gereksinir.

Bu calismada Chen v.d., hesaplama zamanin1 azaltmak icin, uzaysal ayristm yahut parcacik
ayristmina dayali paralel molekiiler dinamik yontemini uygulamislardir. Sonu¢ olarak, deneme
testi yoluyla hesaplama zamam 6nemli olgiide azaltildi. Ustelik nanometrik taslama ile ilgili
biiyiik 6l¢ekli bir molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonu, olusturulan paralel molekiiler dinamik

( MD ) temelinde yiiriitiildii.

3.5.5.1.1 Molekiiler Dinamik Simiilasyonlarin Algoritmasi

(a) Nanometrik Taslama Modeli:

Is parcas1 ve takim malzemelerinin tek kristalli oldugu varsayimi ile Sekil 3.106’da gosterilen
model temelinde, biiyiik 6lcekli asir1 duyarli ( hassas ) taslama gerceklestirildi. Is parcas1 boyutu,
taslama tane biiyiikliigii ve taslamanin biiylikligli simiilasyon deneylerinin uygulama
gereksinimleri vasitasiyla belirlenir. Basitlik saglamasi acisindan, takim atomlar1 rijit varsayildi,
orn: deformasyon yok. Is parcast ii¢ farkli alana boliiniir, yani, sinir alani, termostat ( 1s1 denetir )
alan1 ve Newton alani. Newton alanindaki atomlarin hareketleri, sadece etkilesim geriliminden
elde edilen kuvvetlerle belirlenir. Genelde, tecriibeyle bilinen bir denklem, Morse gerilim
fonksiyonu ve EAM ( Gomiilii Atom Modeli ) cogunlukla metali aciga vurmak ic¢in kullanilir.

Ozellikle ikisi yiizey merkezli kiibik ( FCC ) metalleri igin hayli uygundur. Bu calismada,
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hesaplama verimliligini artirmak i¢in, etkilesim bi¢imi olarak, Morse gerilimi se¢ilmistir. i ve j
atomlart arasindaki gerilim ¢(rij), Denklem 3.151°de tanimlanir. Gerilimin tiirevi atomlar

arasindaki etkilesim kuvveti ise, Denklem 3.152’de tanimlanir.

o, ) = Dl 207 g7l (3.151)
F(ﬂ:—fg@2=2DaL”“V“—eﬂwwﬂ (3.152)
.

r; 5 i ve j atomlar arasindaki uzaklik, F (r,.j); i ve j atomlar arasindaki kuvvet, D,a,r, ve E;

deneysel materyal sabitlerini ifade etmektedir. Burada, tek kristalli bakir ( Cu ) is parcasi, elmas

takim ve simiilasyonun diger parametreleri i¢in, malzeme sabitleri Tablo 3.16’da gosterilmistir.

Talas Acist

Kesim Yonii

D —

= Bosluk Acisi

Kesme Derinligi

@ Swmr Atomlar:

@ Isi Denetir ( Termostat ) Atomlar

© Newton Atomlar:
Sekil 3.106 Nanometrik taslamanin molekiiler dinamik simiilasyonu i¢in kullanilan model [10]

fvme, i atomu icin bileske kuvvet ve dis kuvvetten, su sekilde elde edilir:

d’r(t) 1 1
0 —;ZF(@F;FW (3.153)

J#i

m ; i atomunun kiitlesini, F,, ise dis kuvveti ifade etmektedir.



Tablo 3.16 Nanometrik kesimin parametreleri ve molekiiler dinamik simiilasyon kosullar1 [10]

Konfigiirasyon

Takim Malzemesi

3 Boyutlu Kesim

Son derece sert

Takim Olgiileri 4x10x20
Is Parcas Bakur, kafes sabiti 3.62 A
is Parcasi Olciileri 10x40 %20 ( yiizey merkezli kiibik )

Morse Gerilimi
Kullanilan Potansiyel ( Gerilim )

D, =0.3429 eV
0 -1
a=1.35588 A
Morse Gerilimi Parametreleri 1y, =2.6260 ;1
r,, =6.0 104
Hacim ( Bulk ) Sicakhig 300 K
Kesim Hiz 200 m/s ve 20 m/s

Her bir atomun konumunu netlestirmek amaciyla, ivmeden yararlanarak, yer degistirme ve hizin
bulunmasi énemlidir. Sayisal integralleme yontemi i¢in Verlet ongoriicii-diizenleyici, Schofield
algoritmas1 mevcut; bu ¢alismada, sayisal hatalar1 minimuma indirgemek amaciyla, Schofield

entegrasyon yontemi secildi, yer degistime r(r) ve hiz v(r) 3.154 ve 3.155 numaral

denklemlerde su sekilde verilir:
e+ Ar)=r,(t)+ v, (c)Ar + é [4a,(t) - a,(t — Ar)|(Ar) (3.154)
v e+ AD) = v, (0) + é [a. (¢ + Af)+ 5. () - a, (t — Ar)JAs (3.155)

At; entegrasyon zamani, q, (t); t anindaki ivmedir. Yukaridaki denklemlerden; ¢+ At

zamaninda hiz ve yer degistirme belirlenebilir.
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(b) Suur Kosulu:

Sinirli sayida atomla; 6rnegin birkag yiiz ya da bin; nanometrik taglamayi dogrulamak icin, Sekil
3.106’da gosterilen sinir ve termostat ( 1s1 denetir ) atomlar1 icinden se¢ilmeyen atomlarin
etkilerini goz ardi etmek Onemlidir. Genel olarak sinir atomlarinin yer degisimi sabittir. Bu
bolgeler, kenar etkilerini azaltmak ve Orgiiniin uygun simetrisini siirdiirmesi i¢in hizmet eder.
Termostat ( 1s1 denetir ) atomlari i¢in, Newton hareket denklemi ¢6ziimiinden elde edilen hareket,
termostat bolgesindeki her bir atomla ilgili, hiz sifirlama denkleminin hazir bulunusuyla
diizenlenir. Termostat bolgesinde atomlarin {izerinde c¢alisan hiz sifirlama fonksiyonu;
genisletilmis kafes model i¢cin gecerli olacak enerji transferi lizerindeki, toplu etkilerini tasvir

etmek amacl hizmette bulunur. Bu ¢alismada kullanilan hiz sifirlama fonksiyonu su bigimdedir:

u,(t+ At) = av,(t + Atr) (3.156)

(3.157)

u;; Olceklendirilmis hiz, g; bir atomun serbestlik derecesi, N ; atom sayisi, T sicaklik, k,;

Boltzmann sabiti.

3.5.5.1.2 Uzaysal ( Parcacik ) Ayrisima Dayali Molekiiler Dinamik ( PMD )

Yukarida tarif edildigi gibi, bu zamana kadar hesapsal hiz baslica; sozde muhasebecilik teknigi
(Book Keeping Technique ), bagh liste ( Linked-List ) veya bolge kesim ( Cut-off Area )
yontemleri ile gelistirilebilirdi. Ne var ki; molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonu i¢in hesapsal
zaman, hala cok fazla, dyle ki, arastirma alanindaki kullanim simirhidir. Elektronik aletlerin
yiiksek hizli gelisimi, siiper bilgisayarin cesitli tipleri ve paralel islem teknolojisi, gecen on
yillarda, yavas yavas olgunlasti. Biiyiik 6l¢ekli sorular icin, hesaplama verimliligini gelistirmek
amactyla; gelistirilmis paralel islem teknolojisinin kullanimi olas1 bir yontem olur. Boylelikle
calismada etkilesim hesabi; atomlarin konumunun giincellenmesi, v.b; Sekil 3.107’de gosterildigi
gibi uzaysal ayrisim ( SD ) yahut Sekil 3.108’de gosterildigi gibi parcacik ayrisitm ( PD )

temelinde cesitli siireclere uygulanmistir. Bagka bir deyisle, is parcasi bir 6érnek birka¢ parcaya
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boliindii ve her bir parca, hesaplama i¢in farkli islemcilere dagitildi. Bir 6rnek olmayan veri
dagilimi, takim ve is parcasi arasinda etkilesim ortaya ciktik¢a, uzaysal ayrisim icin olusabilir.
Hareket ve atomlarin etkilesimini hesaplamak i¢in; mesaj gecis ara yliziiyle ( Message Passing
Interface-MPI ) bagka bir islemcideki atomlar hakkindaki bilgilerle iletisim kurulmasina ihtiyag
hissedilir. Boyle bir durumda, islemci sayisinin artisiyla; programin olgeklenilirliginin ¢ok iyi
olmas i¢in sadece komsu kisimlarla iletisim kurulmasina gereksinilir. Aksine, parcacik ayrigimi
icin, veri dagiliminin tek diize olmayisindan, sakinilabilir. Fakat bu, komsu atomlarin bilgisini
edinebilmek i¢in diger tiim islemcilerle iletisim i¢in, uzaysal ayrisim i¢in gerekli olandan daha

cok zaman gerektirir.

1 2 "3 4
5
.
o] []
Sekil 3.107 Paralel Molekiiler Dinamigin Uzaysal Ayrisimi ( SD ) ( 4 islemci i¢in bir 6rnek) [10]

Uzaysal Ayrisim ( SD ) ve Parcacik Ayrisimi ( PD ) temelli, paralel molekiiler dinamigin (PMD)
verimliligini agiklanabilir hale getirebilmek ic¢in Visualization Supercomputer Onyx2’de
degerlendirme gerceklestirildi (v16CPU/9.6GFLOPS, 32GB, 4-IR2 ). Bir islemci icin
hesaplamalar, geleneksel molekiiler dinamikteki ( MD ) gibi ele almabilir. Sekil 3.109°da
gosterildigi gibi, 16 Pes’de uzaysal ayrisimin hesaplanan hizinin 1 PE’dekinin 4 kati; parcacik
ayrisiminin hesaplanan hizinin 1 PE’dekinin 2 kat1 gelistirildigi aciktir. Bagka bir degisle, uzaysal
ayrisim ( SD ) olmasa da parcacik ayristmi ( PD ) molekiiler dinamigin ( MD ) hesaplanan hizin
gelistirdi; uzaysal ayrisim ( SD ), parcacik ayrisstmdan ( PD ) daha etkindir. Paralel molekiiler
dinamige ( MD ) dayali, biiylik 6l¢ekli molekiiler dinamik simiilasyonu; sinirlanmis alan veya
geleneksel molekiiler dinamik simiilasyonunun sinirlandirilmis uzunlugundan kaynaklanan

kusurlar1 uzakta tutabilir. Degerlendirmelerden, uzaysal ayristmin ( SD ) biiyiik dlgekler igin,
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parcactk ayrisiminin (PD) kiiciik oOlcekli problemler icin uygun oldugu goriiliir. Her iki

algoritmanin temelinde de, en uygun molekiiler dinamik ( MD ) yapis1 gelistirildi.

1  *2 3
o
.
o] [9]

Sekil 3.108 Paralel molekiiler dinamigin parcacik ayrisimi ( PD ) (4 islemci ) [10]
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Sekil 3.109 Supercomputer Onyx2’de hesaplanan paralel molekiiler dinamigin (PMD)
performansi [10]

3.5.5.1.3 Nanometrik Taslama Simiilasyonu

Bu calismada basitlik saglamasi agisindan, takim olarak, sadece bir nanometrik taglama tanesi
alindi. Materyal olarak bakir ( FCC ) kullanild1 ve takimin tek kristalli elmas oldugu varsayildi.
Hesaplama zamanini kisaltmak adina, burada yalanci-ii¢ ( peudo-three ) simiilasyonu olarak
isimlendirilen simiilasyonu yiiriitmek i¢in sadece on katmanli molekiil kullanildi. Ele alinacak
takimin konfigiirasyonu; egim acis1 ve bosluk acisindan olusmus, keskin kenari ile kusursuz bir

takimdir. Simiilasyonun hesaplama adimu, bir femtosecond (fs) olarak kurulur.
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Nanometrik taglama siirecini tanimlayan farkli degiskenler, asagidaki gibidir:

(1) Kristal ylizeyin yonelimi ve kesim yonii,
(2) Kesim hiz1 v,

(3) Kesme derinligi d_,

(4) Takimin egim & ve bosluk S agisi,

(5) Alt tabakanin sicakligr 7',

(6) Takimun sertligi, son derece kat1 veya bicim degistirebilir olmalidir.

Yiiksek etkinlik amaciyla; cesitli kuramsal deneyleri yiiriitmek adina, uzaysal ayrisima dayali
paralel molekiiler dinamik kullamldu. lk olarak (001) bakirin nanometrik taslamasini; kesim hiz1,

egim agis1 ve bosluk acgisinin fonksiyonu olarak simiile edilmistir. Kesimin yonelimi <100 >

yoniindeydi. Gergek simiilasyon i¢in, kullanilan islemciler 8’e ayarlanmistirlar.

(a) Takim Uzerindeki Kuvvet:

Takimin i¢ katmanlarinin toplamiyla; takim tizerindeki itme kuvveti ( F, ), kayma kuvveti (F,).

Meyil agis1 ve bosluk acist birlikte 0°’ye esit oldugundan, nano taslama; Sekil 3.110’de
gosterildigi gibi, v, =200ms™" kesim hiziyla, 3.8nm uzakligin iizerinde gerceklestirildi. Talas,

takimin ilerisinde olusturulmus, takim boyunca izlenmis ve yer degistirme takimin ucunda
gerceklesmistir. Ozellikle, talaslanmis yiizeyin 6zelligi, onemli derecede npiiriizsiizdiir. Bu
durumda dik acil1 bir takim, alt yiizeyin iiretilen yer degistirmesinin gevsemesini saglamak icin,
sinir olarak bir yatay diizlem saglar. Sekil 3.111°da gosterilen, kuvvetteki tesadiifi degisimler,
KCR tarafindan bulunan sonuclarla oldukca benzerdir. Kesim siireciyle, kesme kuvveti artmistir.
Dereceli artisin sebebinin, talas olusumu ic¢in takim etrafinda ( alcak frekans siizgeciyle

istesinden gelinebilecek ) biriken molekiillerden kaynaklandigi diisiiniilebilir. Dereceli artisin
otesinde, diizensiz bilesenler de kesme kuvvetinde icerilir. Kesme hizi 200ms™" oldugunda

takimin hareket ettigi uzaklik yaklagik 100 piko saniyede ( ps ) 55 bakir kafestir. Alcak

frekanshi bilesenlerdeki itme kuvvetinin ve kayma kuvvetin FFT sonuglarmin filtre ile

uzaklastirilmas1 Sekil 3.112°de gosterilir. Her 100 ps’de 55 kafes cevresinde sadece bir
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zirvenin olustugu aciktir. Mikro diizey bakis acisindan, kesim siireci genellikle, esnek
deformasyon, yer degisimi ve is parcast kafesinin kaymasindan olusur. Bunun i¢in, yer degisimi
ve kafesin kaymasim engellemek i¢in en genis hacimli enerji gereksinilir. FFT nin zirvesi ile

takimin ge¢mis asil kafes sayisi, arasindaki uyusma da bu siireci gosterir.

Sekil 3.110 Nanometrik taglamanin simiilasyon sonuglari. Meyil agist ile bosluk agisinin 07,

200ms~" kesim hzinda ve 3.8nmuzakligin iizerinde gerceklestirilen islemenin konfigiirasyonu
goriilmektedir [10]

Takim iizerindeki kuvvet

¢ L I 1 L I
0 2000 4000 6000 8000 10000 12000 14000
Adim

Sekil 3.111 200ms™" hizindaki itme kuvveti F, ve kayma kuvveti F_ [10]

Is par¢asmin molekiillerinin birinci ve ikinci tabakada takimim altinda kesim siiresince taranmasi,
Sekil 3.113’de resmedilir. Kesim siireciyle; takim {istlerinden gegerken, iki farkli donem:;
sikistirma donemi ve esnek toparlanma donemi, ortaya cikmistir. Yani baslangigta molekiiller
sikistirlldi ve sonra takim {istlerinden gecerken gevsetildi. Molekiiller takima yaklastikca,
(takimin yakininda oldukga), daha da dikkat ¢eker sekilde sikistilar. Talaglanmis ylizey i¢in, uzun

bir gevseme siirecinden sonra, denge durumu tekrar kazanilmis olacaktir.
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S

. v
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 1600 1800 2000
org (kafes )/100 ps

Sekil 3.112 Algak frekansli bilesenlerdeki itme kuvvetinin ve kayma kuvvetin FFT sonuglari [10]

= birinci katman
—— ikinci katman

Molekiiliin y-yoniindeki konumu
& & 8 2

=
3

=
>

Sekil 3.113 Is parcasinin molekiillerinin birinci ve ikinci tabakada takimin altinda kesim
siiresince taranmasi [ 10]

(a) Talas agis1 0" ve boshuk apis: -20° (b) Talas agis1 20° ve boshik agis -20°

(c) Talag agist 20° ve boshuk agis: -20°

Sekil 3.114 33 ps sonraki 200ms™" kesim hizi ile gerceklestirilen simiilasyon sonuclari [10]
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(b) Takim Asinmasi:

Bu testler dizisinde, nanometrik taglamanin molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonu;
v, = 200ms™" kesim hiziyla, ( 6rn, 0°, 20°, ve -20° ) degisen takim egim agisiyla, tek kristalli
bakirla yiiriitiildii. Kesme derinligi 1.82 nm ’de sabit tutuldu. Sekil 3.114( a )-( ¢ ), nanometrik
taslama isleminden sonraki, 33 ps, molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyon ¢izimlerini gosterir.

Bu, farkli meyil agilariyla, molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyon ¢izimlerinin, karsilastirilmast,
baz1 benzerlik ve farkliliklar gosterir. Is parcasina gelince; talasin bicimi ve talaslanmis yiizeyin
ozellikleri her bir durum arasinda farklidir. Ozellikle, takimin durumuyla ilgili dikkate deger bir
fark; 0° meyil acili takimla hicbir is pargcasit molekiilii, ( a )’da gosterildigi gibi, takima
katilmazken; ( b ) - ( ¢ )’de gosterilen 20° ve -20° meyil acili takimlarla aginmanin oldugunu
gosterir. Sekil 3.115 nanometrik taslama siirecinden 48 ps sonraki molekiiler dinamik ( MD )
simiilasyon ¢izimini gosterir. Sekil 3.114( a ) ve Sekil 3.115 arasindaki karsilastirmada; yaklagik

33 ps’den sonra asinma goriillmese de, 48 ps’den sonra aginmanin ortaya ¢iktigi, dikkate
alinabilir. Daha fazla gozlemle, 0° meyil acisiyla takim aginmasi, 48 ~ 49 ps’den baglarken; 20°
ve -20° meyil acilartyla; takimin asinmasinin yaklasik 30 ~ 33  ps’den itibaren goriindiigii
asikardir. Sekil 3.116, itme ve kayma kuvvetlerinin toplami olan, takima dikey olan bileske
kuvveti gosterir. Kesim islemleriyle, genellikle her bir durumda talas olusur ve kesme kuvveti
artar. Karsilastirlldiginda; 30 ~ 33 ps’de, 20° ve -20° meyil agilari icin bileske kuvvet; yaklagik
olarak 48 ~ 49 ps’de 0° meyil acis1 icin bileske kuvvete denktir. Bu sebeple takima dikey olan

kesme kuvveti, takimda asinmaya neden olan esas faktorlerden biridir.

i
£
{—- A

Sekil 3.115 48 ps sonraki 0° talas acisi ile gerceklestirilen simiilasyon sonuglari [10]
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0.02

0018 [ weuen Talas agist ~20°

0.016
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001
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Takim tizerindeki kuvvet
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0 2000 4000 6000 8000 10000 12000 14000 16000 18000
Adim (x3)

Sekil 3.116 Takima dik bileske kuvvet [10]

(c) Sicaklik ve Islenmis Yiizey:

Sekil 3.117( a )-( b ), yerel sicakligin; 33 ps’den sonra 200ms~" kesim hizinda, kurulumunu ve

dagilimimi gosterir. Takimin altindaki yerel kinetik enerjiler, 900 K esit ve hatta talasta daha

yiiksektir ( 1200 K ). Sicaklik yerel olarak bakirin ( Cu ) erime sicakligina yakinsadigindan,
giiclii atomik yeniden yapilanma olusabilir. Sekil 3.118( a )-(b ) 33 ps’den sonra 20ms~' kesim

hizinda yerel sicakligin molekiiler kurulum ve uzaysal dagilimimi gosterir. Sekil 3.117 ile

kiyaslandiginda, talaglamadan sonra daha kiiciik bir sicaklik artis1 ( 200 K ) var. En yliksek

sicaklikta (v, =200ms~' ) takimin arkasindaki talaglanmis yiizey atomik olarak ( ¢ok kiigiik
oranda ) piiriizlii, fakat hz diistiikge piiriizsiizlesir. v, =20ms™'’e indirgenmis yiiksek hizlarda

(200ms™"), dogrudan takimin ilerisinde, diizensizlik ve is parcasinin sikismasi s6z konusudur.
Yiiksek hizlar icin takimin Oniinde oldukca genis bir talas olusturuldu, fakat bu; yer degistiren

atomlarn, diisiik hizda daha fazla yeniden diizenlenme zamanina sahip olmasindan dolayi; diisiik

hizlar ( 20ms™" ) icin daha kiiciiktiir.

Yiiksek hizlar piiriizlii yiizeyle sonuglanirken ( 200ms™" ); piiriizsiiz bir yiizey olusturmak icin
diisiik iz ( 20ms™" ) gereklidir. Cok kristalli alt tabakalar kullamlirsa, diisiik talaslama hizinda,

yer degistirme, daha az sorunlu olabilir.
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(a) Molekiiler Konfigiirasyon

(b) Yerel sicakligin ( K ) uzaysal dagilim

Sekil 3.117 33 ps sonraki 200ms™" kesim hizi ile gerceklestirilen simiilasyon sonugclari [10]

(a) Molekiiler Konfigiirasyon

/]

<5

(b) Yerel Sicakligin ( K ) Uzaysal Dagilimt

Sekil 1.118 33 ps sonraki 20ms~" kesim hiz1 ile gerceklestirilen simiilasyon sonuclari [10]

Sonug olarak, paralel molekiiler dinamik, uzaysal ayrisim ve parcacik ayrisimi iizerine kuruldu.
Siiper bilgisayarda degerlendirme testiyle, geleneksel molekiiler dinamikten ( MD ) daha yiiksek
verimlilik saglanmistir. Metal kesim veya taslamaya gelince; diger islemcilerde iletisim
kurulmas: gerekli komsu molekiillerin bilgisi i¢in hesaplanan zaman, uzaysal ayrigim igcin,

parcacik ayrisimi igin gerekli olandan daha kisadir. Molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonu

mesela, 20ms~'’den ( ki geleneksel molekiiler dinamik ( MD ) ile dikkate deger zaman
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kullanmak i¢in biiylik 6l¢ekli simiilasyonlara daha once uygulanmamistir ) daha az hiz icin

paralel molekiiler dinamiginin ( PMD ) kullanimiyla gergeklestirildi.

Paralel molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonlari; tek kristalli bakir (001) yiizeyi aciklayan

atomik siirece temel 6ngorii sagladi. Kesme kuvvetinin degisiminin, is par¢asi kafesinin kayisina
bagl oldugu FFT ile kanitlandi. 20°, -20° ve 0°, meyil a¢ilarindaki durumlar karsilastirildiginda,

takima dik kesme kuvveti, yaklasik olarak, takimda meydana gelen asinmayla aymidir. Yiiksek

talaglama hizlar1 ( 200ms™" ), genis talas olusumuyla birlikte, piiriizlii talaslanmis yiizeye sebep

olur. Yerel kinetik enerjide veya takimin altindaki ve talastaki yerel sicaklikta biiyiik artis vardir.

Aksine diisiik talaslama hizlar1  (20ms™') daha kiiciik talas olusumuyla, daha piiriizsiiz
talaslanmis yiizeye neden olmustur. Kinetik enerji veya takimin altindaki ve talastaki yerel

sicaklikta da daha az artis vardir [10].

3.5.5.2 Nanometrik Kesimin Mekanigi Uzerine Bir Arastirma ve Stnama Ortamimin
Gelistirilmesi

Bu calismada Cheng v.d., nanometrik olgcekte kesim mekanigi, geleneksel kesim yontemleriyle
karsilastirmali olarak incelemislerdir. Nanometrik kesim isleminin simiilasyonu ve modellenmesi
icin molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyon yontemi kullanildi. Modeller ve simiile edilen
sonuglar atomik giic mikroskobunda ( AFM ) kesim denemeleriyle degerlendirilmistir. Ustelik
asir1 duyarlikta denektas tipi ( bench-type ultraprecision ) imalat makinesinin kavramsal tasarimi
sunulmustur. Makine ii¢ boyutlu MEMS aygitlarin nanometrik kesimi i¢in olanak saglamay1
amaclamaktadir. Calisma; gerilim, nanometrik kesim tekniklerinin uygulanmasi/tahmin

edilebilirlik techizat, iiretilebilirlik ve nano 6l¢ekte imalatin verimliligi iizerine yapilmistir.

3.5.5.2.1 Nanometrik Kesim Modeli

Etraflica bir nanometrik kesim modeli, is parcast ve kesici takimin mikro yapisini ve kesici
takimin molekiilleri ile is parcasi arasindaki etkilesimi kapsamalidir. Is parcasi ve kesici takimin
ideal mikro yapisi, Sekil 3.164’de gosterildigi gibi kendi kristal yapilarindan elde edilebilir.
Sekil, nanometrik kesim i¢in, tiim atomlarin komsu atomlart ile etkilestigi, tipik bir molekiiler

dinamik ( MD ) model gosterir.
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3.5.5.2.2 Kesim Enerjisi ve Kesme Kuvvetleri

Atomlararas1 kuvvetler, ilgili atomlarin gerilim fonksiyonunun tiiretilmesi ile hesaplanabilir.

Ornegin, Mors gerilim fonksiyonuna dayanarak, Denklem 3.158’de ifade edildigi sekilde i ve j

arasindaki atomlararasi kuvvet:

u(rlj)z D, [exp(— Za(rl.,. —ro)—Zexp(—a(i;.j —ro)))J (3.158)
dulr,)
F(rl.j)z — L= 2Dka[exp— 2“(’?; - ro)—exp—a(rij —ro)] (3.159)
B ‘

D, bagint1 enerjisi; a, esneklik katsayis1 ve r, denklemdeki atomik uzaklig: ifade etmektedir.

i’ninci is parcast atomuna etkiyen kuvvet, 3.160 no’lu denklemde ifade edildigi gibi ¢evredeki

atomlarin etkilesiminin toplanmasiyla elde edilir.

N, N,
- du (rwtij ) _ du (rwwij )

N, N,
Fu=)Fuy+2 F. =Z—d—+2 i

J# J#i J#i wtij J# wwij

(3.160)

g

™~
T alala TN
o8

Sekil 3.119 Nanometrik Kesimin Molekiiler Dinamik Simiilasyon Modeli [11]

N, ve N, sirasiyla kesici takimin ve is parcasinin atom sayisini ifade etmektedir. F, . ve F

wiij wwij
sirastyla; i’ninci i parcasit atomu lizerine; kesici takimdan ve diger is parcast atomlarindan
etkiyen atomlar aras1 kuvvetleri ifade etmektedir. Her bir takim atomundaki kuvvet asagidaki

benzer islemle elde edilir:
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il o ik du(r ) D du(r )
— _ 1y twij
Ef—ZErzf+ZFw—Z—d—+Z—d— (3.161)
i i j#i Faij j#i Twij
F,; ve F, sirasiyla; i’ninci kesici takim atomu iizerine; is pargasi ve diger kesici takim

atomlarindan etkiyen atomlar aras1 kuvvetlerdir.

Genel olarak, nanometrik talas kaldirmada, diisiik kesme derinligi sebebiyle, kesme kuvvetleri,
konvansiyonel ( geleneksel ) talas kaldirmadakilerden daha kiiciiktiir. Sekil 3.120 tek kristalli
silisyumun, 30nm yaricap ve 1.76nmm kesim derinligi ile nanometrik kesiminin molekiiler
dinamik simiilasyonundaki kesme kuvvetlerindeki degismeleri gosterir. Simiile edilmis ortalama
tegetsel kesme kuvvetleri 55.8mN ’dir. Ortalama normal kesme kuvvetinin ortalama tegetsel
kesme kuvvetine oram1 0.66, ki konvansiyonel kesimdekinden daha biiyiiktiir. Bu nanometrik
kesimdeki diisiik kesme derinliginden kaynaklanmakta, boylelikle is pargasi esas olarak kesim
egimince islenir. Sikistirict etkilesimler, is parcasinin bozulumunda baskin kalacak ki bu sebeple
( sikistirict etkilesimler ) takim-talas ara yiiziinde artan siirtiinme katsayis1 ve yiiksek kesim

oraniyla sonuglanacaktir.

w1t

Teget Kesme Kuvvetleri

—+— Normal Kesme Kuvvetleri

Kesme Kuvvetleri ( N )
'

“0 1 2 3 4 5 B

Kesme Mesafesi ( nm )

Sekil 3.120 Tek kristal yapili Silisyum ile nanometrik talag kaldirma boyunca kesme
kuvvetlerinde meydana gelen degisim [11]
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3.5.5.2.3 Molekiiler Eylem Fonksiyonu

Atomlararas1 kuvvet, is parcasi ve kesici takimdaki atomlarin hareketini simiile eden giictiir.

Atomlarin hareketi Newton un 2. yasasi ile asagidaki sekilde sinirlandirilir:

d ? (r i ) Fwi (rwrij 4 rwwij )
. 3.162
dtz mwi ( )
d’ (’}; ) F, (rmgj > Vaij )

= 3.163
dt* m ( )

ti

r,. ve r, sirastyla; is parcasi ve kesici takim atomlarinin yer degistirme vektoriidiir.

wi

Is parcas1 ve kesici takim materyalinin atomlarinin konumlar1 ( 3.162 ) ve ( 3.163 ) numarali
denklemlerin ¢oziimiiyle elde edilebilir. Eger is parcas1 atomunun ve kesici takim atomunun ayri
ayr1 konumu tespit edilebilirse, kesim olay1 atomik Ol¢ekte calisilabilir, 6rnegin, nano dlcekte. Bu
sebeple talas uzaklastirma mekanizmasi, yiizeylerin iiretimi, takim asinmasi ve siirecle ilintili

nano tribolojik durum tamamaiyla ve kesinlikle arastirilabilir.

Yapisal ve baglantisal sertlik ve imalat makinesi / takim isleme / malzeme yapisinda soniim
nedeniyle, dogrusal olmayan molekiiler dinamik simiilasyon modeli Sekil 3.121°de gosterildigi
sekilde gelistirilmistir. Bu modelde, talas kaldirmada diger izole edilmis dogrusal olmayan
etkileri arastirmak icin, takim asinmasi dahil edilmemistir. Sekil 3.121°de gosterildigi gibi,
malzeme ii¢ farkli bolgeye ayrilir; Newton atomlar1 bolgesi, 1s1 denetim atomlart bolgesi ve sinir
atomlar1 bolgesi olarak isimlendirilir. Sinir atomlart; (3.164 numarali denklemle hesaplanan),
yeni atomlarin ortalama yer degismesiyle, sabit konumdadir. Kafes titresimi bu sebeple ihmal
edilir, sinir etkileri azaltilir ve orgiiniin uygun simetrisi siirdiiriiliir. Is1 denetir atomlari, islem
sicakligin1 kontrol etmek ic¢in Ol¢eklendirilir. Newton atom bolgesindeki ve kesici takimdaki
atomlar, Newton’un 2. yasasina gore davranan atomlar olarak degerlendirilir. Elmas kesici takim
ve is parcas1 arasindaki eylem, Morse gerilim fonksiyonu ile hesaplanir. Is parcasindaki Newton

atomlar1 ve 1s1 denetir atomlarinin devinimi ( 3.164 ) numarali denklemle belirlenir:
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mz’:+h_crz+ﬂ’v(n+ lclr2+ﬁ02r3)+ﬂar;:F(i) (3164)
@

m, , hesaplanan atomun kiitlesi; 4, histerik soniimleme sabiti; @, catlak sikhigr. A ve A,

sirastyla; baslangigtaki sertlik fonksiyonunun egimi ve atomlar arasi sertlik katsayisini ifade

etmektedir. S, ve B., sertlik fonksiyonunun dogrusal olmayan sabit kullanildi. Yer degistirme

1" ve hiz v!' 3.165 ve 3.166 numarali denklemlerle verilir:

2 2
r}n-%—l:’,;"(l_ h la_h_l)]_i_hvln(l_ hhc j
2 2

m. 2m mao

1

hZ
2m

F - th Al Y + 8,6V ] (3.165)
m;

i

i i i

w1 W+h, wh n e no, ol
v _a)—hc +2mi(hc+a))[(F‘ +F ) (2’5+2’a)(r;‘ +r )

- A8, [(';" J+() J— A8, [(';" )+ )3H (3.166)

OO0
OO0,

OOODOOOUODOOCLY,
OO0 YYY

Sekil 3.121 Nanometrik kesim icin dogrusal olmayan bir molekiiler dinamik simiilasyon modeli
[11]
h, integralleme zamanini ifade etmektedir. Tipik olarak materyal atomlar1 ve takim atomlari,

sirastyla; ylizey merkezli kiibik orgii ( FCC ) ve elmas kafeste konumlanir. Baslangi¢ hizlari

(20°C) oda sicakliginda, Maxwell dagilimindan elde edilir. ( 3.165 ) ve ( 3.166 ) numarali
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denklemlerle yinelemeli hesaplamalarda, n +1 zamanda i atomunun yer degistirmesi ve n+1
zamandaki hiz1 belirlenebilir. Nanometrik kesimin yamulma ya da kirilma siireci, boylelikle

yukarida bahsedilen atomik diizeyde, modelleme ve hesaplamalarla calisilabilir.
3.5.5.2.4 Talas Kaldirilnus Yiizeylerin Uretilmesi

0.35nm uc yaricapli elmas kesici takim kullanilarak, mono kristalimsi aliiminyumun (001)
diizleminde nanometrik dikey kesimi simiile edilmistir. Kesilmemis talas kalinlig1 1.4nm , kesim

hizi 20m/s olarak belirlenmis. Kesim hizi, hesaplama zamanim kisaltmak i¢in normalden daha
yiiksektir. Kesim yonii (010), zaman basamag: 34 fs. ’dir. Baslangic sicakligi 20°C . Takimin

meyil acis1 0° ve bosluk agist 10?’dir. Simiilasyonda sunulan is parcgasi, hesaplama kuvvetince
stnirlandirilmis  olarak, 3516 Al atom igerdigi ve kesici takimin 1931 atom igerdigi
varsayllmistir. Talas yer degisimi ve talas kaldirilmis yiizeylerin iiretimi, kesim isleminin

sonucudur.

Potansiyel Enerji ( J )

Sekil 3.122 Nanometrik kesim iglemi siiresince potansiyel enerjideki degisim [11]

Talas kaldirma islemi boyunca gerilim enerjisindeki degisim, Sekil 3.122°de gosterilmistir. Sekil,
kesici takimin ilerleyisinden evvel gerilim enerjisinin negatif oldugunu, takimin islemesiyle
gerilim enerjisinin pozitif oldugunu gostermektedir. Kesim siirecinde, biiyiik ihtimalle dogrusal

olmayan kaynaklardan ileri gelen, enerjide gii¢lii degisim var.
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(a) 3.4 ps (b) 17.0ps

(c) 30,6 ps (d)37.2ps

Sekil 3.123 Nanometrik talag kaldirma isleminin molekiiler dinamik simiilasyonlar1 [11]

Sekil 3.123; molekiiler dinamik ( MD ) simiilasyonuyla elde edilen nanometrik kesim igsleminin
anlik fotografim1 gostermektedir. Talasin bir birim atomik kiimeyle uzaklastig1 goriilebilir. Sekil
3.122 ve 3.123’de gosterilen sonuglara dayanarak, nanometrik kesim yiizeylerinin iiretimi, su
sekilde aciklanabilir: Kesici yliziin islenmesine bagh olarak, is parcasi atomlar1 ve elmas takim
atomlar1 arasindaki cekme kuvveti, itici hale gelir. Elmas atomlarinin bagimnti enerjisi Al
atomlarininkinden daha fazla oldugundan calisma kafesi sikistirilir. Sikistirilmis kafeste
depolanan gerinim enerjisi belirli bir diizeyi astiginda, atomlar, gerinim enerjisini salmak igin,
yeniden diizenlenmeye baglar. Atomlar yeniden diizenlenmeyi gerceklestirecek yeterlilikte
degilse, mikro dislokasyonlar meydana gelir. Ust tabakadaki sikistirilmis atomlar ile alt
tabakadaki atomlar arasindaki itme kuvvetleri artar, boylelikle, iistteki atomlar kesici yiiz
boyunca hareket eder ve ayn1 zamanda, takim atomlarindaki itme kuvvetleri, atomlari kesme
cizgisinin altina sikistirmak icin, artan talag akisina diren¢ gosterir. Kesici uc hareketi ile bazi
dislokasyonlar yukar1 yonliidiir ve ylizeye ulastiklarinda, serbest yiizeyden kaybolurlar. Bu olgu
talas olusum siirecine uymaktadir. Basarili iiretimin ve dislokasyonlarin kaybolusunun sonucu
olarak, talasin muntazam uzaklasacag1 goriiliir. Kesici takimin gecisiyle, yan yiizeydeki baski
serbest kalir. Atomlarin katmanlari yukari hareket eder ve esnek toparlanmayla sonuclanir,
boylece talas kaldirilmis yiizey {iiretilir. Sonug¢ olarak; talas uzaklastirmasi ve talas kaldirilmis
yiizey {iretiminin, aslinda, is pargcasi materyallerinin kayma hareketinden kaynaklandigi

belirtilebilir.
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3.5.5.2.5 Kesici Takim Asinmasi

Tek kristalli atomun nanometrik kesimi, takim asinmasinda 6rnek olay olarak alinir. Sekil 3.124,
mikro kristalimsi aliiminyumun, elmas kesici takimiyla, (001) diizleminde dikey kesiminin iic

boyutlu molekiiler dinamik simiilasyonunu gosterir. Is pargasinin ve takimin modeli yaklasik
90000 atomunu igerir. Is1 denetir atomlari, islem sicakligini kontrol eder. Sinir etkilerini
azaltmak i¢in, siki sinir kosullart benimsenir. Elmas takimin kesici kenar yaricapr 1.3nm,

kesilmemis talag kalinligi 1.57m olarak belirlenmistir. Hesapsal zamani azaltmak i¢in, 100m/s
kesim hizi kullanilmigtir. Bu kesim hizi gercek¢i olmamakla birlikte; 20m/s den 200m/s’ye

kadar olan kesim hizlarinda elde edilen yiizey kalitesi ile arasinda cok kii¢iik bir fark oldugu
ispatland. Is parcasindaki Al etkilesimleri ve elmas takimdaki C-C etkilesimleri i¢in, uyarlanmis
gomiilii atom gerilimi kullanilmis. Bu modelde, nanometrik kesimde, kesim 1sisinin 1s1 denetir
etkisi; aliminyum ve karbon atomlarinin siiblimlesme enerji parametrelerinin, sicaklik
degisimlerine gore uyarlanmasi yoluyla icerildi. Bu; enerjinin es paylagimi teoremi ve
Kirchhoff’un yasasiyla aliiminyum ve karbon atomlarinin siiblimlesme entalpisi sayesinde, kesim
sisteminin denge sicakliginin hesaplanmasina dayanmaktadir. Bu kuralsal toplulukta, sabit basing
altinda, aliiminyum atomu ve karbon atomunun siiblimlesme entalpisi siiblimlesme enerjisine
esitlenir. Siiblimlesme enerjisi ve sicaklik arasindaki iligskiye bagli olarak, siiblimlesme enerjisini,
MEAM potansiyeli i¢inde diizenlenmistir. Potansiyel farki, atomlar arasi kuvvetler olacagindan;

kesim 1s1s1nin etkisi, kesim sistemine eklenir.

i1

-. : k

Sekil 3.124 Nanometrik kesim i¢in 3 boyutlu molekiiler dinamik simiilasyon modeli [11]
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Takim asinmasini acik bir sekilde gozlemleyebilmek icin, is parcasi ve takim atomlarinin, (200)
diizlemindeki anlik goriintiileri Sekil 3.125°de gosterilir; (a )’da baslangictan 20.4ps ve (b )’de,
120ps’ye kadar. 20.4ps’de, kesici agiz altinda is parcasinin kristal hali ve egim yiizeyi
bozulmaya baglar. 120ps’de, is parcasi ve takim atomlar1 arasinda belirgin yaymnim vardir.

Takimin ucundan birkac¢ takim atomu ayrilir ve talasla hareket eder ve onlarin birkagi kesici uca
baglanir ve yan ylizeyde calisma atomlar1 ile dagilir. Yine de, kesici kenarin sekli c¢oktan
degismistir ki, takimin kesici kenarinin aginmaya bagladigini gosterir. Olgu, kesim bolgesindeki
hizli sicaklik artisidir. Kesim sicakligindaki artigla, C’un siiblimlesme enerjisi onemli 6l¢iide
diiser. Aksine, Al’'un siiblimlesme enerjisindeki degisim kiigiiktiir. Karbon siiblimlesme
enerjisindeki diisiis, C-C kovalent baginin zayiflamasiyla sonuclanacaktir ve elmas atomlarinin
bagint1 enerjisinin diismesine sebep olur. Calisma atomlarinin kinetik enerjisindeki artigla, bazi
calisma atomlar1 takim atomlar1 ile dagilir. Calisma atomlarinin yaymimi, takim atomlarinin
bagim zayiflatabilir. Ustelik elmas atomlarmin zayiflamis bag: da bu sefer, ¢alisma atomlarinin
yaymimmin yiikseltir. Is parcasindaki maksimum zorlanma, takimin ucuyla birlikte ara yiizde
bulunur. Bu, Sekil 3.125( b )’de gosterilen simiilasyon sonuclariyla da kanitlandig gibi; takim

ucunun aginmaya uygun oldugunu gosterir.
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(a) 204 ps
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(b) 120 ps

Sekil 3.125 Farkli zaman adimlarinda molekiiler dinamik simiilasyonun goriintiileri [11]
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3.5.5.2.6 Nanometrik Kesim icin Stnama Ortanu

(a) Atomik Kuvvet Mikroskobu ( AFM ) ile Nanometrik Kesim Denemeleri:

Nanometrik kesim fizigi bilgisi hi¢ siiphesiz, asir1 duyarh talas kaldirma takimi ile yiiriitiilen
nanometrik kesim denemeleriyle dogrudan elde edilebilir. Yine de, atomik kuvvet mikroskop
(AFM) tekniklerinin gelistirilmesi, bu bilgiyi elde etmek ig¢in, alternatif yollar saglamistir.
Nanometrik kesim mekanizmasini ¢alismak i¢in; bir AFM’nin keskin elmas ucu, i§ pargasinin
yiizey kesiminde, tek-uclu elmas kesici takimina benzetmek ic¢in kullanilmistir. Buna ragmen,
yiizey taramasi yoluyla, yilizey topografyasi elde etmek icin, u¢ normal olarak kullanilir. AFM
dirseginin tork kalinligi, konvansiyonel bir takim tutus mekanizmasinin kalinligindan daha az ve
AFM’nin normal yiikii, konvansiyonel ¢alisma takimi baglanti yiikiinden daha kiiciik oldugu
halde, AFM’nin kullanildig1 nanometrik kesimde, malzeme uzaklastirma islemi, elmas takimin
kullammindakiyle oldukca benzerdir. Ustelik AFM ile nanometrik kesimin, malzeme
uzaklastirma hacmi, gecerli molekiiler dinamik simiilasyonu oOlcegi ile tutarhidir. Bu sebeple,
nanometrik kesim denemeleri, tek kristalli silikon levha iizerinde, bir AFM’nin ( Nanoscope 1lla
Dimension 3100, Digital Instruments ) elmas ucuyla, kazima modunda yiiriitiildii. Elmas takimin
kesici kenar yarigapi, 30nm , ve dirsegin tork kalinhigi 2.9x10~ N/V ( imalatgilarca saglandig
kadar )’dir. Denemelerde, girintili yazma ve kazima siireci boyunca, normal yiikk 404N , tarama
hiz1 1Hz. olarak belirlenir. Elmas ucun, bir 6l¢iide, yiizeye ¢entik biciminde yazmasindan sonra,
2um’ye 2um talas kaldirlmis yilizey alani iiretilene kadar, kazima islemi tekrarlanir. Talag
kaldirilmis yiizeyin doku goriintiisii ve satith tesviyesi analiz diyagrami sirasiyla Sekil 3.126 ve
3.127°de gosterilir. Yiizey ortalama piriizliligic R,, 0.447nm olarak oOlciilmiistiir. Sonuglar;
elmas kesici takimiyla, nanometrik kesimin {iretilebilirliginin ve tahmin edilebilirliginin iyi
oldugunu gostermistir. Ayrica tork gerilim sinyaline ve dirsek sertligine dayanarak, kesme
kuvveti 67.4uN olarak Olciilebilir. Kuvvet degeri; 3.5.5.2.2°nci boliimiinde belirtilen,
nanometrik kesimin Molekiiler Dinamik simiilasyonunun kestirimiyle tamamiyla tutarlidir

(67.4—55.8/67.4%x100% =17.2% fark).
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6O 000 o

Sekil 3.126 Talas kaldirilmis yiizeyin topografyasi [11]

(b) Nanometrik Kesim Icin Asiri Duyarli Talas Kaldirma Makinasi:

Sekil 3.128, nanometrik kesim siireci icin, denektasi-tipi asirt duyarh talas kaldirma makinesinin
kavramsal tasarimini sunar. Talag kaldirma makinesi, 3D MEMS aygitlarin iiretimi i¢in, asiri

duyarli talaglama becerisinde olmay1 amaglar.

Talas kaldirma makinasi agsagidaki ozelliklere sahiptir:

e Diisilk maliyet, endiistriyel fizibilite ve yerel cevresel kontroliin rahatligi agisindan
denektasi-tipi,

e Gelistirilmis teknolojinin esnek uygulanabilirligini ve iriinlerin kisisellestirilebilirligini
saglamak adina modiiler yapiya sahip,

e Lineer motor ve hareket kontrolii icin; akilli elle ayarlanabilir birimle birlestirilmis

piezoelektrik devindirici, kullanir [11].
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Peak Surface Area Suwmit Zero Crossing Stophand Ewecute Cursor

Sertlik Analizi

Resim Istatistikleri

Res. Z aralifi ZL110 e

Iwy. Mean 0. 107 e

Iwg. Raw wean B.954 nm

Res. Rms (Rq) 2.025 nm

Res. Ra Z.200 ro

Res. Rmax 20.937 nm

Res.Yiizey Alani  16.013 pw'

Kutu Istatistikleri

Z aralig: 3.053 nm

Hean -2.832 nm

Raw wean 5.914 nw

Rms (Rg) 0.530 nm

Ortalama Sertlik (Ra) 0,447 nm

Maks. Yiikseklik (Rmax) 2,840 nm

Garpiklik 0.095

Basiklik 2,218

Rutu % boyutu 1.584 vm
1 =

Rutu 3 boyutu

Sekil 3.127 Yiizey sertlik analizi [11]

Sekil 3.128 Nanometrik kesim icin gelistirilen denek-tast tipi asir1 duyarh talas kaldirma
makinesinin taslagi [11]

3.5.5.3 Bakirdan Nano Olcekte Talas Kaldirmanmn MD Simiilasyonu

Biswas v.d.tek kristalli bakirin nanometrik talas kaldirilmasinin  molekiiler dinamik
simiilasyonlart gomiilii atom metoduyla gerceklestirmistirler. Bu calismada malzeme taginimu,

talas formasyonu, materyal ayrilmalar ve siirtiinme kuvvetleri simiile edilmistir.

Bu calismada, elastik 6zellikleri, kusurlu olusum enerjilerde, yakin sikistirilmig bir yi1gin cesitli
metallerin kirilma mekanizmasini modellemede, olduk¢a basarili olmus, kanitlanmis EAM’dan

yararlamlmistir. EAM genis capta yiizey Ozelliklerine de; yiizey enerjilerini basarilica
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tanimlamada, yiizeyin yeniden olusturulmalarinda, metal yiizeydeki sogurmalarda basarili bir

sekilde uygulanmistir.

EAM’1n temel yaklagimi, yogunluk-islevsel teoriden gelistirilen, bir atomik sistem i¢in toplam
potansiyel enerji ( U ), yerlestirme enerjisinin ( F ) ve kisa-donemli itici potansiyel enerji

ciftinin ( ¢ ) toplamudir:

i#]

U =Y Flp)+ Z%( ) (3.167)
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Sekil 3.129 s parcasinin ve kesici takimm —45° meyil agisiyla, bakir (100) yiizeyinin

nanometrik kesiminden onceki baslangic sekli. Kesim derinligi 0.9nm . Hiicrenin kenar ve
altindaki katmanlar sert. Atomlarin x — z diizlemi ( sabit y diizlemi ) gosterilir. [9]

GOmiilii enerji, bir atomu i, bu atomun bdlgesinde ana elektron yogunlugu o, 'na yerlestiren

enerjidir. Herhangi bir noktadaki elektron yogunlugu, bireysel atomik yogunluklarin toplami
olarak uygun sekilde tanimlanir. Gomiilii fonksiyon F (ph!l.), kuantum mekanik katkilarini,

katinin bagintilarina birlestirir. EAM’daki parametreler, dogru kafes sabitlerden, yigin zorlama

carpani ve formasyonun 1sisindan verimlilik saglamak i¢in uygun hale getirilmistir.

Buradaki simiilasyon uzay1, bakir bir is parcasidir. Nano 6lgek isleme uygulamalari i¢in dnemi ve
yart iletken teknolojide bir ara bag olmasindan dolay: bakir secilmistir. Bakirn (001) diizleminin
nano Olgekte talas kaldirilmasimi simiile etmek icin, 6350 atom igeren ( Sekil 3.129 )

20a x4a x20a boyutlarinda bakir levhadan yararlanilmis; aliiminyum yiizeylerdeki ©Onceki
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simiilasyonlarin ¢alisma alanindakine benzer sekilde, a; bakirin orgii sabiti ( 3,61;)\)’dir.
Simiilasyonlar 15000 atomlu genis sistemlerde benzer sonuglarla gerceklestirilmistir. Cilalama
ilk olarak bakirin (001) yiizeyinde [100] y6nii boyunca arastirilmis. Periyodik simir kosullari x
veya z istikametinde degil fakat y istikameti boyunca devam ettirilmistir. xz ylizeyi ve xy
diizleminin altindaki ( is parcasinin alti ) atomlar, sabit tutulmustur. Diger tiim atomlarin
molekiiler dinamik ( MD ) algoritmas1 boyunca hareketine izin verildi. Atomik koordinatlarin
zaman entegrasyonu icin ongorii diizeltici Gear algoritmast kullanildi. Tiim sistemin sicakligi

standart Nose termostatiyla siirdiiriildii. Calisma alaninin detaylar1 Tablo 3.17’de 6zetlenmistir.

Is parcasmin ( Sekil 3.129 ) sol taraftaki ucunda, baslangigta takimi konumlayan, takimin
simiilasyonlar1 i¢in yakin plan, yiizeyin iizerinde ¢ikinti olusturmustur. Takim, is par¢ast boyunca
kararli hal nano-kazima siirecini etkince simiile ederek sertce hareket etmistir. Bu mekanik
asinimi ve metal bir ylizeydeki esbi¢imsizligin diizlemsellestirilmesini, belki CMP’deki durum

gibi modeller.

Is parcasmnin sert kazinmasini takip eden cesitli derinliklerdeki girintili yazmanin alternatif
yontemi, bu calismada bahsedilen ilk yontemdeki nano 6lcekte talas kaldirma icin, nitelik olarak
benzer sonuglari iiretmistir. Yine de kararl hal talas kaldirma islemiyle ilgili olarak daha az,

onceki girintili yazma simiilasyonuyla daha ¢ok baglantilidir.

500—700 bakir atomundan olusan takim, meyil acisma baghidir. Takimm (110) ekseni alt
tabakanin (100) eksenine paraleldir. Negatif talas acisiyla centik acici aygit benzeri takim
kullamilmistir. y yoniindeki takim genisligi ( 3a ) is parcasindan daha kiigiik 2 atomik katman
oldugundan, is pargasi boyunca bir kanal iiretmistir. Takim atomlari, is parcasinin sabit atomik
sinir duvarlarina kars: siirtiiniiyor. Tam bir 3 boyutlu simiilasyonda beklenilecegi gibi, materyalin
daglanmis kanal tarafinda birikmesine izin verilmemistir. Takim, CMP’deki ylizeye karsi
asindirici pargalar1 sikistirmadaki yastigin roliine benzer sekilde, asindirici takim serttir ve azalan

itici giigle tutulur.
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Tablo 3.17 Calisma alan1 ve simiilasyon parametreleri [9]

Simiilasyonlar i¢in Potansiyel
Alt Tabaka Malzemesi

Alt Tabakanin Kristal Yapisi
Calisma Alam Olgiileri ( 100 )

Takim Olciileri
Bosluk Acisi

Talas Agisi, @,
Kesim Dogrultulari
Kesme Derinligi

Kesme Hiz1

Alt Tabaka Sicakligi

Molekiiler Dinamik Zaman

EAM
Bakar
Yiizey Merkezli Kiibik ( FCC)
20a x4a x15a (001) yiizeyi 6350 atom
0 ( 1452 atom karisik )
a=3061A

(x)x4ax1la (001) x’ebaghe, 304 atom
45°

—45°’den —63”’ye

(001) yiizeyi iizerinde [100] dogrultusu

(001) yiizeyinde 6a = 2.1nm

1.8 —180ms™"

300K

0.814 fs

Takim, [100] istikametinde, kiiciik artiglarla ( Ax ), kesim yiizeyi boyunca yer degistirir. Takimin
her durumu i¢in, dizge molekiiler dinamik ( MD ) algoritmasiyla ~50 zaman basamagiyla gelisir.
Takim koordinatlart [100] istikameti boyunca Ax tarafindan artar ve molekiiler dinamik ( MD )

simiilasyonu tekrarlanir. Ax’in yer degistirmesi miimkiin oldugunca uygun bir sekilde kiiciik

oldukca, simiilasyon siirekli benzeri islemeye yaklasir.

Tipik metalden talas kaldirilmas: durumunda veya CMP durumunda, yumusak bakir bir yiizey,
cok sert bir takimla veya asindiric1 6geyle islenir. Bakir yilizey hazirligima bagl olarak 6nemli

derecede yumusakken ( sertlik < 5Q ) elmasin sertligi 10Q2 ve asindirici aliiminyum oksit 9.

Alt tabakanin altindaki 8 katmanimi ( 1.2nm ) 300K ’de tutarak sicaklik kontrol edilmistir.
Sicaklik belirlenen sicakliktan 10K ’dan fazla saparsa, bu 8 alt tabakadaki atom hizlarinin

yeniden Ol¢eklendirilmesi gerceklesir. Bu algoritma sicakligin yilizeydeki talas kaldirilmis
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bolgeden, is parcasinin en bilyiilk kismina dogru, deneye benzer sekilde, aktarimina izin verir.
Sicaklik kontrolii sicaklik toleransindaki kiiciik degisimlere kars1 duyarsizdir.

1

Bakirin deneysel talash islenmesi i, torna takimiyla, 1-10ms™ isleme hizinda gerceklestirilir.

Yar iletken isleminde koruycunun ( pad ) CMP adiminda 20 —-50RPM doénme hiziyla doniisii,
0.5—1.0ms™" gibi daha da diisiik talas kaldirma donme hiz1 iiretmistir. Bu isleme hizinin

yonetimiyle karsilastirmak icin pek diisiik isleme hizin1, 1.8ms™", Ax = 0.0004nm ’deki oldukca
kiiciik artiglarla simiile etmistirler. Bu isleme hizi 6nemli derecede, dnceki simiilasyonlardan daha

yavastir. Takim ~0.4nm uzakhig1 icinden gecerken, yaklasik olarak 1000 yer degistirme artisi

kullanilmustir. Daha yiiksek kesim hizlari icin, 18ms™ , Ax = 0.004nm kullanilmustir.

Talas kaldirma isleminden sonra, takim sabit yiiklii pozisyonda tutularak, is parcasi gevsetilebilir

ve ~ 150000 zaman adimlar1 ( 120ps ) boyunca gevsetilmesine izin verilmistir. Bu gevseme

hizli talas kaldirma adimindan sonra alt tabakanin yeniden orgiitlenmesine neden olur ve bu

diisiik kusurlu is parcasini diizenlemek i¢in 6nemlidir.

Nano 6l¢ek On cilalama islemini tamimlayan farkli degiskenler su sekildedir;

(1) Kiristal ylizey yonelimi ve kesim yonii,

(2) Kesim hiz1 v,

(3) Kesim derinligi d_,

(4) Takimin meyil agis1 &,

(5) Takimun kristal yonelimi ve is parcasiyla takim arasindaki aci,
(6) Alt tabakanin sicakligr 7',

(7) Son derece sert veya bicim degistirebilir olan takimin katiligi,

(8) Gevseme icin zaman Olcegi ve talag kaldirma isleminden sonra is pargcasinin yeniden

orgiitlenmesi.

flk olarak (001) bakir yiizeyin nano dlgekte talas kaldiriimasi, 1.8 den 180ms™"’e degisen kesim

hizinin v, bir fonksiyonu olarak simiile edilmistir. Kesimin yonelimi (100) yoéniindeydi. Tablo
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3.17°de gosterilen calisma alan1 parametreleri kullanilmistir. —45° meyil acili ilk simiilasyon
seti, talas kaldirma hizi o, ve talas kaldirlmis yiizeyin dogasi arasinda zengin karsilikli
etkilesimi gosterir. Sekil 3.130, kesim ~2.7nmboyunca ilerledikten sonra, farkli isleme hiz
sonuglarini karsilagtirir. En yiiksek hizda ( v, =180ms™" ) takimin arkasindaki talas kaldirilmig
yiizey, otomatik olarak piiriizlii, fakat hiz diistiikce diizlesiyor. Is parcasiin, daha yiiksek hizlar
icin ( 180 ve 18ms™" ) takimin ilerisinde, 6nemli Slciide sikistirma ve diizensizligi var, bu
v, =1.8ms™" icin azaliyor. Oldukga biiyiik bir talas, daha yiiksek hizlar igin ( 180 ve 18ms™" )
takimin ilerisinde bi¢imlendirilmis, fakat yer degistiren atomlarin, yeniden diizenlenmeye daha
fazla zamam oldugundan, en diisiik hizda ( 1.8ms™' ), daha yavastir. Dislokasyonlar, ii¢ hizin

tiimii icin iiretilmistir ve alt tabakada daha derince ortaya ¢cikmustir (180 ve 18ms™", Sekil 3.130).

Dislokasyon dongiileri kayip atomik sira ¢iftlerinden olusur.

Deneysel olarak, takim igleme bolgesi boyunca gectikten sonra, ( ~ms ) takim bu bdlgeden
uzakta oldugunda ve islenmis yiizey gevsemeyebilir oldugunda, makroskopik zaman mevcuttur.
Bu gevseme adiminin kusurlari tavlayabilir hale getirdigi bulunmus ve bu yiiksek kalite is parcasi

elde etmede kritiktir.

vs=180m/s T — vs=1.8 m/s
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Sekil 3.130 Bakur (100) yiizeyinin, — 45° meyil agil sert bir takim ile 180, 18 ve 1.8ms™" kesim
hizlarinda, nanometrik kesiminin, molekiiler dinamik simiilasyonundan sonraki nihai sekli. Tiim
hallerde kesim derinligi 1nm [9]
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Is parcasimn 150k MD adim ( 120ps ) gevsemesi, yiiklii takimla, ii¢ isleme hizi igin
karsilastirilir ( Sekil 3.131 ). v, =180ms™" icin takim altindaki sikistirma ve derin dislokasyon

dongiileri, arkasinda hemen hemen kusursuz bir is parcasi birakarak, 6nemli 6lciide tavlar ( Sekil

3.131 ). Yine de benzer dislokasyonla drnek 18 ve 1.8ms™' tavlamadan sonra kalir. Aslinda

1

ornek v, =18ms™ ’nin tavlama siiresince dislokasyonlar bir par¢a derinlesmektedir. Takimin

ilerisindeki karisiklik tiim durumlarda indirgenir. Takimin arkasinda islenmis yiizey 180ms™" igin

piiriizlii kalir, fakat hiz 1.8ms ™" e indirgendiginde diizlesmistir.

Gevsemeden Sonra vs=1.8m/s
vs=18m/s

vs=180m /s
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Sekil 3.131 Is pargasinin, yiiklii durumdaki takimla Molekiiler Dinamik ( MD ) 120 ps *de ( 150k

MD adimlari ) calisirken 180, 18 ve 1.8ms™" kesim hizlarinda gevsemesinden sonraki sekli. Sekil
3.130°da gosterilen son halleri gevsetildi [9]

v, =180ms™" igin dikkate deger gevseme olusur, ¢iinkii takimin altinda yiiksek sicaklik ( kizgin

nokta ) bolgesi bicimlendirilir ve kesimden sonra talasa dogru genisletilir ( Sekil 3.132 ). Takimin
altindaki yerel kinetik enerjiler, 900K sicakliga es ve talasta daha da yiiksektir. Sicaklik yerel
olarak Cu’in erime sicakligina yaklastigindan, saglam atomik yeniden orgiitlenme olusabilir.

Gevseme, artik enerjinin dagitilmasina, yigina 1s1 iletimiyle izin verir ve yiiksek enerjili ve
diizensiz atomik bolgeyi tavlar. Sicaklik v, =180ms™ igin ¢ok yiiksek oldugundan, 6nemli
tavlama olusmakla birlikte, artik enerji 120ps’den sonra tamamen dagitilmadi ve sicaklik
takimin oniinde 600 —-1000K ’e digmiistiir ( Sekil 3.132 ). Ek 80psicin baska tavlamalar
(goriillmeyen), tiim is parcast icin 600K ’den daha azma disiiriir. Karsilastirma olarak,

v, =18ms™" icin talas kaldirma isleminden sonra, dislokasyonlari tavlamak igin yetersiz,
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200K ’den daha diisiik bir sicaklik artis1 var ( Sekil 3.132 ). Asir1 yavas 1.8ms™ simiilasyonu

siiresince hemen hemen hig 1sitma yok ve ihmal edilebilir tavlama vardir.

Tavlama boyunca is par¢asinin potansiyel enerjisi, genis gevseme nedeniyle ¢okga, 0.1eV /atom ,
diigmiistii. Bu isleme hizlar igin ¢ok kiigiik tavlamayla tutarh olarak v, =1.8ms™' ve 18ms™'igin

potansiyel enerjiler gevseme siiresince yalnizca biraz diiser ( Tablo 3.18 ).

Yiiksek hizlar ( 180ms™ ) piiriizlii yiizeyle sonuglamirken diiz bir yiizey yaratmak icin diisiik
hizlar ( 18 —1.8ms™" ) gereklidir. Cok kristalli alt tabakalar kullanilmis ise, alcak isleme hizinda
dislokasyonlar daha az sorunsal olabilir. Bunlar, takim alt tabakada ¢alistiktan sonra, nanometrik
kesim siiresince artik enerjinin gevsemesi i¢in degerlendirilecek ilk simiilasyonlar - onceden
simiile edilmemis bir Ozelliktir. Takimi altindaki yiiksek sicaklik bolgesi, yerel bolgedeki
zorlanmanin gelistirilmesini Onerir. Talas kaldirma isleminin zaman siireklisi simiilasyonu i¢inde

birlestirilmeye ihtiya¢ hisseden bir 6zelliktir.

Tablo 3.18 Is parcasinin kesimden ve gevsemeden sonraki potansiyel enerjileri ( PEs ) [9]

: Kesim Sonras1 PEs Gevseme Sonras1 PEs
Hiz v, (ms )
(eV [atom) ( eV /atom)
180 -3.1296 -3.2358
18 -3.2019 -3.2140
1.8 -3.2164 -3.2170

Alt tabaka ve takimin ayni yonelimiyle, 12000 atomlu, énemli Olciide genis, dizgenin, nano
Olcekte talash islenmesi gerceklestirilmistir ( Sekil 3.133 ). Nano Olgekte talas kaldirma
6.8nm’den daha biiyiik bir uzaklik {izerinde gerceklestirilmistir. Takimin altinda dislokasyon
ciftleri, takimin cevresinde diizensiz bir bolge ve takimin ilerisinde ( Oniinde ) Onemli talas
olusumu var. Esas sonuglar, daha kii¢iik bir dizgedekiyle ( sistem ) benzer ve bu benzer sistemin
nano talag kaldirma isleminde daha kiiciik olan dizgenin ana fiziksel siirecleri tanimlamak i¢in

kullanilabilecegini gostermistir.
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vs=180m/s Gevsemeden Sonra

(001)

vs=1.8m/s

Sekil 3.132 Is parcasinin 120ps igin gevsemesine izin verildikten sonraki ( Sekil 3.131’daki
bicim ) sicaklikla karsilagtirmali olarak; kesim simiilasyonundan sonra ( $Sekil 3.130’daki bigim )

is parcasindaki yerel sicakligin ( K ) uzaysal dagilimi. Sonug ciftleri 180, 18 ve 1.8ms™" kesim
hizlar i¢in gosterilir. Her bir resimde farklilasan 6lgek ve sabit sicaklik konturlarinin degerleri
gosterilir [9]

(001)

Sekil 3.133 (001) yonelimdeki yiizeyle, 12000 atomlu 6nemli derece biiyiik bir dizgenin nano

isleme simiilasyonu. Gosterilen bigim, 18ms™" hizda 6.8nm boyunca islemeden sonra [9]

Takimdaki i¢ katmanlardaki kuvvetleri toplayarak, takimdaki normal kuvveti veya itme kuvveti
(F,), ve kesme kuvveti ( F, ) hesaplanmustir. Is parcasina kars: siirtiinen ve iki boyutlu kesim
geometrisinin bir el yapimi olan, takimdaki dis katmanlarin kuvvet katkilarin1 ihmal etmistirler.

[s parcas1 ve takim arasindaki kafes kaydi, bu simiilasyonda ihmal edilmis olan, biiyiik periyodik

kuvvet degisimlerine neden olabilir. Kesme kuvvetinin itme kuvvetine oran siirtiinme katsayisini
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verir ( £ =F, /F, ). Isleme uzakligiyla bu kuvvetlerin degisimi, 45° takimi ve bir 0.9nm kesme

" icin gosteriliyor. Zaman ortalamali kuvvetlerden, 1 =0.64 elde ettik.

derinligi ve v, =18ms"~
Sekil 3.133’de daha biiyiik dizgeler icin olduk¢a benzer kuvvet degisimleri ve # bulundu. Metal
islemesinde, kuru metal i¢in, biiyiik kesme kuvvetlerinin olusturuldugu yerde, 4 ’niin biiyiik

degerleri beklenebilir. Kesme derinligi, Sekil 3.134’dekine nitelik bakimindan benzer tavirla,

itme ve kesme kuvvetleri artarken, artmakla birlikte, # bu deger civarinda kalir.

77—
L ovs=18m/s

Kuvvet (nN)

Sekil 3.134 (a) Yiizey —45° meyil acili takimla, Sekil 3.175’deki geometride, 18ms ™' hizla
islenirken, itme F, ( kalin) ve kayma kuvveti F, ( ¢izgili ) (b) Yiizey —45° meyil acili takimla
islenirken, itme F, ( kalin ) ve kayma kuvveti F, ( ¢izgili ). Takim ve is parcasinin kristal

eksenleri arasinda 45° uygunsuzluk var [9]

0.6 ( durgun katsay1 ) ve 0.5 ( kinetik katsay1 ) celikte kuru celik i¢in 4 'niin hesaplanan degeri,
deneysel olarak olciilen siirtiinme katsayisina uyar. Bakirin degerinin ¢eligin bu degerine benzer
olmasini bekleriz. Buradaki simiilasyon, iki yiizeyin siyrilmasina karsilik, alt yiizey islemesini

icerdiginden u ’niin hesaplanan degerinin, ol¢iilen kinetik siirtiinme katsayisindan daha biiyiik

olmasi sasirtict degildir. 4 'niin degeri yiizey diizgiinliigiine de baghdir.

Sonug olarak, burada simiile edilmis olan, daha 6nceki simiilasyonlarda dikkate alinmamais, yeni
bir kritik bakis agisi, kesim ilerledikten sonra, is par¢asinin gevsetilmesidir. Bu islenmis bolgede
iretilen artik enerjinin, i§ parcasinin en biiyiik kismina yoneltilmesine izin verir ve bu kusur ve
hasarlar1 tavlama da kritiktir. Islenmis bolgedeki artik enerjinin is parcasinda zorlama yaratmada

kritik olabilecegini saptanmaistir.
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Takim ve is par¢as1 yanlis yonelimli oldugunda ( Sekil 3.134 ), kuvvetlerdeki tesadiifi degisimler,

KCR tarafindan bulunan sonuglarla oldukca benzerdir. Siirtinme katsayisinin g, kristal

geometriye bagimliligi da KCR tarafindan bulunmustur. Pozitif meyil a¢ili takimlar i¢cin « > 1

degerlerini, negatif meyil acili ( —45” ) takimlar icin u <1 degerlerini bulmuslardir.

EAM kullanilan MD simiilasyonlari, tek kristalli (001) bakir yiizeyin nanometrik kesime temel
olusturan atomik islemin, temel kavrayisini saglamistir. Nanometrik kesim iki adimdan olusur:
takim islenmis bolgeyi gectikten sonra, takim iist yiizeyi iiretirken, malzeme taginmasi; is
parcasinin diisiik kusurlu sekle gevsemesince takip edilir. Nanometrik kesim siiresince, yiiksek
sicaklik yerel bolgesi ve takimin asagisinda zorlanma var. Gevseme islemi bu artik enerjiyi tavlar
ve i parcasinin ¢ok kiiciik yerinden edilmesine neden olur. Burada gozlenen malzeme taginma,

CMP isleminin mekanik kismiyla benzer.

Yiiksek isleme hizlar1 ( 180ms™" ) biiyiik talas olusumlariyla, piiriizlii islenmis yiizeylere neden
olur. Takimin altinda ve talasin i¢inde, biiyiik yerel kinetik enerji veya yerel sicaklik artigi var.

Bu artik enerji is parcasinin neredeyse yer degistirmeden bagimsiz olmasi i¢in gevsemesini

olanakli kilmistir. Diisiik isleme hizlarinda ( 1.8 —18ms™" ), alt tabakadaki kalic1 dislokasyonlarla

birlikte, kiiciik talas olusumuyla piiriizsiiz islenmis yiizey olusumu var. Isleme siiresince takimin

asagisinda sicaklik artist ( < 200K )’den disiiktiir. Dislokasyonlar genellikle ylizeye 45°°de

gorliniir.

Stirttinme katsayist ( & ), takimin geometrisine baglidir. —45° meyil acili takim i¢in, # ~ 0.64.
M, takim kristal eksenleri ve is parcasi kristal eksenleri arasindaki yonelim ( uyum ) derecesine

de duyarhdir [9].



317
4. SONUCLAR

Nano ol¢ekte talas kaldirma iki ana gruba ayrilarak arastirilmistir. Birincisi deneysel arastirmalar
ki bu konuda uygun takim tezgahlarinin gelistirilmesi iizerine calisilmakta, nano olgekte talas
kaldirma yontemleri, islem parametreleri ve etkileri arastirilmaktadir. ikincisi ise nano 6lcekte
talag kaldirmanin tam olarak anlasilabilmesi ve deneysel calismalara gore daha kolayca islem
etkileri ve parametrelerinin arastirilmasi amaci ile simiilasyon tekniklerinin kullanilmasidir. Bu
konuda yaygin olarak gelistirilen simiilasyon yontemleri Monte Carlo ve Molekiiler dinamik

simiilasyonlaridir [4].

Molekiiler dinamik ve Monte Carlo simiilasyonlar1 ile takim-is parcas1 etkilesimleri ve
malzemenin talas kaldirma esnasindaki davranisi incelenebilmekte, takim geometrisi ve kesme
parametreleri gibi isleme etki eden degiskenler kolaylikla incelenebilmektedir. Molekiiler
dinamik simiilasyon ile ilgili; dogru potansiyel enerji yiizeylerinin elde edilebilirligi, yiiksek
kesme hizlar1 kullanma ihtiyaci, daha az sayida is parcasi atomlariin goz 6niinde bulundurulmasi
gibi 6nemli kisitlamalar s6z konusudur. Son ikisi hesap zamanini kabul edilebilir bir degerde

tutmak i¢in kullanilir.

Yukaridaki sinirlamalarin son ikisinin tistesinden gelebilmek i¢in bir ¢dziim yolu olarak, zamanin
veya kesme hizinin dogrudan isleme dahil edilmediginden Monte Carlo yontemi
kullanilmaktadir. Aym1 zamanda, molekiiler dinamik simiilasyonlarinda ayrintili vakit alan
hesaplarin bazilar kiiciik bir parcada olsa kullamshdirlar. Ornegin, atomlarin denge konumlarina
ulagsmalarindan Onceki zamanda kesin hareketleriyle ilgili olarak hicbir sekilde ayrintili bilgi
Onem tasimayabilir. Bu sekilde 6nemi olmayan konulara yer vermeyen bir yontem kullanirsak,

degerli hesaplama zamani ve bellek idareli kullanilabilir.

Yiiksek kesme hizlarinda daha ¢ok molekiiler dinamik simiilasyon kullanilmasina ragmen, kesme
hiz1 diistikce Monte Carlo yonteminin etkisi daha da artacaktir. Nanometrik kesimin bir¢ok
molekiiler dinamik simiilasyonu, hesapsal zamani azaltmak icin, yiiksek hizlarda (100 — 500ms ")
gerceklesir. Monte Carlo yontemlerinde, hesapsal zaman kisaltilabilir, ¢iinkii, zaman degiskeni
dogrudan isleme dahil edilmez. Ancak nano dlcekte, malzemelerin plastik akis ve kirilmalarinin

atomistik olmasi nedeniyle, analizlerde siirekli ortamlar mekanigi ilkeleri kullanilamamaktadir.
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Bu nedenle nano 0Olcekte talas kaldirma mekanizmalarini ve parametrelerini incelemek icin

molekiiler dinamik modelleme ve simiilasyon daha yaygin bir sekilde kullanilmaktadir [5].

Malzemelerin yiiksek hassasiyette islenme tekniklerinde farkli mekanizmalar goriilmektedir.
Malzemenin hatalardan bagimsiz atomik boyutta islenmesi mekanizmasi, malzemenin noktasal
hatalarina bagli atom kiimelerinin islenmesi mekanizmasi, tane-alti yapilarin islenmesi ve ¢ok
taneli yapilarin islenmesi mekanizmalar1 gibi. Yiiksek hassasiyette talas kaldirma uygulamalari
icin atom kiimelerinin ve kristal alt: yapilarin mekanizmalar1 6nem kazanmaktadir. Is parcasinda,
takim oniinde olusan deformasyon mekanizmasi, dislokasyon olusumu ve yayilimi ve yiizey alti
deformasyonlarinin hepsi malzemelerin kristal yapilarina ve kesme yOniine bagli olarak degisim
gostermektedir. Farkli kesme yonlerindeki talas kaldirmanin dislokasyon olusumuna ve

yayilimina dogrudan etkisi vardir.

Nano olcekte talas kaldirildiginda, yani talag kalinlig1 1 gm ’den az oldugunda, talas kaldirma

enerjisi biiyiiktiir. Bunun nedeni 1 nm ve 0,1 mm araligindaki kesme derinliklerinde, atomik bag
yapisimi kirip talag kaldirmak i¢in malzemede dislokasyonlarin degil, sadece noktasal hatalarin

etkili olmasidir. Dislokasyonlar 0,1 gm ’nin iizerinde talas olusumunda etkin olmaktadirlar [4].

Nano 0Olcekte talas kaldirma konusunda yapilmis c¢alismalarin 1s18inda, gevrek malzemelerin,
kirilma mekanizmasinin disinda, sadece plastik deformasyona bagli malzeme kaldirilmasi ile ¢cok
daha yiiksek yiizey kalitesine sahip ve ¢ok yiiksek hassasiyette iiriinler imal etmek gibi yenilikler
giindeme gelmektedir. Siinek malzemelerin bircogunda olumsuz makaslama ( kayma )
olusumuna ragmen, is pargasi icinde catlak yayilimi olmadan olumlu capak olusumlar
goriilmiistiir. Buna karsin, gevrek malzemelerin ¢ogunda catlak ile birlikte olumsuz c¢apak
olusumu meydana gelmistir. Sonu¢ olarak gevrek malzemelerin nano Olgekte talas

kaldirilmasinda, kesici takim kirilmasinin olma ihtimali yiiksektir.

Gevrek malzemelerin islenmesinde iki temel kural yerine getirildiginde gevrek-siinek gecis
bolgesinin olustugu bilinmektedir. Bu sartlardan bir tanesi, deforme olmamis talas kalinlig1 takim
uc yaricapindan kiiciik olmali; bir digeri ise, takim kesici kenar yaricapi nano olcekte isleme icin

yeterince kii¢iik olmalidir. Bu iki kural, ayn1 zamanda siinek modda nano 6l¢ekte talas kaldirma
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icin de gerekli olan sartlardir. Molekiiler dinamik c¢alismalarinda da goriilmektedir ki, talas
kaldirma genisliginin az olmasi, kesici takim ucundaki hidrostatik basinct arttirmaktadir,
dolayisiyla da ylizey alti1 deformasyonlarim1 azaltmakta ve boylece gevrek malzemelerin siinek
rejimde islenmesine olanak saglamaktadir. Bunun yaninda hidrostatik basing iizerinde etkili olan
faktorler; talas acisinin yonii ve biiyiikliigli, is parcasinin kristal oryantasyonu, ilerleme hizinin
artmasi da, siinek rejimde talas kaldirma icin kritik kesme derinligini azaltmaktadir. Arastirmalar
neticesinde, kesici takim uc¢ yarigapi arttikca, kesici takimin siirme ve perdahlama kuvvetlerinin
artmasi sebebiyle kesme kuvvetleri de artmaktadir. Cok kiiciik kesme derinliklerinde oldukg¢a
yiiksek bir enerji, deformasyon i¢in harcanmaktadir. Nano olcekte talas kaldirma calismalarinda
talag kaldirma derinliginin de bir teorik sinir1 vardir. Buna gore, minimum talas derinligi, kesici

takim u¢ yaricapindan oldukga fazla bir bicimde etkilenmektedir ve ug¢ yaricapmin 1/10

mertebesindedir.

Takim kenar yarigapt ve kesme derinliginin kesme ve itme kuvvetlerine, kuvvet oranina, 6zgiil
enerjiye ve ylizey alti deformasyonuna etkilerinin arastirilmasi sonucunda, kesici takim
yaricapina nazaran kesme derinliginin daha ©onemli oldugu konvansiyonel talas kaldirma
yontemlerinden farkli olarak, nano dlgekte talas kaldirma yontemlerinde bu durum, kiiciik kesme
derinlikleri ve tek kristalli elmas takim i¢in miimkiin olan en kiiciik kenar yaricapi nedeniyle
onemli degildir. Arastirmalar neticesinde, dislokasyon olusumunun o6zellikle yiiksek kesme
derinliklerinde meydana geldigi goriilmiistiir. Diisiik kesici kenar yaricap1 degerlerinde kesme ve
itme kuvvetleri, kesici kenar yaricapr arttikca artarken, yiiksek takim yaricapr degerlerinde bu
kuvvetler daha az veya daha ¢ok bagimsiz hale gelmektedirler. Degisik u¢ yarigapli takimlarla
yapilan modellemelerde, kesme derinligi ve uc yaricapi orani sabit tutularak yapilan denemelerde
goriilmektedir ki, kesme derinliginin artmasiyla, bu orandan bagimsiz olarak, kesme

kuvvetlerinde artis ve 0zgiil enerjide de diisiis olmaktadir.

Kesici takim korlesirse, yiiksek hizlarda bu korlesmis takimla islemede ortaya ¢ikan kuvvetler,
kor veya keskin takimla diisiik hizlarda gerceklestirilen kesme islemi esnasinda olusan kuvvetlere
nazaran 6nemli derecede yiiksek olmaktadir. Bu nedenle, kesici takim keskin ve kesme hizi

yiiksek olmalidir [29].
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Nanometrik talag kaldirmaya takim talas acisinin etkisinin incelenmesi caligmalarinda, ayni
kristal oryantasyonuna sahip malzemeler arasinda yapilan aragtirma neticesinde, takim talas acis1
arttikca talas uzunlugu artmakta, buna karsin yiizey alti deformasyonlar1 azalmaktadir. Kesme
derinligi arttik¢a, yilizey alti deformasyonlar1 artmaktadir. Kesme ve itme kuvvetleri kesme
kuvveti arttikca artmaktadir. Buna karsin 6zgiil enerji, kesme derinligi azaldikca artmaktadir.
Kesme ve itme kuvvetleri, itme kuvvetinin kesme kuvvetine orani, 6zgiil enerji ve yiizey alti
deformasyonlar1, negatif talas acis1 arttikca artmistir. Ozgiil enerji degeri, konvansiyonel talas

kaldirmaya nazaran nano ol¢ekte talas kaldirmada daha biiyiik ¢cikmustir.

Nano Olgekte talas kaldirma konusunda molekiiler dinamik yontemi kullanilarak yapilan
modellemelerde, sicakligin etkisi de arastirllmigtir. Sicaklik arttik¢a, atomlarin kinetik enerjisi
azalacagindan ve atomlar arasindaki baglar zayiflayacagindan, malzemenin esik potansiyeli
azalacaktir. Sicaklik arttikga takim malzemesini olusturan atomlar arasindaki baglar
zayiflayacagindan, takim asinmasi sicakliga baghdir. Takim asinmasinin temel mekanizmasi

termo-kimyasal aginmadir [12].

Nano ol¢ekte talas kaldirmada kesme derinligi nanometre boyutundadir. Fakat kesici takimin
ucuna etkiyen kayma gerilimi atomik bag kuvvetlerine bagh olarak cok yiiksektir. Celik gibi
alisilmis metal malzemelerden yapilmis talas kaldirma takimlari ve asindirici taglama taslari,
kesici ucun aginmasinin agirl derecede artmasi nedeniyle, atom kiimelerinin nano boyutta talash
islenmesi icin uygun degildir. Nano olcekte talagh islemede kullanilabilecek tek kesen agizh
takimla elmas ile sinirlandirilmistir [5]. Kesme kuvvetlerinin onemli bir parametresi olan kesici

takim ucu yarigapi, elmas malzemede 50 nm ve altinda rahatlikla elde edilebilmektedir [6].

Giiniimiizde nano ol¢ekte talas kaldirma islemi icin gelistirilen ve bu konuda patenti alinmig olan
bir baska arastirma konusu ise, i pargasi yiizeyindeki malzemeden nano boyutlarda
buharlasmaya neden olarak nano Olcekte islemeyi saglayan, bir veya daha fazla karbon
nanotiip’den elde edilen elektron 1sinim teknigidir. Bu yontemle is parcasi yiizeyinin islenmesi,
nanotiiplerden buharlagtirma icin gerekli olan giic miktarinin esik enerjisinden diisiik olmasi
yeterli olabilmektedir. Bu islem icin kullanilan aygit, vakum saglayici, nano pozisyonlandirici, is
parcast ylizeyinin 1sitilmasi i¢in lazer 1siticist ve seviye yiikseltici gibi elemanlardan

olusmaktadir. Bu yontemle elektrik iletkenligi olan metal ve polimerlerin, 6zellikle, silisyum
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nitriir, titanyum nitriir, tungsten karbiir, nikel, kobalt, altin, aliiminyum, polikristalli elmas v.b.

malzemelerin islenebilecegi tespit edilmistir [98].

Nanoteknolojinin gelismesiyle beraber, yeni, 1s1l dayanimlar1 ve sertlikleri nano Olgekte talas
kaldirma islemi i¢in uygun olan takimlarin gelistirilmesi devam etmekte ve nanometrik konum
dogrulugu ve tekrarlanabilirlik saglayan tezgahlarin gelismesiyle beraber, nano Olgekte talas
kaldirma teknikleri de gelismektedir. Ayn1 zamanda molekiiler dinamik modelleme ile nano

boyutta mekanizmalarin ve etkilerin anlasilmasina yonelik calismalar devam etmektedir.

Bilgisayarlar, materyaller, sensorler, enerji, haberlesme ve ila¢ alanindaki nanoteknoloji-destekli
gelismeler ve tiim bunlarin birbirleriyle hi¢c umulmayan dinamik etkilesimleri yiizlerce yeni
iiriiniin ve pazar uygulamalarinin dogmasina yol acgacaktir, -bunlarin ¢ogu, bugiin pek ¢ok
kimsenin tahminlerinin oOtesindedir. Nanoteknoloji’nin is diinyasim1 tam manasiyla nasil

etkileyecegini tahmin etmek, yapilabilecek bu tahminlerden daha da zordur.

Ulusal Bilim Vakfi'nin diizenledigi bir seminerde, nanoteknoloji uzmanlarinin yaptigr bir
arastirma, nanoteknoloji konusundaki muhtemel ticari uygulama tiirlerinin, oniimiizdeki on bes
ile yirmi yil i¢inde biiyiik ihtimalle hayata gececegini ortaya ¢ikarmistir. Yani, buradaki soru,
nanoteknoloji’nin gercekten var olup olmayacag degil; ne zaman hayatimiza dahil olacagidir.
Nanoteknoloji, modern endiistriyel spektrumu yeni gelismelerle doldurup tasirmaktadir. Ustelik
yenilikler de her gecen giin daha ¢ok goz Oniine ¢ikmaktadir. Ustelik bundan on yil sonra
karsimiza ¢ikmasi muhtemel olarak adlandirilan gelismeler, yepyeni ilerlemeler sayesinde sadece
bes yil sonra bile kapimizi ¢aliyor olabilecektir. Zira nanoteknoloji bircok yonden, sadece

siradaki biiyiik sey olmakla kalmayacaktir... nanoteknoloji her sey olacaktir [62].
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