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ONSOZ

Insanoglunun gelisme diirtiisii, 1960’11 y1llarin basinda kuantum fizikgilerin toplu igne basina
yirmidort ciltlik bir ansiklopediyi kaydetme gibi o giin i¢cin {itopik goriilen fikirlerin
gerceklestirilmesine yol agmakta. Buglin artik 6zel tekniklerle 24 ciltlik ansiklopedi rahatlikla
bir toplu igne bagina kaydedilebilmekte.

Boyle ileri teknoloji uygulamalarimi konvansiyonel tekniklerle yapmak, gerek kesinlik
gerekse de verimlilik agisindan miimkiin olmamakta. Yiksek teknolojinin teorik temellerini
uygulamaya dokmek i¢in, yine yiiksek teknolojiden faydalanarak konvansiyonel tekniklerin
Otesinde, ¢ok yiiksek hassasiyette ve kesinlikte iglemler gelistirmek gerekmekte.

Bu gereksinimleri karsilamak icin yiiksek teknolojiyle biitiinlesik olarak gelisen
“nanoteknoloji” giderek “gelecegin teknolojileri” tamimini almakta. Artik hemen hemen her
uygulama nanoteknolojik agidan ele alinmakta. Antibiyotik ilaglarin olumsuz yan etkilerini
gOstermeyen doktor nano-robotlar, kuantum bilgisayarlari, karbon nano-tiipleri bu yaklagimin
tirlinleri olarak tasarlanmakta ve uygulamaya gegirilmekte.

1970°1i yillarda, mikro-isleme uygulamasi olarak ele alinan ve mikro Slgekte talag kaldirma
ilkeleriyle incelenebilen yiiksek hassasiyette isleme (UPM) igin, gliniimiizde ilerleme ve
kesme derinligi gibi islem parametrelerinin nanometrik boyutta olabilmesi ve islem bolgesinin
atomik sartlara maruz kalmasi sebebiyle, makro ve mikro Slgekteki mekanizmalar yetersiz
kalmakta, ayrica nano Slcekte talag kaldirma tekniklerinin de ele alinmasi gerekmektedir. Bu
sebeple, yiikksek hassasiyette islemenin incelenmesi, mikro ve nano O6lgekte talag kaldirma
olgular1 birlikte kullanilarak ifade edilmektedir.

Bu ¢ergevede ele alinan tezde, ilk boliimde nanoteknoloji ve nanoteknoloji uygulamalar ele
alinacak, nano Slcekte imalat ve goriintiileme teknikleri tamitilacaktir. Ikinci bsliimde, nano
Olcekte talag kaldirma mekanigi, nano Olgekte talag kaldirma yontemleri ele alinacak ve
giiniimiize kadar yapilmis uygulamalar degerlendirilecektir. Uglincii boliimde, nano Slgekte
talag kaldirma olgusunun atomik boyutta teorik olarak incelenebilmesi ve
gorsellestirilebilmesi amaciyla kullanilan molekiiler dinamik uygulamalari ele alinacak ve
molekiiler dinamigin temel esaslari verilecektir. Son boliimde molekiiler dinamik y6ntemi
kullanilarak elde edilen sonuglar tartigilacaktir.

Mekanige degisik bir bakis agis1 getiren bu teknigin, ileride daha genis kapsamli uygulamalari
icin altyap: olusturmasini umut ettigim bu ¢alismada emegi gegen Prof. Dr. Erhan Altan’a,
tiim Imal Usulleri Programi 6gretim tiyeleri ve arastirma gérevlisi arkadaslarima ve bir an
olsun desteklerini eksik etmeyen aileme tesekkiir ederim.



OZET

Son 30 yilda teknolojideki gelismelerin paralelinde gelisen nano Olgekte talag kaldirma
teknikleri, nano olgekte mekanizmalarin atomik etkilere maruz kalmas: sebebiyle, makro ve
mikro Olgekteki yapilardan farkli olarak ele alinmaktadir. Nano o6lgekte talag kaldirma
sirasinda, malzeme kristal yapisi igerisinde noktasal hatalarin dagilimlarinin sifira yaklagmasi
sebebiyle, kesme kuvvetleri igparcasi kristal yapist igindeki ¢ok biiyik atomik bag
kuvvetlerini yenmek zorunda kalirlar. Atomik yapilarin siireksizlikleri sebebiyle de bu kesme
kuvvetlerini ve 6zgiil kesme enerjilerini stirekli ortamlar mekanigi teknikleriyle hesaplamak
miimkiin olmamaktadir.

Bu ¢alismada; nanoteknolojinin glinlimiizdeki yeri ve 6nemi ele alinmis, nano Slcekte talag
kaldirma incelenmis, deneysel ¢alismalar ve molekiiler dinamik esasli modellemeler litaratiir
esash incelenmis ve giinfimiize kadar elde edilen sonuglar irdelenmistir.

Anahtar Kelimeler: Nano Olgekte Talas Kaldirma, Yiiksek Hassasiyette Isleme, Molekiiler
Dinamik
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ABSTRACT

Nano scale machining techniques, that have been developed parallel to advances in
nanotechnology in the last 30 years, are studied differently from the macro or micro scale
structures, because nano scale structures are under atomic effects. During nano scale
machining, the distribution of point defects are accumulated to zero, therefore the cutting
forces must withstand against the atomic bonding forces in the crystal structure of the
workpiece. Because of the discontinuity of the atomic structures, these cutting forces and the
specific cutting energies cannot be calculated by means of continuum mechanics.

In this work; the situation and importance of nanotechnology in today, are given, nano scale
machining are investigated, experimental works and models based on molecular dynamics are
devoted literally and the results untill totay are examined.

Keywords: Nano-Scale Machining, Ultra-Precision Machining, Molecular Dynamics
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1. GIRIS

Richard Feynman, 1959 yilinda okudugu bildirisininde (Feynman, 1959), o gliniin gegerli
fizik kuramlariyla, atomik boyuttaki islemlerin miimkiin olabilirligine fakat giincel tekniklerin
bu beceriden yoksunluguna deginmigtir. O glinlin sartlarma gére hayal tirtinii goriillen bu
yaklagim, nanoteknolojinin ortaya ¢ikisina Onciiliik etmekle kalmamis, ayrica nano Slgekte ve
atomik boyutta islemleme tekniklerinin ortaya ¢ikis zamanlamasini tam olarak ortaya

koymustur.

Nano, bir biiyiikliigiin 10" kat1 olarak taumlamr. 1 nm metrenin 10°°da birine, ortalama bir
insan sa¢ kilinin yaklagik yiizbinde birine ve hidrojen atomunun ¢apimn 10 katma esittir.
Normal bir insanin gézii odaklanarak en fazla 20 pm’yi (20000 nm) ¢oziimleyebilir. Yeni
teknoloji transist6rler 90 nm boyuta kadar kiiglilmiislerdir ve grip viriisiiniin ¢ap1 yaklasik 100
nm kadardir. Ayrica giinlim{izde nanoteknoloji, 1 nm deforme olmamuis talag kalinlifina kadar
talasl islemeye imkan verecek sekilde gelismistir.

Feynman’dan 15 yil sonra Taniguchi, ilk defa nanoteknoloji terimini kullanan kisi olmustur.
Taniguchi’ye gbre nanoteknoloji: “nanometre alti ¢6ziiniirliik ile nanometrik hassasiyette
pozisyon kontrol, boyutsal Ol¢lim ve malzeme isleme teknolojileriyle biitiinlesik isleme
sistemleri” olarak tanimlanir (Taniguchi, 1983). Yine de gliniimiizde nanoteknoloji igin tam
bir tamim yoktur. Avrupa ve Amerika’da nanoteknoloji atomik boyut olgusu bilimi olarak
tanimlanir. Fakat atomik boyut olgusunun ve islemesinin temellerini anlama adina yapilan bu
calismalar1 ‘nanobilim’ olarak adlandirmak daha dogrudur. Corbett v.d. yapmis oldugu daha
kapsamli tanima gore nanoteknoloji “boyutu 100 nm’den kii¢iik olan ve istenilen fonksiyonel
performans: saglamak i¢in gerekli yapilarin ¢aligmalari, gelisimi ve malzemelerin, araglarin

ve sistemlerin islenmesi” olarak aciklanmuistir (Corbett, 2000).

Nanobilim ile nanoteknoloji arasindaki farki ayirt etmek onemlidir: nanobilim esas olarak
nano boyut olgusunun anlagilmasi tizerinde durur; fizik, kimya, biyoloji ve mithendisligin
bulusma yeridir. Nanoteknoloji ise, yukarida verilmis tamima gore, heniiz emekleme
doéneminde kabul edilebilir. Bu nedenle nanoteknoloji, baz1 disiplinlerde yapilan teknolojik
gelismeler yoluyla tesvik edilmekte ve ¢alismalar su konularda devam etmektedir;



- Nanometrik toleranslar ve nanometre alt1 yiizey bitirme islemlerini saglayabilen yiiksek
hassasiyette proseslerin, makinalarin ve kontrol sistemlerinin gelistirilmesi

- Nanometrik ve atomik boyutlardaki cisimleri &lgecek, gézleyebilecek ve 3 boyutlu
goriintiilerini saglayacak yeni analitik tekniklerin olusturulmas:

~ Bagimsiz molekiilleri ve atomlari tamimlayabilme, yo6nlendirebilme ve birbirlerine
baglayabilme becerisinin saglanmasi

- Yeni malzemelerin tasarlanmasi ve bunlarin mekanik, elektriksel, manyetik, optik ve
kimyasal Ozelliklerini Onceden bilebilmek icin matematik modelleme tekniklerinin
gelistirilmesi

- Disiplinleraras1 verimli ve hizli bilgi alig-verisini saglayacak bilisim teknolojilerinin
gelistirilmesi ve genis bir yelpazede kullanima.

Bu disiplinlere paralel olarak ortaya ¢ikan nano 6lgekte talag kaldirma, sabit diskler, teleskop
ve laser aynalan ile mercekleri, mikro-elektromekanik parcalar (MEMs) gibi yiiksek
hassasiyet isteyen {irlinlerin imalatinda kullanilmaktadir. Bu baglamda, ¢ok kiictik boyutlarda
talag kaldirilmasi konusunda, gerek gevrek rejimde kinlmanm negatif etkilerinin ortadan
kaldirilmas: ya da minimize edilmesi ve gerekse de yiiksek ylizey hasssasiyeti ile form
dogrulugu saglamak icin, nano Slgekte talag kaldirma proseslerine yonelik yliksek hassasiyet

gOsteren isleme tezgahlarinin gelistirilmesi devam etmektedir.

1.1. Nanoteknoloji Uygulamalar

Nanoteknoloji uygulamalari giiniimiizde, ‘yukaridan asagiya’ ve ‘asagidan yukarrtya’ olmak
lizere iki yaklasimda ele alinabilmektedir. Yukaridan asagiya nanoteknoloji uygulamalari,
atomlar1 dolayl olarak manipiile ederek nano boyutta yapﬂann imalatinda kullamlirlar. Ornek
olarak, X 1smu litografisi, karbon nano tlipleri ve nano Olgekte talas kaldirma teknikleri
verilebilir. Asagidan yukariya uygulamalari — ya da molekiiler nanoteknoloji — nano boyutta
yapilarin atom atom ya da molekill molekiil olusturulmas: teknigine dayanir. Bu teknige
dayanan uygulamalar henfiz kuramsal niteliktedir ve simdilik pratikte ¢ok azdir. Bu yaklasim,
konvansiyonel yukaridan asafiya tekniklerinin standartlarina gére degerlendirildiginde
imkansiz denebilecek sonuglar dogurmaktadir. Bu uygulamalara buharlagtirma, diflizyon ya
da ¢6ziinme yoluyla atomik boyutta malzeme tagmimi Ornek verilebilir. Sekil 1.1°de bu
tekniklerle elde edilmis bakir tizerine demir atomlariyla olusturulan stadyum benzeri yap:
goriilebilir.



Sekil 1.1. Bakir tizerine yerlestirilmis demir atomlarinin goriintiisii [1]

Nanoteknoloji arastirmalar, su anda temel olarak gelismis malzeme yapilari, ince film
tabakalar1 ve kaplamalar, biyomedikal ve genetik uygulamalari, nano imalat, otomotiv ve
uzay sanayi uygulamalari, elektronik ve bilgisayar teknolojisi uygulamalart gibi diinya
endiistrisinin 6nemli sektdrlerine yayilmistir. Nanometrik ¢6ziintirlikli ve kontrollli isleme
teknikleri, X 1511 teleskobu aynalar1 gibi ‘makro’ komponentlerin dl¢limiinde ve imalatinda
kullanildig1 gibi, biitiinlesik devreler ve mikro-sistem devreleri gibi ¢ok kiigiik yapilarn
‘mikro’ elemanlarimin imalatinda da kullamilmaktadirlar. Elektronik cihazlar ya da endiistride
kullamlan biiyiikce komponentler gibi bircok mikro elemanli tiiketici {riinlerinin
performanslart giderek daha fazla geometrik dogruluga ve yiiksek hassasiyete bagimh
kalmaktadirlar. Kalnliklari 1 nm ila 5 nm arasinda degisen ince film tabakalar1 ya da
kaplamalar, organik ya da inoganik yapida olabilmekte, kimyasal olarak aktiflik ya da aginma
dayamimim arttinnc: nitelikte, yogunluk ve sertlik gibi kullamm yerine uygun olarak
mitkemmel &zellikler gosterebilmektedirler. Bu gelismis malzemelerin ve ince film
tabakalarinin firetimi ve daha bircok nano Olgekte uygulama igin gelistirilen teknikler,
litografi tekniklerinden molekiiler baglama yontemlerine kadar genis bir yelpazede ele
alinabilir. Mikro-mithendislik ve nanoteknoloji geligsmeleri, biyo-uyumlu malzemelerle
olusturulan mekanik, optik, elektronik ve akiskan bilesenler ise biyomedikal uygulamalarinda
Snemli faydalar saglamistirlar. Malzeme, imalat ve nanoteknolojide yasanan bu gelismeler
otomotiv, uzay ve elektronik endiistrilerinde de kendilerine uygulama alam1 bulmusturlar.
Ornek olarak otomotiv sektdriinde hava yastiklarinin gelisimi, uzay ve havacilik sanayiinde
ylizeyi daha hassas teleskoplarin kullamimi ya da gelismis malzeme 6zellikleri sayesinde daha
hafif ama daha dayanikli malzemelerin kullanimi, elektronik sanayiinde de mikro islemcilerin
gelisimi ve veri saklama iinitelerinde giin gegtikce artan kapasite artig1 verilebilir.



Atomik boyuttaki hersey, ¢ok kiictik ve hafiftir. Eylemsizlik yok denilebilecek kadar azdir ve
nanomekanik sistemler saniyede milyonlarca kere titresebilirler. Bu sebeplerle, malzemelerin
nanometrik boyutta islenmesi (yukaridan asagiya yaklagim) ya da pargalarn atom atom ya da
molekiil molekiil birlestirilerek imalati (asagidan yukariya yaklagim) esnasinda Onemli
problemler olusabilmektedir. Bu problemlerin minimize ya da eliminine edilerek nano 6lgekte
imalat yapilabilmesi i¢in nanometrik ve daha diisiik hassasiyette &lgme, goriintiileme ve
pozisyonlama teknikleri garttir. Bu yiizden nanoteknoloji, isleme, Slgme ve pozisyonlama
tekniklerinin biitiinlesik olarak ele alinmasim gerektirir. Olglimii ve pozisyonlamasi yapilacak
nicelikler uzunluk, yerdegistirme, titresim ve ylizey plirlizliliigti gibi isleme etki edecek

parametrelerir.

1.2. Nano Olcekte Imalat

Imalat prosesleri igin 6l¢iim teknikleri genel olarak su sekilde simiflandirilabilir (Taniguchi,

1996);

1. proses 6ncesi Sl¢im

2. makine-i¢i 6l¢iim (ya da kesikli-aralikli proses 6l¢timii, dur-ve-6l¢, yerinde 6l¢lim, v.b.)

3. proses-i¢i Slgiim (ya da gercek zamanli Slglim, gevrim-i¢i dl¢lim, islem sirasinda 6lglim,
v.b.)

4. proses sonrasi 6lglim

Nano 0Olgekte imalat igin daha yiiksek hassasiyetin saglanmasi ve fiiretim verimliliginin
arttirlabilmesi i¢in makine-i¢i ve proses-i¢i 6lglimlerinden gelecek bilgilerle birlikte
yapilacak proses kontrol sarttir. Makine-i¢i 6lglim takim tezgahi ve Olgmenin geometrik
birlestirimini, proses-i¢i 6l¢lim ise bunlarin gegici birlestirimini ve eszamanli ¢alismalarim
ifade eder. Bu teknikler yalin iiretim tekniklerini gelistirecegi gibi hatal {iretim sonucu ortaya
cikacak 1skarta ve diizeltme maliyetlerini de azaltirlar.

1.3. Nano Ol¢ekte Goriintiileme ve Metroloji

Mikronalti gériintiileme yontemleri, ylizeylerin incelenmesi ve tanimlanmasi i¢in 6nemli bir
teknolojidir. Malzemelerin metalurjik, topografik, tribolojik o&zelliklerinin ve yiizey
etkilesimlerinin incelenebilmesi i¢in gerek fiziksel, gerekse de kimyasal tekniklere
bagvurulmaktadir. Kimyasal tamimlamalar, ¢ok gelismis spektroskopik tekniklerle yapilirken,



fiziksel tammlamalarin yapilmasinda elektron ve sonda mikroskopisi teknikleri
kullamilmaktadir.

Goriiniir 151810 dalga boyunun yaklagik 0,5 um olmasi sebebiyle, 151k mikroskoplarnin, 0,5
um’den daha kiictik yapilan goriintiilemesi olast degildir. Ancak, temel isleyis mantig1 151k
mikroskobuyla aym olan elektron mikroskobu, goriiniir 1giktan daha kiigtik dalga boyuna
sahip elektron iginlartyla goriintileme yapar. Elektron mikroskobunda, uygun potansiyeller
altinda hizlandinlan elektron demeti, incelenecek 6rnek malzemenin ya i¢inden gegirilir ya da
ylizeyinden yansitilir. Elektron demetinin, O6rnek malzemenin iginden gegerek
gbzlemlenmesine olanak taniyan mikroskoplar gegirmeli elektron mikroskobu, TEM, 6rnek
malzeme yiizeyinden yansitma yaparak goriintii elde eden mikroskoplar ise taramali elektron
mikroskobu, SEM, olarak adlandirilirlar. TEM ile cisimlerin i¢ yapilarm goriintiilemek
miimkiindiir. SEM ile inceleme yapabilmek igin incelenecek cismin iletken olmasi ya da &zel
tekniklerle ilektenlik kazandirilmas: gereklidir. Geligen teknolojiyle birlikte gorece yeni bir
tiir diyebilecegimiz taramali sondaj yapma teknifine dayanan taramali sonda mikroskobu
teknikleri SPM de yaygin olarak kullaniimaktadir.

SPM ile goriintiileme teknigi, cok ince uglu ve keskin bir sondanin incelenecek 6rnek ylizeyin
diizenli araliklarla hareket ettirilerek taranmasiyla elde edilen verilerin degerlendirilmesi
ilkesine dayanir. Sonda, ylizey iizerinde hareket ederken, ylizey {izerinde bulunan topolojiyi
algilar. SPM’ler, numune yiizeyi algilamada kullamilan yontemlere gore farkl: tasarlamirlar ve
farkl: adlar alirlar. Bunlarin en yaygin kullanilanlan taramali tiinelleme mikroskobu, STM, ve
atomik kuvvet mikroskobudur, AFM. STM yiizeye ¢ok yakin bir uzaklikta ve yiizey tizerine
tungsten sondayla dokunmadan tarama yaparken, AFM hem dokunarak hem de dokunmadan
ylizey taramasi yapar. STM’lerde sadece iletken ya da iletken hale getirilmis malzeme
ornekleri incelenebilirken, AFM’ler yalitkan malzemelerin incelenmesine de olanak tanirlar.
Cizelge 1.1°de takim tezgahlar1 ve takim pozisyonlama ekipmanlar1 ile birlikte &l¢iim

cihazlar1 ve pozisyonlama hassasiyetleri goriilmektedir.



Cizelge 1.1. Takim Tezgahlan ve Takim Pozisyonlama Ekipmanlar ile Olgiim Cihazlarinin
ve Veri Isleme Ekipmanlarinin Coziiniirliigii ya da Pozisyonlama Hassasiyeti

. (Taniguchi, 1996) .
Ol¢iim Coziiniirligii Takin Tezgahlar1 ve Takim  Olgiim Chazlar ve Veri Isleme

ya da Pozisyonlama Pozisyonlama Ekipmanlari Ekipmanlar
Hassasiyeti

Geleneksel Torna ve Freze Kumpas
_______________________________________ Tezgablan
Hassas Torna, Taslama Mekanik Komparator,

Tezgahi, Lepleme ve Honlama Mikrometre, Kadranli Gosterge
10 —eeeeroeeemeoeoemememeeesener s e e eceen Tezgahi ]
Aparat Delik Isleme Tezgah, Elektrikli ya da Pnématik

Aparat, Taglama Tezgahi, Mikrometre, Optik Komparatr

Superfinis Tezgah

L 1
Hassas Taglama Tezgah, Optik ya da Manyetik Skalalar,

Hassas Lepleme Tezgahi, Optik  Elektrikli Komparator, Elektronik

Mercek Taglama Tezgah, Komparat6r (temassiz), X Isim

Elmas Takimli Hassas Torna Mikroskobu

Tezgah

0,] pm =--em e oo e - ~ - ~ — - -~ e e = = = = = = == === === ==
Optik Mercek Finig Taglama, Laserli Olgme Araglari, Optik

Alistirma Tezgahi, Elmas Taslt Fiber Sistemleri,

S T Hassas Taglama Tezgalu (Talysurf, Talyrond) |
Yiksek Hassasiyette Taslama, Yiiksek Hassasiyette Laserle

Lepleme ve Parlatma Tezgahi, Olgme Enstriimanlari (Doppler ve
Tek Kesen Agizh Flmas Takim Hiposs), Coklu Yansitmal Laser
Ile Tornalama (SPDT) Araglar1, Heterodin Piiriizliiliik

Nano-servo Posizyonlama SEM, TEM, X Ismni Mikroskobu
Sistqmi, Atom ya da Molekiiler (2 nm), STM, AFM, Auger
ve Iyon Isinli Isleme Aparati Analyser, X Isin1 Mikroanalizor




2. NANO OLCEKTE TALAS KALDIRMA

Atomik boyutta islem yaparken 6nemli bir sorun ortaya ¢ikar. Is pargasi {izerinden malzeme
kaldirmak igin gerekecek enerji atomik bag enerjisine esit olmalidir. Atomik bag enerjisi,
konvansiyonel talas kaldirma yontemleri ile karsilagtinldiginda oldukga biiyiikk bir giic
gerektirmektedir. Bu sebeple, atomik boyutta islem yaparken, geleneksel kesici takimlar
kullanilamaz, ¢iinkii takim 6mrii gok kisadir.

Nano 6lcekte imalatin gereksinimlerini karsilamak i¢in gelistirilen yiiksek hassasiyette isleme
teknikleri, sabit disk siiriictilerde kullanilan hafiza disklerinin ve fotokopi makinelerinde
kullanulan fotoreseptorlerin tiretilmesinde 1970°lerde basariyla uygulanmaya baglanmistir. Bu
tip uygulamalar, ¢ok diizglin ylizeyler s6z konusu oldugunda ¢ok yilksek geometrik dogruluk
gerektirmektedir. Bu yiizeyler frezeleme, lepleme ve parlatma gibi ¢ok kesen .ag12h
islemlerden bagka tek kesen agizli elmas takimlarla yiiksek hassasiyette tornalama ile elde
edilebilmektedir. Bu tip operasyonlar igin gelistirilen tezgahlar, silindirik ya da diizlemsel
formlar olusturmak icin tipik olarak sadece bir adet dograsal hareket ekseni gerektirmekteydi.
Tezgahlarda genellikle hava yastikli is mili ve granit taban tlizerine kurulu lineer kizaklar
kullanilmaktaydi. Tezgahlar, daha sonra CNC kontrol ve pozisyonel geri besleme teknolojisi
ile birlikte ¢ok eksenli sistemler kullanilarak geligtirildi. Bu donemde gelisim, yiiksek
hassasiyette isleme teknolojisini temel alan tek kesen agizli elmas takimla tornalama
konularinda goriildii. Bu yiizden iglem, elmas takimlarla islenebilen malzemelerle simurli kaldi.
Bu tiir malzemeler, hemen hemen tim yiizey merkezli kiibik kafes yapili, temel olarak
aluminyum, bakir, nikel, altin ve bronz gibi demir bulundurmayan metal ve alasimlardir.
Bunlara ¢k olarak, elmas takimla islemenin germanyum, silisyum gibi kristal malzemelerin ve
polimetilmetakrilat, polistiren, polikarbonat gibi polimerlerin talag kaldirilmasinda da uygun
oldugu goriildii.

Giinlim{iziin daha gelismis takim tezgahlar1 teknolojileriyle, 6zellikle silisyum kristal yapili
pargalar, tek kesen agizli elmas takimlarla son derece verimli bir sekilde islenebilmektedirler.
Bunun yam sira, gelistirilen taglama teknolojileriyle, parlatma yapmaya gerek kalmadan son
derece iyi ylizey kalitesine sahip pargalar elde edilebilmektedir.

Yiiksek hassasiyette isleme, mikro ve nano 6lgekte isleme olarak iki gruba ayrilabilir. Fakat,
bu iki gruptaki uygulamalar: birbirinden tam olarak ayiran bir simiflandirma heniiz yoktur. Su



anda mikro ve nano 6lgekte isleme tanimlari, tezgahin ya da igmerkezinin kapasitesine bagl
goreli bir bicimde ele aliabilirler. Bu sebeple, nano 6lgekte isleme tekniklerinin gelistirilmesi
icin mikro 8lgekte isleme mekanizmalarinin da g6z 6niinde bulundurulmas: gereklidir.

Konvansiyonel ve niimerik kontrollii takim tazgahlari, gerek kesme derinliginin ve
ilerlemenin hassas kontroliinii ve gerekse de kesme kuvvetlerinin 6l¢lilmesini
gerceklestiremediklerinden nano 6lgekte talag kaldirma igin uygun degildirler. Bu sebeple,
nano Olgekte talas kaldirma uygulamalari heniiz laboratuar sartlarinda ve &zel diizeneklerle
gerceklestirilmektedir.

Nano 6lgekte talag kaldirmada 6ncii ¢aligmalar, tek kesen agizli elmas tornalama (SPDT)
alaninda Lawrence Livermore Ulusal Laboratuari (LLNL) tarafindan gerceklestirilmigtir.
Bunu takiben ABD, Ingiltere, Uzak Dogu ve Avrupa’da elektronik, optik ve manyetik
alanlarinda yiiksek hassasiyette talas kaldirma uygulamalar gergeklestirilmistir. Sekil 2.1.a’da
goriilen Ito v.d. tasarladif1 gevresel sartlarin kontrol edilebildigi ytiksek hassasiyette torna
tezgahi ‘Capsule’, 2-3 nm ortalama yiizey plirtizliiliigti saglamaktadir. Sekil 2.1.b’de goriilen
Cranfield Universitesi’nde gelistirilen yiiksek hassasiyette taglama tezgahi ‘Tetraform C’,
islenmis yilizeyin altindaki deformasyonu oldukc¢a diisiik seviyelerde tutarak kaliteli yiizey
elde ederken parlatma/lepleme islemlerini elimine ya da minimize etmek yoluyla hassas
seramik ve optik pargalarin ekonomik {firetimini saglamak i¢in gelistirilmistir.

(2) (b)

Sekil 2.1. Yiiksek hassasiyette talag kaldirma uygulamamalar. a) Ito v.d. tarafindan
gelistirilen yiiksek hassasiyette elmas takimli torna tezgahi “Capsule” [2], b) Cranfield
Universitesi’nde gelistirilen “Tetraform C” [3]



Ikawa v.d. tasarladif1 yiiksek hassasiyette torna tezgahi ile, manyetik etkilesim esasli bir
tahrik sistemi kullamilarak birka¢ nanometre hassasiyette yilizey plriizliltigt elde
edilebilmekte ve tek kristal silisyum is parcasi islenebilmektedir. Hocken, Wei Gao v.d.
tasarladipn nano-igleme tezgahinda ise dalma, gevrek malzemelerin nano Olgekte talas
kaldirma deneyleri yapilmig ve nano Olgekte iglemler igin kuvvet Slgme diizenekleri
uygulanmigtir. Sekil 2.2°de, Hocken, Wei Gao v.d. deneylerinde kullandiklar1 deneysel
tezgahin bir semasi gériilmektedir.

Kama [ic; Govde /Taklm Tyrﬂm

I i
Kuvvet |1 Pargast
Algilayicrian
ince Pozsyon, s Pargast
Ayarlama Baglama Diizenei
Sisterni \
Kapasitans
@ Probu
z Y
X

v k’ Tabmn

z -Ana GEvde

Takim Tutocu

Destegi

Sekil 2.2. Hocken, Wei Gao v.d. nano 6lgekte talas kaldirma i¢in tasarladiklar: deneysel nano
Olgekte talag kaldirma tezgahi (Hocken, 2000)

Giiniimiizde, bilgisayar kontrollii, tek kesen agizli elmas takimlarla ya da ¢ok kesen agizh
elmas taglama taslan kullanan yiiksek hassasiyette igleme tezgahlan ile is pargasina bagh
olarak 1 nm hassasiyette ¢6zliniirliik ve pozisyonlama saglanabilmektedir.

2.1. Nano Olcekte Talas Kaldirma Mekanigi

Cok yiiksek hassasiyette ve ince islenmis pargalar1 nanometrik dogrulukta elde etmek i¢in
atomik boyutta ya da atom kiimesi boyutunda islemek gereklidir. Atomik boyutta isleme,
malzemenin atom-atom iglenmesiyle elde edilebilir, boylece nanometre alti ¢dziintirlik
gerektirir, buna karsibk atom kiimesi boyutunda igleme, atom kiimelerinin iglenmesini

kapsadig icin, ¢ozlintirlik birka¢ nanometre kadardir.
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Fakat, giiniimiizde mikro ve nano &lgekte talag kaldirmanm kesin smurlan belli degildir. Bu
sebeple, malzeme igindeki dislokasyonlara ya da mikro-¢atlaklara bagh mikro Slgekte talas
kaldirma teknikleri de, yiiksek hassasiyette isleme uygulamalar1 igin nanometrik hassasiyet
gerektirdiginden, mekanizmalarinin bilinmesinde fayda vardir.

Birim hacim malzemeyi islemek ic¢in gereken enerji olarak tammlanan ¢ isleme enerjisi
yogunlugu, atomik boyutta isleme yapmak icin 10* - 10° J.cm™ iken, atomik kiimelerin
islenmesi igin 10° - 10* J.em™ dolaylarindadir. 0,1 um - 10 pm aralifinda tane-alti islemede
deformasyon, hareket eden dislokasyonlara ya da mikro-gatlaklara baghdir. Mikro-¢gatlaklar
sebebiyle olusan gevrek kirilmalar igin isleme enerjisi yogunlugu yaklagik 10° J.em? iken,
dislokasyon etkilerine bagh kayma hatalan icin gereken isleme enerjisi yogunlugu 10! - 10°
J.cm™ dolaymndadr.

Cok taneli yapilarin islenmesinde, tane sinirlarindaki hatalara bagh isleme enerjisi yogunlugu
gevrek kirilma i¢in 10? J.em™ten; kayma icin 10 J .cm™ten daha kiigiiktiir. Fakat, kaymaya
dayali talas kaldirmada, igpargasindan talas kaldirilabilmesi igin kaymada kopma gerilimini

asmak gerekir, boylece ek 6zel talas kaldirma enerjisi @ = 0,1 - 117J .cm™ dnem kazanir.

Nanometrik Slgekte islem yapildiginda, yani, talag kalinligs 1 pm’den az oldugunda, kayma
dayanimi gerilimi, 73 (N .mm?), ya da 6zgiil kesme enerjisi, d; (J. cm™), hizla yikselir ve gok
biiyiik olur. Sekil 2.3’te alagimsiz ¢eliklerde talag kalinligina bagh kayma gerilimi goriilebilir.

Teorik Kayma Gerlimi T
B | ]
1 ¥ £
M ‘aglama } 1 f
mj.«-‘.’.--.... ] o " -] ] - <
1 : : ¢
S ' i ' .
s | :~ ! |
;a ] 3 ¥ &
: 1 1 Hassas Frezeleme ¢
) t i i.. * 1
1000 THR¥EH 7 1
o ] H E] i
g ! i 0 1
&  500L~ J' ........... O o + g et 4
M 1 H Totnalama 1 e
' % ' Cekme Testt :
§ § § f
§ 1 & "
i H § % ¥
im 3 k3 £ ol
0.5 i 5 io 5 100 508
i Atom [Kristal Alts Tane] [Coklu Kristal Tane]
t  kimesi
| bolgesi Talag Kalinlig: (pm)

Sekil 2.3. Alagimsiz ¢eliklerde talag kalinhigi - kayma gerilimi iliskisi (Taniguchi, 1996)
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Egriden goriildiigii gibi talas kalmhifn azaldik¢a, takimin kesen agzinin ya da taslama
tanelerinin dniindeki islenen parcanin malzemesinin kayma gerilimi asir1 derecede yiikselir ve

teorik kayma gerilimi 7’a ya da alagimsiz celigin atomik baglanma dayanimina yaklagir;

m=H/2% 2.1)
4=38.2x 10" N.mm™: alasimsiz celik i¢in rijitlik modiilii

Bunun nedeni, 1 pm’den daha kiiciik kesme derinliklerinde, metal kristalleri icerisinde
hareket eden dislokasyonlarin dagilimlarimin sifira yaklagsmasi ve kesme kuvvetlerinin
kristalin igindeki ¢ok biiyiik atomik bag kuvvetlerini yenmek zorunda olmalandir. Sekil 2.4°te
caligma bolgelerinin bliytikliigiine gére malzeme hatalarinin dagilimlan gortilebilir.

ﬁ:ﬁk falis bt N * belgesi 3 Dislokasyon Bolgesi ;
Lam-0,1ym ! 0,1 sam - 10 o )
5

: . e y(a.fes Atomu ® x:"”*NDis'Ioknsyon

/ ‘o 405 Bogluik : x (hareketh) 3
islol n.: ,: ’o’,.. . ¥ %,

Sy SR RSN |
Ara-yer Atomu  0,2-9,4nm (snbit) (okelme !

§=10°~10'T7om® | 8=10*~ 16" 7/ om® : 5=10"- 10 3/ om® 5 <1007/ om®
: - boyuita ya de. Atom kivmesi ya da Tane &lts stinek ' Gokln tane simek
nrm alt1 igleme ; nano boyuita ileme #m igleme ya da pevrek isleme

8+ Ozgeiil egik enorjisi Jom® Mikso-guflsk Bolgesi
{elastik hata ya da kirdma 0,1 pm - 10 um s
sebebiyle kopma baglangicr g < )
] OM Mikro-gatlak. I
- 1
1am b
! 8= 10~ 10" I/ om®
Tane alts gevrek
I pmidlme :

Sekil 2.4. Malzemelerde hata dagilimlar1 ve isleme bolgeleri (Taniguchi, 1996)

2.1.1. Malzeme icindeki Kusurlara ya da Hatalara Bagh isleme Mekanizmas

Es vyiikleme altindaki malzemelerin bozulmalann gekil 2.5°te goriilmektedir. Gevrek
malzemeler, maksimum g¢ekme gerilimi diizleminde olusan mikro-gatlaklara bagh cekme
kirilmalan sebebiyle bozulmaya ugrarken, siinek malzemeler maksimum kayma gerilimi
diizleminde olusan dislokasyon etkilerine bagli makaslama ya da kayma sebebiyle bozuluma

ugrarlar.
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Sekil 2.5. Es yiikleme altindaki malzemelerin bozulmalar1 (Oda sicakliginda) (Taniguchi,
1996)

Fakat, bolgesel yiik altindaki malzemelerin bozulmalar, es yiikleme altindaki malzemelerin
bozulmalarindan olduk¢a farklidir. Bu tip bozulmalari gosteren sema sekil 2.6°da
goriilmektedir. Dalici takim kullamilarak yapilan lokalize yiikleme igin, seramik ve amorf
camlarm bozulma ve kirilma davranisi, dalma bélgesinin boyutuna gore oldukca genis bir
cesitlilik gosterir. Birkag milimetrelik bir u¢ yarigapina sahip bir dalici kullaniminda ise
maksimum c¢ekme geriliminin etkidigi dalma temas bolgesinin gevresinde gevresel kirilma
olusur. Birka¢ mikrometrelik bir u¢ yarigapina sahip bir dalic: kullamminda ise igpargasi ile
temas eden bolgede plastik deformasyon sebebiyle ¢ok kiiglik bir dalma izi ya da bir dejenere
bolge olusur.

Eger seramik ve cam malzemeler birkag dekanewtonluk bir yiikle ¢izilirse, gérece biiylik ug
yarigapli bir dalici takim kullaniminda, siirme (ploughing) kirilmas: olugur. Fakat birkag
mikrometrelik ug yancaph sivri bir dalic1 takim kullamminda birkag santinewtonluk ytiklerde,
plastik deformasyon sebebiyle birkag mikrometre kalinhiginda bir ¢izik izi olusacaktir. Si ve
Ge gibi ¢ok gevrek malzemeler ¢izildiginde benzer bir olgu go6zlenebilir, fakat iz daha
keskindir. Fakat, malzemelerde gerek dalma gerekse de ¢izme islemlerinde olsun, plastik
deformasyon mutlaka olugacaktir. Bu durum sekil 2.6°da goriilebilir.
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Boyle karmagik durumlarin ortaya ¢ikmasinin sebebi, malzemelerin uniform olmayip noktasal
hatalar, smir gatlaklari, kristal taneleri gevreleyen katmanlar gibi kirllmay1 ya da bozulmay1
baslatan degisik hatalar icermeleridir. Ayrica, igpargasindaki hatalar, malzemenin

islenmesinde biiyiik Snem kazanir.

Bunlarin da &6tesinde, malzemenin bozulma ya da kirilma davramgi, sicaklik, atmosferik
basing, nem ve tekrar eden yiikkleme cevrimlerinin sayisi (dayamum limiti) gibi gevresel

etkenlere de baghidir.

Malzemeler farkli 6lgeklerde farkli davramglar sergilemektedirler. Malzemelerin islenme
olgeklerine baglhh mekanizmalan su basliklar altinda incelenebilir: Hatadan bagimsiz atomik
boyutta islemlenmesine bagli mekanizmalar, atom kiimelerinin noktasal hatalara bagh
islemlenmesine bagli mekanizmalar, tane-alti yapilarin islenmesine bagli mekanizmalar ve
cok taneli yapilarin islemlenmesine bagli mekanizmalar. Yiiksek hassasiyette talas kaldirma
uygulamalan i¢in atom kiimelerinin ve kristal alti yapilarin mekanizmalar1 Onem

kazanmaktadir.

2.1.2. Hatasiz Kristal Yapilarin Teorik Kayma Dayanimi

Stinek malzemenin teorik kayma dayamimi sekil 2.7°de goriildiigii {izere, iki atomik katman
arasindaki kesme kaymasindan belirlenebilir. Bir atomu, bir atomik kafes sabiti boyu kadar
komsu atoma kars1 hareket ettirmek igin, atoma U, potansiyel bariyer enerjisini asan bir
aktivasyon enerjisi uygulanmalidir;

U=Up[l-cosQnx/b)] (2.2)

U, kafes noktasindan x kadar uzaktaki atomun siniizoidal potansiyel esik enerjisidir. Atom
kayma diizleminde x kadar hareket ettirmek igin gerekli r kesme gerilimi;

=1, sin(z’r 'x) 2.3)
b

eger x / b kiigiikse;

o=, 2 2.4)

b
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Sekil 2.6. 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 Kaymas: (noktasak hata kaynakli) Yiikleme:
H, agir (> 10 N); M, orta (1 N); hafif (~ 0,1 N); EL, ¢ok hafif (~0,01 N) (Taniguchi, 1996)
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Ote yandan, kiiciik gerinimler igin, # kayma modiilii kullanilarak, Hooke yasas: uygulanabilir.

Boylece;

T=u.x/a (2.5)

elde edilir. Burada d, kayan katmanlar arasindaki uzakhiktir. Bdylece,

e = 222 (2.6)
2w -a

eger a = b alimirsa, boylece teorik kesme dayanimi;
m=G/2n (2.7)
(2.1) denklemi elde edilir.

Atom
o o O1~  Makaslama £
—————e— ¢ — B Kaymasi g S
O O G—l— Dzlemi ED = Atomun
g Denge
g g Pozisyonu
a: kayan katmanlar arasindaki uzaklik <&
b: atomik uzaklik U= {1 —cos(2ax/ )}

Sekil 2.7.Atomik makaslama kaymasi ve kayma igin atomik baglanma potansiyeli
(Taniguchi, 1996)

Tyson (Tyson, 1966), interatomik kuvvet denklemlerini kullanarak yaptig1 bilgisayar
simulasyonu sonuglarina goére, metaller i¢in 7 = u / 16, NaCl kristalleri i¢in 74, = ¢ / 8 ve

kovalent bagli elmas i¢in 7w, = u / 3 degerlerini elde etmistir.

Yukarida bahsedilen teorik dayamim degerleri, deneysel verilerden yaklagik 100 kat yiiksek
cikmaktadir.

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

ama;

wm=u/(0,8.7) (2.8)
olarak bir yaklagim sunulabilir.
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Bu hesaplamalar sicakligin etkisini icermemektedir. Sicaklik arttikga atomlarm kinetik
enerjisi artacagindan, maksimum esik potansiyeli azalacaktir. Bu yiizden, genel olarak,
sicaklik arttikca teorik dayanim azalacaktir.

0s Ozgiil kayma enerjisi yogunlugu, elastik kayma bozulmasi limitinde, teorik kayma
dayamimina bagli olarak,

8 =1 | (2) (2.9)
seklinde yazilabilir.

2.1.3. Hatasiz Kristal Yapilarm Atomik Boyutta Islenmesi

Genel olarak, atomik katman mesafesi ya da kristallerde etkin yarigap 0,1 nm - 1 nm
arasindadir. Bu Olgekte malzemenin islenmesi atomik boyutta ya da atom-atom islem
gerektirir. Bunlara 6rnek olarak buharlagma yoluyla atomik boyutta malzeme kaldirma; foton,
elektron ya da plazma enerjisi 1sinlari ile iiretilen bolgesel 1s1 enerjisine bagh diflizyon ya da
¢bziinme; iyonlarin kinetik enerjilerinin transferi yoluyla yiizey atomlarninin piiskiirtiilmesi; ve
reaktif atomlarin kimyasal ya da elektrokimyasal tepkimeler ile kaldirilmasi verilebilir.

Malzemeyi atomik boyutta iglemek icin gerekli enerji, kati ylizey katmanimin atomik kafes
baglanma enerjisidir. Sekil 2.8°de goriilen atomik kafes baglanma enerjisi, kat1 ylizey etkisi
g6z Oniinde bulundurularak elde edilmis iki atomun arasindaki modifiye Morse serbest
potansiyel enerjisidir. I parcas1 yiizeyinden bir atom ayirabilmek igin, yiizeydeki diizensiz
atom yerlesmesine bagli yiizey enerjisi sebebiyle olusan yiizey bariyeri potansiyel enerjisini
agmak icin fazladan enerji gereklidir.

Makroskopik olarak termal buharlagtirma isleminde, malzemeyi atomik boyutta ayirmak i¢in
gerekli enerji 6 - 25 eV (1 eV = 1,6 . 10" J) arasindadir. Bu her ne kadar ayirma i¢in gerekli
net enerji olsa da, uygulamada gerekli etkin enerji daha disiiktiir ve kullanilan enerji 151ma
teknigine gore deisiklik gOsterir. Atomik boyutta birlestirme iglemleri buharlagtirma ile
birikme, iyon piiskiirtme ile biriktirme, elektrokimyasal biriktirme ve direkt iyon biriktirmesi
olarak siralanabilir. Atomik boyutta birlestirme i¢in gerekli enerji yaklasik yiizey bariyeri
potansiyel enerjisi kadardir.
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Sekil 2.8. Kat1 yiizey etkisi goz 6niinde bulundurularak elde edilmis iki atomun arasindaki
modifiye Morse serbest potansiyel enerjisi (Taniguchi, 1996)

Atomik boyutta yer degistirme i¢in gerekli minimum enerji, atomik boyutta ayirma igin
gerekli enerjiden daha az olarak Ongoriilmektedir, ¢iinkii ayirma islemi kristal atomlar

arasindaki kayma enerjisini icerir.
2.1.4. Atomik Kiimelerin Nano Ol¢ekte isleme Mekanizmalar:

Atomik kiimelerin iglenmesi i¢in gerekli calisma gerilimi Kristal tanelerin i¢indeki 1nm - 0,1
pum arabikta dagilmig noktasal hatalara baghidir. Noktasal hatalara bagli olarak kirilma ve
bozulmalar ortaya ¢ikar. Yine de, amorf camdaki mikrofaz alan1 ve organik polimerlerdeki
bityiik molekiiller noktasal hata alanindan ya da atom kiimesi bslgesinden daha bityiiktiir.

Noktasal hatalara bagli mekanizmalar elmas ug¢lu bir dalici takimla dalma ya da ¢izme
islemlerinde ortaya ¢ikar. Atom kiimesindeki dalma testi igin, Hertz elastik temas teorisi
uygulanmaktadir. Sekil 2.9.a ve sekil 2.9.b’de dalmug diz takimdaki gerilim dagilim:
goriilmektedir.

Tmax maksimum kesme gerilimi (N.m?) diiz yiizeyin 0,5 g, altinda olusmaktadir,

Tmaz = 0,120 (P.E* | R = 0,47 p, (2.10)
burada P, dalma yiikii, £ boyuna elastiklik modiiliidiir. Temas alaninin yaricaps;
a;= {(3P/16) .[4.(1-v*) .R/E}}” (2.11)

burada v Poisson oranidir.
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Sekil 2.9. Kiire ve ispargasinin temasi sonucu olugan gerilim dagilimu (2) Rijit dalic1 ile ol{lgan

temas alani1 (b) Rijit dalici ile olusan temas ylizeyi. Ortalama temas basinci p, = > ar.

T-a,
temas alani yarigapi, R: dalicinin yarigapi, o;: temas alanindaki ¢ekme gerilimi, o,: temas
alanindaki sikistirma gerilimi (Taniguchi, 1996)

Bunun anlami, 7, maksimum kayma gerilimi, elastik kayma bozulum limitini ya da 74 =
p2n (burada u elastik kayma modiliidiir.) agtii zaman, maksimum kayma diizlemindeki
noktasal bir hatadan bir makaslama kaymas: baglar. Makaslamada kaymay: baglatacak Py

yiikleme kuvveti;
Pr =2,37 (u/E)® ER* (2.12)
UlE=1/2(1 +0)] (2.13)
olarak elde edilir.

Bosluklarin ve difer noktasal hatalarin, maksimum kayma gerilimi diizlemi yakinlarinda
olustufu ve makaslama kaymasinin noktasal hatalardan bagladifi varsayilmaktadir.
Uygulamada, makaslama kaymasi maksimum kayma diizlemi boyunca a¢13a ¢ikar ve sonunda
ylizeye ulagir. Bu sebeple, kayma olusturmak i¢in Py ’den daha biiyiik bir yiik uygulamak
gereklidir.

Temas yiizeyindeki 0y, maksimum radyal gekme gerilimi gekil 2.9.b’de gériildiigii gibi temas

camberinin ¢evresinde olugur ve biiyiikliigii;
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Omaz = 0,0516 (PE2/ R Y (2.14)

kadardir. Buna ek olarak , gy, teorik ¢ekme dayanimu ya da elastik bozulma limiti o4, = E /27
asildiginda, komsu ¢emberde ¢ekme kirilmasi olusur. Ayrilma igin P, dikey yiik, o4, denklem
(2.14)’e uygulanarak;

P.=29,38 ER* (2.15)

bulunur. Bu sebeple P; > Py her zaman noktasal hata bolgesinde olacaktir. Sonug olarak, bu
bolgede dalma yapildiginda, kayma bozulmasi her zaman olusacaktir.

Eger temas alaminin maksimum ¢ekme gerilimi ¢emberinde bir mikro-gatlak olusursa, sekil
2.6’da goriildiigii gibi bir ¢evresel ¢atlak olugur, fakat mikro-gatlaklarin yoklugunda, atomik
boyutta oldugu gibi, kayma bozulmasi temas alaninin merkezinin hemen altinda olusur.

2.1.5. Siinek Malzemelerde Tane Alt1 Yapilarm Yiiksek Hassasiyette Islenmesi

0,1 - 10 pm arasindaki bSlgede tane alt1 proseslerde siinek malzemenin kayma bozulmasi ya
da plastik deformasyonu dislokasyon hatalarindan kaynaklanir.

Ispargasma bir yiik uygulandiginda ve kaymas: olustugunda, dislokasyon ¢izgisi etrafindaki
kafes atomlar1 Burgers vektorii etrafinda déner. Yani, dislokasyon ¢izgisi, atomlarin birim
atomik kafes uzunlugu kadar hareket etmesini saglar. Belirli bir yonde, bir kristal kafes
boyunca bir dislokasyonun hareket etmesi i¢in gerekli kayma gerilimi 7. Peierls Gerilimi
olarak verilir;

T.=[2u/(1-2v)].exp(-2nw./b) (2.10)
burada u elastik kesme modiilii, v Poisson orani, b belirli bir kayma ydniindeki atomlarin
arasindaki uzakhiga denk Burgers vekt6rii ve w, etkin dislokasyon bélgesinin kalinligidir.

Hacim merkezli kiibik kafese sahip siinek metallerde kayma diizleminde w. /b=1/(1-7y),
gevrek seramikler i¢cin @, /b << 1/ (1 -y ) olur, boylece kafes noktalar1 yakinlarinda atomik
baglanma potansiyellerinin siddetli artis1 sebebiyle w, ¢ok kiigiik kalir. Kafes diizensizligini
olusturan dislokasyon ¢izgileri etrafinda olusan yilksek potansiyel alanmin, makaslama
kaymasini olusturdugunu ngérmek kolaydir.
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2.1.6. Siirtiinme Yoluyla Abrazif Asinma ile Talas Kaldirma

Her ne kadar, siirtiinmeye bagh aginma konusu teknik literatiirde genis olarak ele alinsa da,
¢izmeye bagli abrazif aginma, kaymaya bagli abrazif aginma ve dayanima yorulma nedeniyle

yuvarlanma agimmasi i¢in aginmanin bilyiikliigli tam olarak ele alinmamaistir.

Sekil 2.10°da goriildiigii gibi, asinma stirtiinmesi kavramina dayanan statik siirtiinmenin
mekanizmas1 Bowden ve Tabor tarafindan tartisilmigtir (Tabor, 1951). Strtinmeye bagli
yapisik kayma hareketi bu kavram ile agiklanabilmektedir. Tabor’un stirtiinme kavrami su
sekildedir: iki parga yiizylize yerlestirilir ve birbirleri {izerinde P normal kuvvetiyle gezdirilir.
Boylece birbirine esit olmayan iki ylizey arasindaki ¢ikintilar temas eder ve yapigskan bir alan
olustururlar. Toplam yapigkan temas alam1 S , basma kuvvetiyle dogru, parganin sertliiyle

ters orantilidir;
S = kP/H, (2.11)

Burada H, parganin Vickers sertligidir ve & orantisallik sabitidir. Fakat, basma kuvveti yiizey
bariyer potansiyeli enerjisine bagh ylizey gerilimiyle kargilastirildiginda ¢ok kiigiik kaliyorsa,
yapigik temas alam sifir varsayilmalidir. Bir bagka deyisle, mikro talas kaldirmada kayma,
parca kat1 veya yapigkan gaz ve sividan olusan bir yiizey tabakas: {izerinde kayarak hareket

etme seklindedir.
P Baski Yoni
! Temas Alani
K
Goreli Kayma
Yoni o

AV:

Yumusgak Parca

P: Baski Kuvveti FS : Surtiinme Kuvveti

Sekil 2.10. Statik stirtiinmenin stirtlinme ve aginmaya dayali mekanizmasi (Taniguchi, 1996)

Pargalart birbiri lizerine kaymaya zorlayan siirtiinme kuvveti F;, temas noktalarina etkiyen

yapisma kuvvetini yenmelidir. Bu da;

Fy=1,.8 (2.12)
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Burada 1, temas bsliimiiniin yapisma dayanimidir. Bu sebeple, siirtiinme katsayisi;
us =Fy/P =kt,/H, (2.13)

Ayrica, birbirine bastirilmig iki parca birbirleri tizerinde kaymaya zorlanmaktadirlar, boylece

yapiskan temas bgliimii kopar. Boylece, bu mekanizma i¢in aginma hacmi V,;
Vi = . .S = w..kP /H, (2.14)

burada, w. kopan talagin ortalama kalinligidir. Fakat, kaba ylizeylerdeki ¢ikintilarin
birlesimine ve kopmasma bagli yapigkan aginma hacmi, bu yaklasimla tam olarak elde
edilemez. Ciinkii bu tiir bir asinma hacmi, kafesteki ve atom kiimesi bolgelerindeki bozulma
ve kirilmalara da baglidir. Bunun yamnda, yapigkan aginma agagidaki gibi ele alinabilir.

Stirtiinme islemindeki enerji dengesine bagli olarak ve sekil 2.10%a gore, su iliski yazilabilir;

U Px 8=V, x6 (2.15)
burada us, P, S ve V, daha 6nce agiklanmistir. J, atom kiimesi bolgesindeki &zgiil isleme
enerjisi yogunlugudur. S'? temas alanina bagh siirtiinme esasli kayma mesafesidir.

uP =1, x S iligkisinden (burada S = kP / H,), asinma hacmi i¢in su yazilabilir;
V=(1,/8). S?=(z,/6).(kP/H,)*"*

=k,. P (2.16)
ky = (1 / 0).( k/ H,)*”? | yapiskan asmma hacmi katsayisi, malzeme Szelliklerine bagli bir
sabittir. Bu sebeple, asinma hacmi V,,, P’nin 3/2. kuvveti ile orantilir. Denklem (2.14)’te ise
bu durum yoktur.

Gergek siirtlinme olgusunda, ayrilmig parcalarin tekrar baglanmalarina bagh ¢izme aginmasi
rastlantisal olusur. Bu sebeple denklem (2.16) ile verilen V aginma hacmi siirtiinme agmmasi

icin temel bir niteliktir.
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2.1.7. Gevrek Malzemelerde Tane Alt1 Yapilarm Yiiksek Hassasiyette Islenmesinde
Peierls Gerilimi

Her ne kadar, tane alt1 bolgede gevrek malzemelerde dislokasyonlarin sayist oldukga diistik
olsa da, mikro-gatlaklar yogunlukla dagilmistirlar. Bundan bagka, dislokasyonlara bagl z.
Peierls gerilimi olduk¢a yiiksektir, ¢iinkii stinek malzemelerle karsilastirildiginda w/b ¢ok
diistik ise de Peierls denkleminde G ¢ok biiyiiktiir. Ornegin elmas igin 7. > 10 GPa (G = 900
GPa) ve silisyum kristali i¢in 7, =5-6 GPa (G = 125 GPa) dir. Bu yiizden, mikro-gatlaklara
bagli gevrek kirllma, seramiklerde diisiik gerilimlerde bile ortaya ¢ikmaya meyillidir.

Elmas ve silisyumn gibi gevrek malzemeler i¢in Peierls geriliminin ¢ok biiyitk olmasimin
sebebi;

1. atomik yapilar1 gli¢lii kovalent baglardan olusur

2. yiizey merkezli ya da hacim merkezli elmas yapilari, kristal icinde kolaylikla kayma

diizlemi olusmasina izin vermez.

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

pozisyonuna dtelemek ¢ok zordur.

SiO, gibi seramiklerde, farkli atomlar arasindaki giicli baglanma kuvvetlerinden olugan
‘elmas’ benzeri yapilar bulunur. Bu yiizden, Al,O; ve benzeri seramiklerin Peierls gerilimi 4-

6 GPa civandir.

Yiiksek sicakliklarda, seramik ig¢indeki atomlarin makaslama kaymasi, oda sicaklifinda
oldugundan daha kolay ortay g¢ikar, ¢ilinkii atomlar, serbest potansiyel enerjinin artmasina
sebep olan yiiksek 1sil vibrasyon enerjisi ortaya koyarlar. Bu yiizden, atomik baglanma
potansiyeli bariyeri daha kolay asilir. Ornegin, 1800 °C’de makaslama kaymasi 50 MPa
gerilimde ortaya ¢ikar. Bu sicaklik etkisi, elmas igparcasmmin kizil 1siya ulastifi, elmasin
atomik boyutta ve atomik kiimede parlatilmasinda ortaya ¢ikar.

Gevrek malzemelerin, mikro-gatlaklara bagli gevrek kirllma mekanizmalarima bagh
olmaksizin islenmesi miimkiindiir. Bu konu béliim 2.2.1°de ele alinacaktir.
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2.1.8. Organik Polimerlerin Molekiiler Smir Hatalarmna Bagh Tane Altx islemleri

Organik yiiksek yapili polimerlerin yapisi, biiylik bagli molekiillerden olusur. Polimer
atomlarinin arasindaki baglar iyonik ya da kovalent olsun, Van der Waals kuvvetiyle
olustugundan oldukga zayiftir. Ayrica, polimerlerin molekiilleraras: deformasyonu, Van der
Waals baglanma kuvvetine karsi olusan, biiylik molekiil gruplan arasindaki viskoz kaymaya
baglidir. Fakat, mikrometre alt1 bolgede gok ince talas kaldirma yapildiginda, konvansiyonel
kesici takimlar kulllanilamazlar, ¢linkii atomlar1 polimer molekiilinden ayirmak i¢in, iyonik
ya da kovalent baglanma kuvvetlerini asacak yiiksek enerji yogunluklu atomik boyutta
islemler gereklidir. Bu yiizden, yiiksek yapili polimerlerden ¢ok ince talas kaldirmak igin,
sinterlenmis karbiirden, elmas talagindan yapili kesici takimlar ya da SiC gibi agindiricilar
gereklidir.

Bunun da étesinde, organik cam gibi gevrek davramg gosteren bazi yiiksek polimerlerde,
yitkksek hizda talas kaldirmada viskoz akisa baglh kayma kolay olusmaz ve gevrek kirilma
olusur. Bunun sebebi, viskoz akisa direng g6steren kuvvetin, deformasyon hiziyla orantili

olarak artmasidir.

2.2. Nano Ol¢ekte Talas Kaldirma Yontemleri

Nano &lgekte talag kaldirma, tek kesen agizli takimla nano 6lgekte talag kaldirma, ¢ok kesen
agizh takimlarla nano Olgekte taglama ve honlama, lepleme ve parlatma gibi yontemlerle
yapilir. Bu yontemlerde isleme birkag on nanometreden ibarettir, bu yiizden atom kiimesi
bolgesinde dalma ve ¢izme hareketleri, sadece noktasal hatalardan kaynaklanan kayma

mekanizmasina baglidir.

Nano 6dlcekte taglama ve honlama, sert ve kirllgan malzemelerin siinek islenmesinde elmas
agindirici tanelerden olugan taglar kullamilarak uygulamirken; tek kesen agizli takimla nano
Olcekte talag kaldirmada yumusak ve stinek malzemelerde tek kesen agizli elmas takimlar ile
kayma mekanizmasina dayali olarak gergeklestirilir. Nano 6lgekte lepleme ve parlatmada, sert

ve kirilgan malzemelerin iglenmesi amaciyla serbest asindiricilar kullanilir.
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Tek kesen agizli takimla nano dlgekte talas kaldirma birkag on nanometrelik islemeyi kapsar,
fakat kesici takimin talas kaldirma esnasinda yenmesi gereken atomik bag kuvveti yiiksek
oldugundan, kesici takimin ucuna etkiyen kayma gerilmesi makro ve mikro &lgekteki
degerlerinden ¢ok daha yiiksektir. Bu sebeple, nano-kesmede kullamlabilecek takimlar
elmasla smirlanmigtir. Nano-kesme ile elde edilen ig pargasi, islenmis ylizeyin ve ylizey

altimin deformasyonunun ¢ok az oldugu piiriizsiiz ve ayna gibi ylizeylere sahiptir.

Nano 6lgekte taslama ve honlama birkag on nanometrelik bir kesme derinligiyle kayma
olusturur ve ¢ogunlukla cam ve seramik gibi sert ve kirilgan malzemelerde ¢atlaksiz yiizeyler
elde etmek icin kullamilir. Asindinc: tanelerin kesici ucuna etkiyen gerilmeler son derece
yiiksektir. Bu yiizden, nano Slgekte taglama ve honlamada sadece bir tabana bagh ¢ok ince
taneli elmas asindiricilar (bagli-agindiricilar) kullanilabilir.

Bagli-asindiricili islemlerden farkli olarak, atom kiimesi diizeyinde diizlem leplenmesinde ve
ayna parlatmada yeniden kullamlabilir ince taneli serbest agindiricilar kullamlir, fakat bu iki
yOntemin mekanizmalari, sekil 2.11°de gosterildigi gibi olduke¢a farklidur.

(@) )
Pm'lanna P'iakasx Yumugak Lepleme Plakast Donen, Keskin
- Uglu (orta-serf) Apzh
Agmdmic1 Agmdincilar
T e Noktasal A S
Hata Sert n—\_l
I$parcasx (dalma) ispargas:
Nektasal Hata Kayma Olmayan Kinima Olmayan
(dalma) Bolge
(© ()

K
Tiﬁ%mGwﬁ@'i;ZOum Takim | ‘100 m/s Koruma

~} (ortasert) 000 Fé (Sert Kangulk)
IR | S M

Sert Nano-¢aflama
Asmdinic

i;g dl;cl , ‘Nano-catlama
Sert Isparcasi Sert Isparcast

Sekil 2.11. Cam, Seramik, Gibi Gevrek Malzemelerin Diizlem Leplenmesi ve Parlatilmas:.
(a) Ayna Parlatma, (b) Diizlem Lepleme, (c) Ultrasonik Isleme, (d) Darbeli Isleme
(Taniguchi, 1996)

Ayna parlatma, Sekil 2.11.a’da gosterildigi gibi, Fe,Os, Cr,03, CeO, veya MgO gibi yumusak
ama 1stya dayanikli ve keskin agizli olmayan ince taneli asmndiricilar kullamlarak kayma veya
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parlatma hareketleri ile yapilir. Bu yontemde agmdiricilar, is pargasmin ylizeyine bagh olarak
hareket eden yumugak parlatma tabakasmna gomiiliirler ve noktasal hata etkisiyle kayma
mekanizmasi ile i§ pargasiun yilizeyini parlatirlar. Diger yandan, diizlem leplemede, sekil
2.11.b’de gosterildigi gibi, elmas, CBN, SiC, SiO, veya B4C gibi sert ve aym zamanda
kirilgan, keskin agizh, ince taneli asmdiricilarla talag kaldirma islemini gergeklegtirmek icin
orta-sertlikte bir lepleme plakast kullamlir. Diizlem lepleme yonteminde, sekil 2.11.c ve
2.11.d’de gosterildigi gibi, ¢ok ince taneli agindiricilar ile ultrasonik etkiyle veya darbeli
olarak gergeklestirilen teknikler de uygulanmaktadir.

2.2.1. Gevrek Malzemelerin Kayma Mekanizmalan fle Siinek Rejimde Islenmesi

Isleme toleranslarindaki gelismeler, gevrek malzemelerin stinek rejimde islenmesine olanak
saglammstir. Belirli bir kontrol altinda, seramik gibi gevrek malzemelerin, ¢atlaksiz yiizeyler
elde edecek sekilde, tek kesen agizli elmas takimlar va da ¢ok kesen agizli elmas taneli
taglama taglariyla plastik akis yoluyla islenmesi miimkiindiir. Sekil 2.12°de bu durum
gorlilmektedir. Bu iglem siinek rejimde isleme olarak adlandirilir.

o | Yiiksek Dongii Kararhlig

Sekil 2.12. Elmas agindiric taneyle gevrek isparcasimin siinek rejimde islenmesi (Sreejith,
2001)

Stnek rejimde isleme, deformasyon ¢ok kiigiik oldugunda her malzemenin plastik
deformasyona ugrayacag) ilkesine dayanir. Sekil 2.13°te goriildiigti tizere taglama ve parlatma
prosesleri arasinda malzeme kaldirma hizi fark: gok fazladir. Bu bosluk, seramik, cam ve
yariiletken gibi malzemelerin islenebildigi siinek rejimde isleme teknigine dayanan mikro-
taglama teknii ile doldurulabilmektedir.
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Malzeme Kaldirma Hizi (mn?’ / mm .sec)

Sekil 2.13. Cok kesen agizli kesici takimlarla malzeme kaldirma iz kargilastirmasi
(Sreejith, 2001)

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

bir dalma islemi olarak goriilebilir ve bu gatlaklar stinek rejimde isleme i¢in Snemli rol oynar.
Kirilma baglangici igin kritik niifuz derinligi d,. su sekilde verilebilir;
de = ¢ .(K./ HY .(u/H) (2.17)

burada K, kirilma toklugu, H sertlik, # elastisite modiilii ve ¢ takim geometrisine bagli bir
katsayidir. Enerji dengesi kavramina gore, kirilma bozulmasi, etkin kesme derinliginde
baglayacak ve bir y, ortalama derinliginde devam edecektir. Eger bozulma, talas kaldirma

yiizeyi diizleminden agag1 inmezse, siinek rejim sartlan saglanir.

Gevrek malzemelerin siinek rejimde islenebilirligini etkileyen bir diger faktor de ilerleme
hizzdir. Sekil 2.14°de goriildiigli tizere, ilerleme hizi arttikca gevrek malzemenin siinek
rejimde iglenmesi igin gerekli kritik niifuz derinligi azalmaktadir.
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0o 0 Stnek reimde tlas Kldrmna
~ A Mikro-rilma ile tala kaldirma
g_ 0s - @ Geovrek rejimde talas kaldirma
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§ Gevrek Rejim Bolgesi
2
Vi
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ferleme Hizr  (LLY/ dev)

Sekil 2.14. lerleme hizinin siinek rejimde isleme igin kritik niifuz derinligine etkisi
(Takeuchi, 1996)

Denklem (2.17)’den de anlagilaca8 iizere gevrek malzemelerin siinek rejimde islenmesi icin
bir diger faktér de takim geometrisidir. Gevrek malzemelerin siinek rejimde islenmesi i¢in,
yeteri kadar kii¢iik talas kaldirma derinliklerinde, -30°°den -45°’ye kadar negatif talag acilan
kullanilmaktadir. J.A. Patten’in ve Wei Gao’nun yaptiklar: deneylerde (Patten, 2001) -85°°ye
kadar talag agilarimin da olumlu sonuglar verdigi goriilmektedir. Ayrica takim ve ug yarigcap1
da mikro-¢atlaklarin olusumu ve gevrek kirilmalarin gézlenmesi igin 6nem arz etmektedir. Ug
yarigapi arttikca gevrek kirilmalarin olusumu artmaktadar.

Siinek-gevrek gecisimini konu alan bir bagka yaklasim ise kafes hatalarina bagh yarilma
kirilmasidir. Yorulma ve plastik deformasyon i¢in kritik degerler, hatalarin/dislokasyonlarin
malzeme icindeki yogunlugu ile iligkilidir. Dislokasyon yogunlugu, kismi dislokasyon
cizgileri arasindaki ortalama araliklar olarak tamimlanabilir. Metallerdeki kenar
dislokasyonlar1 aralign yaklagik 1 um, tek kristal silisyumda yaklagik 1 cm’dir. Gevrek
malzemelerde hatalarin yogunlugunun g¢ok biiylik olmamasi sebebiyle, kirilmanin kritik
degeri gerinim alanmmin bilytkliigine baghidir. Sekil 2.15°de boyut etkisine bagli talas
kaldirma modeli goriilmektedir. Kesme derinligi kiiciik oldugunda, kritik gerinim alami
yarilmay1 onleyecek kadar kiigiiktiir. Sonugcta, gevrek malzemelerin islenmesinde gevrek
rejimden siinek rejime gegis kesme derinligine baglidir ve kritik kesme derinligi de ilerleme
ile ters orantilidir, ilerleme arttikca d.. azalir.
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Sekil 2.15. Boyut etkisine bagl talas kaldirma modeli (Tkawa, 1990)

2.2.2. Nano Olcekte Talag Kaldirmada Kesici Takim Malzemesi Ozelikleri

Yiiksek hiz ¢eligi gibi alisilmig metal malzemelerden yapilmus talas kaldirma takimlarn ve
agindirici taslama taglar1 kesici ucun ¢abuk ve agir1 aginmasi sebebiyle, nano dlgekte talash
isleme i¢in uygun degildirler. Nano &lcekte ve yiiksek hassasiyette talas kaldirma
sistemlerinde kesici takim, mikronalti/nanometre bolgesinde isleme operasyonlarinda, uzun
isleme boylu ¢aligmalarda yiiksek kararhilik gostermelidir. Elmas malzemeli kesici takimlar
Al, Cu gibi siinek malzemelerin tornalanmasinda ve Ge, cam gibi gevrek malzemelerin
taslanmasinda basariyla kullanilmaktadirlar. Gevrek malzemelerin tek kesen agizli kesici
takim ile nano dlgekte talag kaldirmada olumlu sonuglar alinmaktadir.

Nano 0lgekte talas kaldirma operasyonlarinda, malzemenin, uygun takim ve isleme
yontemiyle islenmesi yiizey hassasiyeti, ylizey alti deformasyonlari, takim omrd, isleme
zamamn gibi maliyeti etkileyen hatalarin 6nlenmesi yoniinden nemlidir. Gevrek malzemelerin
siinek rejimde islenmesi talag kalinlifini kritik bir degerin altinda muhafaza ederek rijit
baglama diizenekleriyle baglanmus 6zel takimlar kullanarak saglanir. Gevrek malzemelerin
elmas kesici takim kullanilarak siinek rejimde islenmesiyle, 50 nm veya daha kiiciik ylizey alt1
deformasyonlar ile optik ve seramik pargalarin verimli gsekilde imalatlar1 miimkiindiir. Bu tiir
isleme, parcalarin performanslarin1 ve dayanimlarimi farkedilir derecede artirir ve sonradan
parlatma ihtiyacini ortadan kaldirir veya minimize eder. Ayrica, malzemedeki ve tane sinirlari
icindeki yabanci maddeler ve homojensizlik, yiizey bitirmede kotii bir sonug veren, kesici
takimin kiiciik titresimlerine neden olurlar. Bu yiizden, yiksek hassasiyette isleme igin, bu
karakteristikler gbz 6niine alinmalidir.



29
2.2.3. Nano Ol¢ekte Talas Kaldirma Islemleri I¢in Tezgah Ozelikleri

Yiiksek hassasiyet ve pozisyon dogrulugu isteyen nano Olgekte talas kaldirma

operasyonlarinda kullanilacak tezgahlar i¢cin su 6zellikler aranir:

- yiiksek hassasiyette, titresimden arinmus, rijit bir yap1

- rijit igparcas1 baglama diizenegi

- yiiksek ¢oziiniirlikkte hareket kontrolii

- 1s1l kararlilik

- geri-besleme kontrol

- tezgahla biitiinlegik fakat igleme sirasinda tezgahtan gelecek etkilere karsi izole edilmis
yiiksek hassasiyette bir 6l¢me sistemi

- sicaklik, titresim, rutubet ve toz kontrolii saglayan ¢evresel kontrol {initeleri

2.3. Nano Olg¢ekte Talas Kaldirma Konusunda Gergeklestirilen Cahsmalar

Nano ©&lgekte tapilan caligmalar, temel olarak yiikksek hassasiyette talag kaldrima
caligmalaridir. Heniiz literatiirde mikro ve nano 6lgekte islemlerin kesin bir sinir1 olmamasi
sebebiyle, Corbett v.d. yaptiklar1 tanimlamaya dayanarak (Corbett, 2000), elde edilen son
rfintin (ylizey pririizliiliigli, vs.) ya da proses parametrelerinin (kesme derinligi, ilerleme
uzaklifi, vs.) nano Glgekte olmasi durumunda da ¢alisma nano Slgekte talas kaldirma olarak
degerlendirilmigtir.

Okamura v.d. yapmis oldugu ¢alismalarda (Okamura, 1978), ¢ok ince bitirme islemlerinin
mekanizmalar1 tizerinde durulmus ve tek kristal yapili safir malzemenin ¢ok ince
parlatilmasinda kristalografik miikemmellige sahip 10 °A R, piiriizliilitkte yiizeyler elde
edilmistir. Okamura v.d. gore, malzeme kaldirma miktari/hizi parlatma sivisindaki
partikiillerin malzemesine, biyikliigtine, sivi igindeki yofunlufuna, uygulanan yiike,
partikiillerin dagihmina ve bitirme yapilacak yiizeyin kristal yapisina baglidir. Sekil 2.16°da
Okamura v.d. elde etmis oldugu ylizeyler goriilebilir.
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(a) 3um biiyiikliigiinde elmas tanelerle leplenmis ylizey

(b) Cr05 tanelele leplenmis yiizey

(c) MgO tozuyla yiiksek hassasiyette bitirme yapilmis ylizey

Sekil 2.16. Mn-Zn ferrit tek kristal malzemenin yiizeyinin optik mikrografileri (Namba,
1978)

Furukawa ve Moronuki’nin yapmig oldugu caligmalarda (Furukawa, 1988), aluminyum
alasim, bakir, ¢cok kristal yapili germanyum, fluorit (CaF,), amorf yapili akrilik recine
(PMMA) malzemelerinde yiiksek hassasiyette talag kaldirma deneyleri yapilmustir. Sekil
2.17°de goriildiigii lizere kesme derinligi azaldikca (6zellikle bakir i¢in), 6zgiil kesme kuvveti
P, siddetli bir bigimde artmaktadir.
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Sekil 3.17. UPM ile 6zgiil talag kaldirma kuvvetinin kesme derinlifine gbre degisimi
(Furukawa, 1988)

Moriwaki, v.d. yaptig1 deneylerde (Moriwaki, 1990), elmas kesici takimla yiiksek hassasiyette
tornalama islemi icin sicaklik artigi ve kesici takimin 1s1l deformasyonu hem deneysel, hem de
sonlu elemanlar y6ntemi (FEM) ile incelenmistir. Moriwaki, v.d. gére aluminyum
malzemenin alin tornalanmasinda FEM ile elde edilen veriler, deneysel verilerle uyumludur.
Sicaklik artistnin ve igleme hatalarmin gelisimi, takimin ilerleme yoniine baglidir. Takim
malzemenin dis ¢evresinden merkezine dogru hareket etmege basladiginda, talag kaldirma
baslangicindan hemen sonra sicaklik maksimum seviyesine ulagir ve asamali olarak azalir.
Takim ters yonde hareket ettigi zaman, sicak agamali olarak talag kaldirmanin sonuna kadar
artar. Ayrica, takim agindiginda sicaklik artigt ve isleme hatas1 artmaktadir.

Ueda, v.d. yapmus oldugu deneylerde (Ueda, 1991), 2,5 nm ¢bziiniirliikte bir yiiksek
hassasiyette CNC tezgah kullamlmistir ve elmas takimla tornalama ve hassas talas kaldirma
yaptlmistir. Elmas takimla tornalamada, egrisel bir ylizey islerken 3 nm R, ylizey pliriizliltigii
elde edilmistir. Ince taneli bir taslama tekeri kullanilarak, 0,6 nm R, yiizey piiriizliiligii elde
edilecek sekilde islenmistir. Sekil 2.18’de Ueda v.d. kullanmis olduklan yiiksek hassasiyette
CNC tezgahinmn semasi ve 600 mm c¢aphi konkav kiiresel aluminyum test parcasinin

islenmesinin resimleri goriilebilir.
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Sekil 2.18. Ueda v.d. kullandiklar1 UPM a) tezgah semast, b) 600 mm ¢apli konkav kiiresel
aluminyum test pargasinin iglenmesi (Ueda, 1991)

Moriwaki ve Shamoto’nun yaptifi calismalarda (Moriwaki, 1991), paslanmaz ¢elik
malzemenin ultrasonik titresim uygulanarak yiiksek hassasiyette islenmesi g¢aligmalarda,
0,026 um Ry yiizey piiriizliiliigiinde ayna yiizeyleri elde edilebilmektedir.

Ueda ve Manabe’nin yaptini deneylerde (Ueda, 1992) amorf metallerin mikro talag
kaldirilmasinda talas olugsumu mekanizmalari incelenmistir. Bunun i¢in deneysel ¢aligmalar
ve sonlu elemanlar yontemi ile bilgisayar ortaminda analiz yapilmugtir. in-situ SEM
gdzleminde goriilmektedir ki, Fe temelli amorf metaller tipik lamelli yapida talas
olusturmaktadir. Ueda’ya gére bunun sebebi gorece periyodik olarak homojen plastik
deformasyon olusumu ve bilgesel kayma bandinin tekrarlayan olusumudur. Bolgesel kayma
band1 0,03 um’den daha kiigiik kalinliklarda oldukga dar bir aralikta ortaya ¢ikmaktadir.
Belirli talas kaldirma kogullarinda, kesme derinligiyle dogru orantii olarak lameller
arasindaki bosluk artmaktadir. Amorf metallerde talag olusumu kesme derinliginde boyut
etkisine baglh olmadan ortaya ¢ikmaktadir. Bu durum, amord metallerin homojen yapilarindan
bagka hata igermemesine baglanmaktadir. Sekil 2.19°da Ueda v.d. yapmus oldugu
calismalarda elde edilen talag olusumunun deneysel ve SEY analizi ile elde edilen
goriintiilerinin karsilagtirmalar1 ve gekil 2.20°de D goreli talas kaldirma uzunlufuna bagh
dzgiil kesme kuvvetleri degisimi kargilagtirmasi grafigi gortilmektedir.
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() D=0,29 pm

(©) D= 0,64 ym () D=1,10 ym

Sekil 2.19. Talas olusumunun deneysel ve FEM analizi ile elde edilen goriinttilerinin
karsilagtirmalart D = (talas kaldirma uzunlugu / kesme derinligi) (Ueda, 1992)

Lucca v.d. yaptiklar1 deneylerde (Lucca, 1993), Te-Cu alasim malzemenin elmas malzemeli
tek kesen agizli doner kesici takimla yiiksek hassasiyette talag kaldirma yapilmis ve takim
geometrisinin talag kaldirma kuvvetlerine ektisi incelenmistir. Takim kesici kenar
geometrisinin belirlenmesi igin AFM kullamilmigtir. 20 um - 10 nm kesme derinlikleri
arasinda yapilan deneylerde gerek nominal talag agisinin gerekse de takim kesici kenar
profilinin (efektif talag acisi) talag kaldirma isleminde kesme kuvvetlerine ve enerji kaybina
onemli etkilerinin oldugu belirlenmistir. Kesme derinligi takim kesici kenar profiline gbre
biiyiik kaldiginda, kesme kuvvetleri nominal talas agisina bagh olarak degismektedir. Fakat,
kesme derinligi, kesici kenar yarigap: degerine yaklastifinda agiga ¢tkan kuvvetler, efektif
talas agisi tarafindan belirlenmektedir.

E, (GPa)

Ozgil Kesme Kueveti

’ -—-—-- - Dene}sel »

e o Simiilasyon

Géreli Kesme Uzmlugy D

Sekil 2.20. Goreli kesme uzunluguna bagh 6zgiil kesme kuvvetleri degisimi karsilagtirmasi
(Ueda, 1992)
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Donaldson v.d. yaptiklar1 deneylerde (Donaldson, 1994), 0,01 - 10 um kesme derinliginde Cu
malzemenin yiiksek hassasiyette ortogonal islenmesi sonucu olusan ylizeydeki plastik
deformasyona ugramis katmanm kalinlifi incelenmistir. Te-Cu alasim ve ince taneli Cu
malzeme, aymt nominal geometriye sahip fakat farkli kesici kenar geometrilerine sahip
takimlarla islenmistir. Birka¢ mikrometrenin altindaki kesme derinliklerinde, iki takimin
kuvvet karakteristigi birbirinden farkli olmaktadir, fakat bu durum plastik deformasyona
ugramis katmanin kalinhigimda goriillmemektedir. Buna ek olarak, plastik katmanin derinligi
kesme derinligiyle iliskili goriilmemektedir. Olgiilen derinliklerin biiyiikliikleri literatiirde
verilenlerle uyum i¢inde goriilmektedir.

Sata ve Takeuchi’nin yaptiklari deneylerde (Sata, 1996), camin 3 boyutlu olarak yiiksek
hassasiyette islenmesi incelenmigtir. Sata ve Takeuchi’ye gore, stinek rejimde isleme ile
ylizeydeki g¢atlak olusumundan arinmak miimkiindiir. Sekil 2.21°de Sata ve Takeuchi’nin
calismalarinda elde edilmis bitirmeden Onceki ve sonraki ylizey gOriinlimii resmi
goriilmektedir.

(a) Bitirmeden Onceki Yiizey Goriiniimii (b) Bitirmeden Sonraki Yiizey Goriniimii

Sekil 2.21. Cam igparcasinda ¢atlak olusumsuz bitirme islemiyle elde edilen ylizey (Sata,
1996)

To v.d. yaptiga calismada (To, 1997), aluminyum malzemenin elmas kesici takimla yiiksek
hassasiyette tornalanmasi incelenmistir. To v.d. gore, elmas kesici takimla yliiksek

hassasiyette tornalama ile elde edilen ylizey pilirlizliiligii, talas kaldirilan ylizeyin
plirtizliliiginden etkilenmektedir.

Fang’in yapmus oldugu calismada (Fang, 1998), tek kristal silisyum malzemenin yiiksek

hassasiyette tornalanmasi incelenmistir. Fang’a gore, keskin kesici kenarli takim
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kullanildiginda, mikto-catlaklar goriilmeyecek kadar kiigiilmektedir. Ayrica, talag agisi
azaldikca, yiizey-alti deformasyon kalinlifi artmaktadir. Yine, goriilmektedir ki, u¢ yaricap:
arttikca, yiizey piirlizliiligii de artmaktadir. Ayrica bu galismada, slinek malzemelerde elde
edilen 1 nm yiizey piiriizliiliigii esik degeri, silisyum gibi gevrek bir malzemede elde
edilmigtir.

Hocken v.d. yaptig1 deneylerde, (Hocken, 1998), germanyum malzemenin nano 6lgekte talag
kaldirmasinda takim geometrisinin olusan kesme kuvvetlerine etkisi incelenmistir.
Goriilmektedir ki, takim talas agisinin olugan kuvvet sisteminde ve elde edilen ylizeye 6nemli
olgiide etkisi vardir. Talas acis1 azaldikca, kesme kuvvetlerinde artis gézlenmektedir.

Hocken, Wei Gao v.d. yaptifi nano 6lgekte talag kaldirma tezgahinda (Hocken, 2000; Wei
Gao, 2000), gevrek ispar¢asinin egimli olmasi durumunda nanometrik kesme derinliklerinde
yeterli hassasiyet elde edilmistir. Gelistirilen geri besleme kontrol mekanizmasi sayesinde,
kapasitans probuna bagh olarak, talas kaldirma hareketinin kesinligi nanometrik seviyede elde
edilebilmektedir. Ayrica, tek kristal silisyum malzemelerin nano &lgekte talas kaldirilmas:
deneylerinde goriilmektedir ki, siinek-gevrek gecisim konusu icin gerekli olan, kuvvet ve
kesme derinligi verilerinin hassas 6l¢iimii yapilabilmektedir. Sekil 2.2°de yapilan tezgahin bir
semas1 goriilebilir.

Yan v.d yaptig1 ¢alismada (Yan, 2002), gevrek malzemelerin stinek rejimde islenmesi i¢in diiz
uglu elmas kesici takim kullanarak yeni bir yontem Onerilmektedir. Kiigiik talas agilan
kullanarak, deforme olmus talag kalinlig1 nanometrik seviyede tutulmus ve ayni zamanda
diizgiin gerinim sartlari elde edilmistir. Kristal oryantasyonunun ve talas agisimin tek kristal
silisyumun kritik talag kalinlig: {izerindeki etkileri incelenmistir. Talaglar ve iglenmis yiizeyler
incelenmis ve siinek-gevrek gecisim olgusu gerinim hali gecisimi yoniinden incelenmisgtir.
Siinek rejimde isleme birkag on-mikrometre/devir gibi biyiik ilerlemelerde elde edilmistir.
Tek kristal silisyumda ayna gibi ylizeyler elde edilmistir ve siirekli talag olusumu
gbzlenmistir. Sekil 2.22°de Yan v.d. siinek rehimde isleme sonucu elde ettikleri stirekli talag

olusumunun gérintisli goriilebilir
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Sekil 2.22. UPM ile elde edilen talaglarin SEM goriintiileri a) Siinek rejimde isleme, b) gevrek
rejimde isleme (Yan, 2002)

Chao v.d. yaptig1 ¢alismada (Chao, 2002), tek kristal silisyumun tek kesen afizli elmas
takimla siinek rejimde tornalanmasi incelenmigtir. Goriilmektedir ki, yuvarlak uglu bir takim
kullamldiginda kritik kesme derinligi (d..) Si(100) i¢in kirilmanin kolay olustugu kesme
yonlerinde 0,2 pm < d,. < 0,9 pm, diger yonlerde d.. ~ 1 pm, Si(111) i¢in kinlmanin kolay
olustugu kesme yénlerinde 0,25 pm < d,, < 0,6 um ve diger yonlerde d.. ~ 0,9 um elde
edilmektedir.

Cheung’un yaptigi calismada (Cheung, 2003), gevrek tek kristal malzemelerin yiiksek
hassasiyette talag kaldinlmasinda kesme siirtiinmesinin yiizey 6zelliklerine etkisi
incelenmigtir. Goriilmektedir ki, kristal oryantasyonuna bagli talag kaldirma yonii degisiklik
gosterdifinde, ylizey pliriizliliigii anizotropisi olusmaktadir. Ayrica vurgulanmaktadir ki,
kesme siirtiinmesinin artmasiyla birlikte ortalama aritmetik yiizey piiriizliiliigii ile yiizey
plirlizliiliigli anizotropisi azalir. Cheung’a gére bunun nedeni, kesme siirtiinmesindeki siinek-
gevrek gecisim olabilir. Sekil 2.23°de Cheung tarafindan elde edilmis (111) tek kristal
silisyumun stinek-gevrek gecisimi goriilebilir.

Sekil 2.23. (111) tek kristal silisyumun stinek-gevrek gegisimi (Cheung, 2003)
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Fang, Liu ve Lee’nin yaptig1 derlemede (Fang, 2003), cam malzemenin yiiksek hassasiyette
elmas kesici takimla talas kaldirilmasi incelenmigtir. Cam malzemenin siinek rejimde
islenmesi igin ii¢ teknik ele alimugtir: konik kanal agma, dalma ve tek kesen agizli takimla
cizme. Atomik boyutta islemede olusan kuvvetler sebebiyle olusan takimin ¢abuk agmmasimi
onlemek icin, ultrasonik titresimli talag kaldirma ve 1s1 yardimiyla talag kaldirma teknikleri ele

alimustir.

Rentsch v.d. yaptig1 ¢alismada (Rentsch, 1996), malzemenin mikro-isleme iglemi {izerindeki
etkileri ele alinmistir. Bunun i¢in elmas kesici takimla bakir ve nikel kaplama iizerinde
deneyler yapilmistir. Daha sonra molekiiler dinamik modelleme teknikleri kullamlarak teorik
yaklagimlarda bulunulmustur. Elde edilen sonuglara ileride deginilecektir.

Shimizu v.d. yaptig1 ¢aligmada (Shimizu, 2002), stinek malzemelerin ¢ok hizli taglama ile
islenmesi ele alinmugtir. Incelemeler i¢in hem deneysel verilerden, hemde molekiiler dinamik

modellerden faydalamimustir. Elde edilen sonuglara ileride deginilecektir.

Cheng v.d. yapmis olduklar deneylerde (Cheng, 2003), nano 6l¢ekte talas kaldirma mekanigi
hem molekiiler dinamik modelleme, hem de deneysel verilerle incelenmistir. Elde edilen

sonuglara ileride deginilecektir.
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3. MOLEKULER DINAMIK MODELLEME

3.1. Molekiiler Dinamik Modellemenin Temelleri

3.1.1. Faz Uzay Yoriingeleri

Molekiiler dinamik ile modellemenin birinci hedefi sonlu bir zaman i¢in molekiiler izler
yaratmaktir. Yoriinge kavramini, atomlarin sadece pozisyonlarimi degil, aym zamanda
molekiiler momentumlarm1 da icerecek sekilde genisletmek gerekir. Onceden belirli
potansiyel enerji fonksiyonuna gore birbirleriyle etkilesen N adet kiiresel atom ele alinirsa,
her atomun merkezi, 7; pozisyon vektSriiyle gosterildiginde, izole edilmis bir sistemde
cevresiyle kiitle ya da enerji alis-verisinde bulunmayan atomlar, zaman bagimh r(f) pozisyon
vektorleriyle gosterilebilen yoriingeler yaratarak, Newton yasalarina gére hareket eder. Bir
atom, yoriingesini takip ettikge, difer atomlarla etkilesimleri sebebiyle momentumu de
degisir, bu sebeple elimizde zaman bagimli momentum vektorleri pr) de vardur.

Bu yaklasmmla “faz uzay1” denilen, atomlarin pozisyonlarmin ve momentumlarinin
verilebildigi 6N boyutunda bir hiperuzay diistiniilebilir. Bu faz uzayi, iki kisimdan olugur:
birinci kisim, koordinat vektérlerinin pozisyon vektorleri ri(f)’nin komponentlerini i¢erdigi
3N boyutlu “konfigiirasyon uzayi”, ve ikinci kisim, koordinat eksenlerinin momentum

vektorleri pAf)’nin komponentlerini igerdigi 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 yazabiliriz: “faz uzay1 y6riingesini hesaplamak”. Y6riinge, Newton’un ikinci yasasimi

(1) ya da Hamilton’un hareket denklemlerini niimerik olarak ¢ozerek elde edilir.

Faz uzay1 yoriingesine basit bir 6rnegi tek boyutlu harmonik osilatér, ODHO, verir. Eger
ODHO’yu, sekil 3.1°deki, bir yaymn ucuna baglanmig ve kiitleli bir cisim olarak modellersek,
goriildiigii gibi kiitle-yay sistemi gevresel etkilerden izole edilmistir. Yay sikistirildiginda ya
da agildiginda, yer degisimine y katsayistyla hesaplanan bir direng gdsterir. Ayrica, yay r gibi
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bir yerdegistirmeye ugradiinda, kiitle 7y denge pozisyonundan x = r — rg uzakta ve sistemin

potansiyel enerjisi;

ufx) = %y.xz (3.1)
olur. Izole edilmis bir sistemde Newton’un yasalan gegerlidir, bdylelikle hareket denklemleri;

d
Fo)=p=mi= & (3.2)
dx

Buradan da,

mi=vyx (3.3)
elde edilir.

-y
s

ro X

N

Sekil 3.1. Bir Boyutlu ODHO’nun hareketi, x = » — rp (Haile, 1991)

Bu sebeple, kiitleye etki eden F(x) kuvveti, deplasman boyunca lineerdir. Baslangig
kosullarindan {x(0), p(0)}, zamana bagl x(f) ve momentum p(f) (3.3) ¢ozilerek elde
edilebilir. Yine de, bu basit durumda faz uzaymm bulmak i¢in (3.3)’li ¢6zmemiz gerekmez.
Sistem izole edilmis oldugu i¢in, toplam enerji E, hareketin bir sabiti olmalidir.

Er=E+U (3.9
Burada Ex ve U, sirastyla kinetik ve potansiyel enerjidir.

Er= o p+ 29 (35)

2m 2

Bu durum i¢in faz uzayr iki boyutludur: bir pozisyon koordinati x ve bir momentum
koordinat1 p. Bu diizlemde, (3.5)’e gore, faz noktas1 (ZmET)U2 ve (ZET/y)l/2 yar1 eksenlerine
sahip bir elipsi verir. Sekil 3.2°de m=1, y =1 degerlerine sahip bir ODHO i¢in faz uzayi
yoriingesi gorillebilir. Goriilmektedir ki, x(0) ve p(0) baslangic durumlar, toplam enerji
Ernin sabit deferini vermektedir, bu sebeple bir dizi baslangi¢ sartlan i¢in, sadece faz

uzayinn sinurl: bir bélgesi izole bir sisteme girebilir.
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Momentum p(t}

6 4 20 2 486
Pozisyon x(t)

Sekil 3.2. 2mET)1/2 ve (2ET /y)1/2 yan eksenlerine sahip faz uzay1 yoriingesi (Haile, 1991)

(3.5)’1 daha formal olarak momentumun tanimi ve ikinei yasanin iki formu, (3.2) ve (3.3),

kombinasyonu olarak gelistirebiliriz;

p

X==ve p=vyx (3.6)
m
Faz uzay: yoriingesini elde etmek i¢in, (3.6)’daki iki esitligi birlestirip, zamam eliminize
edersek;
ﬂ_ﬁ( 1J (.7)
dp m\yx

olur. Bu esitlik, degiskenleri ayrilarak integre edildiginde, (3.5) elde edilir. Faz uzay: icin
ikinci bir 6rnek olarak, N molekiillii izole edilmis ideal gaz sistemi verilebilir. Bu sistem igin
faz uzayr 6N boyutludur. Sistemin izole edilmis olmasi sebebiyle, toplam enerji E
korunmaktadir, fakat sistem ideal gaz oldugu i¢in, molekiiller arasi potansiyel enerji yoktur,

toplam enerji atomlarin kinetik enerjilerinden ibarettir.

E, = -2—1— i = sabit (3.8)

Bu sebeple konsigiirasyon uzayinda faz noktas: herhangi bir yerde olabilir, fakat momentum

12

uzayinda 3N boyutlu, (2mE) ™ yarigapl bir hiper-kiirenin yiizeyiyle smirlidir. Her iki 6rnekte

de sisteme etkiyen dis etkenler, faz uzayini faz noktasi olarak sinirlarlar.
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3.1.2. Dinamik Sistemlerin Smiflandiriimas

Faz wuzay1 yoriingelerinin unsurlari, dinamik sistemlerde nesnelerin hareketlerinin
smiflandinlmasinda  kullanilabilir. Sekil 3.3°te goriilebilecegi tizere, bu smiflandirma
hiyerarsik bir formdadir. Hiyerarsinin ilk seviyesinde, “tekrarlanan yoriingeler”e sahip
sistemler, “tekrarlanmayan yoriingeler”e sahip sistemlerden ayrilir. Tekrarlanmayan
yoriingelere 6mek olarak birgok kuyruklu yildizin hareketleri verilebilir. Halley
Kuyrukluyildizi gibi, tekrarlayan bir yoriingeyi takip eden kuyrukluyildizlar istisnadirlar.
Daha genel olarak, tekrarlayan sistemler Poincaré’nin tekrarlama teoremine uyarlar; sonlu bir
hacimdeki bir faz uzayi 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 i¢in gereken zaman ¢ok biiytiiktiir.

Dinamik Sistemler

S T—

Tekrarlayan Alanlar Tekrarlamayan Alanlar

S T

Hamiltonian Hamiltonian Dis1

T

Biitiinlesik

/N Al\A\\H\,

Periyodik  Periyodigimsi Ergodik disi Ergodik Kangik K Akimi B Akim
(KAM)

Sekil 3.3. Dinamik sistemlerin siniflandirilmasi ve faz uzayinda hareket hiyerarsisi (Haile,
1991)

Tam bir Hamiltonian’in hareketi kontrol edip etmemesine gére, tekrarlayan yoriingeler
Hamiltonian ya da Hamiltonian dig1 olabilir. Hamiltonian dig1 sistemlere 6rnek olarak degisik

formlarindan biriyle siirtlinmeyi iceren dagmmik sistemler verilebilir. Hamiltonian digt
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sistemler, denge dis1 molekiiler dinamik yontemleriyle incelenebilir. Boyle durumlarda,
parcacik alanlari hareket denklemlerinden elde edilir, fakat, bu denklemler Hamiltonian
fonksiyonlar icermezler.

Hamiltonian sistemlerde, yoriinge faz uzayinda sabit H ’un hiper ylizeyi olarak simrlidir.
Hamiltonian sistemler biitiinlesik ve ayrik olmak tizere ikiye ayrilabilir. Biitiinlesik sistemlere
Omek olarak ODHO verilebilir, bunlarda hareket sabitlerinin sayisi, serbestlik derecelerinin
sayilarina esittir. Cogu durumda, korunan nicelikler kii¢iiktiir, hareket denklemleri non-lineer
terimler icerir, bu sebeple sistemler, cok az nesne icerse bile, genellikle ayriktir. Ornegin,

astronominin {i¢ cisim problemi analitik olarak ¢dziilemez.

3.1.2.1. Biitiinlesik Sistemler

Biitiinlesik sistemler, periyodik hareket eden ve periyodigimsi hareket eden sistemler olmak
iizere ikiye ayrilirlar. Periyodik hareketin anlami, sonlu bir zaman siiresince faz yoriingesi
kendini tekrar edecek demektir. Faz noktasinin hareketinin tamamen diferansiyel
denklemlerle belirlenmesi sebebiyle, bir kere faz noktasi kendi alanini olusturdu mu, bu alan
sonsuza dek tekrarlanacaktir. Tek serbestlik derecesine sahip Hamiltonian sistemler

biitiinlesik ve periyodiktir.

Periyodigimsi hareket, periyodik olmayan biitlinlesik Hamiltonian sistemler tarafindan
olusturulurlar. Bu tiir sistemlerde, faz uzay: yoriingesi bir torusun yiizeyi olarak ortaya ¢ikar.

Sekil 3.4.a’da goriildiigli iizere, periyodigimsi hareket, bir top ve birbirlerine 90°°lik aciyla
topa baglanmus iki yay ile temsil edilebilir. Yay sabitleri y, ve y, ‘dir, fakat bir yayin hareketi
digerinin hareketini etkilemez, yaylar baglanmamustir. Boyle bir sistem iki serbestlik
derecesine sahiptir (x ve y) ve faz uzay1 dort boyutludur (x, y, px Ve py). Iki tiirdeki hareket,
iki boyutlu harmonik osilatér ile olusturulabilir. (b) ve (c) i¢in m=1, x(0) = y(0) = 2 ve p(0)=
p{0) =0, 3./ y, = 4/9, yoriingeler periyodiktir, boylelikle kiitle belirli bir yolu tekrar eder. (d)
ve (e)’de ;. / y, = 4/10 olursa, hareket periyodigimsidir ve kiitle bir alam tarar. Yaylarin bagh

olmamalari sebebiyle, herbirinin enerjisi zaman igerisinde sabittir;

1 1
Ey= 2—,,;’*”3 +573 =c, (3.9)

_ 2 1
Ey——;.py +E’Yy = (3.10)
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Sekil 3.4. Iki serbestlik derecesine sahip hareketin yay sabitleri oranina baglh olarak faz uzay:
yortingeleri a)iki boyutlu harmonik osilatér, b) yay sabitleri oram rasyonel ise periyodik faz
uzaymin 100 adim sonraki goriintiisti, c) yay sabitleri oran: rasyonel ise periyodik faz
uzayimin 500 adim sonraki goriintiisii, d) yay sabitleri oran irrasyonel ise periyodigimsi faz
uzaymm 200 adim sonraki goriintiisti, e) yay sabitleri oram irrasyonel ise periyodigimsi faz
uzayimn 1000 adim sonraki g6riintiisii (Haile, 1991)

Bu iki denklem, dért boyutlu faz uzayinda bir torusun iki boyutlu yiizeyini belirlerler.
Sistemin izole olmas1 sebebiyle, Hamiltonian toplam enerjidir;

Er=E, + E, = sabit (3.11)
Bu da ti¢ boyutlu bir yiizey belirler.

Hareketin sabitlerinin sayisi (E, ve E,), serbestlik derecelerinin sayisina esit olmasi sebebiyle,

sistem biittinlesiktir. Ayrica, eger yay sabitleri frekans oranin wy/ @, = \[y./y, rasyonel bir
y ¥

say1 olursa, hareket periyodiktir. Bu durumda, sekil 4 (b) ve (c)’de goriildiigii gibi, siirekli
olarak reel x-y diizleminde belirli bir yolda ileri geri hareket eder. Bu faz yoriingesinde (3.9)
ve (3.10)’da belirtjldigi sekilde yoriinge bir torusun yiizeyi lizerindedir. Fakat, frekans oram
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7./, irrasyonelse, hareket periyodigimsidir. Bu durumda faz uzay: yoriingesi torusun iki

boyutlu yiizeyi etrafinda dolanir, alan bu ylizeyi yogun olarak kaplar fakat kendisiyle hi¢bir
zaman kesismez. x-y diizleminde, top bir ¢izgiye bagli degildir, zaman ilerledikge sekil 5 (d)
ve (e)’de goriildiigl gibi, bir alan1 kaplar.

Her ne kadar, periyodigimsi sistemin yoriingesi bir torusun yiizeyini kaplasa da, torus tiim
sabit enerji ylizeyini icermez. Omnegimizde, faz uzayr dért boyutlu, sabit enerji yiizeyi iig
boyutlu ve torus yiizeyi iki boyutludur. Verilen baglangi¢ sartlar icin, pozisyonlar (x, y) ve
momentumlar (px, p,) sabit enerji ylizeyine uyarlar fakat torusun yiizeyine uymazlar. Bu
yiizden, periyodigimsi sistemlerin yoriingeleri istatistiksel mekanikle bagdasmaz, ¢iinkii
istatistiksel mekanik, izole bir sistem i¢in, sabit enerji ylizeyinde herhangi 6rnek nokta icin

esit Onsel olasilik varsayar.

3.1.2.2. Aynk Sistemler

Ayrik sistemler beg alt sisteme ayrilir: non-ergodik, ergodik, karsik, K akimi ve B akimi. Bu
bes alt sistemin aralarindaki fark kararlilik fikrini temel alir; yani yoriingenin gekil 5°te
goriildiigti gibi, kiigiik bir sapmaya verdigi tepkiye gore smiflandimlir. Non-ergodik hareket,
(KAM olarak da bilinir), “gok hafif” ayrik sistemler tarafindan gosterilir. Bu sistemler su
Hamiltonian forma uyarlar;
H =H ,+H , (3.12)

Burada H , biitiinlesik bir Hamiltonian ve H , kiigiik bir sapmadir. Iki boyutlu harmonik
osilatsr drneginde (sekil 3.4) x ve y ydnleri arasinda non-lineer bir baglam ile sisteme kiigiik
bir sapma ekledigimizi varsayalim. Bunun gibi sistemlerde, ayrik sapma cok kiiciik oldugu
stirece, kiiciik bir grup 6zel yoriingeler haricinde, faz uzay: 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 atfedilmis birgok anlam mevcuttur. Boltzmann’a ithaf edilen anlam soyledir;

“yeterince uzun bir zaman sonra faz noktasi sabit Hamiltonian yiizey {izerindeki tiim

konfigiirasyonlardan gecer.”
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Bununla iligkili bir kavram olarak da periyodigimsi hareket;

“yeterince uzun bir zaman sonra faz noktasi sabit Hamiltonian ylizeyi {izerindeki

konfigiirasyonlara keyfi yakinhikta gecer” seklinde ifade edilebilir.

Baslangi¢ kosullarina hassasiyet bir yoriingenin kararliliginin belirlenmesi i¢in kullanilabilir.
Burada, zaman eksenine paralel olan kesintisiz ¢izgiler, {i¢ esas (sapmamuis) alan1 gosterirler.
Herbirine sifir anminda d(0) yerdegisimi (sapma) uygulanmustir; kararsizligin seviyesi sapmis
yoriingenin esas alandan farklilagma hizina gére belirlenir. Bu sebeple, kararl: bir yoriinge
boyunca yerdegisim sabittir (en iistte), periyodigimsi bir yoriinge boyunca yerdegisim yavasca
artar (ortada), fakat karasiz bir yoriingede yerdegisim eksponansiyel olarak artar.
Periyodigimsi harekette degisimin artisi, burada gorilldigil gibi, lineer olmaz zorunda
degildir, fakat artigin formu ne olursa olsun, kararsiz hareketin eksponansiyel artisiyla
karsilastinldiginda, hiz yavagtir.Sekil 3.5°te, kararli ve kararsiz yoriingelerin bir sapma
verildigi zamanki davranislan gorilmektedir.

Sapmis Yoriinge Kararh Hareket

—

8(0) >
— e 8= c 8(0
Ana Yorlinge 1= S

Sapmig Yoriinge
ap5//" Periyodigimsi Hareket
B = c15(0)

5(0) .
Ana Yoriinge
b
k4
Sapmus Yoringe <" Kararsiz Harek)efl ‘
’/" 5= 8Oe
50) .
Ana Yoringe
=0 Zaman
Sekil 3.5. Kararh ve kararsiz yoriingelerin bir sapma verildigi zamanki davranislan (Haile,
1991)

Bu orijinal tamimlamalara gore, {ic boyuttaki dinamik sistemler ne ergodiktir ne de
priyodigimsidir. Non-ergodisitenin ispat1 set teorisinden ve olgtim teorisinden matematik

etmenler icerir. Kisaca deginmek gerekirse, “olasi her noktadan (ya da yaklagik olas1 her
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noktadan) gecen sabit Hamiltonian yiizeydeki yoriinge igin, alan erge¢ kendiyle kesisecektir.
Kesisme noktasinda hareket ister istemez periyodik olacaktir.

Bunun 1s18inda, modern istatistik mekanikgiler, Monte Carlo simiilasyonunda hesaplandig:
gibi, ergodisiteyi “y6riingedeki bir fonksiyonun zaman ortalamasi toplam sistem ortalamasina
esittir” olarak ele alirlar. Yine de, bu ergodisite tanimi bize faz uzay: yoriingesi hakkinda
birgey s6ylemez, hatta yoriingelerin kararliligs hakkinda hicbir sey sSylemez. Ergodisitik bir
yoriinge kararli olabilir: sapmus ergodik alan sapmamis esas alanina yakin ve alanla iligkide
olabilir. Bu sebeple ergodisite, keyfi denge dis1 durumdan baglayip geri doniiglimsiiz olarak
denge durumlarina evrimlesmeyebilir.

Dengesiz durumlardan denge dis1 durumlara evrimlesecek bir sistem igin, faz uzay1 ySriingesi
kiictik sapmalara kargt kararsiz olmalidir. Sapmig yOriinge, sapmamis esas yOriingesinden
uzaklagsmalidir. Uzaklagmanin hizi, kararsizligin derecesini belirler; kararsiz hareketlerin en
diisiik seviyesi “karisik” harekettir. “karigik” ta uzaklagsmanin hizi yliksek ya da disiik
olabilir. Bir sonraki seviyede “K akimi” (Kolmogorov’dan sonra): kii¢iik bir sapmaya cevap
olarak, K akimi y6riingesi sapmamis esas alandan eksponansiyel olarak uzaklasir. Kararsiz
yoriingelerin en yiksek seviyesi “B akimi” (Bernoulli’den sonra) yoriingesidir. B akiminda
sapmig yoriingede gézlenen durum, aym anda esas yoriingede g6zlenen durumdan tamamen
iligkisizdir. Bir B akimi alami, temelini olusturan hareket denklemlerinin determinizmine
ragmen, rastgele olugur.

Denge dis1 durumdan denge durumuna evrimlegecek bir sistem i¢in, iki kosul saglanmalidir.
Birincisi, tiim sabit-Hamiltonian yiizeye erisim saglamalidir. Fakat bu yeterli degildir: ¢tinkii
tiim ylizeye erigim, alanin o ylizeyi kaplayacag: anlamina gelmez. Bu sebeple, ikinci sart da,
hareket en azindan “karisik” olmalidir ki, alan sabit-Hamiltonian alanin tamamim
ornekleyebilsin. Bu sartlarin ikisini birden saglayamayan sistemler ‘“karisik dis1” olarak
adlandirilirlar. Gériilebilir ki, periyodigimsi kareket “karigik dig1” dir, ¢linkii sapmig alan esas
alandan yavagsca farklilagsa da periyodigimsi hareket sabit H yilizeyin uzayaltina

siirlandirilmagtir.

Alanlar periyodik ya da periyodigimsi olsalar bile, hesaplanan yoriingenin simiilasyondaki
sonlu zaman esnasinda, H  yiizeyini verdiginden emin olmayiz; alan yiizeyin bir bolgesinde
sikigabilir. Bu tiir durumlar “yarikararli (metastable)” olarak adlandirilir. Potansiyel

fonsiyonu;
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1 x? X <X
271 1
UG = (3.13)
3(1 1
Z(§y1x12)+572(x—x2)2 XX,

formuna uyan bir bir boyutlu osilatér g6z oniine alinirsa; bu fonksiyonun formu sekil 6°da
goriilmektedir. Bu potansiyeldeki olas1 glicliik, x; bariyeriyle birincil minimum noktasindan

ayrilan ikincil minimum noktasidir. Bu sistemin enerji korunum denklemi;

1p’
—2—;1—+—2~y1.x2 x <X
Er= (3.14)
1 p* 3(1 1
§%+Z[—2-yl.xlzj+5'yz(x2-x22) JCZJCI

olacaktir. m = 1, y;= 1, y2 =5, x; = 2 ve x; = 5 (tiimii keyfi birimlerde) oldugu varsayilirsa,
sekil 3.6.a’daki yoriinge elde edilecektir. Sekil 3.6.b’deki herhangi bir baglangi¢ pozisyonu ve
baglangic momentumu, alanin ikinci minimum i¢in bélgesini belirler, sonugta 3.6.c’deki gibi
faz uzay: yoriingelerini olusturur. Tezat olarak, dier basglangi¢ kosullari, sekil 3.6.d’deki gibi
faz uzay: izlerini olusturacak sekilde birincil miinimum i¢in olan bdlgeyi verecektir. Dikkat
edilmelidir ki, sekil 3.6.c ve 3.6.d’deki yoriingeler aym toplam enerjiye sahiptirler. Her ikisi
de aym sabit enerji ylizeyinin parcalaridirlar. Yine de, sekil 3.6.c’deki yoriinge, sekil
3.6.d’deki yoriingede hesaplanmig 6zelliklerden farkli ortalama 6zellikler verirler. Bu basit
Omek gostermektedir ki, bazi sistemler i¢in, yoriingenin dengesiz hareket derecesinden bir

bagkasina gecebilecegi kritik enerjiler olabilir.
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Sekil 3.6. Faz uzayi icine sikismig faz noktasi 6rnegi. a) x = 2,5°ta ikincil minimumuna
ulasan bir boyutlu potansiyel, b) ikincil minimumda sikismis olan baglangi¢c konumlarinin ve
momentumlarimin kapladig: alan, ¢) p(0) = 0, x(0) = 2,8 ve Er= 1,725 degerleriyle elde edilen
faz uzay1 yoriingesi, d) p(0) = 0, x(0) = -1,875 ve Er= 1,725 degerleriyle elde edilen birincil
minimuma sikismig yoriinge, ) p(0) = 0, x(0) = 3,1 degerleriyle elde edilen ve tiim olas1 faz
uzayin Srnekleyen yoriinge (tiim birimler keyfidir) (Haile, 1991)

Sekil 3.3’te goriilen Hamiltonian dinamigin yedi sinifi (periyodikten B akimina) tam olarak
birbirinden ayrik degildirler, 6negin ODHO’nun hareketi hem ergodiktir hem de periyodiktir.
Daha Snemlisi kararsizlifin daha yiiksek seviyeleri diigiik seviyelerin istenen &zelliklerini
icerir, bu sebeple bir K akimi mutlaka ergodik ve karigik unsurlar igerir. MD
simiilasyonlarinda, hareket denklemleri ayriktir, hesaplanan alanlar yinelenir, Hamiltonian en
az karigik, tercihen K akimdr.
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3.1.3. Periyodik Smir Sartlar1 (PBC)

Makroskopik boyutlardaki sistemlerde, yan c¢epherlerle etkileserek cevresel sapmalara
ugrayabilecek atomlarin sayisi gorece azdir. N = 10! adet atom igeren sivi halde ii¢ boyutlu
bir sistem g6z 6niine aldigimzda, yan gepherlerin yakinlarindaki atomlarin sayis1t N2 = 10
ve yan ¢epherlerle etkilesmeyen atomlarin sayisi N = 107 olacaktir. Fakat N = 500 atomlu
bir sistem diiglindiiglimiizde, yaklagik 378 atom yan ¢epherlerle etkilesim halinde olacaktir,
dolayisiyla iceride ¢ok az sayida atom birakacaktir. Bu sebeple simiilasyon igteki atomlarin
tipik durumlarimi yakalamada bagarisiz olacak ve hesaplamalar bu durumdan etkilenecektir.
Calismamn amacinin yan gepherlerin etkilerinin arastirnlmas: olmadig: siirece, yan gepherleri
ortadan kaldirmak en dogrusudur. Bunun saglanmasi 1<;m périyodik stnir  sartlar
uygulanmalidir.

PBC’m: simiilasyonda kullanabilmek igin, V hacminde sinirli N adet atoma sahip olmamiz
gerekir. V hacmindeki atomlarin yigimin bir parcasi oldugunu g6z 6niinde bulundurursak; V
hacmi “esas hiicre” olarak adlandirilir, ki bu hiicre ve cevresindeki 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 makroskopik bir &rnegini olusturuyormus gibi davranir. Bu periyodiklik, imaj

hiicrelerindeki imajlarin pozisyonlarina ve momentumlarina etki eder.

3.1.4. Korunum Ilkeleri

Izole edilmis N-cisim sistemleri i¢in, ne kiitle, ne de enerji gevreyle degis-tokus edilebilirler.
Korunan degerler kiitle, enerji, lineer ve agisal momentumdur. Fakat izole sistemler molekiiler
dinamik ile simiile edildiginde, PBC’nmn kullanimi simetrileri bozabilir ve bu degerlerin
korunumunu engelleyebilir. Bu béliimde periyodik sinirlarin korunum ilkelerine etkileri ele

almacaktir.
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3.1.4.1. Kiitle Korunumu

Tanimmina gore, izole sistemler, sabit sayida atom igerirler ve goriilmiistiir ki, PBC esas
hiicredeki atom sayisii degistirmemektedir. Bir atom esas hiicreyi terk ettiginde, zi1t ylizden

bir imaj atomu girer.
3.1.4.2. Toplam Enerji Korunumu

Kat: yapilarda, 6rnegin kati kiirelerdeki yapilarda g¢arpisma am haricinde potansiyel enerji
yoktur. Toplam enerji tamamen kinetiktir. PBC atomik momentumu degistirmedigi igin,
sinirlar kati-yap1 simiilasyonlarinda enerjinin korunumunu bozmaz. Yumusak yapilarda, PBC
ile simiile edilen bir sistemde, esas hiicreden ¢ikan atomlarin yerine yenisi geldigi ve hizi ve

potansiyel enerjisi korundugu i¢in toplam enerji de korunur.
3.1.4.3. Lineer Momentum

Ilke olarak PBC kullamimiyla lineer momentum korunmaktadir. Fakat, bu durumda faz
noktas: tiim sabit-enerji ylizeyini 6rnekleyememektedir. Bunun yaninda, sabit-E ve sabit-P
yiizeyleri arasindaki kesigim yiizeyinde simirlanmaktadir. Genel olarak, bu durum sistemin ii¢
serbestlik derecesi px, Dy, Pyl etilemektedir. Bu durum N < 100 olan sistemlerde bir
diizeltme yapilmasim gerektirir fakat N > 100 olan sistemlerde bu diizeltme ihmal edilebilir.

3.1.4.4. Acisal Momentum

Uzaysal rotasyon altindaki degismezlik, a¢isal momentumun korunumunu saglar. Sisteme
izole olmasi sebebiyle digaridan bir tork etkisi olmayacagindan;

N
B = ) 1, xp; =sabit (3.15)

olur. Burada x vektorel carpimu ifade eder; fakat, esas hiicredeki N atom i¢in, periyodik
siurlar, B ’nun korunumunu bozarlar. t ve t + A¢ zamanlar arasinda esas hiicreyi terk eden

m atomunu diigiinelim;
N
CRORDN AGIS NG) L ACES MO} (3.16)

fakat t + At’de m atomu, 1, + a.L pozisyonuna sahip imajiyla esas hiicrede yer degistirirse,

bu durumda toplam agisal momentum;
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B 1= [k®xpi®)+ (@ +o.L)xp,] (3.17)

olacaktir. Boylelikle B degeri t ve t + Af zamanlari arasinda adim degisimine ugrar. Sonlu
bir zaman sonra imajlarla yer degistirmis atom sayist tiim uzaysal yénlerde hemen hemen esit

olacaktir. Bu sebeple, agisal momentumun bilegenleri sabit degerleri etrafinda dalgalanacaktir.

3.2. Sonlu Fark Yontemleri

Molekiiler dinamik algoritmalan iki sinifa ayrilir; molekiiller arasi kuvvetlerin molekiiller
arast mesafenin stirekli fonksiyonu oldugu yumusak yapilar ve kuvvetlerin siireksiz oldugu
sert yapilar. Sert yapilar i¢in kuvvetlerdeki siireksizlik molekiiller arasi potansiyellere de
yansir. r yarigapl: sert kiireler asagidaki potansiyel enerji fonksiyonuyla etkilesirler;

w <o

0 r>0

Bu sebeple, sert kiireler birbirlerine sadece carpistiklarinda kuvvet uygularlar. Carpigmalar
arasinda kuvvet sabit hizda ve diiz bir ¢izgi lizerinde hareket ederler. Boylece, yoriingeleri
hesaplamaktansa, simiilasyon algoritmasinin carpigma zamanlarinin hesaplamasi daha
uygundur. Hesaplama tamamen cebirseldir ¢iinkii ¢arpismalar tamamen elastiktir: ¢arpisma
esnasinda kiireyi parcalayabilecek ya da i¢ halini degistirebilecek bir enerji akist olmaz. Yani,
carpismalar ne lineer momentumun korunumunu ne de kinetik enerjinin korunumunu bozarlar

ve bu iki ilke bize ¢arpigsma zamanlarini hesaplamamiza imkan saglar,

Sert kiire simiilasyonlarinda ¢ozmemiz gereken sadece cebirsel denklemlerdir, ¢iinkii
carpismalar arasinda kiireler, sabit hizda diiz bir y6riinge takip ederler. Hiz zamanla degismez
ve sireklilik yoktur. Fakat, yumusak kirelerde, pargaciklarin diger pargaciklarla
etkilesmesinden otiirli yoriingeler diizgiindiir ve de hizlar sabit degildir. Carpisma, sert
ktirelerde oldugu gibi kesin degildir. Yumusak yapilar arasindaki carpigsmalar anlik
gerceklesmez; daha ¢ok, sonlu bir siirede agifa ¢ikan giiclii tepki etkilesimleri vardir. Bu
yiizden, yumusak kiire simiilasyonlarinda diferansiyel denklemlerin ¢6ziimi i¢in niimerik
yontemlere gereksinim duyulur. Baslangic degeri problemlerinin klasik yontemleri sonlu
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farklar yontemleridir. Bu yontemlerde dx ve dt gibi diferansiyellerin yerine Ax ve Ar gibi
sonlu farklar kullanilir. Boylelikle sonlu bir aralik i¢in hiz sabit kabul edilebilir.

3.2.1. Bir Prototip: Euler’in Metodu

En basit sonlu fark yontemlerinden biri Euler’inkidir.
u(t + A =u(t)+u(t) - At (3.19)

Bu formu ODHO’ya uygularsak, osilatdriin pozisyonu x ve hiz1 v;

x(t+ Af)=x(t) +x(t)- At (3.20)

v(t + Ar) = v(t) + v(t) - At (3.21)
olur. Bu durumda, (3.6)’ya gére ODHO;

x(t) =v(t) (3.22)

V() = 3(t) = —%  x(f) = -0 - x(f) (3.23)

esitliklerine sahiptir. Burada o salinim frekansidir. Bu sebeple (3.20) ve (3.21)’teki ifadeleri
kullanarak, ODHO i¢in Euler’in y6ntemi su hali alir;
x(t+ At =x(t) +v(t) - At (3.24)

vt + A) = v(t) — @*x(f) - At (3.25)

Kiitle m, yay sabiti y ve baglangi¢ sartlar1 x(f5) ve v(fy)’1n belirli degerleri i¢in (3.24) ve (3.25)

iterasyonu {x(t), v(t)} ySriingesi i¢in bir yaklagim verir.

m=1,y=1,x0)=1,v0)=1ve Ar=0,] (tlim veriler birimsizdir) degerleri icin ODHO’yu
t = 8 amna kadar (3.24) ve (3.25) sonlu fark yontemiyle ¢aligtinirsak sekil 3.7°deki gibi bir
durum elde etmis oluruz. Sekil 3.7°den de goriildiigii izere Euler yontemiyle niimerik olarak
hesaplanan faz uzay: yoriingesi ile analitik olarak hesaplanan faz uzay1 yoriingesi arasinda
fark vardir. Euler y6ntemiyle niimerik olarak hesaplanan faz uzayr yoriingesi belirli bir
frekansta genigleyen bir spiral vermektedir. Basit anlamda bu durum, niimerik olarak

hesaplanan y6riingelerin bir takim hatalar igerdigini gostermektedir.
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Pozisyon x{t)

(a) (b)
Sekil 3.7. ODHO i¢in Euler yonteminin kullanilmasi. (a) Pargacigin zaman icerisindeki yer
degisimi (b) Faz uzay1 y6riingesi

3.2.2. Hatalar

Bir sonlu fark y6nteminde iki tip hata bulunur. 1. kesme hatasi, 2. yuvarlama hatasi. Kesme
hatasi, sonlu fark yo6nteminin gercek diferansiyel denklemin niimerik c¢o6zlimiinden
kaynaklanir. Bir sonlu fark yontemi, Taylor serisiyle yazildif: zaman, kesme hatasi, seriden
ihmal edilen sifirdan farkli birimlerin biiylikliigiiyle belirlenir. Hareket denklemi i¢in Taylor
serisi;

ax(t)

x(t+40) = x()+ =2 1% 0,1 &30

2 dr 3 df
halini alir. (3.41)’1 bu seriyle karsilagtirdifimiz zaman Euler yontemindeki kesme hatasi
(KH);

At + AP+ (3.26)

2 3
1 . d xz(t) ~At2 L 1 d xgt) At3 (3.27)
2 & 3 dt

olur. KH’s1 serinin derecesini belirler; KH (A)™' derecedendir, boylelikle kullamlan seri
n.inci derecedendir. Bu durumda Euler serisi birinci derecedendir. Genelde Ar < 1 alimir. Bu
durumda daha yiiksek seviyede yontemler belirli bir zaman dilimi i¢in, daha diislik yuvarlama
hatasina sahiptir. KH algoritmanin iginde resmen vardir, deferi yapilan hesaplamanin
hassasiyetinden bagimsizdir.

Bunun aksine yuvarlama hatasi, sonlu fark algoritmasinin uygulanmasindan ortaya ¢ikan ytim
hatalar1 kapsar. Ornegin, k6k alma, logaritmik {is alma gibi hesaplamada ortaya ¢ikan
yaklagim teknikleri yuvarlama hatasim ortaya ¢ikarir.
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Kesme hatasi ve yuvarlama hatasi, sonlu fark algoritmasimin kendi iglerinde lokal ve global
hatalar olmak tizere ikiye ayrilir. Lokal hata, algoritmamn bir adiminda (Af) ortaya ¢ikarken,
global hata tiim hesaplama sonunda lokal hatalar sonucu olusan hatalarin sonucudur. Global
hatalar, lokal hatalardan daha &nemlidir. Sekil 3.8°’de yuvarlama ve kesme hatalarinin Az
degeriyle toplam global hataya etkisi goriilebilir.

Yuvarlama Kesme
Hatasi

Toplam Global Hata

lleleme Zamani (adim) At

Sekil 3.8. Kesme ve yuvarlama hatalarinin sonlu fark algoritmasina etkisi (Haile, 1991)

Global kesme hatas1 da, global yuvarlama hatas1 da sekil 3.8°de goriildiigii gibi Af ilerleme
adimina baghdir. Fakat Af’nin global kesme hatast ve global yuvarlama hatas: fizerine etkisi
ters orantilidir. Af arttikca global kesme hatasi artarken global yuvarlama hatasi azalir. Ayrica,
global yuvarlama hatas: hesaplama sayisina da baglidir. Hesaplama sayisim arttirmak daha
fazla sayida yuvarlama yapmak anlamina gelecektir, bu da global yuvarlama hatasini arttirir.
Bu durumda Ar’yi azaltmak, sekil 3.8°den de goriilecedi tizere, daha hassas sonuglar elde
etmemizi saglamaz. Genellikle de, toplam global hata’nin en kiigtik degerini veren ¢ok kiigiik
At degeri pek de kullanigh degildir. Simiilasyon igin ¢ok fazla hesaplama zaman: gerekecektir.
Kullanish bir Ar degeri, deneme simiilasyonlar1 yapilarak, ampirik olarak elde edilir.
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3.2.3. Algoritmik Kararhihk

Sonlu fark yéntemlerinin kullaniminda goriilen hatalarin biiyiikliigiinlin yan1 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 kagimlmaz olarak hesaplama bozulacaktir. Bunun aksine
algoritma, hatalari bir adimdan digerine biiyliterek iletmiyorsa, bu algoritma kararlidir.
Molekiiler dinamik uygulamalar1 sartlara bagli olarak kararlidir; kiigiik Ar adimlar1 igin
kararlidirlar, fakat kritik bir deger sonra kararsizlagirlar.

'Algoritmik kararlilik, hem algoritmanih dogasina, hem de ¢oziilecek diferansiyel denkleme
baglidir. Lineer adi diferansiyel denklemler i¢in kararlilik analizi analitik olarak yapilabilir.
Euler y6ntemi ODHO’ya uygulanirsa, x(f) ve v(f)’yi ODHO ic¢in gergek ¢oziim olarak ele
alindifinda , x*(¢) ve v*(f) hem yuvarlama hem de kesme hatasim kapsayan hatali ¢ozlimler
ise;

e (1) =x*(t)—x(r) (3.28)

e, (t)=v*({)—v(t) (3.29)
e, pozisyon igin toplam lokal hata ve e, hiz i¢in toplam lokal hata olur. Euler yonteminde
hatal1 degerleri kullandigimizda ODHO igin,

e (t+At)=e (t)—e, () At (3.30)

e,(t+A) =e,(f)—we () Ar (3.31)
olur. bu iki denklem vekt6r formunda yazilabilir;

e(t+Ar)=A-et) (3.32)

Burada e = (e,, e,)” hatalarin kolon vektorii ve A da kararlilik matrisidir.

1 A
A=[_ As 1} (3.33)

Simdi, eger A birim vektdrin disginda (A > 1) gibi bir 6zdegere sahipse, A hatalan
biiytitmektedir ve algoritma kararsizdir. Ozdeger,
l4-%-1]=0 (3.34)



56

karakteristik denklemini saglar. Burada I birim matristir. (3.34)’deki 4 i¢in denklem;
(1-A) +o*(Atf =0 (3.35)
cOziimii ise
A=14A-o"

olur. Bu yiizden herhangi bir zaman basamag icin, |)\] >1 olur ve Euler ydéntemi ODHO’ya

uygulandiginda kararsizdir. Dikkat edilmelidir ki, algoritma kararlilig1, hesaplamalari baslatan
x(0) ve v(0) baglangic degerlerinden bagimsizdir.

Kararli ¢6ziimlerin hassas ¢oziimler olmak zorunlulugu olmadifinmi ayirt etmek Snemlidir.
ODHO i¢in modifiye edilmis Euler yénteminde ortaya ¢ikan faz uzayi yoriingelerinde tiim Af,
kararlilik limiti (Ar = 2)’nin altindadir. Fakat Ar kiigiildiik¢e yoriinge gergek cOziimiine
yaklagmakta, yani hassaslagmaktadir.

3.2.4. Molekiiler Dinamik I¢in Algoritmalar

Molekiiler dinamik i¢in kullamilan sonlu fark yontemlerinin temeli Taylor serilerine dayanir.
Yiiksek dereceli Runge-Kutta y6ntemi ve Gear’in Kestirimci-Diizeltici tekniginin yanisira,
uygulamalarda ¢oklukla Verlet algoritmasi kullanilmaktadar.

3.2.4.1. Verlet Algoritmasi

Molekiiler dinamik algoritmalarinin en basiti olan Verlet algoritmasi, ilk olarak Verlet
tarafindan 1967 yilinda kullanilmig bir figlincli-derece Stromer algoritmasidir ve simitlatorler
arasinda Verlet algoritmasi olarak adlandirilmugtir. Algoritma iki Taylor serisinin birlesimi

seklindedir. Birinci seri ¢ anindan Ar sonraki pozisyonu igin;

dx(t) 1 d*(@) ,, 1 d a’xt) s 4
t+ At D+ —= At +——=- A" +— <A + O(Ar 3.36
x(t + Ar) = x(t) o T TR (A") (3.36)
Ikinci seri f anindan Af &nceki pozisyonu igin;
dx(t) 1 dzx(t) ) 1 d3x(t) 3 4
t+Af ) ———= Ar+ ‘At ———= AP + O(AF 3.37
x(t + Af) = x(1) = 5T 3 (Ar%) (3.37)
seklinde yazilabilir. Bu iki agilimi tek bir denklemde toplarsak;
2
Xt + A) = 2x() — x(t — A¢)+dd"(t) AP + O(A*Y) (3.38)
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halini alir. Algoritmada O(A*) kesme hatasidir, boylelikle algoritma figtincii derecedendir
fakat algoritmada hi¢ ii¢iincii derece tiirev yoktur. Hi¢ hiz fonksiyonu icermemektedir;
ivmeler ise atomlararasi kuvvetlerden ve Newton’un ikinci yasasmdan elde edilmektedir.
Hizlar1 hesaplayabilmek i¢in uygulamacilar bazi formiiller gelistirmislerdir. Bunlara 6rnek
olarak yarim adimdaki hizlarin bulunabildigi;
x(t + Af) — x(2)

t+ VA~ 3.39
vt + Vo Ar) v (3.39)
formiilii ile Verlet’in kendisinin kullandigi birinci derece bir yaklasim veren;

w(r) » SEHAD = X(AD (3.40)

2At

formiiltidiir.

Verlet algoritmasi basitlik ve gorece bliyiikk zaman adimlari i¢in iyi kararlilik saglar. Orijinal
formunda molekiiler hizlar, pozisyonlardan daha diigiik bir Sneme sahiptir, ki bu bakis agis1
faz uzay1 yoriingesinin hem hizlara hem de pozisyonlara esit olarak bagimli olmasiyla
celismektedir. Bu sebeple giincel formiilasyonlariyla bu ydntem bu asimetrik bakis agisindan

arindirlmigtir.

3.2.4.2. Genel Ongoriimcii-Diizeltici Algoritmalar

Ongiirlimcii-diizeltici yontemler (PEC) {ic basamaktan olusur: 6ngdrme, hesaplama ve
diizeltme. Basamaklar x(¢) pozisyonlan ve v(f) hizlar1 kullanilarak su sekilde uygulanirlar;

1. bir sonraki adimin sonunda x(t+Af) ve v(f+Ar) pozisyon ve hiz degerlerini
Ongdrme

2. Ongoriilen pozisyonlarla r+Ar anmindaki kuvvetleri hesaplama

3. Onglirilmiis ve eski hiz ve pozisyon degerlerinin bilesimlerini kullanarak 6ngiiriileri
diizeltme

Basit bir 6mek olarak, Euler’in yo&ntemininin ODHO’ya uygulanmig kestirimci-diizeltici
temelli ¢ozlimii verilebilir.
Euler’in yontemi ile (3.24) ve (3.25) kullamilarak x(z + Ar) ve v(t + At) Ongorme:

x(t + Ar) = x(t) + v(t) At

vt + Af) = v() — wx(H) At



58

t +At *deki degerleri hesaplama:

S+ Ar) ; A) =% — —wx(t + Af) (3.41)

Ongoriileri diizeltme: burada Euler yénteminin aym formu kullanilir, fakat egimler basamagin
basinda degil sonunda hesaplanir.
x(t+Af) = x(1) + v(t + ADAt (3.42)
Wi+ A = () — 0’x(t + ADAt (3.43)

Bu ydntem i¢in algoritmik kararlilik incelenirse, Az ve @w’nin belirli halleri i¢in [ A | <1 oldugu

goriilebilir.

Ongiiriimcii, diizeltici yontemler hem 6ngérme, hem de diizeltme basamaklarinin sagladig:
secenekler sayesinde c¢ok biiylikk bir esneklik saglarlar. Bu basamaklar, tek bir basamak
olabilecegi gibi, ki bu durumda kendi kendilerini baglatirlar, ¢oklu basamaklardan da
olugabilirler, ki bu durumda hesaplamaya baslanmasi icin 6zel bir islem yapilmalidir.
Ongoriimeii ve diizeltici basamaklarin mantikli kombinasyonlariyla ¢ok iyi kararlilik elde
edilmesi miimkiindiir, ¢iinkli diizeltici basamak, Ongoriimcli basamakta ortaya g¢ikabilecek

kararsizliklan azaltici bir geri besleme mekanizmasi gérevini goriir.

Verilen herhangi bir dngoriimcii-diizeltci algoritma, hesaplama ve diizeltme basamaklarimin
tekrar ettirilmesiyle daha karmagsik ve daha yiiksek dereceli hale getirilebilir. P, 6ng6riim, E
hesaplama, C de diizeltme olarak tanmimlanirsa, yukarida anlatilan bu prosediir PEC olarak
gosterilebilir. Eger diizeltilmis pozisyonlar ve hizlar ikinci bir 6ngdriim olarak kullanilirsa, bu
durumda algoritma, PEC(EC) = P(EC')2 halini alir. Agikca E ve C basamaklan istenildigi
kadar kullamlabilir, P(EC)" . Bu teknik molekiiler dinamikte ¢ok az kullamlir ¢iinkii £ adumi
kuvvet hesaplamalar gerektirdiginden, P(EC)" simiilasyonu PEC simiilasyonundan yaklasik n
kadar daha yavas calisacaktir.

3.2.4.3. Gear PEC Algoritmasi

Ongoriimcii-diizeltici  algoritmalar molekiiler dinamikte ilk defa Rahman tarfindan
kullanilmiglardir (Rahman, 1964). Fakat, molekiiler dinamikte yaygin olarak kullanilan
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algoritmalar Gear tarafindan tasarlanmigtir (Gear, 1971). Gear’in Onerdifi Ongbrimcil-
diizeltici algoritma su sekildedir;

Ongoérme: pozisyonlara ve ¢ zamanina gore tiirevlerine bagli besinci derecen Taylor serileri

kullanilarak #+Ar anindaki »; molekiiler pozisyonlarii 6ngérme. Boylece, her bir basamakta
e, i, 7™, r™ ve r tiirevleri gerekecektir, bunlar da ¢ anindaki Taylor agilimi yardimiyla

t+At aninda 6ngoriiliir:

n(t+ AN =10+ 1,0 (O + 1,7 (z)(Az’—,)z+r,~“"” (t)%’,)—sw,»‘”) (r)(i’—,)‘? n(”(r)(As’—,)s (3.44)

20 8) =0+ OO0 + 10 OB 0 0 B )
PO+ A1) = 1O (@) 41 (A0 + 1 (0) L ) +7," (z)% (3.46)
¢+ 00 =P @) + 1) (A0 + 1 (1) = (A’ )’ (3.47)

e+ A =r" 0+ 17 @) (3.48)

rO @+ A =r" () (3.49)

Hesaplama: 6ngbrillmiis pozisyonlan kullanarak s+Ar aninda her bir atom {izerine etkiyen
atomlararas: kuvvet F}’yi hesaplama. i ve j atomlar1 arasinda etkiyen u(ry) siirekli potansiyel
enerji fonksiyonu i¢in, her bir atoma etkiyen kuvvet:
ou(r,)
Fi=- 7 3.50
: Z ary ¥ ( )

S

burada, 7, ry yoniindeki birim vektordiir. Kuvvetlerin hesaplanmasi zaman alic1 bir iglemdir

¢linkii (3.50) sistem i¢indeki her i molekiilii i¢in kullaniimalidir. Yine de, zaman kazanmak
i¢in baz1 yollar mevcuttur. Bunlardan biri olan Newton’un {iglincii yasasi;

Firy) =-Fdry) (3.51)
kullanilirsa, hesaplama zamani yar1 yariya azalacaktir.

Diizeltme: 6ngoriilen ivme ve hesaplanan kuvvet F; arasindaki fark, A7 kullanarak dngoriilen

pozisyonlar1 ve tlirevlerini diizeltme. (3.50)’de elde edilen r+Af anmindaki kuvvetler ile
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Newton’un ikinci yasasi ile #(#+Ar) ivmeleri belirlenebilir. Boylece, dngoriilen ivmelerle
hesaplanan ivmeler arasindaki fark bulunabilir;

AR, = [E(t+A1) - 7 (r+A1)] (3.52)
Gear’m onerdigi algoritmada ikinci derece diferansiyel denklemler icin, bu fark tiim
Ongoriilmiis pozisyonlar1 ve tiirevlerini bulmak i¢in kullanilabilir. B6ylece;

r,=r +o-AR2 (3.53)
At =17 At +a -AR2 (3.54)
@) | WP A2
fi 2!At =1 l(A’) +a,-AR2 (3.55)
(i) . @npP . 3
d 3 AT '(A’) +a,-AR2 (3.56)
OR WP | A4
n AL A AR (3.57)
4 4
KON P (A
n A A AR (3.58)
51 51 _
burada
() 2
AR, = #)_ (3.59)

a; parametreleri, algoritmanin niimerik kararliliim1 saglar. a;, ¢Ozilen diferansiyel
denklemlerin derecesine ve ongoriilen Taylor serisinin derecesine baglidir. Gear, bunlarin
degerlerini lineer diferansiyel denklemlere uygulayarak ve kararlilik matrislerini inceleyerek
belirlemistir.

3.2.5. Enerji Korunumu

Molekiiler dinamik algoritmalar1 genellikle enerjinin korunumunu saglama becerilerine gore
degerlendirilirler. Yapilan incelemelerde, (Haile, 1991), goriilmektedir ki, bliylik zaman
adimlarinda Verlet ve Gear algoritmalart ayn1 enerji korunumu derecesine sahiptirler; yine de,
Verlet algoritmasi i¢in kararlilik limiti, Gear algoritmasinin kararlilik limitinden daha biiylik
nt’de ortaya ¢ikar. Ar < 0,01 zaman basamaklari i¢in, Gear algoritmasi daha iyi enerji
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korunumu saglar. Yani, Gear algoritmasi Verlet algoritmasindan toplam enerji

hesaplamasinda bir derece daha yiiksektir.

3.2.6. Hesaplanan Yoriingelerin Giivenilirligi

Yapilan denemelerde, (Haile, 1991), goriilmektedir ki, her iki algoritma da teorik degerlerden
%1 kadar bir sapma gostermekte, belirsizlik seviyeleri de %1°i agmamaktadir. Gerek kesme
hatalari, gerekse de yuvarlama hatalar1 sebebiyle ortaya ¢ikan global hatalar her iki
algoritmada birbirine ¢ok yakin ¢cikmaktadir.

Kisa siireler icin, hesaplanan yoriingeler dogru ¢ikmaktadir, dogrulugun derecesi,
algoritmanin lokal kesme hatasina baglidir. Fakat uzun stireler icin, hesaplanan yoriingeler
lizerindeki noktalar arasindaki dinamik baglanti, biriken yuvarlama hatalar1 sebebiyle bozulur.
Yine de, bu bozulma, tolere edilebilirlik seviyesinin igindedir.

3.3. Atomlarasi Potansiyel Modelleri

Maddede yapmin diizenini ve katiligimi ya da akigkanligini belirleyen temel unsur
atomlararas1 kuvvetler sebebiyle olusan potansiyellerdir. Atomlararasi potansiyellerin
etkisiyle olusan baglanmalar1 degisik smmiflara ayirabiliriz: van der Waals baglari, kovalent
baglar, iyonik baglar ve metalik baglar. Tim baglanmalar, ¢ekirdekler ve Schrodinger

denklemine uyan elektronlar arasindaki elektrostatik etkilesmenin bir sonucudur.

Van der Waals baglanmalarun en basit tiirleri asal gazlarda g6riiliir. Yalitilmis asal gaz
atomlarinin kiiresel simetrik olan dolu-kabuk elektron sekillenimleri ¢ok kararli olup,
malzemeyi olusturmak i¢in atomlar bir araya geldikleri zaman, ¢ok az etkilenirler. ki asal gaz
atomunun ektilesme enerjisi, sadece aralarindaki mesafeye baghdir ve sekil 3.9°daki
potansiyel egrisi ile temsil edilir. Atomlar arasindaki kuvvet bu egrinin egiminin negatif
isaretlisidir. Bu konuya boltim 3.3.1.”de deginilecektir.

Asal gazlardaki duruma benzer bir durum sodyum klortir gibi iyonik katilarda ortaya ¢ikar.
ornek olarak, Na atomundan Cl atomuna bir elektronun gegisi, sirasiyla neon ve argon asal
gazlarimin kararli elektronik sekillenimlerine sahip olan Na™ ve CI” iyonlarim1 meydana getirir.
Atomlararas1 mesafeler biiyiik oldugunda, iyonlararasi potansiyeller etkin bir sekilde uzun
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mesafe elektrostatik etkilesmesiyle belirlenir. Atomlar arasindaki mesafe az olduguda, asal
gazlarda oldugu gibi, potansiyeldeki etkin terim elektron kabuklarmin ¢akismasina eslik eden
itici etkilesmedir.

Elmas, silisyum ve germanyum gibi kovalent bagli kristallerde, baglanma enerjisi atomlar
arasinda degerlik elektronlarimin paylagilmasiyla ilgilidir. Malzemeyi olusturmak icin
atomlarn bir araya yaklasmasi, degerlik elektronlarmin durumlarimi ¢ok biiylik oOlgtide
degisiklige ugratir ve enerji, bir atomun birden fazla olusturdugu yerde, bu baglann bagil
yonlenmesine kuvvetli bir sekilde baghdir. Boylece kovalent baglarin yonlendirilmis
olduklar1 s6ylenir. Kovalent baglarin y6nlendirilmis dogasi, kovalent olarak bagh katinin
enerjisinin yalitilmig atom ¢iftleri i¢in g6z Oniine alinan atomlararasi potansiyelin basit bir
toplami olarak yazilamayacag: anlamina gelmektedir.

Metal atomlar, ii¢ boyutlu ve kovalent olarak bir yapt meydana getirmek i¢in 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 6l¢iide pozitif iyonlarn kendi baglarmma paketlenmesiyle belirlenir. Elektronlardan
olusan akigkan sadece negatif yiiklii olan bir yapistiricidir.

Kristalin, durgun atomlarin diizenli bir siralanmasi olarak verilen tamimi, tiimityle dogru
degildir. Bu durum, Heisenberg’in, bir pargacigmn konumu ve momentumunun aym anda ve
tam olarak bilinmesinin miimkiin olmadigim vurgulayan belirsizlik ilkesiyle ¢elisir. Boylece,
mutlak sifir sicaklifinda, kristaldeki atomlar kendi denge konumlar1 etrafinda titresmek
zorundadirlar. Bu, “sifir moktasi hareketi”nin bir sonucu olarak, atomlarin sahip olduklari
enerji “sifir noktas: enerjisi” olarak bilinir. Daha yliksek sicakliklarda, bu hareketin genligi,
atom 1s1sal enerji kazandikga artar. Bu atomik hareketlere “orgii titresimleri” ad1 verilir.

Van der Waals baglanmalar1 ve yakin mesafe iyonik baglanmalar i¢in iki cisim potansiyelleri,
kovalent baglanmalar i¢in Tersoff potansiyelleri ve metalik baglanmalar i¢cin ise g&miilti
atom yontemleri molekiiler dinamik modellemelerinde yaygin olarak kullanilmaktadir.

Bir simiilasyonu uygulayabilmek i¢in atomlararasi potansiyeller U (rN ) i¢in fonksiyonel bir
form se¢cmemiz gerekir. Genellikle potansiyel ¢ift etkilesimi olarak alinir, yani N adet atom
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arasindaki etkilesim enerjisi izole iki-cisim etkilesimlerinin toplam: seklindedir. Kiireler icin
cift etkilesimi formu;

u M= u) (3.60)

i<
" kiiresel pozisyon vektorleridir. 7Y = {ry, rs, ... , 7y}, u iki-cisim potansiyeli ve r; de i ve j

atomlar1 arasindaki skaler mesafedir.

3.3.1. Iki-cisim Potansiyelleri

1924 yilinda Lennard-Jones iki-cisim potansiyelleri icin kullamigh bir model ortaya

koymugtur;
u(r) = kg[(an - (Eﬂ (3.61)
r ¥
burada,
fp=—t (L ymtnm) (3.62)
n-m m

Lennard-Jones potansiyeli kisa mesafede itme kuvvetini, uzun mesafede ¢ekme yayilimim
saglar. Kisa mesafeli itme kuvvetleri, malzemenin kendi i¢ine ¢okmesini engellerken, uzun
mesafeli ¢ekmeler, kap iginde olmamasi durumunda, malzemenin dagilmasim engeller. Bu
kuvvetler (n > m olmak {izere) n ve m bityiikliikliiklerine baglidir. Genellikle m = 6 ve n =2m
alinir, ki bu durum belli bir mantik ¢ercevesinde son derece uygundur. Bu durumda Lennard-

Jones;

u(r) = 48|:(EJ —(Ej J (3.63)
r r

(3.63)’te geriye kalan parametreler, o, u(r)’de denge konumu ve &, #(r)’nin minimumundaki
enerjidir. Sekil 3.9’da argon atomu i¢in Lennard-Jones potansiyeli grafifi goriilebilir.
Atomlararas1 kuvvetlerin korunmasi grektiginden, potansiyele sebebiyet veren kuvvet;

__du 8], (o) (oY
Fr)=—"] 2442@) (r” (3.64)

Géoriilebilecegi iizere, itme kuvvetleri pozitifken, gekme kuvvetleri negatiftir.
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Normalize Lennard-Jones Potansiyeli

/ Normelize Lennard-Jones Kuvveti

)
i
i
= Jtme Etkisi l_____—_— Cekme Btkisi
1
1
,
1

T

Teq

Sekil 3.9. Normalize Lennard-Jones potansiyeli ve kuvvetinin uzaklifa gore degisimi

Lennard-Jones potansiyellerinin diginda, iki-cisim potansiyellerini nfimerik olarak
hesaplamak igin Morse potansiyelleri, ayrica kimyasal olarak inaktif atomlarmn iki-cisim
potansiyellerini hesaplamak igin Born-Mayer potansiyelleri, germanyum ya da silisyum gibi
kovalent baglarin modellenmesinde de Toensoff potansiyelleri yaygm olarak
kullanilmaktadir.

3.3.2. GOmiilii Atomlar Modelleri (GAM)

Iki-cisim potansiyelleri metalleri tam olarak agiklayamaz. Metal malzemelerin molekiiler
modellerini yapmak iizere kullanilan GAM, ilk olarak Daw ve Baskes tarafindan (Daw, 1983)
metalik sistemlerdeki yiizeyler, alagimlar, impiiriteler ve kirilmalar konularmm incelenmesi
icin kullanmilmuglardir. Bu model, her atomu, tiim atomlar1 igeren konak kafes icerisinde
gOmiilii olarak varsayar. Bir impiiritenin bu gémiilme enerjisi, konagin impiirite eklenmeden

Onceki elektron yogunlugu ile belirlenir.

GAM’nin baslangic noktasi, bir metal igindeki elektron yogunlugunun bagimsiz
elektronlardan kaynaklanan etkilerin atomlarin pozisyonlarn ile yaklasik olarak elde
edilmesine dayanir. Her atomun gevresindeki elektron yogunlugu, atomu ve gevresindeki
atomlarin elektron yogunluklarinin toplamidir. Elektron yogunlugunun bu etkisi, pozisyonun
yavagca degisen bir fonksiyonudur. Arkaalan elektron yogunlugunu sabit tutarak bir
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sadelestirme yapilirsa, atomun enerjisi, atomun elektron yogunlugu ile sabit arkaalan
yogunluguyla birlesen enerjidir. Bu, gémiilme enerjisini arkaalan elektron yogunlugu ve

atomun cinsinin fonksiyonu olarak ifade eder.

Toplam enerji,
1
Ep= 25 (i) +5 2 T, (R,) (3.65)
i i j(>i)

olarak verilir. Burada ilk terim N-cisim ve ikinci terim iki-cisim etkilerine baglidir. F;
gdmiilme enerjisi, py,; 7; pozisyonundaki ama i atomu olmadan konagin yogunlugu, @ iki-
cisim potansiyeli ve ry ise i ve j atomlarmin arasindaki mesafedir. py; konak yogunlugu
bilesenlerin p? atomik yogunluklarinin toplamidir;

=Y. p,"(R,) (3.66)

=i
F; ve @, fonsiyonlari, kafes sabiti, elastik sabit ve bogsluk olusumu enerjisi gibi deneysel
olarak elde edilebilen nicelikler kullanilarak elde edilebilir. GAM, uygulanan modele gére
cesitli degisikliklerle en dogru sonmucu veren modeller elde edilebilmektedir. Bu
modellemelere Belak et.al. (Belak, 1990) yaptig1 ve denge disi durumlarin incelendigi GAM
modeli, Finnis-Sinclair potansiyelleri ve Sutton-Chen potansiyelleri (Uludogan, 2003) drnek
verilebilir.

3.4. Molekiiler Dinamik Adumlar:

Segilen potansiyel modeli i¢in, simiilasyon faz uzay: yoriingesinin bir kismini olusturur ve

yoriinge olusturma baslangic, dengeleme ve tiretim olmak {izere li¢ siirece ayrilir.

3.4.1. Baslangic Siireci

Baglangi¢ stireci, kendi arasinda 6nkogutlarin belirlenmesi ve atomlarin belirlenmesi olarak
ikiye aynlir. Onkosutlar, kullamlacak birim sistemleri, sonlu fark ydntemi ve islem sirasinda
sabit kalacak parametrelerin degerlerinin belirlenmesidir. Atomlarin belirlenmesi ise
baslangic pozisyonlarinin, hizlarimin ve daha yiiksek dereceden pozisyon tiirevlerinin

belirlenmesidir.
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3.4.1.1. Onkosutlar
Birim Sistemi: simiilasyon programlari 6yle yazilir ki nicelikler birimsiz olur. Uzunluk ve

enerji birimleri olarak, sirasiyla o ve ¢, kiitle birimi olarak da bir atomunki alinir.

Birimsiz (ya da indirgenmis) nicelik formlari, bir yildiz sembolii ile belirlenir. Ornek olarak

(3.84) Lennad-Jones potansiyeli i¢in su form yazilabilir;

u*(r*) = 4{(%) -(ri) ] (3.67)

burada u* = u /¢ ve ¥ = r / o olur. Diger tiiretilmis niceliklerin indirgenmis formlar gizelge

3.1.”de verilmisgtir.

Cizelge 3.1. Molekiiler Dinamik Simiilasyonlarinda Kullanilan Birim Sistemi

Temel nicelikler; kiitle m = atomun kiitlesi
uzunluk o
enerji €
zaman
%
Tiiretilmis Degerler;
Adyabatik sikistirilabilirlik K* =K. l0°
Kurulumsal i¢ enerji U*X=U,/N.¢
Yogunluk p*=N.c’ 1V
Kuvvet F*=F.¢glo
Is1 kapasitesi C*=C,/N .kp
Radyal konum r¥=r/o
Basing P*=P. ¢ /¢
Sicaklik T*=kg.T/ €
Is1l basing katsayisi wE=y,.0 /¢
Toplam enerji E¥*=E [/N.

bz V= v\/;’/:

Durum Sartlari: izole bir sistemde yapilan dengedeki molekiiler dinamik modellemeleri igin,
bagimsiz termodinamik Ozellikler atom sayis1 N, sistem hacmi V' ve toplam enerji E7 dir.
Daha sonra, tek fazli bir sistem i¢in, atom sayisit yogunlugu p* = N .¢°/V ve atom basina enerji

E*=E/N .e degerlerini belirlemek termodinamik durumu verir.

E* i¢in bir deger belirlemek, atomik hizlarin 6lgeklendirlmesiyle miimkiin olabilir. D ve 4 alt

indislerini “istenen” ve “gerceklesen” degerler igin kullanirsak;
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Ef=FEu*+U0* (3.68)
ve

Ep*=ED*-U* (3.69)
Daha sonra hiz vektSriintin her bir komponentini agagidakilere gére Slgeklendirirsek;

) . E *® . E * _ U*
VixJ/em =y, kD* =y, D* (3 7 0)
\VE, \VE, -U"

ayn1 Slgeklendirme y- ve z-komponentlerine de uygulanabilir.

E*= ﬁZv; v U ) (3.71)

icine bu yeni hizlan katarsak, set noktasi enerjisi Ep* elde edilir. Genellikle, yogunluk ve
enerji (p*, E*) yerine, termodinamik denge, yogunluk ve sicaklik (p*, T*) kullamlarak
kurulur. Bu, baslangigta verilen hizlar istenen toplam enerjiden ziyade istenen kinetik enerjiyi
verecek sekilde 6lgeklendirilerek gergeklestirilir.

- g}ﬁ<zv; ~vi*> (3.72)

Bu ytizden, (3.70)1 6lgeklendirmekten ziyade baslangic hizlar1 v{0)’1 olgeklendiririz,
boylelikle baglangicta istenen sicaklik Tp* elde edilir,

(3.73)

yeni __
vix

N1,
Burada T 4%, (3.72)’te baslangicta verilen hizlar1 kullanarak hesaplanan gergeklesen sicakliktir.
v;*(0) h1izinin y- ve z-komponentlerine de benzer prosediir uygulanabilir.

Kinetik enerjinin harekete bagli olmasi sebebiyle, (3.73)’teki 6l¢eklendirme ile set noktas:
sicakhiy elde etmek, (3.70)’deki 6l¢eklendirme ile set noktasi enerjisi elde etmekten daha az
etkindir. Modellemenin ilk stireci boyunca, sistem baglangi¢ durumundan dengeye geldikge,
enerji kinetik ve potansiyel modlar1 arasinda degis-tokus edilecektir; sonug olarak, sicaklik set
noktasindan degisecektir. Bunu &nlemek i¢in (3.70), tiim dengeleme stireci boyunca devam
ettirilir. Birkag yiiz zaman adimi sonra, durum gartlar1 istenilenlere yakin olacaktir.



68

Swr Kosullari, Algoritma ve Zaman Adwmi: sivilar igin, istenmeyen ylizey etkileri PBC
kullanilarak engellenebilir. PBC uygulanmasi igin, atomlar i¢cinde bulunduran hacmin uzay1
dolduruyor olmas1 gerekir. Ug boyutta uzay:r dolduran en basit sekil kiiptiir: kiip PBC
transformasyonlar1 i¢in en basit ¢dzlimdiir. Bu sebeple ¢cogunluk yi1§in simiilasyonu kiibik
kaplarda L* uzunlugunda kenar boyuna sahip kiiplerle yapilir,

%
r=L. (-—ALJ (3.74)
c \p*

Potansiyel modeliyle birlikte, durum sartlar1 ve kabin geometrisi belirlendikten sonra, hareket
denklemlerini ¢bzecek bir algoritma gereklidir. Bu Verlet, Gear ya da bir bagka yontem ile
yapilabilir. Algoritma belirlendikten sonra zaman adimi (A7) belirlenmelidir. A’ nin optimum
biiyiikliigii belirlenmelidir. A7, miimkiin olan en fazla faz uzaymm &Srnekleyebilecek kadar
biiyiik, molekiiler carpigmalar arasindaki ortalama zamani saglayacak kadar kiiciik olmalidir,
aksi taktirde algoritma kararsiz olacaktir.

3.4.1.2. Atomlar I¢in Baslangic Kosullar

Sonlu fark algoritmasina baglamak i¢in, atom pozisyonlar r; ve zaman tiirevleri, =0 aninda
belirlenmelidir. 7; pozisyonlar uzay-kafes ile hesaplanir ve baslangi¢ pozisyonlar: 7{0) kafes
yapilarma g6re belirlenir ya da bir Onceki simiilasyondan alinir. Bunlar rastgele
belirlenmemelidirler, ¢linkii rastgele atamalar, komsu atomlarin yapay biiyiiklikte istiiste
binmesine sebep olur; bu da sonlu fark algoritmasinda niimerik hatalara sebep olacak itme

kuvvetleri yaratir.

Baglangic hizlar1 v{0) rastgele belirlenebilir ya da bir 6nceki simiilasyondan almabilir.
Rastgele belirlenen hizlar igin, &, &,, & [-1, +1] aralifinda diizglin dagilms ti¢ rastgele say1
ise; v(0) i¢in kartezyen komponentler soyle verilir;

éy

v,-x*(0)=%;vw*(0)=?;vix*(0)=—% (3.75)

burada & = 1/§x2 +§y2 +§zz olur. Bu baglangi¢ hizlar1 set noktasi toplam enerjisini

saglayacak sekilde (3.70)’den ya da set noktas1 sicaklifini saglayacak sekilde (3.73)’ten elde
edilebilir.
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Sisteme disaridan bir kuvvet etki etmemesi durumunda, toplam lineer momentum
korunmalidir. Bundan bagka, malzeme statiktir, bu sebeple 6l¢iilmiis baglangi¢ hizlari lineer
momentum sifir olacak sekilde ayarlanmalidir.

Baslangi¢ ivmeleri a40), 7{0)’dan her atom {fizerine diigen kuvvetler hesaplanarak bulunur.

Boylelikle, r{0), v{0) ve a(0) igin degerler elde edilmis olur.
3.4.2. Dengeleme Siireci

Bagslangi¢ sartlarinin tamamlanmasiyla, isleme baglanabilir. Birkag yiiz adimdan sonra sistem
keyfi atanmig kosullarindan dengeye erisecektir, bu rahatlama siirecine “dengeleme” ad
verilir. Dengeleme stireci en az ti¢, muhtemelen dort farkli islemi igerir. Birincisi faz uzay:
izinin belirlenmesi i¢in sonlu fark algoritmasimn kullamilmasidir. Tkincisi istenen 6zellikler
i¢in izlerin izlenmesidir. Uglincii islem opsiyoneldir, dengeleme esnasinda sistem sicakligini
istenen degere yakin tutmak i¢in atomik hizlar1 6lgeklendirmeye devam edilebilir. Dérdiineii
ve son islem, ozelik toplayicilar sifirlaninca dengeleyicinin sonunda yapilir, boylelikle
ozelikler islemin sadece dengeleme siirecinde hesaplanirlar. Dengelemenin siiresi degisir ve
baslangic kosullarinin denge durumuna ne kadar uzak olduguna baglidir. Dengelemenin

amac1, denge Ozeliklerinin simiilasyonun baglangi¢ sartlarindan etkilenmesini énlemektir.

3.4.2.1. Dengeye Yaklasma

Dengeleme swrasinda, birgok &zeligin ortalama degerleri kararli degildir; daha ziyade,
ortalamalar denge degerlerine dogru ilerlerler. Yine de, sistemin izole olmas: durumunda,
toplam enerji sistem dengede olmasa bile her zaman adiminda aymi degere sahip olmalidir.
Toplam enerjinin korunumu birgok kii¢iik hataya hassas’ur; bu yiizden hiz 6lgeklendirmesi
yapmadan dengeleme sirasinda, enerji korunumu o6nemli bir etkendir ve programdaki

hatalarin direkt g6stergesidir.

Dengenin gelisimi, hem konfigiirasyon uzayimni hem de momentum uzayim igerir, bu sebeple
her ikisini de izlemememizi saglayacak niceliklere ihtiyag vardir. Pozisyonel diizen
parametresi, A, kafesin bozunumunu izlemek ve anlik (kinetik) Boltzmann H-fonksiyonunu,
atomik hizlarin denge dagiliminin geligimini izlemek igin kullamlir. Burada,

b= Uty ] (3.76)

burada,
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N

e = le-z cos( Amx, ) B3.77)

] a

a, kafesin birim hiicresinin kenar uzunlugudur. Baglangicta, tiim atomlar kafes yapisina
uyduklarinda, A = 1 olur, ¢linkii pozisyonel komponentler x;, y; ve z; a/2’nin tamsayi katlaridir.
Kafes tamamen ¢6ziildiigli zaman, A sifir deferi etrafinda dalgalanacaktir, ¢iinkii atomlar
orijinal kafes konumu etrafinda rastgele dafilirlar; dalgalanmalar JNIN bityiikliigii
civarindadir. Béylece, kafes ¢6ziildiikge, A teklikten sifira dogru kayar.

A’nin sifira yaklagmasi i¢in gerekli zaman paketleme kesrine ve baglangi¢ hizlaria baghdir.

Yine H-fonksiyonunun bir komponenti i¢in;

He=Y )0 f(v,)Av, (3.78)
Av,
Burada f{v,) atomik hizlarin x-komponentinin dagilimidar.

N
Rve)Avy =-]1§7—Zzs(v,c —v, )Av, (3.79)

4 degeri beklenen deger etrafinda dalgalanmadigi ve H-fonksiyonu Maxwell hiz dagilimu ile
uyumlu olmadigs siirece sistem dengede olmayacaktir.

3.4.2.2. Dengenin Belirlenmesi

Izole bir sistemde, dengenin belirlenmesi icin gerekli ve yeterli kosul sistemin entropisinin
maksimum olmasidir. Ne yazik ki, entropi olgiilebilir bir &zelik degildir ve mekanik

niceliklerin zaman ortalamalarindan hesaplanamaz.

Termodinamik denge 1s11 dengeyi, mekanik dengeyi ve kimyasal dengeyi kapsar. Isil
dengenin anlami, sistemi 1s1 transferine zorlayan bir kuvvetin bulunmayisi, mekanik denge
sistemin boyutunu ve seklini degistirmeye zorlayan bir kuvvetin bulunmayigin1 ve kimyasal
denge de kimyasal reaksiyonlari, faz gegislerini ve diflizyonlu kiitle transferini saglayan bir
kuvvetin bulunmayigt anlamina gelir. Bu zorlayici kuvvetler gerek sistem sinirlar sirasinda,
gerekse de keyfi belirlenmis, sistemin makroskopik kisimlarinin simirlarn arasinda da

bulunmamalidir.
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Denge tamimi, molekiiler dinamikte gorelilik gostermektedir. Oncelikle, makroskopik bir
kavram olmasindan &tiirii: makroskopik biiytikliikteki bir sisteme sonlu br siire etkir. Sistemi
anlik olarak drneklemek yeterli degildir. Ikincisi, denge, gbzlemci icin gerekli olan sonlu bir
stire ile ilgilidir. Buna 6rnek olarak, bir bugagin karbon ¢eliginden yapilma kismi verilebilir.
Bicak birka¢ saatlifine cevresiyle isil, mekanik ya da kimyasal dengede olacagindan,
yapisinda herhangi bir degisiklik olmayacaktir. Fakat, birka¢ giin sonra havadaki nem
sebebiyle paslanmaya baglayacaktir. Bicak, gevresiyle denge olup olmadigi gézlemcinin
zaman Ol¢eginde yatar.

Dengeleme stirecinden sonra gelen firetim slirecinde, 6zeliklerin hesaplanacagi denge faz-
uzay1 yoriingesini olusturan ana simiilasyon dongiileri yapilir. Ozelikler gerek dengelemede

gerekse de iiretim stirecinde periyodik olarak alinir ve denge kosullar1 uygulanir.

3.4.3. Yapilarin Kati-Sivi Analizi

Simiilasyonlar yapilirken, ergime egrisine yakin faz noktalarinda ya da simiilasyon bir kafes
yapisindan bagladiginda, sistemin simiilasyon boyunca katt m1 yoksa akigkan mi olduguna
dair baz1 soru igaretleri vardir. Akigkan davranis1 kati-benzeri davranistan ayirt etmek igin {i¢
nicelik incelenebilir. Bunlardan birincisi, daha 6nce ele alinan pozisyonel diizen parametresi
A, ikincisi ise, ortalama kare deplasmani;

v =~ S ©-r*OF (3.80)

i

Kati i¢in Ar**(f) neredeyse sabittir, akigkan icin ise zamanla lineer olarak artar. Bir bagka
deyisle, bir akiskan, bir katinin sahip oldugundan birka¢ derece daha biiyiik bir self-diflizyon
katsayisina sahiptir.

Ugtinctisti ise, radyal dagilim fonksiyonu g(r)’dir. Kismi kritalize akiskanlar ve kismi ergimis
katilar i¢in, g(r), geriye kalan kafes yapisinin artiklarimi g6sterebilir, bu artiklar tamamen
akiskan faza gecildiginde yok olacaktir.

Radyal dagilim fonksiyonu su sekilde verilir;

pg(r) = %<f§:5p[r—rg]> (3.81)

i s
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burada N tiim atom sayisi, p = N/ V atom sayis1 yogunlugu, ry i ve j atomlarinin merkezleri
arasindaki vektordiir. §p genellikle Dirac delta fonksiyonu olarak adlandirilir, gercekte ise bir
fonksiyon degil bir notasyon olarak ele alinmaktadir. Radyal dagilim fonksiyonu yogunluga
ve sicakliga baglidir. Bu sebeple, g(7) simiile edilen sistemin fazinin belirlenmesi i¢in faydali

bir gostergedir.

3.5. MD Kullanilarak Nano Ol¢cekte Talas Kaldirma Konusunda Gergeklestirilen
Cahsmalar

Belak v.d. yaptiklar1 modellemede (Belak, 1990), gémiilii atom metodunun modifiye edilmis
bir bigimini kullanarak metallerde nano Olgekte dalmayi simiile etmistirler. Yaptiklar
calismalar baglangi¢ niteliginde ve kendinden sonra gelen arastirmacilara yol gosterici
nitelikte olmustur. Sekil 3.10°da Belak v.d. yapmis olduklann modelden bir 6rnek
goriilmektedir.

Sekil 3.10. Belak v.d. yapmus olduklan calismada dalici altinda olusan deformasyon ve
dalma boslugundaki sag-sol asimetrisi (Belak, 1990)

Taniguchi v.d. yaptiklar1 modelde, (Taniguchi, 1992), bakir malzemenin karbon atomlu kesici
takimla iki boyutlu talag kaldirilmasi modellenmis, Cu-Cu ve C-C atomlari arasinda Morse
potansiyeli, Cu-C atomlar1 arasinda ise Born-Mayer potansiyeli kullanilmugtir. Tanigcuhi v.d.
gore talas kaldirma sirasinda ortaya g¢ikan 1si, ispargasindaki dislokasyonlarin hareketine
baghdir; nano Olgekte talas kaldirma mekanizmasi, isparcast malzemesinin kristal
oryantasyonuna baglidir; tek kristal yapili malzemenin deformasyonu, yiizeydeki malzeme
Ozelliklerinin 6nemli rol oynamasi nedeniyle mikro &lgekte talas kaldirmadan oldukca
farklidir; basit bir ¢ok kristal yapili malzemenin talag kaldirma simiilasyonunda goriilmektedir
ki; igparcasindaki plastik deformasyon 6nce tane sinirlarinda olugmakta, daha sonra tanelerin
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icine yonelmektedir. Sekil 3.11°de Taniguchi v.d. yaptiklan modelde, farkli kristal
yonlenmelerinde ortaya ¢ikan igparcasi deformasyonlan goriilebilmektedir.

(2) (b)

Sekil 3.11. Farkli kristal yonlenmelerinde ortaya ¢gikan i§pargaél deformasyonlari.
a) X=[101], Y=[-10 1] kristal yonlenmesinde b) X =[1 00], Y =[0 0 1] kristal
yonlenmesinde ispargasi deformasyonlar1 (Taniguchi,1992)

Ikawa v.d., yaptiklar1 modeldeki ilk calismalarinda, (Tkawa, 1992), boyut etkisinin kesme
kuvvetlerine ve Ozgiil enerjiye etkisi hem deneysel olarak hem de molekiiler dinamik
modelleme kullamlarak karsilastirilmistir. Atomlararas: etkilesimleri modellemek i¢in Morse
potansiyeli kullanilmgstir. Tkawa v.d. gore kesici ug yarigap arttikca kesici takimin siirme ve
perdahlama kuvvetlerinin artmas: sebebiyle kesme kuvvetleri de artmaktadir. Sekil 3.12.a’da
birim kalinlikta kesme kuvvetlerinin nominal deforme olmamig talag kalinligi (kesme
derinligi) fonksiyonu olarak degisimi goriilmektedir. Ikawa v.d. gore kesme derinligi, takim
u¢ vyarigapimin yaklagik yarisindan daha kiiglik oldugunda, 6zgiil enerji bakirin olusum
enerjisini agsmaktadir. Bu da gstermektedir ki, ¢ok kiiciik kesme derinliklerinde oldukca
yiiksek bir enerji, deformasyon icin harcanmaktadlr. Sekil 3.12.b’de 6zgiil enerjinin kesme
derinligi/ug yaricap: fonksiyonuna gore degisimi goriilmektedir.
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Sekil 3.12. Ikawa v.d. gore talas kaldirma parametrelerinin kuvvet ve 6zgiil enerjiye ekileri.

a) kesme kuvvetlerinin deforme olmamais talag kalinli1 (kesme derinligi) fonksiyonu olarak

degisimi; b) Ozgiil enerjinin kesme derinligi/ug yarigap: fonksiyonuna gore egisimi (TIkawa,
1992)

Ikawa v.d. yaptiklar1 modeldeki bir diger ¢aligmada, (Ikawa, 1993), molekiiler dinamik
yontemi ile nanometrik Slgekte mikro talag kaldirmanin minimum kesme derinligi, yiizey
piiriizliiliigii ve ylizeyde deforme olmus katmanin kalinli§1 yonlerinden olabilirlik ¢alismalar
tizerine ¢alismugtirlar. Ikawa v.d. gbre, bakir malzemenin 200 m/s kesme hizlarinda 5 nm ug
yarigapli kesici takimla talag kaldirilmasi esnasinda 0,2 nm kesme derinliginin altinda talag
kaldirma iglemi yapilamamaktadir. Talag kaldirmanin olusmasi derinligi 0,3 nm’lik kesme
derinliklerinde ve yukarisinda gézlenmektedir. 10 nm ug¢ yarigapli kesici takim kullaniminda
ise minimum talag kaldirma derinligi 0,6 nm’ye ¢ikmaktadir. Aluminyum malzemenin benzer
kusullarda talag kaldirlmasinda, 5 nm u¢ yarigapli bir takim kullaniminda minimum talag
kaldirma derinligi 1.2 nm’ye ¢ikmaktadir. Aluminyum malzemenin talag kaldirmasinda
minimum talas kaldirma derinliginin kesici takim u¢ yancapina oram, bakirinkinden iki kat
yiikksek ¢ikmaktadir. Tkawa v.d. gore, degisik malzemelerin farkli minimum talas kaldirma
derinlikleri vermesinin sebebi, malzemenin dalma sertligi gibi plastik deformasyona karg
gosterdigi direnctir. Sekil 3.13’de bakir malzemenin degisik kesme derinliklerinde talag
olusumu goriilmektedir. Cizelge 3.2°de, Ikawa v.d. ¢aligmalarinda elde edilen sonuglara gore,
talas kaldirma parametrelerinin ylizey kalitesine ve ylizeyalti deformasyonuna ektisi
verilmektedir.
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Sekil 3.13. Bakir malzemenin degisik kesme derinliklerinde talas olusumu a) kesme derinligi
0,2 nm, b) kesme derinligi 0,3 nm c) kesme derinligi 0,4 nm (Ikawa, 1993)

Cizelge 3.2. Talag Kaldirma Parametrelerinin Yiizey Kalitesine ve Yiizeyalt1 Deformasyonuna
Etkisi, Talas Kaldirma Hizi: 200 m/s (Ikawa, 1993)

Ispargasi Cu | Cu | Al | Al
Kesici Takim Yarigap: (nm) 5 10 |5 10
Talag Kaldirma Derinligi (nm) 0,506 (05|12
Yiizey Piirtizliligii (nm) 0,510,708 14
Deforme Olmamis Katmanin Derinligi (nm) 45 14,1 16,5|9,7
Dislokasyon Derinligi (nm) 53176197 >10

Inamura v.d. yaptiklar1 ¢aligmalarda, atomlarin minimum enerji pozisyonlarin1 degistirerek
kuasi-statik sartlarda molekiiler dinamik modellemeler yapmislardir. Yaptiklar bir ¢aligmada,
(Inamura, 1993), nano Sl¢ekte talag kaldirma mekanigi ve enerji kaybi incelenmistir. Nano
Olgekte talas kaldirmada enerji kaybi, talag kaldirma esnasinda her bir atomun potansiyel
enerjilerindeki degisime gbre hesaplanmistir. Goriilmektedir ki, (Inamura, 1993), toplam
enerjinin %52’si plastik deformasyon esnasinda birincil ve ikinci deformasyon bolgelerinde
kaybedilmekte, %42°si takim altindaki plastik deformasyonda kaybedilmekte ve %6°s1 da
yiizey olugumunda harcanmaktadir.

Yine aym teknige dayanarak yapilan bir bagka ¢aligmada, (Inamura, 1994), kesme yoniine
bagli kristal oryantasyonu, gerilim/gerinim konularinda incelemeler yapilmigtir.
Goriilmektedir ki, (Inamura, 1994), isparcasi malzemesi kesme esnasinda ana kayma
bolgesinde yogun basi ve kayma gerinimlerine maruz kalmaktadir. Bununla birlikte, takimin
talag yiizeyindeki bolgesi, takim ve ig pargasi arasmdaki yapisma kuvvetlerine bagl olarak
¢ekme gerinimine maruz kalmaktadir. Kesme esnasinda is parcasinda olusan ve burkulma

deformasyonu baglangici belirtisini gésteren gerilim dagilimi, y6ni g6z Gniine alindiginda,
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olduk¢a karmagiktir. Ana kayma diizlemi bolgesini de kapsayan is par¢asmn i¢ bolgesi,
yogun bir kayma gerilimi ortaya ¢ikartmamaktadir ama goreli olarak sabit ve yliksek basi
gerilimi ortaya ¢ikartmaktadir. Kesme esnasinda is pargasindaki gerilim ve gerinim
dagilimlar: arasindaki farklar gerek makro boyuttaki plastik deformasyon teorisine, gerekse de
monokristallerdeki plastik deformasyon teorisine uymamaktadir. Ana kayma diizlemindeki
deformasyon mekanizmasi, bu bolgedeki siddetli basi sartlarindan 6tiirii burkulmaya baglidir.
Sekil 3.14.’te, Inamura v.d. yaptiklar1 modellerinde nano Slgekte talag kaldirma esnasinda
olusan gerilme ve gerinim dagilimlan goriilmektedir.

Sekil 3.14. Nano 6lgekte talag kaldirma esnasinda olusan gerilme ve gerinim dagilimlart
(Inamura, 1994)

Ikawa v.d. bir baska calismada, (Tkawa, 1994), polikristalin bakirin MD ile talas kaldirma
modelinde, kristal oryantasyonu ve tane siirlarimin etkilerinin, ylizey kalitesine etkilerini
incelemistirler. Ikawa v.d. gore, (Ikawa, 1994), monokristalin bakirm nano-kesmesinde,
islem sonu ylizey piiriizliiliigi 1 nm’den daha az olabilmektedir. Kesici kenarn gegmesinden
sonra, kesici kenarmn siirmesi etkisiyle diizeni bozulan atomlar tekrar mitkkemmel sekilde
dizilmektedirler. Goriillmektedir ki, yiizeyi deformasyonlardan arinmig ig pargasi, milkemmel
kontrol edilebilen isleme tezgahlari ile keskin agizli kesici takim kullanarak elde edilebilir.
Polikristalin bakirin talag kaldirilmasinda ise, ¢aligma yiizeyinde nanometrik deformasyonlu
katman, milkkemmel talas kaldirma sartlarinda bile, tane simirlarinin dislokasyon tutmasi

sebebiyle, kaginilmaz olarak kalacaktir. Yine de, iglem sonu i parcast ylizey plirtizliiliigii,
monokristalin bakirinki ile ayn1 seviyede olabilecegi tahmin edilmektedir.
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Kim ve Suh, (Kim, 1994), yaptiklann molekiiler dinamik modelinde siirtiinmeye etkiyen
etmenleri, plirliz deformasyonu, adhezyon ve yiizeylerin birbirlerine siirtmelerini, incelemisler
ve tek bir tanenin taban ile etkilesiminde genel kaninin aksine adhezyonun baskin etki
olmadigii belirlemistirler. Kim ve Suh’a gore, net siirtinme kuvveti adhezif etkilesim
yokken de olugmaktadir. Ortalama siirtlinme katsayisi degerleri, itme kuvvetlerinin etkin
oldugu elastik etkilesimler sonucu elde edilmekte ve siirtiinme enerjisinin dalgalanmast,
malzemenin sicaklifim arttirmaktadir.

Rentsh ve Inasaki, yaptiklan ¢alismada, (Rentsch, 1994), abrazif proseslerdeki yigilma olgusu
tizerinde durmuglar, modelleme tekniklerini geligtirme yoniinde 6nermelerde bulunmuslar ve
ileriki ¢alismalar icin bir tanitim yapmuiglardir. Daha sonraki ¢aligmalarinda, (Rentsch, 1995),
gevrek malzemelerin nano Olgekte talas kaldirilmas: modellemesi yapilmis, bunun i¢in
Toensoff’un 6nerdigi model kullamlmis ve gevrek malzemeler i¢in nano &lgekte dalma
simiilasyonu yapilmistir. Goriilmektedir ki, dalma esnasinda okusan kirilma simiilasyonu,
konik kink olusumu olarak adlandirilan modeli desteklemektedir. Ayni ¢alismada, siinek
malzemelerin nano Slgekte talag kaldirilmas: sirasinda olusan yiizey ve dislokasyon olusumu
incelenmistir., ayrica slinek rejimde isleme esnasinda olusan yigilma ve dislokasyon olusumu
incelenmisgtir. Sekil 3.15°de Rentsch ve Inasaki’nin silisyum malzeme igin nano Slgekte dalma
simiilasyonunda olusan kirilma paterni goriilmektedir.

1995)
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Rentsch ve Inasaki’nin bir diger devam c¢alismasinda (Rentsch, 1996), iki boyutta
monokristalin metallerde talas kaldirma ve polikristalin metallerde talas kaldirma konularinda
uygulamalar yapilmigtir. Rentsch ve Inasaki’ye gore, yiiksek hizlarda isleme yapildiginda,
dislokasyonlarin olusumunun azalmasindan 6tiirii, daha kaliteli yiizey elde etmek ve etkin bir
kesme islemi yapmak miimkiindiir. Yine Rentsch ve Inasaki’ye gére (Rentsch, 1996), kiigiik
kesme derinligi ve keskin takimlar gerilim sinirlanmasi nedeniyle yiizey tahribatim azaltirken,
biiyiik u¢ yangaplar malzemeye derinlemesine etkiyen daha yogun dislokasyon olusumuna
ve biiylik gerilime neden olurlar. Tane sinirlarina yakin bolgelerde, diizensiz talas olusumu,
capak olusumu ve daha kaba ylizey olusumuyla birlikte daha yogun dislokasyon olusumu ve
kayma g6zlenmigtir. Sekil 3.16’da Rentsh ve Inasaki’nin tane simirlarinin nano Slgekte talag

kaldirma islemine etkilerini inceledikleri molekiiler dinamik simiilasyonu goriilmektedir.
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Sekil 3.16. Retsch ve Inasaki’nin nano Slgekte talag kaldirma isleminde tane sinirlarinin
etkilerini inceledikleri molekiiler dinamik modeli a) 2 boyutlu simiilasyon goriintiisii, b) 3
boyutlu simiilasyon goriintiisii (Rentsch, 1996)

Maekawa ve Itoh, (Itoh, 1995), yeni bir MD yaklagimi, alan smirli molekiiler dinamik,
ARMD, uygulaxmélar ve nano Olgekte talas kaldrmada siirtinme ve asimnma konularini
incelemigtirler. Maekawa ve Itoh’a gére, ARMD yaklasgimi ile hesaplama zamani 1/3
azalmistir. Asinma mekanizmasi, takim ve parga atomlarinin birbirleriyle diflizyonundan ve
partikiillerin takima yapismasindan olusur. Nano oOlcekte islemedeki siirtiinme ve takim

asinmasinin etkileri, makro 6lgekte islemedekiyle benzerdir.

Zhang ve Tanaka, (Zhang, 1997), monokristalin bakirin elmas kesici takimla iglenmesinde
asinma mekanizmas, siirtiinme ve yiiksek kayma hizlarinda temas alamimin degisimlerini
incelemistirler. Zhang ve Tanaka’ya gore, atomistik kayma sistemlerinde doért deformasyon
rejimi olusur. Bunlar, malzeme hatasinin olugmadig: siirtiinmesiz rejim, yiizey atomlarinin

takim ile is pargasi arasinda karsilikli degistirildigi yapisma rejimi, tiggensel atom kiimesi
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olarak karakterize edilen siirme rejimi ve talag kaldirmanin olustugu kesme rejimidir. Bu
deformasyon rejimlerindeki gegisler dalma derinligi, kayma hizi, plirtiz geometrisi ve yiizey
yaglama sartlarina baglhidir. Sekil 3.17°de deformasyon rejimlerinin degisimi goriilmektedir.
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Sekil 3.17. Atomistik kayma sisteminde deformasyon rejimlerinin degisimi, takim sagdan
sola ilerlemektedir (Zhang, 1997)

Komanduri v.d., (Komanduri, 1998a), gelistirdikleri yeni bir molekiiler dinamik yaklagimu,
uzunluk sinirli molekiiler dinamik, LRMD, ile bakir malzemenin nano 6lgekte ortogonal talag
kaldirlmast modellemisler ve konvansiyonel molekiiler dinamik teknikleriyle karsilastirma
yapmugtirlar. Literatiirdeki deneysel ¢alismalarin sonuglartyla LRMD teknigi ile elde edilen
sonuglar karsilagtirilarak LRMD tekniginin gecerliligi incelenmistir.

Komanduri v.d., (Komanduri, 1998b) ¢aligmalarinda, takim geometrisinin nano Slgekte talag
kaldirmaya etkilerini incelemistirler ve degisik u¢ yancaph takimlarla yapilan
modellemelerde, kesme derinligi (d;) ve ug yarigapt (r) d. /r oram sabit tutularak yapilan
denemelerde goriilmektedir ki, kesme derinliginin artmasiyla, d, /r oranindan bagimsiz olarak,
kesme kuvvetlerinde artig ve 6zgiil enerjide diisiis olmaktadir.

Komanduri v.d. yaptiklar bir bagka calismada (Komanduri, 1999a), tek kristal malzemenin
kristal oryantasyonlarinin nano &lgekte talag kaldirmaya etkilerini molektiler dinamik ile
incelemistirler. Ayn1 y1l yaptiklari bir bagka calismada ise (Komanduri, 1999b), taslamay:
simiile etmek igin negatif talas agihi nano 6lgekte talag kaldirma modellemesi yapmustirlar.
Goriilmektedir ki, negatif talas agisimin artmasiyla talag kaldirma kuivvetleri, talag kaldirma
kuvvetleri oram ve 6zgiil enerji artmaktadir. Ayrica, (Komanduri, 2000a) ¢alismalarinda tek
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kristal aluminyum malzemenin dalma ve ¢gizme sirasinda olugan silirtiinmenin nano Slgekte
talas kaldirmaya etkilerini incelemistirler. Komanduri v.d. gore, (Komanduri, 2000a),
atomistik boyutta siirtiinme, dalma derinligi ve normal kuvvetlerden bagimsizdir, dalicidaki
talag acisina baghdir.

Komanduri v.d., tek kristal aluminyumda dalma ve ¢izmenin molekiiler dinamik ile
simiilasyonu ¢alismalarinda, (Komanduri, 2000b), ¢ok kiiciik dalma derinliklerinde, 6rnegin
nano lcekte dalmada, plastik deformasyonun, boyut etkisine bagli olarak, is par¢asinin teorik
akma dayanim tarafindan belirlendigini ortaya koymugsturlar. Her ne kadar islem esnasindaki
kuvvetler cok kiiciik olsalar da siirtiinme katsayisi1 ¢ok yiiksek cikmaktadir. Bunun sebebi
olarak ¢ok biiyiik negatif talag acis1 sebebiyle yiiksek temas basinci oldugu belirtilmektedir.
Komanduri’ye gore (Komanduri, 2000b), ¢izme esnasinda, atomlar arasindaki baglar

atomistik seviyede kopmak ve tekrar olugmak zorundadirlar.

Komanduri v.d., tek kristal aluminyum malzemenin farkl: kristal oryantasyonlarinin ve kesme
yonlerinin nano dlgekte talag kaldirma mekanizmasina etkilerini inceledikleri ¢aligmalarinda
(Komanduri, 2000c), elde ettikleri sonuclara gore, yiizeyalti deformasyonlari, 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. MD simiilasyonlarina dayanarak
degisik kristalografik diizlemlerde ve kesme yonlerinde yapilan nano o&lgekte talag
kaldirmada, kayma bolgesinde ii¢ tip deformasyon goriilmiistiir. Birinci durumda [(001)
kristalografik diizlem, [100] kesme yonii], talas olusum prosesi, konvansiyonel kesme
derinliklerinde genel olarak gorillen kayma diizlemi oryantasyonuna benzerdir. Ikinci
durumda, [(110), [001]], malzeme kesme yoniine dik deforme olur, bu sebeple kayma agis1
cok yiiksektir. Ugtincti durumda, [ (001), [-110]], dislokasyonlar kesme y&niine paralel olugur.
Bu sebeple malzeme kesme yoniine paralel deforme olur ve kayma agis1 45°°den kiigiiktiir.
Cizelge 3.3°de aluminyum malzemenin farkli kristal oryantasyonlarmin ve kesme ydnlerinin
cesitli kesme derinliklerindeki kuvvetlere ve 6zgiil enerjiye ektileri goriilmektedir.
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Cizelge 3.3. Aluminyumun Farkli Kristal Oryantasyonlarinda ve Kesme Yo6nlerinde Cesitli
Kesme Derinliklerindeki Kuvvetlere Ve Ozgiil Enerjiye Ektileri (Komanduri, 2000c)

Kristal Kesme | Kesme | Kesme Basma Kuvveti | Basma Toplam Ozgiil Enerji
Oryantasyonu | Yonii | Derinligi | Kuvveti/ / Birim Kalmlik | Kuvveti Kuvvet/ | (N/mm.107)
(nm) | Birim (N/mm. 10%) / Kesme Birim
Kalmlik Kuvveti Kalmlik
(N/mm.10%) (N/mm.10?)
111 -110 0.810 1.723 1.563 0.907 2.326 0.213
1.215 2.186 1.511 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
1215 3.174 1.664 0.524 3.584 0.261
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
1.215 2.725 1.468 0.539 3.095 0.224
1.620 3.529 2.304 0.653 4215 0.218
001 0.810 2.143 1.091 0.510 2.405 0.265
1.215 3.661 2.520 0.688 4.444 0.301
1.620 4.454 1.005 0.226 4.566 0.275
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 1.471 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 0.2122

Komanduri v.d., nano 6lgekte talag kaldirmada takim ¢ikis etkilerinin incelenmesi amaciyla

yaptiklar1 molekiiler dinamik modellemede, (Komanduri, 2001a), elde ettikleri sonuglara

gore, cikis bozulmasinda negatif ya da pozitif ¢apak olusumu is parcasinin siineklijine ya da
gevrekligine baglidir. Kesmeden sonra olusan ¢apagin boyutu (kalinlik ve yiikseklik), artan
pozitif talas agisiyla beraber azalmaktadir. Nanometrik kesme esnasinda, talas kaldirma
kuvvetlerinde de benzer azalma gozlenmektedir. Capagin kalinlik/yiikseklik oranlari, degisik
talag agili takimlarda, talag kaldirma kuvvetleri oranlari ile ¢ok yakin ¢ikmaktadir. Sekil
3.18°de siinek ve gevrek malzemeler i¢in olusan ¢ikig bozulmalart goriilebilir.
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Sekil 3.18. Cikig bolgesinde ¢apak olusumu ve bozulmalar (a) stinek malzeme (b) gevrek
malzeme. Talas agis1 15° (Komanduri, 2001a)

Komanduri v.d. , (Komanduri, 2001b) ¢alismalarinda, silisyum malzemenin nano Slgekte talas
kaldirilmasini, Toensoff potansiyeli kullanarak gelistirdikleri modelde incelemistirler.
Komanduri v.d. gore (Komanduri, 2001b), aluminyum gibi siinek malzemelerin
islenmesindeki talag olusumu kristallografik diizlemlerdeki ve yonlerdeki takim Oniinde
olusan birincil bolgedeki plastik deformasyon yoluyla olugsmasina ragmen, silisyum
malzemenin talag olugumu belirli bir kristallografik olusum olmadan ekstriizyon-benzeri bir
islemle olugmaktadir. Bunun sebebi olarak, hidrostatik basing altinda ve bunu izleyen
malzemenin yogunlagmasi sebebiyle a-silisyumdan p-silisyuma ge¢mesi verilmektedir. Yine
aym caligmada goriilmektedir ki, kesme derinligine bagli olarak yiizeyalti deformasyonu, hem
talas acig1 artisinda hem de kesme genigliginin kesme derinligine orami1 w./d, azaldifinda
azalmaktadir. Boylece, kesme derinlifine bagli yiizeyalti deformasyonunu azaltmak igin,
kiictik negatif talas agis1 ve diisiik w./d, oranlan tavsiye edilmektedir. Komanduri v.d. gére
(Komanduri, 2001b) silisyum malzemenin nano &lgekte talas kaldirlmasi su dort
mekanizmadan olusmaktadir;

kesici takim Oniindeki malzemenin sikismasi,

-t
3

ii. ekstriizyon benzeri bir stireg ile talag olusumu,

iii. yana akis, (SF),

iv. kesici takimin altindaki islenmis ylizeyde olusan yliizeyalti deformasyonu sekil
3.19°da goriilmektedir.
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Sekil 3.19. iki farkli kesme derinliinde olugan atomlarin dagilimi. a) 1,1 nm b) 3,26 nm
takim talag agisi -30°, kesme derinligi 1,1 nm (Komanduri, 2001b)
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Yana akis, w, arttifinda azalmakta, d, azaldiginda artmaktadir. w//d, arttiginda ise, yana akis
azalmaktadir. Talas agis1 arttifinda ya da w./d, orani arttifinda talag miktar1 artmaktadir. Her
iki durumda da yana akis azalmaktadir. Yiizeyalti yogunlasmasi, talas acis: arttikca azalmakta
fakat w./d, arttikca artmaktadir. w./d, oran1 diisiik olunca, malzeme kaldirilmasi, ¢ok kiigiik
talas olusumuyla, yana akig tarafindan yerine getirilmektedir. w./d, orami bilyiik olunca,
malzeme kaldirilmasi, talag miktarinin artmasiyla beraber yana akis azalmaktadir. Yine de,
ylizeyalti sikismasi, w./d, oram artikga artmaktadir. Yiizeyalti deforamasyonunu azaltmak
icin daha dar kalinliklar tercih edilmeli, boylelikle malzeme kaldirma yana akis ile
yapilmaktadir. Gergekte, silisyum malzemenin taglanmasinda, bu durum talas kaldirmanin ana
modu olarak goriilmektedir. Yana akig (SF), talag miktar1 (CC), yiizeyalt1 sikismasi (SC) ve
kayma bolgesi sikismasinin (SZC) w,/d, oranina bagli degisimlerini gosterir grafik sekil
3.20°de goriilmektedir.

L
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Ll
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Y

Sekil 3.20. Yana akus, talag miktari, yiizeyalt: sikismas: ve kayma bélgesi sikigmasinin we/de
oranina bagli dagilimlan (Komanduri, 2001b)

Han v.d. yapti§1 modellemede, (Han, 2002), takim geometrisinin nanometrik kesmeye etkileri
gozlenmigtir. Han’a gore, kesme iglemi ilerledikge, verilen kesme sartlarinda, farkli kristal
yonleri ve dislokasyon hareketleri i¢in engeller boyunca ilave dislokasyonlar olusmasi
sebebiyle, dislokasyon yogunlugu giderek artmaktadir. Ayrica, kesme derinliginin artmasi ile
kuvvetlerdeki artis nedeniyle dislokasyon yogunlugunun arttifi ve bunun da kristal
deformasyonunu ve kimyasal bag kirilmasim olusturabildigi goriilmiistiir. Yine Han’a gore,
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takim ucu yarigapinin artmasiyla yiizeyalti deformasyonun geniglemesi artmakta ve olugan
talag miktar: azalmaktadir. Sekil 3.21°de Han ve arkadaglarinin degisik kesme derinliklerinde
yaptiklar1 nanometrik kesme MD simulasyonlar gosterilmektedir.

£
seimsinsen b e e g
st e

{83

o o ok

Sekil 3.21. Degisik kesme derinliklerinde yapilan nanometrik kesme MD simiilasyonlar1. a)
0,4 nm, b) 0,6 nm, ¢) 0,9 nm. Talag a¢1s1: 20° (Han, 2002)

Shimizu v.d. yaptiklar1 ¢alismada (Shimizu, 2002), aluminyum malzemenin deformasyonu ve
talag olusum prosesi ile taglama kuvveti ve temas mesafesi konularinda modellemeler
yapmiglardir. Shimizu’ya gore, taglama hiz1 arttik¢a taglama kuvvetleri orani artmaktadir, belli
bir degerden sonra ise artis hiz1 sabitlesmektedir. Goriilmektedir ki, derinlik y6niindeki temas
mekanizmasy plastisiteden elastisiteye donmektedir. $ekil 3.22°de Shimizu v.d. yaptiklan
calismada, degisik taglama hizlarindaki talas olusumlar gériilmektedir.

fu) V=100 mb

{dy Vo600 mfs

{ed Voo 1500 mip

1o} ¥, =300 mis

Sekil 3.22. Degisik taglama hizlarindaki talas olusumlar1 (Shimizu, 2002)
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Lin v.d. yaptiklar1 ¢alismada (Lin, 2003), nano O&lgekte taslama modellenmis, asindirict
tanenin etki bolgesinin yakinlarindaki mikroskopik bolgedeki talas kaldirma ve yiizey
olusumu incelenmistir. Lin v.d. gore, kristal kafesteki atomlar yeniden yerlesmekte ve kristal
dis1 atomlar abrazif tanenin Oniine dogru yigilmaktadir. Asindirici tane hareketine devam
ettikge, malzeme kalkmakta ve taslama talasl olusmaktadir. Eszamanli olarak, sikigtirma
gerilimi altinda, abrazif tanenin Oniindeki kristal-dis1 atomlar ve iglenmis ylizeyin atomik
kinlma bag birlesmekte ve digtaki kristal-disi katman ve igteki kafes deformasyon
katmanindan olugan islenmis ylizeyin deformasyon katmamini olusturmak igin yeniden
olugmaktadir. Lin v.d. gore (Lin, 2003) dislokasyon olusumu sirasinda atomlarin kinetik
enetjileri artmakta, dolayistyla atomik kristal kafesin 1si1l titesimi artmakta ve malzemenin
plastik deformasyonu kolaylagmaktadir. Sekil 3.23’te tanenin taglama anindaki malzeme
yapisindaki olusumlar goriilmektedir.

Kristal Digt
Katman ve
e {slenmis Yiizeyi: Kristal dis1 atomlar ve taglama talaglan
Kayma Disiokasyonu Olugumu Plastik Deformasyon Bazulmast agmdirics tanenin ondme yiglmaktalar
o 5000000 $26%6°6°6°4%% Q! $
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O0000 GO0 50050000 O0000000000000OHOOOOOOOOOSOD: QOOOOOOO0! OOO0OOOO:
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4) Tegtama Baglangic: b) ispargasma Dalma Baglangic1 <) Tanenin Teglama Faz

Sekil 3.23. Tanenin taglama anindaki malzeme yapisindaki olugumlar (Lin, 2003)

Cheng v.d. yaptig1 calismada (Cheng, 2003), gelistirilen yeni bir modelleme teknigiyle, talag
kaldirma 1sisinin etkilerini simiilasyona dahil ederek, nano 6lgekte talas kaldirmada takim
aginmasim  incelemigtirler. Cheng v.d. gore, takim agmmmasi, sicaklik arttikca takim
malzemesini olugturan atomlar arasindaki baglar zayiflayacagindan, takim aginmasi sicakliga
baglidir. Takim agmasinin temel mekanizmasi termo-kimyasal aginmadir.
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4. SONUC

Nano Olgekte talag kaldirma mekanizmalarimin incelenmesi ve imalat tekniklerinin
gelistirilmesi i¢in yiiksek maliyetli, biiyiik insan ve ekipman kayna$: isteyen c¢aligmalar
yapilmaktadir. Bundan 100 sene &nce talag kaldirma teknikleri el ev goz becerilerine dayali
iken, artik nano Slgekte talag kaldirma uygulamalari, insanin 5 duyusunun algilayabilecegi alt

sinirin Gtesine gegmis ve hizla ilerlemektedir.

Heniiz emekleme agsamasinda olan nano O6l¢ekte talag kaldirma konusunda, yapilmis bu
calismalarin 1s18inda, gevrek malzemelerin, kirllma mekanizmasmin diginda, sadece plastik
deformasyona bagli malzeme kaldirilmas: ile gok daha yiiksek yiizey kalitesine sahip ve gok -
yiiksek hassasiyette {lirlinler imal etmek gibi devrimsel ifenilikler giindeme gelmektedir.
Yapilan deneysel ¢alismalarda elde edilen kritik kesme derinlikleri, nano Olcekte talas

kaldirma islemleri ile elde edilebilmekte ve boylelikle gevrek malzemelerin stinek rejimde

islenmeleri olanakli olmaktadir. Yapilan molekiiler dinamik modellemelerinde de goriildiigii

lizere olusan mekanizma, gevrek malzemelerin mikro Olgekte talag kaldirma

mekanizmalariyla benzerlikler gostermektedir. Shaw’a gére (Shaw, 1995), takim ucundaki

hidrostatik basincin yiikselmesi kritik kesme derinligini etkilemektedir. Yapilan molekiiler

dinamik c¢alismalarinda da goriilmektedir ki, talas kaldirma genisliginin az olmasi, takim

ucundaki hidrostatik basinci arttirmaktadir, dolayisiyla da ylizeyalti deformasyonlarin

azaltmakta ve boylece gevrek malzemelerin stinek rejimde islenmesi olanakli olmaktadir.

Talag agisinin yonii ve biiyiikliigti de hidrostatik basinci ve dolayisiyla kritik kesme derinligini

etkilemektedir. Ayrica, isparcasimin kristal yonlenmesinin de kritik kesme derinligini

etkiledigi goriilmektedir. Ilerleme hizinin artmas: da, siinek rejimde talas kaldirma igin kritik

kesme derinligini azaltmaktadir. Bunun sebebinin, ilerleme hizi arttikga hidrostatik basincin

diismesi ve dolayisiyla yiizeyalt1 deformasyonun artmasi oldugu agikca goriilmektedir.

Bu durumda, takimin igparcasi {izerinde olugturdugu hidrostatik basincin, malzemenin gevrek
ya da siinek rejimde islenmesini belirleyen en Onemli faktér oldugu sdylenebilir ve islem
parametreleri de;

- Kesmi genisligi,

- Kesme derinligi (dc),

- Takim ug yarigapi (1),

- Takim talas agis1 ve

- ilerleme olarak ortaya ¢ikmaktadir.



38

Nano odlgekte talas kaldirma ¢aligmalarinda talag kaldirma derinliginin de bir teorik smmn
vardir. Tkawa v.d. yapmis oldugu MD ¢alismasinda goriilmektedir ki (Tkawa, 1991), minimum
talas derinligi, u¢ yarigapindan siddetle etkilenmektedir ve ug yarigapinin 1/10°u
mertebesindedir.

Bunlarin da 6tesinde, malzemenin deformasyon ya da kirilma davramsi, sicaklik, atmosferik
basing, nem ve tekrar eden yiikleme g¢evrimlerinin sayisi (dayamm limiti) gibi gevresel
etkenlere de baglidir.

Yapilan molekiller dinamik modelleme uygulamalari, kuasi-statik sartlardan denge-dis
sartlara kadar degisik teknikler kullamilarak yapilmustirlar. Goriilmektedir ki, tiim talag
kaldirma mekanizmasini modelléyebilecek tek bir molekiiler dinamik algoritmasi yoktur.
Talas kaldirma esnasinda olugacak gerilim-gerinimlerin analizi i¢in kuasi-statik sartlara dayali
modellemeler, dalma, ¢ikis etkisi gibi malzemenin denge-disi sartlarda incelenmesini
gerektiren durumlar igin denge-dist modeller ve ¢izme, siirekli talas kaldirma ya da siirtiinme
mekanizmas: gibi tekrarli mekanizmalar i¢in periyodik sinir sartlan belirlenerek (alan sinirls,

uzunluk sinirly, vs) dengede modellemeler yapilmaktadir.

Nano dlgekte talas kaldirma konusunda molekiler dinamik yontemi kullamilarak yapilan
modellemelerde, sicakh@m etkisi temelde atomlann hizlarmi etkilemektedir. Fakat,
bilinmektedir ki, sicaklik arttikca atomlarin kinetik enerjisi azalacagindan ve atomlar
arasindaki baglar zayiflayacagindan, malzemenin esik potansiyeli azalacaktir. Yapilan
modellemelerde ise, sicakligin bag enerjisine direkt etkisi sadece bir makalede (Cheng, 2003),
takim asinmast modellemesi amaciyla konu edilmigtir. Geligtirilen algoritmalarla beraber bu
konu lizerine de ¢aligmalar yapmak miimkiindir.

Ayrica, molekiiler dinamie nem, atmosferik basing gibi gevresel gliriiltii etkenlerinin
tamitilmas: oldukga gii¢ olmaktadir. Molekiiler dinamifin normalizasyon yapist geregi,
yapinin entropisini 6nemli 6l¢iide degistiren bu etkenler, modellemelerde 6nemli sapmalara
sebebiyet verecektir. Her niimerik teknikte var olan hatalar1 meydana getiren zaman adiminn
optimum bir gekilde segilmesi de yapilan modelin dogrulugunu Onemli bir sekilde
etkilemektedir. Ayrica, modelin denge durumunun sartlarinin da iyi belirlenmesi gereklidir.
Belirli bir siire i¢in dengede goriilen bir model, toplam islem sliresi igerisinde dengesiz bir

duruma gegebilir. Bu dengesiz fazda islemleri yapmak, islem dogrugulunu ve glivenilirligini
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ciddi bir sekilde azaltacaktir. Bunlara ek olarak, kararli ve global hatalarin minimum oldugu
optimum bir sonlu fark algoritmasi kullammi da, islem dogrulugu ve giivenilirligi icin
onemlidir. Kullamlan malzemeye uygun potansiyellerin se¢imi de dikkat edilmesi gereken
diger bir husustur.

Konvansiyonel takim tezgahlari teknolojilerinde artik yerini alternatiflerine birakan tek kesen
ag1zli elmas takimla tornalama teknigi, nano 6lgekte vazgegilmez olmaktadir. Gerek iglemin
basitlii ve degiskenlerinin azlig1, gerekse de proses kontroliiniin kolay olmasi sebebiyle nano
Olgekte tornalama yiiz sene Once klasik isleme tekniklerinde oldugu gibi 6ncii niteligini
burada da g@stermektedir.

Taslama, honlama, lepleme gibi ¢cok kesen agizh kesici takimlar, nano 6lgekte talag kaldirma
icin kullanildifinda olusan mekanizma, temel olarak tek kesen afizli kesici takimlarimn
kullaniminda olusan mekanizmalarla benzerdir. Fakat, gerek bagli-asindiricili olsun, gerekse
de serbest asindiricili olsun, kesici takim ug profilinin her tanede farkl: olmasi ve her tanenin
proses i¢inde donme, Gteleme hareketleri ve aginma sebepleriyle profilini degistirmesi sonucu
ortaya cikan kuvvetler, degiskenlik géstermektedir. Ozellikle agindiric: tane ile nano Slgekte
talag kaldirma konularinda gerek takim tezgahlarinda yasanan gelismeler ve goriintiileme
tekniklerinde yapilan ilerlemeler ile deneysel, gerekse de algoritmalarin gelistirilmesi ve
bilgisayarlarin islem kapasitesinin artmasi ile molekiiler dinamik modelleme ile yapilacak

¢alismalar, bu mekanizmalarin daha detayh incelenmesini saglayacaktir.

Kesici takim olarak sadece elmas takim kullanilabilmektedir. Nano ¢lgekte olusan sartlara
dayaniklilik gesterecek yeni malzemelerin, yine nanoteknoloji kullanilarak, elde edilmesiyle
beraber, islemin elmas malzemeden bagimhlig ortadan kalkacak ve maliyetler azalacaktir.
Kesici takim geometrisinin de hassasiyeti géz 6niinde bulundurulmdugunda elmas kesici
takim malzemesi su an igin vazgecilmez olarak goriilmektedir. Kesme kuvvetlerinin 6nemli
bir parametresi olan kesici takim ucu yarigapi, elmas malzemede 50 nm ve altinda rahathkla
elde edilebilmektedir. Ayrica, takimin talag agisi da kesme kuvvetlerini ve ylizeyalti
deformasyonlarini 6nemli bir sekilde etkilemektedir.

Nano olgekte yiiriitillen biitlin bu ¢aligmalar, 6zellikle de nano Slgekte malzeme kaldirma
mekanizmalarinin  anlasilmasma hizmet etmesi acisindan, {ilkelerin geleceklerini

yonlendirmeleri i¢in en Onemli bilgi kaynaklaridir. Bugilin sadece Amerika Birlesik
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Devletleri’nin nanoteknoloji yatirmlarina 2004 yili igin 1,6 milyar USD ayirmasi, konunun
ne kadar 6nem arz ettiginin ifadesi olmaktadir.

Nanoteknoloji artik laboratuardaki deneysel cergevesinden ¢ikmustir. 6. Cergeve gibi devlet
politikalar1 olarak ele alinmaktadir ve Oniimiizdeki 50 yuin teknolojilerinin yatirimlari
bugiinden yapilmaktadir. Bu gercevede, artik bilginin en degerli ticari oldu oldugu
giiniimiizde, nano O&lgekte iglemlerin mekanizmalarinin bilinmesi, teknoloji yanginda en

Onemli avantaj olacaktir.
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