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Figure A. Comparision of grain geometries and geain boundary of P5-5 Poly-criystal model through
sections at 50 and 850K - created ATOMSK and viewed in OVITO; Full and Sectional

Purpose: The subject of this study is to provide a better understanding of single- and poly-crystalline
nanomaterial size and the effects of grain size in these materials on the thermal expansion coefficient (TEC).
Thus, the average grain volume was kept constant by controlling the number of grains in poly-crystalline
models in the same sub-series. With this control, the effect of both the structure size and the number of grains
could be studied in depth at different temperatures.

Theory and Methods: Numerical calculations were carried out with the Molecular Dynamics Simulation
method using the LAMMPS program. Interatomic relationships were defined by Embedded Atom modelling
(EAM).

Results: The results show that there is no significant change in CTEs with increasing size in single crystal
structures, however, CTEs increase with increasing temperature in all single crystal structures. This increase
is more obvious at temperatures close to the melting point. The CTE curves in Figure A show that the CTE
values at different grain numbers of the poly-crystalline nanostructure with constant dimensions increase
and oscillate with temperature. In addition, CTE values show sudden increases at high temperatures, which
is the result of grain geometry and grain boundary changes in the polycrystalline structure. From the cross-
sectional images of Model P5-5 at temperatures of 50 and 850 K in Figure A, the shape of grains and grain
boundaries shows the effect of temperature. The effects of temperature difference on grain geometry and
grain boundaries can be seen from the differences in the A-A' and B-B' regions marked on the figure.

Conclusion: The results obtained by MDS calculations carried out on single and polycrystalline
nanostructures have shown that; i-) MDS can be safely applied to material calculations of this scale., ii-) The
change of grain shape and grain boundaries due to the effect of temperature in polycrystalline structures has
effects on TGK, however, more detailed information should be obtained with further studies
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Bakir, hem makro hem de nanodlgekte, sahip oldugu mekanik, elektronik, optik ve termal 6zelliklerin benzersiz
kombinasyonu nedeniyle bilimsel ve teknolojik olarak arastirmacilarin dikkatini ¢ekmistir. Nanodl¢eklerde yapi-
ozellik iliskilerinin anlasilmasi, NEMS ve MEMS uygulamalart igin 6nemlidir. Termal genlesme katsayis1 (TGK)
bu 6zelliklerden biridir. TGK i¢in modeller tek-kristalli (TKY) ve ¢ok-kristalli (CKY) olarak olusturuldu. TKY ve
CKY modeller, farkli boyutta 5 ana seri olarak olusturuldu. Bunun yaninda, CKY modellerinin her birinin farkli
tane sayili 5 farkli alt serisi bulunmaktadir. Boylece, TKY arastirmalar, fakli boyuttaki 5 model {izerinde
yiriitiiliirken, CKY hesaplamalari farkli boyut ve farkli tane sayili olmak iizere 25 model iizerinde yapilmistir. Bu
¢aligmalarda, TGK iizerinde; i-) TKY de boyut degisiminin, ii-) belirli bir sabit boyuttaki CKY’de artan tane
sayisinin, iii-) farkli boyutlardaki CKY’de boyut artisina bagl olarak tane sayisiin etkileri incelenmistir. Boyut
ve tane sayisi degisiminin, TGK {izerindeki etkileri i¢in hazirlanan CKYlerde, farkli boyutlardaki CKY'lerin tane
sayisi artiglar, farkli boyutlardaki modellerin ayni alt serilerinde ortalama tane hacmi (OTH) ayn1 olacak sekilde
ayarlanmigtir. Béylece, hem yapinin boyutunun, hem tane sayisinin ve hem de ayni ortalama tane hacminin farkli
sicakliklarda TGK’ye etkisi derinlemesine incelenebilmistir. Sonuglar literatiir ile iyi bir uyum gostermistir.
Molekiiler Dynamics Simiilasyon (MDS) ile yapilan hesaplamalarda, gomiilii atom modelinin (GAM) potansiyel
enerji fonksiyonu (PEF) kullanilmistir.

Investigation of thermal expansion coefficient of copper using molecular dynamics
simulation: Effect of size and number of crystals on single- and poly-crystalline structures

HIGHLIGHTS

e Calculation of thermal expansion coefficients of single- and poly-crystalline copper nanostructure
e  Comparison of thermal expansion coefficients of single- and multi-crystalline copper nanostructures
e Use of molecular dynamics simulation in the calculations

Atrticle Info

ABSTRACT

Research Article
Received: 29.04.2024
Accepted: 08.11.2024

DOI:
10.17341/gazimmfd. 1475518

Keywords:

Copper single- and poly-
crystalline nanostructures,
Thermal expansion
coefficient, Molecular
dynamics simulations,
Embedded atom mothod

Copper, both at macro- and nano-scales, has attracted the attention of researchers scientifically and technologically
due to its unique combination of mechanical, electronic, optical, and thermal properties Understanding the
structure-property relationships at the nano-scale is important for NEMS and MEMS applications The thermal
expansion coefficient (TEC) is one of these properties Models for TEC have been developed for single-crystal (SC)
and polycrystalline (PC) copper SC and PC models have been created in five main size series Additionally, each
PC model has five different sub-series with varying grain sizes Thus, SC research is conducted on five different-
sized models, while PC calculations are performed on 25 models with different dimensions and grain sizes. In these
studies, the effects on TGK of: i) dimensional changes in TKY, ii) increasing particle count in a certain fixed size
CKY, iii) particle count variations due to size increase in different CKYs have been investigated In the CKY's
prepared for assessing the effects of dimensional and particle count changes on TGK, the particle count increases
in different-sized CKY's were adjusted to have the same average particle volume (APV) within the same subseries
of different-sized models Thus, the impact of both structural dimensions and particle count, as well as the same
average particle volume, on TGK at different temperatures could be thoroughly examined The results were
consistent with the literature In the calculations performed using Molecular Dynamics Simulations(MDS), the
potential energy function (PEF) of the embedded atom model (EAM) was utilized.
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1. Giris (Introduction)

Yaklasik 100 nm'den daha kiiciik boyutlara sahip malzemeler nano-
malzeme olarak adlandirilir. Giiniimiizde nano-malzemeler en cazip
aragtirma alanlar1 arasindadir Cilinkii bu kiiciik 6lgekte benzersiz
optik, termodinamik, manyetik, elektronik ve diger ozellikler
sergilerler. Nano boyutlar1 nedeniyle, nano-malzemeler ayni
malzemenin y181n tipine kiyasla belirgin farkl 6zelliklere sahiptir [1].
Bu degisimin temel nedeni kuantum etkisi ve daha genis ylizey
alamidir. Parcacik boyutunun nano diizeyde kiiglildiigii durumda,
ylizey/hacim orani hizli ve keskin bir sekilde artar. Nano 6lgekli
malzemelerin boyut ve sicakliga bagl termal ve mekanik 6zellikleri
iizerine yillardir birgok aragtirma yiiriitilmektedir. Nano-malzemeler,
ister yapay ister dogal olarak olusmus olsun, 1 ila 100 nm arasinda en
az bir boyuta sahiptir [2]. Bunlar, nano ve mikro elektro-mekanik
sistemlerde (NEMS ve MEMS) yaygin olarak kullanilmakta olup, bu
alanlardaki arastirmalarda yogun olarak incelenmektedirler. Bu
caligmada dikkate alinan bakir da hem makro hem nano boyutta
teknolojik kullanimi ¢ok yaygm olan bir malzemedir. Otomobil
endiistrisinde [3], lityum-iyon batarya {iretimi [4] gibi alanlarda,
alasimsiz ve/veya bagka malzemelerle alasim halinde kullanimi
artttkca ve bu malzemelerin termal, mikro yap:t ve mekanik
ozelliklerinin incelenmesi i¢in arastirmalar da artmaktadir [5].
Nanoteller, nanopargaciklar ve nanolifler gibi nano-yapilarin
ozellikleri, ilgili ana maddenin bir¢ok temel fiziksel, kimyasal ve
diger oOzelliklerinden belirgin bir sekilde farklidir [6]. Yapilan
aragtirmalar nano-malzemelerin 6zelliklerinin anlagilmasi i¢in birgok
bilginin elde edilmesine yardimci olsa da, hem bu bilgilerin tam
olarak anlasilmasi hem de hala birgok agik soru olmasi nedeniyle yeni
caligmalara ihtiya¢ duyulmaktadir. Son c¢alismalar, malzeme
boyutunun ve bu yapidaki tane boyutunun TGK iizerinde etkisi
oldugunu goéstermistir. Bu nedenle, nano-yapilarda yap1 boyutu ve
tane boyutunun etkisini aragtirmak i¢in ¢aligmalar yapilmustir [2, 6].
Yi1g1n 6zelliklerinden farkli 6zellikler gosteren nano 6lgekli yapilarda,
ayrica, aragtirmalar, ¢ok taneli yapilarin, malzeme 6zellikleri (TGK,
Termal iletim katsayis1 gibi) lizerindeki etkilerinin en az tek taneli
olanlar kadar dikkat ¢ekici oldugunu gostermistir. Bu baglamda, tane
boyutu ve tane sayisinin etkileri iizerine yapilan son caligmalar,
TGK'nin tane boyutuna (veya mikro-yapiya) bagli oldugunu ve bunun
nano Olgekte tanelere sahip nano-kristalli malzemeler {izerinde giiglii
bir etkiye sahip oldugunu agik¢a gostermistir. Tane simirlarmin
beklenen azalmig kohezyonu nedeniyle, ¢ogu ¢ok-kristalli katinin,
tanelerin boyutu azaldikga ve tane sinirlarinin oran arttikga gelismis
termal genlesme sergilemesi beklenir [7]. Bununla birlikte,
literatiirdeki sonuglar arasinda, TGK'nin tane boyutundan bagimsiz
olabilecegi [8, 9] veya geleneksel mikrometre tane boyutlu gok-
kristallerden daha kiiciik veya daha biiyiik olabilecegine dair
makaleler de bulunmaktadir. Bu arastirmalar, TGK'nin tane boyutuna
bagimliliginin 6nemli biiyiikliikte olabilecegini ve bu davraniginda
celiskili  egilimler ve degisiklikler goriildigi literatiirde
vurgulanmaktadir [10].

Bu ¢alismanin amaci, bakir malzemesinde, nano-malzeme boyutunun
ve bu malzemelerdeki tane boyutunun TGK {izerindeki etkilerinin
daha iyi anlagilmasini saglamaktir. TGK hesaplamasi i¢in farkli
boyutlarda TKY ve CKY modelleri olusturulmustur. CKY
modellerinin her biri farkli ortalama tane hacmine sahiptir, bu da alt
serilerde farkli tane sayismnin var oldugu anlamina gelir. CKY
modellerinin ayn1 alt serisinde, tane sayisi kontrol edilerek ortalama
tane hacmi sabit tutulmustur. Boylece hem boyutun hem de tane
sayisinin etkisi farkli sicakliklarda derinlemesine incelenebilmistir.
Elde edilen sonuglar literatiirle iyi bir uyum gdstermektedir [11-13].
Caligmalar, nano ve micro yapi hesaplamali arastirmalarda kullanilan
molekiiler dinamik simiilasyon (MDS) ile gergeklestirilmis olup,
kuvvet hesabi i¢in gdmiilii atom modeli potansiyel enerji fonksiyonu-
GAM PEF ile yapilmistir.

1.1. Molekiiler Dinamik Simiilasyon —MDS
(Molecular Dynamics Simulations-MDS)

fleri teknoloji uygulamalarinda 6nemli yer bulan nano ve mikro
yapilarin Ozellikleri ve davraniglar1 tizerine yogun bir sekilde
calismalar (6zellikle atomik kuvvet mikroskobu gibi ileri teknoloji
arastrma  araglart  ile) ydritilmektedir. Ancak, deneysel
caligmalardaki zaman ve parasal maliyetin yiiksekligi ve ug
degerlerde (¢ok yiiksek sicaklilar ve degisik yiikleme) sartlarin
olusturulmasindaki imkansizliklar/zorluklar, aragtirmacilart
hesaplamali malzeme calismalarina yonlendirmistir.

Nano dlgekteki atomik/molekiiler yap1 ¢aligmalari, siireksiz ortamlar
mekanigi ic¢in gelistirilen tam teorik (DFT-Density Functional
Theory, FPT-First Principle Theory, LDA-Local Density Aproach)
veya yari teorik/yart ampirik Molekiiler Dinamik (MD) simiilasyon
gibi Kuantum Mekanik esasl farkli yontemlerle yiriitiilmektedir. MD
simiilasyon ile nano dl¢ekteki yap1 elemanlar iizerine, grafen benzeri
C4N3’iin mekanik 6zelliklerinin sicaklik ve gerinim oraniyla olan
iligkisinin incelenmesi [14] ve grafenin mekanik 6zellikleri iizerine
Stone-Wales malzeme kusurlarindaki azot katkisin arastirilmasi [15]
caligmalar1 Ornek verilebilir. Bunlara ilave olarak, secici lazer
sinterlemede poliamide dendritik bakir tozu ilavesinin etkisinin
arastirilmasti [16] dikkat ¢ekici uygulamadir.

Atomlarin/molekiillerin baglangig
konumlarini [T, (t,)] ve hizlarimi [ Vi(t,))]
ammlama

-
- r

Atomlarin'molekiillerin arasinda, ¢dziim
anmin/adiminin (&, )Janhk kuvvetlerinin
hesaplanmasi

F; = v| Epor ( rI'rZIrZil sesene Ty )

'

Tammlanan zaman adimi iginde sistemdeki
tiim atomlar/molekiillerigin hareket
esitliklerinin ¢ozillmesi
() = 7(they)

v(t,) = Vi(tpsy)
ther = b+ AL

Istenen fiziksel dzelliklerin hesaplanmasi ve
dosyaya vazdirilmasi

/‘\ Evet
< w1 2 bnaksimum >'—.
l Hayir

istenen fiziksel dzelliklerin
Hesaplanmasi ve dosyava yvazdirilmasi

Sekil 1. Molekiiler Dinamik Simiilasyon i¢in genel bir algoritma
(A general algorithm for Molecular Dynamics Simulation)

Bu ¢alismada hesaplamalar Sekil 1°de genel algoritmas: verilen yari
ampirik yontem olan Molekiiler Dinamik Simiilasyon (MDS) yontemi
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yiiriitiilmistiir. Bu yontemin esasi, bir nanoyapinin belirli bir yiikleme
altinda, yapidaki her atomun komsu atomlar ve varsa komsulugundaki
tanimlanmig dis ortamla iligkisinin Newton’un hareket denklemiyle
tanimlanarak olusturulan denklem sisteminin adim adim ¢dziimiine
dayanmaktadir. Tanimlanmigs bir dig ortam belli yiikleme
kosullarindaki  yaptyr olusturan atomlarin hareketliligi, MD
simiilasyonlar i¢in gelistirilen ve yari ampirik formdaki potansiyel
enerji fonksiyonlarindan (PEF) elde komsu atomlarla etkilegimi
tanimlayan kuvvetlerin (yani Newton’un hareket yasasinda
kullanilacak kuvvetler) etkisiyle ger¢eklesmektedir. Literatiirde
ayrintilt bilgi bulunan atom/molekiil yaklasimli iki cisim etkilesimli
ve Ug cisim etkilesimli durumlar i¢in gelistirilmis ¢esitli PEF formlari
(Mors, Modified MORS SW-StillingerWeber, Tersoff, EAM-
Embedded Atom Model (Gomiili Atom Modeli-GAM), MEAM-
Moditied Embedded Atom Model (Modifiye Gomiilii Atom Modeli-
MGAM) gibi potansiyel fonksiyonlar) bulunmaktadir. Literatiirde
onerilen veya deneme ¢aligmalarla uygunlugu tespit edilen PEF’in
tirevlerinden kuvvetler elde edilerek hareket denklemi ¢oziilerek
yapidaki atomlarin yeni konumlar1 belirlenir. Bu ¢oziimler sistem
dengeye gelinceye kadar devam ettirilerek kararli durumdaki yapiya
ulagilir. Bu g¢alismada GOmiilli Atom Modeli Potansiyel Enerji
Fonksiyonu- GAM PEF (EAM PEF-Embedded Atom Model-
Potential Energy Function- PEF) kullanilmistir.

1.2. Gomiilii Atom Model Potansiyel Enerji Fonksiyon-GAM PEF
(Embedded Atom Model-EAM PEF) [17]

Atomlar arasi potansiyeller, uzayda belirli konumlara sahip bir atom
sisteminin  potansiyel  enerjisini  hesaplayan = matematiksel
fonksiyonlardir. Atomlar arasi potansiyeller, malzeme 6zelliklerini
aciklamak ve tahmin etmek i¢in hesaplamali kimya, hesaplamali fizik
ve hesaplamali malzeme biliminde molekiiler mekanik ve molekiiler
dinamik simiilasyonlarinin fiziksel temeli olarak yaygin sekilde
kullanilmaktadir. Atomlar arasi potansiyellerle arastirilan nicel
ozelliklerin ve nitel olaylarin 6rnekleri arasinda kafes parametreleri,
ylizey enerjileri, arayiizey enerjileri, adsorpsiyon, kohezyon, termal
genlesme ve elastik ve plastik malzeme davraniginin yani sira
kimyasal reaksiyonlar yer alir. Bu calismada potansiyel enerji
fonksiyonu olarak goémiili atom model (GAM) kullanilmistir.
Gomiilii Atom tipi potansiyellerdeki enerji Es. 1°de verildigi gibi iki
kisimdan olusur; elektrostatik ¢ekirdek-gekirdek itmesini temsil eden
V(rij) fonksiyonu tarafindan belirtilen bir ¢ift potansiyel terimi ve iyon
¢ekirdeginin “Elektron Denizi ‘ne ’gomiildiigiinde” aldig1 enerjiyi
temsil eden F(p) fonksiyonu tarafindan belirtilen bir kohezif terim. Bu
Gomiilme Enerjisi, yerel elektron yogunlugunun bir fonksiyonudur ve
bu da komsu atomlardan gelen katkilarin bir siiperpozisyonu olarak
inga edilir. Bu elektron transferi p fonksiyonu tarafindan belirlenir.

Epot = % YV + XiF(p) ey

Bu c¢alismada hesaplamalar, Kaynak [18]’deki Cu’nun EAM
parametreleri ile olusturulan ve literatiirde [19] bulunan Cu_u3.eam
PEEF ile yapilmistir.

2. Modeller ve Hesaplamalar (Models and Calculations)

Tek ve ¢ok kristalli yapilar ATOMSK'da elde edilmistir ve rastgele
¢ok kristalli yap1 igin Voronoi yontemi kullanmilmistir [20]. Bunun
i¢in, yapinin boyutlari ve igermesi gereken tane sayisi tanimlanmustir.
Bu bilgilerle Atomsk, diigiimler igin rastgele konumlar ve her bir tane
icin rastgele kristal yonelimleri olugturur. Tek kristalli Cu (Sekil 2) ve
¢ok kristalli (Sekil 3) modeller Ana Seriler olarak adlandirilan bes
farkli boyutta hazirlanmistir (Tablo 1). Tablo 2'den goriilebilecegi
gibi, ayn1 ana seri numarasina sahip tek ve ¢ok kristalli yapilar
yaklasik olarak ayni hacme sahiptir. Ana Serilerdeki (Tablo 3) bes
farkli boyuttaki poli-kristal modeller, Alt Seriler (Tablo 4) olarak
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adlandirilan her biri bes farkli tane sayisina sahip bes alt seri halinde
hazirlanmistir. Tablodan da goriildigi iizere, C1’den C5 kadarki
modellerinin ayni alt serilerinde (C1-1, C2-1, C3-1, C4-1, C5-1)
ortalama tane hacimleri yaklasik olarak esit olacak sekilde
ayarlanmistir (Tablo 3 ve 4'in son satirinda goériilmektedir). MD
simiilasyonlari i¢in, tim MDS modellerinde x, y ve z dogrultularinda
boyutlar birbirine esit olup, li¢c eksende de periyodik simnir kosulu
tanimlanmugtir. En kiigiik hacimli modeller olan T1 ve C1'de 11.000
atom bulunmaktadir ki, bu da Cu'nun sicakliga bagli davranigimnmn
incelenmesi igin yeterli kabul edilebilir [21]. Daha biiyiik boyutlara
sahip diger ¢ok-kristal modellerde atom sayilar1 11.000 atomdan daha
fazladir.

Sekil 2. Tek-kristal ana seri T5 igin model. ATOMSK’de
olusturuldu ve OVITO'da goriintiilendi

(Model for the single-crystal main series T5 - created at ATOMSK and
imaged at OVITO)

Sekil 3. Cok-kristalli C5-5 modelin 0K’deki goriintiisi.
ATOMSK’de olusturuldu ve OVITO'da goriintiilendi; Modelin tam
ve kesit goriintiisii

(Image of the Poly-crystalline C5-5 model at OK - created in ATOMSK and
imaged in OVITO; Full and cross-sectional view of the model)

Tablo 1. Tek-kristal ve Cok-kristal modellerin ana seri sembolleri
(Symbols of the main series for single-crystal and poly-crystal models)

Modeller / Ana Serileri
Seri 1 Seri 2 Seri 3 Seri 4 Seri 5
T (Tek- T1 T2 T3 T4 T5

Kristal)

C (Cok- €1 ¢2 ¢3 C4 G5
Kristal)
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Tablo 2. Tek-kristal ve ¢ok-kristal modellerinin ana serilerinin hacimleri
(Volumes of the main series of single-crystal and poly-crystal models)

Modeller /

Tek-Kristal ve Cok-Kristal yapilarin Hacmi (A%)

Ana Seriler

Ana Seriler

1 2 3 4 5
Tek-Kristal Tl T2 T3 T4 T5

T1,T2, T3, T4,  VI=503 V2=60° V3=703 V4=80° V5=90?

TS

Cok-Kristal Cl C2 C3 C4 Cs
C1,C2,C3,C4,  VI=50.61° V2=61.415} V3=68.6153 V4=79.53% V5=90.375
Cs

Tablo 3. Cok-kristalli yapilarin ana serileri ve alt serilerinin sembolleri ve ortalama Tane Hacimleri (OTH)
(Symbols and Average Grain Volumes (AGV) of the main series and subseries of poly-crystalline structures)

Cok-Kristal Modeller/

Alt Seriler

Ana Seriler

Ana Seri 1 Ana Seri 2 Ana Seri 3 Ana Seri 4 Ana Seri
icin icin icin icin Si¢in

C1 Cl1-1 C1-2 C1-3 Cl4 C1-5

C2 C2-1 C2-2 C2-3 C2-4 C2-5

C3 C3-1 C3-2 C3-3 C34 C3-5

C4 C4-1 C4-2 C4-3 C4-4 C4-5

C5 C5-1 C5-2 C5-3 C5-4 C5-5

OTH (A%) 10416 8333 6944 5952 5208

Tablo 4. Cok-Kristalli modellerin alt serilerindeki tane sayilar ve
Ortalama Tane Hacimleri (OTH)

(Number og Grains and Average Grain Volumes AGV) of the sub-series of
Poly-crystalline models)

Cok-Kristal Alt Serilerin Tane Sayist
Modeller 1 2 3 4 5
(Ana Seri)

C1 12 15 18 21 24
C2 21 26 31 36 41
C3 33 41 49 57 65
C4 50 61 74 86 98
C5 70 87 105 122 140
OHT (A% 10416 8333 6944 5952 5208

Kati bir malzemenin dogrusal termal genlesme katsayisi-TGK-(a) Es.
2’de verildigi gibidir.
La
L dT

a = (@]
Burada L sistemin karakteristik uzunlugu (x, y veya z'deki nano-yap1
uzunlugu) ve T mutlak sicakliktir. o'y1 hesaplamak igin, L(T)
sicakliginin bir fonksiyonu olarak her bir nano yapmin denge
karakteristik uzunluguna ihtiyag vardir.

L(T) degerleri ve Cu, Ag, Al gibi yapilardaki atomlar arasi iliskiyi
(Potansiyel Enerji Fonksiyonu-PEF) tanimlamak ve bu yapilarin
fiziksel Ozelliklerini hesaplamak ic¢in etmek i¢in klasik MD
simiilasyonlarinda, yaygin olarak, Gomiilii Atom Modeli (GAM)
kullanilir [22-24].

Tiim simiilasyonlara, Newton'un hareket denklemleri 0,2 fs (0,002 ps)
zaman adimiyla Velocity-Verlet integrasyon yontemi ile entegre
edilmistir. Her bir simiilasyon, onun i¢in tanimlanan sicaklikta, NPT
(sabit atom sayisi, sabit basing ve sabit sicaklik) topluluklari (NPT
ensemble) i¢inde gerceklestirilmistir. Simiilasyonlarda LAMMPS
[19] paketi kullanilmistir. TGK'nin hesaplanmasi i¢in MDS'ler 50 ile
1050K arasindaki sicakliklarda 50K artisla gergeklestirilmis, ancak,
sonuglar 50-950K arasi i¢in verilmistir.

3. Sonuglar ve Tartismalar (Results and Discussion)

Tek kristalli yapilardaki boyut etkisi (Tablo 1'deki T1'den T5'e kadar
olan modeller) Sekil 4'te goriilebilir. Sekilde goriildiigi gibi, tek
kristal modellerin TGK degerleri tiim modellerde sicaklik arttik¢a
artmaktadir. TGK'deki bu artiglar 150-950K arasinda 50-150K
arasindakinden daha fazladir ve TGK degerleri tiim sicaklik
degerlerinde tiim modeller i¢in birbirine yakindir. Bu da T1'den T5'e
kadar artan boyutun (Tablo 2'de verilen Model hacimleri) TGK
tizerinde bir etkisi olmadigini gostermektedir. Ayni sekilde goriildiigi
gibi, tim modeller i¢in TGK'ler 50K civarinda 1.6x103 1/K'dir ve bu
da literatiirle (1.6x 10 1/K, 1.7x10” 1/K) tam bir uyum i¢indedir [2,
25].

_x107 TGK-T
5 . : :

4.5 (©)

0 200 400 600 800 1000
TIK]

Sekil 4. Tek-kristal modellerin TGK —sicaklik iliskisi
(TEC-temperature relationship of single-crystal models)

Tek kristalli modellerin en kiigiik boyutunun, diger modellere kiyasla,
yiiksek sicakliklarda daha belirgin olmak {izere neredeyse tiim
sicakliklarda kararsizlik gosterdigi belirtilmektedir (Sekil 4'teki mavi
renkli egri). Bu davranig, modelin kiigiik boyutunun simiilasyonlarda
etkili oldugunu gostermektedir.
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Sekil 5. Tek-kristal ve ¢ok-kristal modellerin TGK —sicaklik iligkisi-Ana serilerin her biri kendi arasinda (TEC -temperature relationship of
single-crystal and poly-crystalline models - The main series) a-) Model C1-1, C1-2, C1-3, C1-4, C1-5, T1; b-) Model C2-1, C2-2, C2-3, C2-4, C2-5, T2;
¢-) Model C3-1, C3-2, C3-3, C3-4, C3-5, T3; d-) Model C4-1, C4-2, C4-3, C4-4,C4-5, T4; e-) Model C5-1, C5-2, C5-3, C5-4, C5-5, TS

Cok-kristal yapilarda tane sayisinin TGK {iizerindeki etkileri Sekil 5'te
goriilmektedir. Bu yapilarda tane sayisinin etkisini gérmek i¢in ana
serilerin (C1, C2, C3, C4 ve C5) her birinin TGK degigimi sirasiyla
Sekil 5a, b, c, d ve e'de verilmistir. Bu grafiklerden, bes farkli nano
yap1 boyutunda (C1'den C5'e) tane sayisinin etkisi her bir gekilde ayri
ayr1 goriilmektedir. Ayni boyuttaki tek kristalli ve ¢cok kristalli yapy1
birlikte degerlendirebilmek igin her bircok kristalli yapinin alt
serilerinin (6rnegin C1 1, C1 2, C1 3, C1 4,C1 5) TGK egrileri ile
ayni boyuttaki tek kristalli yapmm (T1) TGK egrisi aymi grafikte
verilmistir (Sekil 5a). Tek-kristal yapinin ve ayni boyuttaki ¢ok-kristal
yapinin alt serilerinin (ayn1 ana seride farkli sicakliklarda)
TGK 'lerinin degisimlerinin birlikte verildigi bu grafiklerde, hem ayni
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boyuttaki tek ve ¢ok kristalin etkisi birlikte incelenmis olup hem de
sabit boyuttaki ¢ok kristallerde degisen tane sayisinin (degisen
ortalama tane hacmi-OTH) TGK'ye etkisi degerlendirilebilmistir
(6rnegin Tablo 1-4'teki T1, C1-1, C1-2, C1-3, C1-4 ve C1-5, Sekil
Sa'da). Sekil Sa-e'den goriildiigii gibi, TKY ve CKY'lerin TGK
degerleri diigiik sicakliklarda birbirine ¢ok yakin olup, CKY'lerde
belirli bir ortalama deger etrafinda salinarak artan sicaklikla birlikte
artmaktadir. Artis daha yiiksek sicakliklarda daha belirgindir. Yine
ayni resimden gorildiigi tizere, TGK egrileri tiim CKY serilerinde
benzer karakteristiklere sahip olmasima ragmen diisiik sicakliklarda
degerlerdeki salinimlar azalmakta ve birbirine yakin degisimler
gostermektedir.



Sen / Journal of the Faculty of Engineering and Architecture of Gazi University 40:2 (2025) 1269-1278

4 X 1072 TGK-T
(a)
335
‘% 3
=25
A
Q
= 2
1.5
1 L i i L
0 200 400 600 800 1000
TIK]
5 X 1073 TGK-T

0 200 400 600 800 1000

%107 TGK-T

0 200 400 600 800 1000
T[K]
6 X 1073 TGK-T
(d)

1 L L L L
0 200 400 600 800 1000
T[K]

%107 . .TG](—T

0 200 400
TIK]

600 800 1000

Sekil 6. Cok-kristal modellerin TGK —sicaklik iligkisi-alt seriler kendi aralarinda (TEC -temperature relationship of single-crystal and poly-
crystalline models - The sub series); a-) Model C1-1,C1-2,C1-3, C1-4,C1-5; b-) Model ¢C2-1,02-2,C2-3, C2-4,C2-5; c-) Model C3-1,C3-2,C3-3, C3-
4,03-5; d-) Model C4-1,04-2,C4-3, C4-4,C4-5; e-) Model C5-1,05-2,05-3, C5-4,05-5

Tim CKY'lerin TGK degerleri yaklagik 700K'den daha yiiksek
sicakliklarda (6zellikle Cu erime sicaklifina yaklasan yaklasik 950K),
700K'den daha diisiik sicakliklara kiyasla Onemli bir artig
gostermektedir. Bu sonuglar, tane sayisindaki artigin artan sicakliga
bagli olarak TGK iizerinde salinimli bir artig etkisine sahip oldugunu
gostermektedir.

Sekil 6a-e, aymi ortalama tane hacmine sahip, ancak, farkli
boyutlardaki CKY'de farkli sicakliklarda artan boyutlarin TGK
iizerindeki etkilerini gormek i¢in olusturulmusgtur. Sekil 6a-e'nin her

birinde, CKY'nin farkli ana serilerinin ayn1 alt serilerinde sicakliga
baghh TGY degerlerindeki degisimler gosterilmektedir (6rnegin, Sekil
6a'da C1-1, C2-1, C3-1, C4-1 ve C5-1). Bu, her bir sekildeki
grafiklerin, ayn1 ortalama tane hacminde, yap: boyutunun artmasina
bagli olarak TGK degerlerinin degisimini gosterdigi anlamina
gelmektedir. Boylece ayni ortalama tane hacminde, degisen yapi
boyutunun TGK’ler iizerindeki etkisinin daha etkin bir sekilde
goriilmesi saglanmistir. Aynmi resimde (Sekil 6a-e) goriildigii gibi,
CKY'lerin TGK degerleri her sicaklikta birbirine ¢ok yakinken, artan
sicaklikla birlikte CKY'lerde artmaktadir.
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TGK'deki artig daha yiiksek sicakliklarda daha belirgindir. Ayrica,
ayni resimden, TGK egrileri tim CKY serilerinde benzer 6zelliklere
sahip olmasina ragmen, diisiik sicakliklarda kii¢iik boyutlu CKY'lerde
(Sekil 6a,c'de C1-1, C2-1) TGK degerlerindeki salimimlar azalmakta
ve egriler birbirine ¢ok yakin degismektedir. Sekil 6d,e'de CKY'lerin
boyutu arttikga salimmlar da azalmaktadir. 700K'den diisiik
sicakliklara kiyasla yaklasik 700K'den (6zellikle Cu erime sicakligina
yaklasan yaklasik 950K) daha yiiksek sicakliklarda tim CKY'lerin
TGK degerlerinde 6nemli bir artis oldugu Sekil S5a-e'den de
goriilebilir.

Sekil 7 ve 8'de goriilen, 50 ve 850K sicakliklardaki Model C5-5'in tam
ve kesit goriintiilerinden, sicaklik degisiminin taneler ve tane sinirlari
iizerindeki etkileri goriilmektedir.

Bu sekillerden goriilen, degisen sicakligin, tanelerin geometrisi ve
tane sinirlart tizerindeki etkileri, bu kesit goriintiilerin birlikte yer
aldigr Sekil 9 iizerinde isaretlenen A-A' ve B-B' bolgelerindeki
farkliliklardan goriilebilmektedir. Artan sicaklikla birlikte bu
farkliliklar yapiim boyutlarin etkileyerek TGK'sinde farkliliklara yol
acmaktadir. Ayrica sicaklikla degisen atomlar arasi mesafenin (bag
uzunlugu) de TGK iizerinde etkisi oldugu goz ard: edilmemelidir.

Bununla birlikte, bu c¢alismanin sonuglarinin, tanelerin ve tane
smirlarinin - seklinin TGK  {izerindeki etkilerinin, yapidaki tim
tanelerin ve tane sinirlarinin istatistiksel ortalamasi olarak yansidigi
ve tanelerin seklinin ve tane sinirlarinin etkilerinin ayr1 ayrn
incelenmedigi g6z oniinde bulundurulmalidir.

Sekil 7. Cok-kristal C5-5 modelin 50K’deki goriintiisii - ATOMSK’de olusturuldu ve OVITO'da goriintiilendi; Modelin tam ve kesit
goruntusi (Image of the poly-crystalline C5-5 model at 50K - created in ATOMSK and imaged in OVITO; Full and cross-sectional view of the model)

Sekil 8. Cok-kristal C5-5 modelin 850K’deki goriintiisii - ATOMSK de olusturuldu ve OVITO'da goriintiilendi; Modelin tam ve kesit
goriintiisii (Image of the poly-crystalline 5-5 model at 850K - created in ATOMSK and imaged in OVITO; Full and cross-sectional view of the model)

Sekil 9. Cok-kristal C5-5 modelin 50 ve 850K’deki genel goriiniimiindeki tane sinirlarinin gortintiisii - ATOMSKde olusturuldu ve
OVITO'da goriintiilendi; Tam ve kesit goriiniim (Image of grain boundaries in the general view of the poly-crystalline C5-5 model at 50 and 850K
- created in ATOMSK and imaged in OVITO; Full and cross-sectional view of the model)
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4. Simgeler (Symbols)

GAM PEF : Gomiilii Atom Model Potansiyel Enerji
fonksiyonu

MDS : Molekiiler Dinamik Simiilasyon

MD : Molekiiler Dinamik

GAM : gomiilii atom modeli

ri(to) : Atomlarin konum vektorleri

1i (to) : Atomlarin konum vektorleri

Vi (to) . Atomlarin hiz vektorleri

Fi(to) . Atomlarin hiz vektorleri

Epor : Sistemin oplam potansiyel enerji

t : Simiilasyon zamani

Viry) : Iki partikiiliin(atomun) cekirdeklerinin
etkilesim enerjisi (atomlar arast mesafenin fonksiyonu)

F(pi) : Atomun gémiilii oldugu elektron ortamindaki
etkilesim enerjisi

o : Termal Genlesme Katsayisi

L, dl : Modelin boyutu ve boy degisimi

T,dT : Simiilaston sicakligi ve sicaklik degisimi

4.1. Kisaltmalar (Abbreviations)

TGK : Termal genlesme katsayisi
TKY : tek-kristalli yap1

CKY : gok-kristalli
T1,T21,T3,T4,T5 : Tek-kristal modeller

C1,C2,C3,C4,C5 @ Cok-Kristal modellerin ana serileri
C1-1,C1-2,C1-3,C1-4,C1-5 : Cok-kristalli modellerin alt serileri
(1.¢ok kristalli ana serinin alt modelleri)

C2-1,C2-2,C2-3,C2-4,C2-5 : Cok-kristalli modellerin alt serileri
(2.¢ok kristalli ana serinin alt modelleri)

C3-1,C3-2,C3-3,C3-4,C3-5 : Cok-kristalli modellerin alt serileri
(3.¢ok kristalli ana serinin alt modelleri)

C4-1,C4-2,C4-3,C4-4,C4-5 : Cok-kristalli modellerin alt serileri
(4.¢ok kristalli ana serinin alt modelleri)

C5-1,C5-2,C5-3,C5-4,C5-5 : Cok-kristalli modellerin alt serileri
(5.¢ok kristalli ana serinin alt modelleri)

OTH : Ortalama Tane Hacimleri

5. Sonugclar (Conclusions)

TGK hesaplamasi i¢in modeller tek-kristal (TGY) ve ¢ok-kristalli
(CKY) olarak modellenmistir. TKY ve CKY modeller 5 farkli boyutta
5 ana seri olarak olusturulmustur. CKY modellerinin her biri de 5
farkl: alt seriye sahiptir. CK'Y modellerinin ayni alt serilerinde tane
sayis1 kontrol edilerek ortalama tane hacmi sabit tutulmugstur. Boylece
hem boyutun hem de tane sayisinin etkisi farkli sicakliklarda
derinlemesine incelenebilmigtir. Elde edilen sonuglar literatiir ile iyi
bir uyum gostermektedir. Bu iyi uyum, simiilasyon parametrelerinin,
yani simiilasyon toplam siiresinin, zaman adimlarinin, termodinamik
topluluklarn (NPT) ve potansiyel enerji fonksiyonunun yeterince
uygun bir sekilde belirlendigini gostermektedir. Termodinamik
topluluk, klasik ve kuantum mekanigi yasalari araciligiyla bir sistemin
termodinamik 6zelliklerini tiiretmek i¢in bir yol saglar. Simiilasyonun
iyi sonuglar vermesi igin bu parametrelerin uygun sekilde segilmesi
son derece 6nemlidir.

Tek kristalli yapilarda artan boyutla birlikte TGK degerlerinde 6nemli
bir degisiklik olmamakla birlikte, tiim tek kristalli yapilarda artan
sicaklikla birlikte TGK degerleri artmaktadir. Bu artis erime noktasina
yakin sicakliklarda daha belirgindir.

Cok kristalli yapilarda, belirli boyuttaki yapinin tane sayisindaki artig
(ortalama tane c¢ap1 azaldik¢a) ayni sicaklikta TGK'larda bir
degisiklige neden olmamustir. Ayrica artan sicaklifa bagli olarak
TGK'lar da artmistir. Ortalama tane hacminin sabit oldugu farkli

boyutlardaki ¢ok-kristal yapilarda TGK degerleri birbirine yakindir.
Ancak diigiik sicakliklarda kiiciik boyutlu yapilarin degerlerinde
dalgalanmalar gozlenmistir. Yapi boyutu arttikca dalgalanma
azalmaktadir. Sonu¢ olarak simiilasyon parametrelerinin iyi
belirlenmesi durumunda MDS ile kabul edilebilir sonuglar elde etmek
miimkiindjir.

Literatiirdeki ¢aligmalarda, bu c¢alismada oldugu gibi, tiim yapidaki
tanelerin ve tane siirlarinin etkilerinin istatistiksel ortalamasinin
TGK iizerindeki etkileri birlikte degerlendirilmistir. Tanelerin sekli ve
tane smirlarinm seklinin TGK {izerindeki etkilerinin toplam etki
icindeki oranini belirlemek olduk¢a zordur. Ancak detayli ¢aligmalar
yapilarak daha detayl bilgiler elde edilebilir.

Tesekkiir (Acknowledgement)

Bu yazida bildirilen sayisal hesaplamalar tamamen/kismen
TUBITAK ULAKBIM, Yiiksek Performans ve Grid Hesaplama
Merkezi'nde (TRUBA kaynaklart) yapilmustir.

Kaynaklar (References)

1. Kolahalam L.A., Viswanath L.V.K., Diwakar B.S., Govindh, B., Reddy,
V., Murthy, Y.L.N., Review on nanomaterials: Synthesis and
applications, Mater. Today Proc., 18 (2), 2182-2190, 2019.

2. Olsson P.A.T., Awala O. 1., Holmberg-Kasa, J., Krause, A.M., Tidefelt,
M.T., Vigstrand O. and Music, D., Grain Size-Dependent Thermal
Expansion of Nanocrystalline Metals, Materials, 16 (4), 396-408, 2023.

3. Temiz C., Yilmaz F., Kélemen U., Investigation of microstructures and
mechanical properties of Sc doped Al-5Cu alloys, 37 (1), 75-88, 2022.

4. Tirkakar G., Hos 1., Numerical investigation of lithium-ion battery
thermal management using fins embedded in phase change materials,
38(2), 1105-1116, 2023.

5. Ercan E., Dagdelen F., Effects of high temperature applied to CuAlTa
alloy in air atmosphere on thermodynamic parameters and
microstructure, 37 (3), 1225-1235, 2022.

6. Pathak S., Shenoy V.B., Size dependence of thermal expansion of
nanostructures, Physical Review, B 72, 113404-1113404-1, 2005.

7. Daniel R., Holec C., Boltasik M., Keckes J., Mitterer C., Size effect of
thermal expansion and thermal/intrinsic stresses in nanostructured thin
films: Experiment and model, Acta Mater., 59 (17) 6631-6645, 2011.

8. Eastman J.A., Fitzsimmons M.R., Thompson L.J., The thermal
properties of nanocrystalline Pd from 16 to 300 K, Philos. Mag. B, 66
(5), 667-696, 1992.

9.  Turi T., Erb, U., Thermal expansion and heat capacity of porosity-free
nanocrystalline materials, Mater. Sci. Eng. A, 204 (1-2), 34-38, 1995,

10. Fang W., Lo C.-Y., On the thermal expansion coefficient of thin films,
Sens. Actuator, A Phys., 84 (3), 310-314, 2000.

11. Zhou X.-Y., Huang B.-L., Zhang T.-Y., Size-and temperature-
dependent Young’s modulus and size-and temperature-dependent
thermal expansion coefficient of thin films, Phys. Chem. Phys., 18,
21508-21517, 2016.

12. Wang K., Reeber R.R., Thermal Expansion of Copper, High
Temperature and Materials Science, 35, 181-186, 1996.

13. Mishin Y., Mehl M.J., Voter A.F., Kress J.D., Structural stability and
lattice defects in copper: Ab initio, tight-binding, and embedded-atom
calculations, Physical Review B., 63 (22), 24106-1-24106-16, 2001.

14. Senturk A.E., The influence of temperature and strain rate on the
mechanical properties of graphene-like C4N3 structure, Journal of the
Faculty of Engineering and Architecture of Gazi University, 37 (3)
1483-1491, 2022.

15. Senturk A.E., Okten A.S., Konukman A.E.S., Investigation of the
effects of nitrogen doping within different sites of Stone-Wales defects
on the mechanical properties of graphene by using a molecular
Dynamics simulation method, Journal of the Faculty of Engineering and
Architecture of Gazi University, 34 (1), 69-78, 2019.

16. Bekem A., Ozbay B., Bulduk M.E., Effect of dendritic copper powder
addition to polyamide 12 in selective laser sintering, Journal of the
Faculty of Engineering and Architecture of Gazi University 36 (1), 421-
431,2021.

1277



17.

18.

19.

20.

21.

1278

Sen / Journal of the Faculty of Engineering and Architecture of Gazi University 40:2 (2025) 1269-1278

Foiles S.M, Baskes M.I., Daw M.S., Embedded-atom-method functions
for the fcc metals Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt, and their alloys, Physical
Review B., 63 (12), 7983-7991, 1986.

Associate Principle Wiss, Jannes, Elstner Associates, Inc.
https://www.wje.com/knowledge/articles/detail/wje-primer-coppers-
coefficient-of-thermal-expansion-varies-but-to-little-effect. Yayin tarihi
1996. Erigim tarihi Nisan 1, 2023.

Sandia National Laboratories, https://www.sandia.gov/ccr/focus-
area/molecular-dynamics/. Yayn tarihi 2018. Erigim tarihi Nisan 1,
2023.

ATOMSK, Atomsk is maintained by Pierre Hirel at the University of
Lille, Sciences and Technologies, https://atomsk.univ-lille.fr/index.php.
Yayin tarihi 2010. Erigim tarihi Nisan 1, 2023.

Alper H.E., Politzer P., Molecular Dynamics Simulations of the
Temperature-Dependent Behaviour of Aluminium, Copper and
Platinum, Int. J. of Quantum Chemistry, 76 (5), 670-676, 2000.

22,

23.

24.

25.

Stepanyuk O.V., Alekseev D.B., Saletskii A.M., Calculation of the
Thermodynamic Properties of Copper by Molecular Dynamics
Simulations, Moscow University Physics Bulletin, 64 (2), 226-227,
2009.

Daw M.S., Baskes M.1., Embedded-atom method: Derivation and
application to impurities, surfaces and other defects in metal, Physical
Review B, 29 (12), 6443-6453, 1984.

Folies S.M., Baskes M.1., Daw, M.S., Embedded-atom-method
functions for the fcc metals Cu, Ag, Au, Ni, Pd, Pt, and their alloys,
Physical Review B, 33 (12), 7983-7991, 1986.

Bogatyrenko S., Kryshtal A., Thermal expansion coefficients of Ag, Cu
and diamond nanoparticles: In situ TEM diffraction and EELS
measurements, Materials Characterization, 178, 111296-1-11296-6,
2021.



