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ONsOz

Kati malzemelerin ylzey ve ara yuzlerinin kapiler kuvvetlerin etkisi altinda
gegcirdikleri mikro yapisal evrim malzeme biliminin en zorlayici teorik problemlerinden
birini olusturmaktadir. Konunun pratikteki 6nemi, ylzeylerin veya heterojen faz
sinirlarinin fiziksel ve kimyasal sireclerde oynadiklari temel rolden ve malzemelerin
yap! ve Ozellik bakimindan kararliklarini etkilemesinden kaynaklanmaktadir. Islanma,
sinterleme, tane blyUmesi, tane siniri oluklasmasi, ince filmlerin blyUmesi bu
tarzdaki sekil ve mikro yapisal degisikliklere ornektir. Bu yuzeylerin esyonsuzlugu
(anisotropy) ve maruz kaldiklar etkiler (elektrik alan, 1sil gerilmeler vs.) ¢esitlendikge

problem iyice karisik bir hal almaktadir.

TUBITAK tarafindan bilimsel ve teknolojik arastirma projelerini destekleme
programi (1001) kapsaminda 104M399 kodu ile desteklenen bu projede, tek kristal
ve ¢ift kristal ince metalik filmlerin kapiler, elektro gé¢ ve isil mekanik gerilmeler
altindaki davraniglar tersinemez isil devingen kuramin ilkelerinden faydalanilarak
incelenmig, kuramsal bulgular 1siginda tasarlanan bilgisayar benzetim deneyleri
dizenlenmistir. Tum bu ¢alismalar mikro elektronik endustrisi icin pratik 6nem arz
ettiginden, benzetim deneylerinden elde edilen bulgular, laboratuar ortaminda
yapilan calismalarin literatirde yer alan sonuclarini agiklama gayreti icinde ¢ok

onemli bilgiler ve 6ngoriler ortaya ¢ikarmistir.



OZET

Metalik ara baglarda elektro go¢ tarafindan indiklenen tahribat ¢cok karigik bir
olaydir. Bu olay kafes bosluklarinin ve/veya atomlarin, kompozisyon degismeksizin
akilarinin yigismasi (divergence), bosluklarin ve tepeciklerin dogup, buytyulp, sekil
degistirmeleri ile yakindan iligkilidir. Baglarin kesit boyutlarinin mikron alti degerlere
dustugu yerlerde bambu benzeri tane yapilari ortaya ¢ikmaktadir. Bu ince filmler yari
iletken tabanlara birlestirimekte ve dielektrik malzemelerle yUksek sicakliklarda
kapsule edilmektedir. Metal filmle c¢evre malzemesi arasindaki 1sil genlesme
katsayisinin farkli olusu calisma sicakliklarinda isil mekanik gerilmelerin ortaya
cikmasina sebep olmaktadir. Bogluklar film kenarlarinda ve tercihen tane sinirlarinin
yuzeyleri kestigi yerlerde, gerilmeyi gevsetme mekanizmasi olusturmak Uzere
dogmaktadirlar. Akabinde elektrik alan tatbik edildiginde bogluk arabag hatti boyunca
hareket ederek tane igcine yerlesmekte, elektrik akimi ve kalinti gerilmelerin etkisi ile

morfolojik degisimlere ugramaktadir.

Ogurtani (2000) cok katmanl sistemlerde bosluklarin egrisel yutzeylerinin, Gglu
digum noktalari olsun veya olmasin, kapiler, elektro go¢ ve isil gerilme alanlari
etkilesimlerinin tesiri altinda morfolojik evriminin tersinemez isil devingen kuramini
ortaya koymustur. Bu kuram, hareket halinde serbest sinir sartlarina haiz iyi huylu bir
matematik model ortaya gikarmis, ¢ok basarili bir sekilde taneler ici (Ogurtani, Oren,
2001), ve taneler arasi (Oren, Ogurtani, 2002; Ogurtani, Oren, 2004) bosluk dinamigi
bilgisayar benzetimlerinin gergceklesmesini saglamistir. Taneler arasi bosluk dinamigi,
bosluklarla tane sinirlari arasindaki etkilesim ile siki iligkili olup, literatirde ilk defa ele
alinmistir. Uglii diigiim noktalarinin dengesiz sistemler 1sil devingen kurami literatiire
ilk defa bu galismalar ile girmistir. Yine ayni konu degiskenler hesabi (calculus of

variations) kullanilarak formule edilmis ve ¢ok zengin bulgular elde edilmistir.

Anahtar Sozcukler: Elektro gog, isil gog, ince film mekanigi, tahribat mekanigi, bogluk

blylUmesi, ara yuz ve yuzeyler, difiizyon.



ABSTRACT

The electromigration induced failure of metallic interconnects is a complicated
process, which involves flux divergence, vacancy and/or atom accumulation with or
without compositional variations, void and hillock nucleation, growth, and shape
changes. A near-bamboo grain structure is produced as the width goes down to
submicron scale cross sectional dimensions. These thin films are deposited on
semiconductors substrates and capsulated by dielectric passivation layer at high
temperatures. Because of the mismatch in thermal expansion coefficients between
the metal and the surrounding materials, at the operating temperatures of
microelectronic circuits, the interconnect films are subjected to a thermo-mechanical
stress system (negative hydrostatic pressure-triaxial tension). This stress is induced
during cooling from the passivation temperatures. Voids may nucleate at the film
edges as a mechanism of stress relaxation, preferably at their intersections with grain
boundaries of the metallic film. Under the subsequent application of an electric field,
such voids migrate along the interconnect line, become transgranular, and evolve

morphologically owing to current- and residual stress-induced diffusion mechanism.

Ogurtani (2000) has developed a rigorous irreversible thermodynamic treatment
of morphological evolution of curved void surface layer (interphase) with or without
triple junction singularities at the presence of capillary, electromigration and the strain
field interactions for multi-components systems. This theory resulted in a well-posed
moving free-boundary value problem, which is applied to the transgranular (Ogurtani,
Oren, 2001) and the intergranular (Oren, Ogurtani, 2002; Ogurtani, Oren, 2004) void
dynamics very successfully. The intergranular dynamics, which involve void and grain
boundary mutual interactions appeared for the first time in the literature as an
outcome of the theory. An application of the theory by the use of calculus of

variations to the triple junction problem also resulted in very rich findings.

Keywords: Electromigration, thermomigration, interconnect failure, damage

mechanics, void growth, interfaces and surfaces, diffusion.
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BOLUM 1

GiRiS VE GENEL BILGILER

GUnUmaz bilgisayarlarinda islemcilerin gittikge daha yogun bir islem yetenegine
sahip olmasi, butinlesmis devrelerin (Ultra Large Scale Integrated Circuits, ULSI)
daha kuglk hacimlerde daha yodun akimlarda calismalarini gerektirmektedir. Bu
devre elemanlarini bulusturan ara baglanti elemanlari, kalinliklari bir mikrondan daha
az olan aluminyum ve bakir ince film malzemelerdir. Bu malzemeler ¢ok cetin
calisma sartlarina tabiidirler: ylUksek gerilmeler (200400 MPa), kuvvetli elektrik
akimi yogunluklari (2 MA/cm**2) ve erime sicakhdinin Ugte birini bulan sicakliklar
(aliminyum icin erime sicakligi 933 °K). Bu kaba kuvvetlerin etkisi altindaki kiguk
boyutlara sahip malzemelerde difizyon mekanizmali bozulma ayni anda her yerde

g6zlenen bir olay halini almaktadir.

Elektronik devrelerde yer alan bakir veya aliminyum ara baglanti elemanlari
cok kristallidirler, bir bagka deyisle ayni yapida fakat farkli ydnelimlerde kristal
kafesler iceren tanelerin bir arada bulundugu bir yapiya sahiptirler. Boyle bir telden
elektrik akimi gectigi zaman, hareket eden elektronlar — kisaca ‘elektron ruzgarr
olarak adlandirilabilir — ve kristal kafes igindeki metal iyonlari arasinda bir etkilesim
meydana gelir. Tane sinirlarinda bulunan atomlar elektron rlizgarinda diger atomlara
nazaran daha c¢ok etkilenirler ve rlzgar yonlinde hareket etmeye =zorlanirlar
(elektrogdg). Bu etki nedeni ile zamanla bakir veya aliminyum atomlari tane
sinirlarinda birikip elektrik akimi yénunde tepecikler meydana getirirken hareket
halindeki atomlarin bosalttigi bdlgelerde bosluklar meydana gelir. Olusan bu
tepecikler komsu ara baglanti elemanini ile temas ettiginde kisa devreye yol acarken,
bosluklar belirli bolgelerde iletkenligi dugurerek en nihayet ara baglanti elemaninin

bozulmasina neden olurlar.

Bu ince filmler yarn iletken althklar Gzerine birlestirilip dielektrik pasivasyon
katmani ile yuksek sicakliklarda kapsullenmektedirler. Metalin ve c¢evresindeki
malzemenin isil genlesme katsayilarinin farkliigindan dolayi, mikro elektronik

devrenin ¢alisma sicaklilarinda, ara baglanti filmleri 1sil mekanik gelirimler altindadir.



Bu nedenlerledir ki mikro elektronik devre elemanlarinin dretiminde malzemenin
guvenilirlik (materials reliability) sorunu blyuk ©6nem kazanmaktadir. Bilgisayar
benzetim deneylerinin sonuglarinin akilli  bir gekilde yorumu bize iki sey

kazandirmaktadir:

1) Ters normalizasyon operasyonu ile bilgisayar deneylerinden elde edilen
veriler, analitik hale getirilebilmekte ve bu da ara baglarin ortalama omdrlerinin
cihazin galisma sartlarinda (calisma sicaklik ve elektrik akimlari siddeti) tespitini,
testlerin yapildigi yuksek sicaklik ve yuksek elektrik aki dederleri kullanilarak elde

edilen verilerden tahmin (extrapolation) etmeyi saglamaktadir.

2) Bulunan denklemlerde ara baglarin geometrisi, fizikokimyasal o6zellikleri
devreye girmektedir. Bunlara ilaveten difizyon katsayilari, elektrogé¢ valans
degerleri gene bu ortalama 6émur (Median Time to Failure, MTF) denklemlerinde
acikga mevcuttur. Kafes bosluklarini (vacancies) kontrol edecek ilave Kkatki

elemanlarinin segiminde yapilacak ¢alismalar yarar saglayacaktir.

Malzeme biliminin en dnemli problemleri arasinda yer alan ylzey ve arayuzlerin
hareketi ile ilgili bu konu igin literatirde hentz tam bir goras birligi yoktur. Yuzey ve
arayuzlerin tersinemez isildevingen kurami Ogurtani tarafindan 2000 yilinda
geligtiriimeye baglanmig, o glnden bu gline gesitli konularda uygulama alani
bulmustur. Ozellikle ince metalik filmlerin kararhliklari konusuna 1sik tutmus, yapilan
bilgisayar benzetim deneyleriyle, yukarida bahsi gegen ve pratik 6nem arz eden
laboratuar deneylerinin anlasiimasina katkida bulunmus, 6énemli ongoruler ortaya

koymustur.



BOLUM 2
KURAMSAL TEMELLER

Proje kapsaminda yapilan tum bilgisayar benzetim c¢alismalarinin kuramsal
temelleri bu bélimde 6zet hali verilecektir. Birinci kisimda geligtirilen kuramlar ikinci
kisimda degiskenler hesabi (calculus of variations) kullanilarak yeniden formule
edilmis, 6zellikle tane siniri oluklagsmasi probleminde énemli bulgular ortaya gikarmis,
fakat sinirh hesap imkani verdigi goézlenmistir. Bu iki yontem karsilastirildiginda

matematigin sagsmaz guzelliginin en acik hali ile ortaya ¢iktigi gorulebilir.

2.1. Yuzeylerin ve ara yuzlerin tersinemez 1sil devingen kurami

Yuzey ve arayuzlerin tersinemez isildevingen kurami Ogurtani tarafindan 2000
yilinda yigin fazlar i¢cin Onsager (1932), Meixner (1941;1943), ve Progogine (1947)
tarafindan savunulan tersinemez isildevingen kuramin temel postulatlari kullanilarak

gelistirilmigtir.

2.1.1. Ayrik mikro elemanlar igin dahili entropi tretimi

Mikro kapsamli dizgln bir ylzey Uzerine yapilan toplam tersinebilir is A uzay-

Olgekleme operatoru kullanilarak, hacminde dAv, ve alaninda dAA, meydana gelen

degisimler cinsinden: sAw=-PdAV, +ydAA_ seklinde verilir. Burada P  yiizey
Uzerindeki ortalama es yonlu basing, y ise ;/zj‘(?"de ile tanimlanabilen yuzey

gerilmesidir (burada Q gerilme tensorunun deviatorik kismi, h, ylzey katmaninin

kalinh@idir ve integrasyon ylzey normali boyunca alinir). Acik bir ylzey igin

Helmholtz serbest enerjsindeki dedisim ise:

dAF, = -AS,dT, — P,dAV, + ydAA, + 3 ubdan —> Aplde)
i i

olarak verilir, burada AS_ entropi, ,uL kimyasal potensiyel, Ania mikro elamadaki i’inci

(1)



kimyasal turin sayisi, dggsézkonusu fazdaki j’inci kimyasal tepkimenin kapsami,
AA;ise j’inci  homojen kimyasal tepkimenin afinitesidir. (Th. De Donder,

Rysselberghe, 1936)

Y1gin fazlar (bulk phases) igin benzer denklem:

dAR, = -ASydT, —RdAY, + > ihdan) - > AAld gl )
i j

seklindedir.

Kapall yada acik olsun bir sistemin entropisi iki sekilde degisebilir; ya harici
etkilesimlerden kaynakli entropi akisi dAS,ile ya da sistemin icinde meydana gelen
degisikliklerden kaynakli dahili entropi Uretimi dAS;,ile (Internal entropy production,
IEP). Toplam entropi degisimi: dAS=dAS;,+dAS,, ile ifade edilir, dAS;,tim
tersinemez (veya dogal) olaylar igin arti, tersinebilir olaylar icin sifirdir, asla eksi

deger almaz.

Aclik bir sistem icin (sistem ve ¢evresi arasinda sadece erkenin dedil maddenin

de degis tokusu), i1sil devingenin birinci kanununu yazacak olursak:
SA® =dAU — AW = d (AF +TAS) — sAw (3)

burada sA® sistem tarafindan is1 ve kitle aktarimi ile alinan erke, dAU dahili enerji

degisimi, sAw sistem Uzerine yapilan toplam tersinebilir istir.

Kopuk fazlar igceren kompozit bir sistem icin toplam IEP (1), (2) ve (3)ten

faydalanilarak asagidaki gibi yazilabilir:

i dAn i ge
dAS;, =_ZM‘< dAng Ly SAQY +ZA/-\k dg @
ot ik k ot T ot G T ot

k,i ve jindisleri degdisik fazler icin (y1din yada ylzey) ve degisik kimyasal turler veya



ayni faz icinde yer alan es zamanli tepkimeleri temsil etmektedir. sAQ, fazlar

arasinda aktarilan erkenin miktaridir.

IEP 1sildevingen sistem icin toplanabilir bir 6zellik degildir, bu yuzden sistemin
global entropisini hesap edebilmek icin agik kompozit sitemin entropi akis hizi (Rate

of entroply flow, REF) asagidaki sekilde tanimlanir:

dASey < py dAN by L s 5)

burada |, k sistemi ile s gevresi arasindaki madde ve erke alig verigini temsil eder.

2.1.2. Uglii kavsak ve siradan noktalarin sanal hareketi ile dahili entropi iiretimi

Uclii kavsak icin tiim sistemin 1sil dengede oldugu ve bosluk arayiizii ve tane
sinirl arasindaki faz déndasuma haricinde herhangi bir kimyasal tepkimenin olmadigi
varsayllmistir. Bu donusim literatirdeki diger calismalarda kavsaktaki madde
korunumu hesaplari yapilirken tamamen yok sayilmistir (Rice, Chuang, 1981).
Ogurtani kuraminda kullanilan UGgli kavsak etrafindaki ¢ok kigik, kompozit, ayrik,

acik mikro sistem 6rnekleme kiimesi Sekil 2.1.2.1 de verilmistir.

Tane %Inll’l (e

Katmani | .
% (o) C I Sekil 2.1.2.1. Ucglu kavsagin tane
Bogluk () : sinir boylaminda yer degistirmesi.
Sol TarafESaQ Taraf Sol Taraf : Sag Taraf a) UQIU kavsak makro yapisi. b) UQIU
@) () kavsak mikro yapisi.



Secilen bu kompozit mikro sistem komsu mikro ayrik elemanlara dagumler ile

baglanir ve bu dugumler Gzerinden gergeklesen madde akisi sadece REF’e katkida
bulunur (IEP ile bir etkilesimi yoktur). Uglii kavsagdin tane siniri boyunca &;* kadar bir

hareketi ile ortaya ¢ikan dahili entropi degisimi sekil 2.1.2.1’in ve asagida verilen (6),

(7), (8) bagintilarinin yardimi ile:

OAlT =cos@ o™ SH*Y =sin@*on™
ANy = ——L A¢*sin o on* SAny = L At*sin g on*
2Q), 2Q),
+_h + o+ + hg +
OANn, =—2-cos0"on oANg =-——=-5n
Q, 2Q4

ve Al >> sy varsayimi ile:

XE)+ i+ X\i/Jr i+ |1y ot
. Z —— Mty ———y |[=AL"sind
SASiH 1T Q, 2

ot T Fg i + i+ i+
+TZX9/“9 —I',cosé Z:X(7 He
i i

L/

hesap edilebilir.

Burada Q,, Qq4, Q,, Q, degerleri sirasiyla bosluk ara ylzeyi, tane siniri, yigin,

ve bosluk fazi igin ortalama atomik 6zgll hacimler, A¢* ve A¢~ (glii kavsadin hemen
saginda ve solundaki bosluk ylzeyinin kesit uzunluklari, h, ve hy bosluk ylzeyinin
ve tane sinirinin  kalinliklanidir. Bu tanimlardan faydalanilarak T, =h_/Q,
vely =hy/Qy ortalama 6zgul atomik yogunluklar yazilabilir. Cok bilesenli yuzey

fazlari igin >'rbul, ve Y Tyuy terimleri 6zgil Gibbs serbest erke yogunluklarina

esdegerdir ve g, ve g, olarak gosterilebilirler. Burada Tl =T X}, ve I'y=Tgx;

tanim olarak yuzeydeki kimyasal turlerin 6zgul konsantrasyonlaridir. thi,,uf)/Qb ve

Zx\i,y\i,/Q\, ise hacimsel Gibbs serbest erke yogunluklaridir. Sirasi ile g, ,(y1gin) ve

(6)

(8)

(9)



gy (bosluk) olarak gosterilirler. Bu degerler ve Gibbs serbest erke yogunluklari

arasindaki baginti: g, =h, g, seklinde verilebilir.

Bu tanimlamalari takip eden bir dizi matematiksel operasyondan sonra (IJSS-
2005) ucli kavsagin dikine sanal hareketinden kaynaklanan IEP asagidaki

denklemde verilen hali ile elde edilir:

dsde 1 _ o \1dn
—c;: :?[gg—(g;coséﬁnhgacosﬁ )]d—thO (10)

Denklem (10)dan ve egrilik yarigapinin taniminindan faydalanarak; p =« ',

k= lim <29 (11)
A—OAL]2

siradan noktalar i¢in IEP hesap edilebilir:

" _?(gvb + ggzc)(:j—i[7 >0 (erg/°K/em?/sec) (12)

Burada ¢, =(g, —§,), donisimun hacimsel Gibbs serbest erke yogunlugudur

(the volumetric density of Gibbs Free Energy of Transformation (GFET)).

Baslangicta kabul edilen isil denge varsayimi hala gecerli oldugundan Uglu
kavsak guc sacilimi (power dissipation) kavramindan faydalanilarak ta ele alinabilir,
bu kavram klasik mekanikte Helmholtz gli¢ sagilim fonksiyonu olarak ta adlandirilr
(Haase, 1969). Bu fonksiyon Ogurtani ve Seeger (1983) tarafindan i¢ surtinme
(internal friction) ile ilgili problemlerde genis ¢aph kullaniimistir. Fonksiyon basitce
IEP ile sicakhgin carpimi olarak tanimlanabilir ki bu da hareketin itici kuvveti ve

hizinin garpimina esittir:

——=F"— >0 (erg/cm/sec) (13)



Yukaridaki denklemler gdzden gegirildiginde genellenmis kuvvetler yazilabilir:
F* :[g%—gg cosé’ij (dyne/cm) (14)

Bu kuvvetler kimyasal turler ile bagintilh i¢c akilarda herhangi degisiklige yol
acmadan sistemde net malzeme akigina yol agar. Hiz ve kuvvet arasindaki
fenomonolojik bagintinin yaziminda tek bir atomik pargacik Uzerine etki eden
kuvvetten faydalaniimak istendiginde yukaridaki genellenmis kuvvet formdalleri

atomlar arasi mesafe d,ile carpilmalidir. Bdylece Ucli kavsak hizi ve atomik

genellenmis kuvvetler fenomonolojik mobilite katsayisi  %'°"9/kT, yardimi ile

iliskilendirilebilir:

[g—g—gicosﬁij (15)

d’]i ~ mlong da

dt kT 2

Bu denklemden faydalanilarak Gglu kavsaga sagindaki ve solundaki bogluk

ylzey katmanindan girip ¢ikan atomik akilar yazilabilir:

Tt
e T

arlong R
R "d gg(/li—cosei)ug/z (16)

Yukaridaki aki formillinde A~ ve A'islanma parametleri olarak adlandirilirlar,

sabit olarak varsayilip: 2~ =g4/2g, and At = dg /29 seklinde tanimlanabilirler.

Bu noktada ister denklem (10)’dan direkt olarak veya denklem (16) yardimim ile

maddenin korunumu ilkesinden faydalanarak Ug¢li kavsasgin dikine hizini yazabiliriz:

d R R ~ long
vlong zﬂz(ﬁ _Jj _Jg)LzmTTda[gg —(g;cos9++g;cos¢9_)] (17)



Denklemde yer alan mobilite katsayisi sicakligin kuvvetli bir fonksiyonudur,
kimyasal reaksiyonlarin aktiflestiriimis kompleks hiz kurami yardimi ile asagidaki gibi

yazilabilir (burada k Boltzman, hise Plank sabitidir ):

mlong :(k_TjeXPL_AGO',g J (18)
h

Esydnlu (isotropic) bir sistem igin ise:

grlong
V!Jong _ N 2k(_::_ago- |:21—(00St9+ +C059_)} (cm/sec) (19)

Sekil 2.1.2.1’in yardimi ve yukarida izlenen yétemin bir benzeri ile Ggld kavsagin
yatay yonde sanal hareketi icin de benzer ¢ikarimlar yapilir ve yatay hareket hizi

asagidaki gibi elde edilir:

mtrans

T (97 5in0™ - ggsin0™)  (emisec) (20)

2.1.3. Tane siniri ile etkilesim halindeki ara ylizlerin sanal hareketi ile global

dahili entropi uretimi

Global IEP’nin eldesi igin lokal entropi yogunlugu degisiminin egri ylzey
boyunca entegre edilmesi gerekir, bu ylzden sadece local IEP (denklem (12),
kaynak terimi) degdil ayni zamanda entropi akisi terimi de entegre edilmelidir. Bu iki
terimin dogrusal kombinasyonu, lokal entropi yogunlugu dedisim hizi olarak

adlandirilabilir ve denklem (5)’ten turetilebilir:

_:_Tl{(gvb + gaK)d_ﬂ+QJ |:&(g0"]0)+ ga(‘]b + ‘]V):|} (21)



burada J, ve J, bosluk ve yigin araylzlerine yonelmis dikey yondeki toplam atomik

akilardir. Bu denklemin kapali egri arayiz boyunca (-¢,¢) araliginda ¢ — 0 integrali

asagidaki gibi ifade edilir:

j a0 _glinocfdﬁ
(22)

dii o, .
:_?nm {(}Sdf{ Ovp + 9ok )d?mg[&(ga»]gh gavaﬂ}

&0

burada, J,, = J, + J, . Buna ek olarak asagidaki ifade yazilabilir:
_ qdp @ e 0d,
[(o0 —e) oo [ =27 =20 30 =77~ (23)

¢, Gy Ve ¢, YIgin, bosluk ve yuzey fazlari igin atomik hacimsel konsantrasyonlardir.

Bosluk fazi ¢cok atomlu seyreltik bir gaz olarak dusunulrse ¢, =0, and xh, =0
degerleri kullanilabilir. Literatlirde (Verschaffelt, 1936; Wang, Suo, 1996; Ogurtani,

Oren, 2001) sikga kullanilan @, =c;', bagintisi ile yukaridaki denklemi yeniden

dizenlersek (i ve r yluzey normal ve poziyon yoneyleridir):

8. T G -3 (24)
ve bunu denklem (22)'de yerine koyarsak asagidaki denklemi elde ederiz:

Idf|: Ovb + 9ok )6;£} J‘df[ Ovp + 95K ) ]

_[ d( +gg . (25)
6%0 - o, . -
+ dﬁa(gUJaﬁ I df(gUva)
+& +&
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Kismi integrasyon ile asagidaki denklemi elde edilir:

y | df[ (G + 9ok ):l_[(GVb + 9555 |,
91 des =L jim |+ (26)
dt g T eo0| —¢ e £ A
+J.d(|:(ng+gG ) ] [ga o g_J‘d((gO-‘]Vb)
+¢ +&
Bu denklem IEP ve REF terimleri olmak Uzere iki parcaya ayrilabilir:
e A
d Q. Idf{ —(Gwp + 9ok )J Idﬁ[(gvbJrga’f)va]
pradl=y :TUZI_T) te (27)
~[(Guo+95%) 35 |, +[(9p+95x) 3o |,
d Q, H -
ESREF =?£i% _Jgdg(go-‘]vb)_[ga‘lo]_g +[go“]a]+g (28)

A

Yeri gelmisken belirtiimelidir ki bu denklemlerde “~ hacimsel yogunluklart,

yigin aki siddetlerini (#/cm2.sec) betimlemek igin kullanilir.

Denklem (27)'nin integrali alindidinda genellenmis kuvvet denklemleri elde
edilebilir (Ogurtani, Oren, 2005):

o1 - =
Fo =00 | 2 0+ 800 |[+T-Feu | ve (29)

Fop =Q {|:TL(GVb + gaK):l +0- IE.Ext} (30)

burada F, ve F, arayuz katmanina etki eden boylamsal (longitudinal) ve

enlemesine (transverse) genellenmis kuvvetlerdir. t ve i bosluk ylizeyine tanjant ve
normal birim yéneylerdir. Boylece daha once yapildigi gibi konzervatif harici kuvvet

alanlarini da igine alan konjuge aki denklemleri elde edilebilir:

11



M 0 _ x| 3 = = .
Js :k—_lfgaa{(gvb+gazc)—<ez >Q—G+<ﬁ>®a} (yiizey akist) (31)
ve
-~ My _ L - <
Jup = T Qs (gvb +0 O.K') (igeri giren yatik aki yogunlugu) (32)

Burada M, /k ve M,;,/k genellenmig fenomenolojik mobilitelerdir. </T> ve <ez*>

elastik ¢ift kutup tensoérl (elastic dipole tensor, EDT) ve efektif elektrogdg¢ yukinin

ortalama degerleridir. Tensor degiskenler Uzerlerindeki ¢ift cubukla digerlerinden ayirt

edilmistir, ® operatoru ise i¢ tensér carpimini ifade eder (Z@E:aijbij ).

2.1.4. Esyonsiiz yuzey ve araylizler

Ogurtani, yukarida 6zet olarak verilen kurami esydnsuz U¢ boyutlu uzaya
genellemistir (Ogurtani, 2006-1). Burada 6zgll ylzey Gibbs erkesinin esyonsiiz

oldugu durumda ana denklemlerin gelistiriimig halleri verilecektir.

Siradan noktalar igin hareket hizi asagidaki denklem ile ifade edilir:

_ 1 R
A gy +5[K1 +5, ]9, ()

vy, o L8 (0]
on

—LA=A—2Q2V, e{D(0,4)V,
9

o

M o . 9 g5 (1)
—nk—_l‘bef,{AgﬁbJrE[lq+K2]go_(n)+VSO%}

Burada V; ve Eiin yuzey gradyan ve yonlu tlrev operatorleridir. Tanimlamak

gerekirse:

12



. 0 0
VS EK1U1—+K2U2— ve —
8a)1 8602 851 662 on

6, -2 i, - (34)
8a)1 60)2
olarak ifade edilirler, {0;,U,} ortogonal birim yéney seti, {«;,x,}ise Gaussian egrilik

yaricap! seti, 4 elektrostatik potansiyeldir. @, mikro elemanin rasgele secilen bir
referans cergevesine (6rnegin x ekseni) olan ydnelimini temsil eder, ylizey Gibbs

serbest erke yogunluklari bu degiskene bagimh olarak tanimlanir, burada 6nemli

tanimlamalardan bir tanesi ylzey katihgr kavramidir [g”+ggw] (altsimge tlrevi

ifade eder, surface stiffness). Yuzey katihgi, 6zgul ylzey serbest erkesi igin
olusturulan Wulff dizleminde Dirac delta fonksiyonu tekilligi gosterir, bu konu

ilerleyen kisimda daha ayrintili islenecektir.

Uclii kavsagin sol tarafindaki konjuge aki asagidaki denklem ile ifade edilir:

g —(g; cosf" + 9, cosH_)

- —a[g;}sinﬁr ——a[g;}siné’_ e +Jg (39)

|
_ R%hyd,
kTQ,

J+

oo o
Yine benzer sekilde Ugll kavsagin boylamsal hizi agagidaki gibidir:

g —(g; cosé" + 9, cosé’_)

dyp W9
Vs === 2 (5 g* ol gz (36)
’ dt 2kT | —[ }sinéﬁ— [ ]sine_

ow* ow~

Son olarak uclu kavsagin sag tarafindaki konjuge aki ise:

- +
grtrans (—ag—acos 6 — 8L‘icos 6" J
da

J7 =358 =sign(y)r, ET ow” ow (37)

[g; (w)sin@" — g, (w)sin 9‘}
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ile ifade edilir, burada w Ucli kavsak civarindaki mikro elemanlarin saat yoninun

tersine rotasyonlarinin miktarini ifade eder.

Burada bahsi gegen ¢alisma (Ogurtani, 2006-1) yayinlandigi dergiden (Journal
of Chemical Physics) bagimsiz olarak, Mayis 2006’da nano teknoloji alaninda énemli
gorulen makalelerin toplandi§i bir dergi olan ‘Virtual Journal of Nanoscience and

Technology’ dergisinde yayinlanmak Gzere istenmistir.
2.1.5. Dogrusal istikrarsizlik analizi

Proje kapsaminda Phys Rev B’ye sunulan ve 2006 yilinda yayinlanan
calismada Ogurtani (2006-2) énce siradan noktalar igin verilen diferansiyel denklemi
Isil go¢ (Soret etkisi (Haase, 1969)) icin ele almig, daha sonra uygulanan gerilmenin
esyonsuz yuzeylerde buyume kinetigi ve sekil degisimi esnasinda ortaya ¢ikardigi
kararsizliklari bu denklemden faydalanarak irdelemis ve elde ettigi sonuglari

epitaksiyel amorf silikonun bliyumesi Gzerine uygulamigtir.

Faz donlUsuml esnasinda araylzdn hizini veren bu en kapsamli denklem

asagida verilmistir:

AGpy + 7.9 +Z2, TrGy, o
_YO'-ITO' + ;(é, ¢; m)’?

b= M.V (TG 6) ~Mp Y.V, (T)

— 0
Vord = ﬁ

(38)

1

D6, ¢; m)%{ H My, (0 B5T)(ATyy +7 (6, m)K

<

+

Burada, Y, Y,, boyutsuz isil go¢ siddetlerini, y elektron rlzgar giddetini, =’ler ise

elastik cift kutup etkilesim siddetlerini ifade eden parametrelerdir. Bu parametrelerin
normalize edilmis ve Olgeklenmis olarak nasil ele alindiklari sayisal yontemler

kisminda irdelenecektir.

Esyonsuz difuzyon katsayisini ve yuzeyin 6zgul Gibbs serbest erkesini € ve ¢

acilarina (sirasi ile yuzey tanjant yoneyinin x ekseni ile yaptidi agi, ve ylzey
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normalinin x ekseni ile yaptigi a¢i (egilme acisi, tilt angle)) ve yarim biklim sayisina,

m (half fold number) bagli olarak veren denklemler asagidadir:

D(0.¢;m) = D(6,¢:m)/ D, = {1+ Acos’ [m(6 - ¢)]} (39)
7(0.6:m) = 1(0,¢:m) 7, = {1+ Bsin* [ m(0- ) | (40)
Bu son denklemden ylzey katihdini ifade eden denklem elde edilir:
. B(1-4m?)
B+2

7(0,:m)=y,(1+B/2). cos[zm(é—é)ﬂ (41)

Bu denklemlerde A ve B esyonsuzlugun siddetini belirleyen parametrelerdir.

;"g |, Sekil 21.5.1 Dért bikimld simetri
%g 3 duzlemleri icin, {010} ve {100}, ylzey
2 E merkezli kristallerde ince film ylzeyine
| /30 normal, [001] yonunde yuzey katiligi
240 300 ve Gibbs serbest erkesinin tipik

.___125_“ davranisi.

Bu konu, bulgular bolimuinde tane siniri oluklasmasinin deneysel sonuglarinda
sistem Uzerine olan etkisini goOsterecektir. Bu noktada denklem (38)in birinci

dereceden dogrusal kararlilik analizine gecilerek konu iki alt baglikta ele alinacaktir.
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2.1.5.1. Elektrogog’un tek kristal ince filmlerin kararsizligi iizerine etkileri:

Bu alt baglikta kapiler ve elektrogd¢ kuvvetlerin esyonsuz kati yuzeylerin
kararsizli§i tzerine etkileri ele alinacaktir. Denklem (38) lGizerine uygulanan bir dizi
matematiksel operasyondan sonra (Ogurtani, 2006-2), baslangigta sinls dalgasi
bicimindeki bir ylzey pertirbasyonuna sahip olan farazi ince filmin, ytzeyindeki

bozuklugun buylme hizini veren bir denklem elde edilir:
I =kv,, = —ymk*Asin[2mg] —{[1+ Acos”mg |k* +M :b} 712, $)K> (42)

Burada k dalga sayisi, ¢ daha 6nceki gibi egilme acgisidir. Bu degerin Sekil
2.1.5.1.1de (110) bdlge eksenine ait, iki blkimli rotasyonsal simetriye sahip

duzlemler icin k ve ¢ ile degisimi verilmistir. 2.1.5.1.1°Un a) ve b) siklarinda ylzey
katihigi arti c) ve d) siklarinda eksi degerlere sahiptir. a) ve b) siklari B igin iki ug
degeri; B=0(esyonlu duruma denk gelir) ve B=1 gostermektedir. Bu figurlerde
pozitif ylzey katiigi igin kararsizlik bolgeleri T'=0 dizlemine olan izdlisumu

bolgeleridir. Gibbs serbest erkesindeki esydnsizligin bu bolgeye etkisi acgiktir.

2.1.5.1.1. Kapiler ve elektrogdg etkisi
altinda sinusoidal yluzey bozukluklari
icin blyume hizi katsayilarinin, egilme
acisi (0-21m) ve dalga sayisina (0-1r)

gore degisimi. ¥y =0.75, A=5

Burada en kritik durumun ylzey katiligi diadic’inin ana eksenin (principle axis of
surface stiffness dyadic) uygulanan elektrik akimina paralel fakat ters yonde oldugu
durumlarda ortaya ¢iktigi gézlemi énemlidir. Durumun daha iyi anlagiimasi agisindan

varsayilan fiziki model Sekil 2.1.5.1.2’de verilmigtir.
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Sekil 2.1.5.1.2. Farazi tek kristal ince

film model.

Substrate

Sekil 2.1.5.1.1°e ait c) ve d) siklarinda Bdegerleri sirasi ile B=1.1 ve
B=2.0dir. Negatif yuzey katiliginin kararsizlik bdlgesini nasil etkiledigi acikca

gOrulmektedir.

Yine ayni kaynaktan tdretilen bir denklem yardimi ile U¢ boyutlu bir uzayda
kararli ve kararsiz bolgeleri, elektron rlizgar esik degerine bagh, birbirinde ayiran

dizlemi ¢calismak mimkuanddr. Bu denklem:

e amengle o veefZal

k’ = s
ZThr( ¢) 21’11 m
seklinde ortaya c¢ikar. Sekil 2.1.5.1.3'de ylzey merkezli kiibik kristallerde (110} bdlge

eksenine ait, iki bukimlu rotasyonsal simetriye sahip duzlemler icin igin elektron

rizgari esik degeri, egilme acgisi ve dalga sayisinin olusturdugu bu kararsizlik siniri

duzlemi gizilmistir.

Sekil 2.1.5.1.3. Kararsizlik sinir
dizleminin a) esyonlu ve b) esydnsuz
durumlar icin elektron ruzgéan esik
degeri, egilme acisi ve dalga sayisina
bagh degisimi. A=5, a) B=0 ve b)
B=1
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2.1.5.2. Gerilme alaninin tek kristal ince filmlerin kararsizlig: iizerine etkileri:

ince film ylizeyindeki bozuklugun gerilmenin etkisi altinda bilyiime hizi katsayisi

veren denklem asagidaki gibidir (Ogutani, 2006-2):

F=kv, = —{;(mszsin[ngzﬁ] +[ 1+ Acos” mg | 7(z / 2,¢)k* + (E, +25)[ 1+ Acos’ m¢].2k3}
—{M° [4Z+ (/2. p)k ]k + M,Z, 2k*} (44)

Tr/=1hv‘ arayuz katmani ve

=

Burada, =, = (1+v)€°—ao°
39

S

TraY|  ve =, = (1+v) =%
39,

yigin faz icin elastik ¢ift kutup etkilesim siddeti, A’lar ise araylz katmanlarindaki

hareketli mono bosluklar igin elastik ¢ift kutup tensérudur.

Literatirde Unli Rus akademisyeni Muskhelishvili'nin (1953) kullandigi bir
yontemi kullanarak Gao (1991-1,2) tarafindan ¢oOzulen elastik sinir degeri
probleminden yola ¢ikildiginda halka gerilmesi (hoop stress) icin asagidaki karmasik

(complex) denklem verilebilir:
o,=Trg,, =0, [1 —2¢ka, (exp(ik(x—vt))+ C.C.)J (45)

Burada fazla detaya girmeden belirtiimelidir ki, denklem igindeki v’nin kendisi
karmasik bir niceliktir ve faz hizi olarak tanimlanir, denklemin bu hali ile gériinmeyen

birgok Onemli parametreyi igerir. a_gezinen dalganin dalga boyu, 0<eg<l1

pertirbasyon derecesini godsteren parametre, k<—27r//T=kh0 ise yukarida da

kullanildi§i gibi normalize edilmis dalga sayisidir.

Sekil 2.1.5.2.1°de denklem (45)ten yararlanilarak, elektrogé¢ kuvvetlerinin

yoklugunda, (111)x[211] dokusundaki ince bakir filmin sekil degistirmesi esnasinda

tek eksenli gerilmeden kaynakli kararsizlik ylzeyleri gizilmigtir.
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[
—_—

2.1.5.2.1. Gerilme kaynakli (a, b, c)
ust, (d) alt, kararsizlik yuzeyleri.

a) B=0.02 b) B=1/17 c¢) B=0.20

d) B, =1/17

. 104 Gerilme
S 52 boo

Bakir igin veriler, (Barrett et. al., 1973):
Tri=0.30, E,=1.19x10""NM 2,

. 104 Gerilme

v=034, g0 =1.6JM 7 (0.1eVA~)

Sekil 21521 a) B=0.02 ve b) B=1/17'den gobrindigu gibi dusiuk
esyonsuzlik degerleri i¢cin mutlak ve ¢ok iyi tanimlanmis, [k=0;¢=0] ile

sinirlandiriimig,  Sekil 2.1.5.2.1 d) ile verilen gerilmenin u¢ seviyesine

<—(1-v)'[Tra}|/3 degeri degiskenler vyerine koyuldugunda bakir igin

6 =—0.15 ve silikon igin —0.13’tlr (normalize edilmis sikistirma gerilmesi, normalized

compressive stress). Bakir icin ters normalizasyon uygulandiginda bu deger yaklasik

olarak |o|=15.65GPa (156Kbar)’a denk gelir. Sekil 2.1.5.2.1 c) incelendiginde gekme

gerilmesi igin dalga sayisindan bagimsiz olarak ¢=0°,60°, 120° degerlerinde belirgin

bir kararsizlik soz konusudur.

Sekil 2.1.5.2.2°de kararsizlik buyume hizi katsayisinin denklem (44) kullanilarak
dalga sayisi ve egilme agisina bagh degisimi gizilmistir.
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2.1.5.2.2. Kararsizlik buyume hizi
katsayisinin ug farkh gerilme degeri,
|6|=107(1.19MPa), |6/=10""(11.90MPa),
|6/=107(1.19GPa), igin gekme gerilmesi
(a,c) ve sikistirma gerilmesi (b,d) altinda
Sekil 2.1.5.2.1°de bakir i¢in verilen
veriler ile (Barrett et. al., 1973)

B=0.02'nin altinda ve B=0.1’in Ustinde

edilme agisi ve dalga sayisina bagh

. Blylme

degisimi.

Sekil 2.1.5.2.2’ye bakildiginda geriime esdeder ylzey seviyesi yapraklarinin
sikistirma gerilmesi (b,d) i¢in saat yoninde, c¢ekme gerilmesi (a,c) i¢in saat ydonunin
tersine dondukleri goérular.  Sekil 2.1.5.2.2 (b,d)ye gore sistem kritik

(#=30°,90°,150°)acilari arasinda uygulanan diisiik sikistirma gerilmeleri altinda ve

duslUk dalga sayilarinda kararhlik gosterir, ylzey katiligi anormalligi basladiginda ise

kararsizlik rejimine geger. Cekme gerilmesi altinda ise sistem (¢=O°,60°,120°) kritik

acilari arasinda ve duslk dalga sayilarinda negatif ylzey katihigindan kaynakh

kararsizhk gozlemlenir.

Burada bir kismi verilen g¢alisma (Ogurtani, 2006-2) daha o6nce elektrogb¢ ve
kalinti gerilmelerin ince metalik filmler Gzerine etkilerini gérmek icin gerek tarafimizdan
yapilmis, gerekse dinya capinda cesitli gruplar tarafindan yapilmis olan bilgisayar
benzetim deneyleri esnasinda gorulen kararsiz durumlara getirdigi acgikliktan dolay! ¢ok
blyUuk 6nem tagimaktadir. Bir diger onemi ise; hig tartisilmaz ki, bundan sonra yapilacak
olan calismalara yon gostericiliginden kaynaklanmaktadir. Bu nedenlerledir ki makale
(Odurtani, 2006-2), yayinlandigi dergiden (Physical Review B) bagimsiz olarak, Kasim
2006’da nano teknoloji alaninda 6nemli gorilen makalelerin toplandigi bir dergi olan
‘Virtual Journal of Nanoscience and Technology’ dergisinde yayinlanmak Uzere

istenmigtir.
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2.2. Tersinemez isil devingen kuramin degiskenler hesabi kullanilarak elde

edilmesi

Bu boélimde, bdlim 2.1°de oldugu gibi esydnsitz 6zgul Gibbs serbest erkesine
sahip ylzey ve arayuzler igin, Gibbs soyut geometrik model yerine Verschaffelt
(1936) ve Guggenheim‘in (1959) kullandigi gergek¢i mono katman model
kullanilarak, tersinemez isil devingen kuram olusturulacak fakat bu defa degiskenler

hesabi devreye girecektir.

Varsaylilan 1sil devingen kompozit system gergekci bosluk fazindan egri bir

arayuz katmani ile ve tane siniri ile de birbirinden ayrilan iki yigin fazdan olusur. vy -
ekseninde ¢l kavsak boyunca uzanan tane siniri Sekil 2.2.1°de gdsterilmistir. Gibbs

serbest erkesi bu sistemde g4(9), ile ifade edilir, burada 9 tane siniri profilinin

tanjant yoneyinin y - ekseni ile yaptigi acidir.

Sekil 2.2.1. Ugli kavsak makro

yapisl. {f+,f_,fg} degiskenleri Ggli

kavsak etrafindaki tanjant yoneyleridir.

2.2.1. Global dahili entropi uretimi

Arayuz katmanin yaptigl katki asagidaki x=0t¢ ve y=+7n noktalarinda tekil
olan saat yonunln tersine gevre entegrasyon ile ifade edilir. Burada kartezyen
koordinat sisteminin merkezine yerlestirilen Gg¢lu kavsak fiziksel bir tekillik oldugundan
harici bitis noktasi olarak kabul edilip sag ve sol taraflari sembolik olarak iE(tj)
pozisyon yoneyleri ile, yoneysel degisken operatori de +J¢ ile gosterilir. Dolayisiyla
Ucli kavsak sadece boylamsal degil enlemsel de hareket edebilen, tamamen serbest

bir nokta halini alir. Bu agiklamalar i1siginda sistemin global Gibbs serbest erkesi

asagidaki fonksiyonel ile ifade edilebilir:
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&(4)

Giy}= § drg,(0)+ [ degy(9)+]dsg,+ [ dsg,
+E>—¢E x=0,y=—h S, S,

a(tJ) (46)

= c]S dxga(tan (yy) )\/1+yx .[dsgb+ dygg tan ,/1+x JrJ'dsgV

+E—>—& x=0,y(=h)

y(x,t) ve x(y,t) tane siniri profil fonksiyonlari, 8 sekil 2.2.1’de gdsterildigi gibi
profilinin tanjant ydneyinin x- ekseni ile yaptidi agi, £(tj) ise kavsadin gegici

pozisyonudur. 95 semboll, +& ve —¢ arasinda birbiri ardina baglanmis bosluk
+e>—¢

ylzeyinde, saat yonunun tersine ¢evre entegrasyonunu ifade eder. Sistemin isil

dengede oldugu varsayimimizdan vyola g¢ikarak, global Gibss serbest erke

fonksiyonelindeki degisme ile iligkili global dahili entropi Uretimindeki (global internal

entropy production, GIEP) degisme, asagidaki denklem ile verilir:

GE(1)
5s,EP{5y,iég,5y(o)}=—Tl s ¢ deg,(0)+s [ degg+ g% 577d£Agvb >0 (47)
+06—>—68 y(=h) +&—

Burada, Ag,, =(8, —0p) donlsiimiin hacimsel Gibbs serbest erke yogunlugudur,

bundan sonraki bélumlerde bu niceligin degisimi sifir olarak alinacaktir (6Ag,, =0).

Kartezyen koordinat sisteminde yukaridaki denklem agagidaki hali alir:

5 35 dx ga(tan‘l(yx))m

1 +OE—>—0€
5Sigp {8, 0%, 8(£E), K (1))} = _ﬂ!\linw £(6) 20 (48)
+§I dygg( ),/1+x 4} ond? Ay,
y(-h) +E>—¢

-1/2
Denklemdeki, on :—(1+ yf) oy ifadesi araylz katmaninin ylzey normali boyunca

yigin faza dogru sanal yer degistirmesidir. Bu denklemle verilen degiskenler problemi
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bir fonksiyonelin, y(x,t) ve x(y,t) profil fonksiyonlarinin rasgele secilmis
entegrasyon limitlerinde rasgele degisimlerinin, genel degisimini ortaya koyar. Kapali
haliyle §S|EP{5y,5x,5(i§),5y(0)}50 ifade edilen bu uc¢ deger probleminin
Weiserstrass-Erdmann kosullarinin tim kdse noktalarda (mesela Ugli kavsak)
saglanmasi durumunda bir zayIf ¢odzimi olabilir. Bu ifadede

F<o, (tan’l(yx))\/1+ yf atamasi yapildiktan sonra, 6nce degisim operasyonu

gerceklestirip sonra kismi entegrasyon yurutlrse asagidaki ifade elde edilir:

-0

lim & dx g, (tan_l(yx)>\/1+ ye = lim & [ dx F(x,y,yy)

[0 555z [0 s

. |
[ dx [Fy—&Fyxjéy

2 (49)
s[y(-¢)] +(F ~ Yy Fy, )‘Xz_g 5(~¢)

5[y(+g)]—(F - yXFyX)

=lim|+F
M%O

Yxlx=—g

_-Fyx

o(+¢)

X=+¢& X=+

Bu ifade F(x,y,yx) seklindeki genel bir entegrasyon ici fonksiyon igin

yazilmistir, bizim fonksiyonumuz esasen profil fonksiyonun birinci turevi olup basit

olarak Yy ile ifade edilebilr. Bu tanimlamadan sonra  Euler

fonksiyonu(Fy _di Fy jaglk ve kapali halleri ile agagidaki gibi yazilabilir:
X X

d d d (. .

(Fy _&Fysz—&':yx :—&{ga cos(0)+9, s1n9} (50.a)
d d2gg "

Fy r Fy = YuFyy, = e +0y |=—K[00 + 04| (50.b)

(50.b) ile verilen Euler fonksiyonun kapali hali ylzey biliminde oldukg¢a sik

olarak kargimiza c¢ikar, kimi yerlerde Herring’in (1950, 1951) ylzey kimyasal
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potansiyeli y:—x[gg+ga] olarak da gorulur. Daha 6nce de bahsettigimiz gibi

0, =9, +9,] ylzey katihgi, « yerel egrilik yarigapidir. (50.a) ilerleyen bélimde

zayIf ¢6zUmu elde etmek igin kullanilacaktir.

(48) ve (50) numaral denklemler birlestirilir ve her iki taraf ta zaman artis1 ot’ye

bolinur ise, GIEP’nin hizi (rate of global internal entropy production, RGIEP) elde

edilir:
~ _ L, on
de {kG, +Ady | —
+g(£g 7 ot
oS 1.
T *{(F‘VXFVX)X__E (F-%F)
+|:( FyX X=—¢& - Fyx X=+¢&

2.2.2. Zayif ¢6ziim

)+gg ('9)}—

— 20

(51)

Bolum 2.1.1 — 2.1.3 esnasinda bahsi gegen kavramlarda faydalanarak ve bir

onceki bolimde gosteriimeye caligilan degiskenler hesabi uygulamasini devam

ettirerek UglU kavsak tekilligi iceren yuzeyler igin u¢ deger problemin asagidaki zayif

¢6zUmu elde edilir (detaylar igin: Ogurtani, 2006-3):
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+00 82\]
-Qp j dx{g,, cos(8)+ g, sin 6} 6X20

—00

QbTOdX {Agvb}(a(‘aJ—;j—QbJj:dX\ll-i—tanz9 {Agvijb}

+00
Q, I dx{g;, cos(0)+9, sin@}%[ 1+ tan? vab}

-
-Q {{g:7 cos(0)+9, sin@}\/1+tan2 0} 3y (0)

+& :O

+{(ga cosf—g. sinH)iZi —gé}F;lJJ(O)

N r,'32(0) [gg]{gb 53_0}

(SE{JJ,J\,b}Eé‘

2daMtrans - ox
2 2
+ 1—‘o‘ (Qb a‘]o‘) + ‘]6(0)
2d,M o9 X )y 2MF
s 2 4o 7 2 52
+I dxv/1+tan® @ ;Ter j dx\/1+tan20‘]\’+b (52)
—o0 o —0 vb

Problemin tam ¢6zumU iceren bu denklemin sayisal ¢6zimlemesinde
kullanilmasi gereken yumusak fonksiyon igin en iyi adaylardan biri Hermite
fonksiyonudur (Lésch, Lésch 1960). ilerleyen bélimde ¢éziimlerde kullanilan sayisal

yontemler 6zetlenecektir.
Burada 6zetlenen calisma da (Ogurtani, 2006-3) yayinlandigi dergiden (Physical

Review B) bagimsiz olarak, Temmuz 2006’da ‘Virtual Journal of Nanoscience and

Technology’ dergisinde yayinlanmak Gzere istenmistir.
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BOLUM 3

GEREG VE YONTEM

3.1. Kullanilan arag ve geregler

Laboratuarimizda bulunan bilgisayarlarin tamami

¢ok siki bir program igerisinde

kullanilmistir. Projede kullanilan donanim ve yazilimlar Tablo 1 ve 2’de verilmistir.

Tablo 3.1.1. Projede kullanilan donanimlarin listesi.

ADI/MODELI

PROJEDE KULLANIM AMACI

CSLA1, Fujisu Siemens AMD Workstation
2x AMD OPTERON 275 2.2 GHz Dual Core, 2Gb DDR400 ECC
RAM, 73Gb 15k rpm HDD

Benzetim deneyleri

CSL2, PC AMD
FX-57, 2Gb DDR400 RAM, 36Gb10k rpom HDD

Benzetim deneyleri

HEXA, PC IBM Thinkcentre
Pentium IV 3 Ghz, 60 Gb HDD, 512 Mb RAM

Benzetim deneyleri

ELECTRON, PC AMD
AMD ATHLON 2000XP, 40 Gb HDD, 256 Mb RAM

Benzetim deneyleri/Data analizi

PROTON, PC AMD
AMD ATHLON 2000XP, 40 Gb HDD, 256 Mb RAM

Benzetim deneyleri/Data analizi

GAMMA, PC Intel
Pentium |11 800, 20 Gb HDD, 512 Mb RAM

Data analizi

CSL, PC Intel
Pentium 1l 266, 9.1 Gb HDD, 256 Mb RAM

Web sunucusu

Tablo 3.1.2. Projede kullanilan yazilimlarin listesi.

ADI/MODELI

PROJEDE KULLANIM AMACI

Intel Visual Fortran/C++ Compiler, 9.1 Kaynak kodlarinin hazirlanmasi ve derlenmesi

MS Visual Studio .Net 2003

Kaynak kodlarinin hazirlanmasi

IMSL, FNL 5.0

Kaynak kodlarinin hazirlanmasi

Mathcad, 13.0 Algoritmalarin hazirlanmasi/Data analizi

Matlab, 7.1.0.246

Data analizi

Scientific Linux, Gentoo Linux De

rlenen programlarin galistigi platform

MS Windows XP Professional

Data analizinde kullanilan platform
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3.2. Fiziki ve matematiksel modelleme, sayisal yontemler

Yapilan g¢aligmalar birbirlerinden farkli olsalar da kullanilan sayisal yontemler
disunudldiginde iki temel baslhk altinda toplanabilirler; kuvvetli ¢éztimler (front
tracking metodu ile diferansiyel denklemlerin ¢bézimu) ve zayif gozimler (degiskenler

hesabi ile integral denklemlerin ¢6zimda) .
3.21. Kuvvetli gozumler igin genel strateji

Siradan noktalar icin yluzeye dik dogrultudaki hiz asagidaki diferansiyel

denklemin ¢ézumd ile elde edilir:

V2 0 " 0 = Q. = N A == —
Vord ZE[D (9>¢)5(Agvb+7(‘9+’()}_va (Agvb+K) (53)

Uclu kavsak icin ise denklemler asagidaki gibidir:

_ _ o 0O.d
VgIong = Mm'ong %[2/1 —(cos 0" +cosO” )} (54)
202h,
g G, N T 0e T, o gtrens -
J5 =M —2- (1 —cosO7 | 3Ty /2+ Ty +M"™™ =2 (sin 0" —sin 0 (55)
2Q§( ) Qf;( )

Burada « lokal egrilik yarigapi, ¢ bosluk yiizeyi boyunca egriligi olan koordinat
(curvilinear coordinate), g, 06zgll yuzey Gibbs serbest erkesi, y elektron rizgar
kuvveti, 9 elektrostatik potansiyeldir. Bu degiskenlerin (zerindeki c¢izgi isareti,

bunlarin dlgeklenmis ve normalize edilmis birer degisken oldugunu gosterir, acik

halleri ile bunlar agagidaki gibidir:

T=t/r,, (=0/t,, K=K Ly, Wy=W,/ly,L=L/1, (56)

_ Owlo = =
AGyp = géb ©, 5= 9/Egly). 7 =8|Z|Es2/(Q459,)

(e
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Bu tanimlamalarda zaman ve uzay degiskenleri igin {t,ﬁ} Olceklemede Mo_ile
tanimlanan yuzeydeki kitle akisina eglik eden atomik mobiliteden ve ylzeyin 6zgul

A

Gibbs serbest erkesinden faydalanilir. Boylece r, =€§/(Q§Maga) seklinde ortaya

cikarilan Olgeklenmis zaman elde edilir, burada ¢ rastgele secilmis bir uzunluk

Olctsuddr.

Varsayimsal sistemler iki boyutlu olmasina karsin ydney cebirini (vector
algebra) kullanabilmek igin sistem dugumleri (nodes) asagidaki gibi G¢ boyutlu
yoneyler ile temsil edilirler:

X
Fi) =y (57)
0

Kesim (segment) boylari basitce bu ydneylerin farkinin mutlak degeri alinarak
hesaplanir:

AP = ) (0 5; = ‘Af<i>‘ (58)

Egrilik yaricapinin temel tanimi ve ayrik (discrete) geometrik baglantilardan

faydalanilarak digumler icin kavis hesaplamalari yapilarak kapiler kuvvet elde edilir.

Sekil 3.2.1.1. Egrilik yaricapinin

hesabinda kullanilan, ardisik (¢

dugumden gegen gcember.
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Sekilden kolaylikla asagidaki denklemler edilebilir:

S 1 2sin(e)
A~ 2sin(a) T s 9
o; In tanjant asagidaki sekilde hesaplanir:
=L+ cos(4)
S
Bu formuller kullanilarak kapiler kuvvet asagidaki sekilde hesaplanir:
2sin| atan _ sin(@)
L+cos(6{)
S

S

Hemen her calismada devreye giren elektrostatik potansiyel ve bolim 4.1.3.’te
verilen calismada yer alan sicaklik dagilimlari, modellenen malzemenin yan
duvarlarinda Neumann, anot ve katot kdselerinde Dirichlet sinir kogullarini saglar ve
Laplace denklemine uyarlar. Bu ylzden bu iki problemin sayisal ¢ézumleri bir fark
disinda aynidir: homojen olmayan sicaklik alanina eslik eden 1sil gerilme
hesaplamalarinda sinir elemanlarina ek olarak 6zel olarak tanimlanmis i¢ noktalarda
da sicaklik gradyani bilgisine ihtiyag vardir. Bolim 4.1.3.’te verilen g¢alismada i¢
boslugun kitle merkezini referans alan ve literatire ilk defa gececek olan 6zel bir
yontem kullaniimig; sistemle birlikte hareket eden i¢ dugum noktalarinda sicaklik
gradyani hesap edilmigtir (Ogurtani, Akyildiz, 2007). Yine bu makalede isil
gerilmelerin  hesabi icin Duhamel &Neumann (Fung, 1965) teoreminden

faydalanilarak ¢ok 6zgun bir yontem gelistirilmistir.

Yukarida bahsi gegen, bu yalnizca buyUkligld olan (scalar) alanlar sinir

digumlerinin orta kesim pozisyonlarinda kismi (particular) ve tamamlayici
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(complimentary) fonksiyonlarin birlesimleri olarak, Treffz metodunda kullanilan
felsefeye (Beer, Watson, 1992) benzer sekilde hesaplandiktan sonra diglmlere
aktarilir. Bu islemin sebebi kenar ve kdselerin ikinci dereceden Fredholm integral

denklemlerinin ¢6zimuinde problem yaratmasini engellemektir.
Laplace denklemi ‘Dolayh Sinir Elemani Methodu’ (Indirect Boundary Element

Method, IBEM) ile ¢ozullur. Elektrostatik potansiyel igin dusinecek olursak asagida

verilen denklemin ¢ézimda aranir:

V29(r)=0 (62)

Sistemin sinir kosullar agagidaki gibi tanimlanmistir:

o9(r)
or

A-VI(r)=n- f=0 (63)
9(r) fonksiyonu elektrostatik potansiyelin faz ylzeyindeki degerini ifade eder.

iki boyutlu problem igin, kaynagin malzeme boyunca yilizeyde arti sonsuzdan eksi

sonsuza kadar dagildigini varsayilir. Problemin temel ¢6zimua asagidaki gibidir:

1

U(P,Q) =ilnF (64)

r kaynak noktasi ile alan noktasi arasindaki mesafeyi ifade eder. IBEM'de

¢6zim asagidaki formda aranir:

u(Q)=[U(P,Qu(P)dsp (65)
S

u(P) kaynagin siddetini ifade eder ve ylzey boyunca surekli bir sekilde
dagilmistir. iki boyutlu sistemde, dS kavis uzunlugunu ifade eder. Neuman sinir

kosulunun entegral denklemi asagidaki gibidir:
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1 _
SHQ)+ [T(P.Qu(P)dSy =T(Q) (66)
s
N kadar eleman icin N tane es zamanl denklem elde edilir.

N
Q)+ Y AT Q)= (@) i=1.2.0N (67)
j=1

ve

ATy = [T(F;.Q, )dspj (68)
Sj

Uygulanan elektrik alanin yarattigi elektrostatik potansiyel ve bu ¢6zimuin

yaratacagi perturbasyondan olusan potansiyel iki farkli bilesen olarak disunalir:
Ir)=9'(r)+9"(r) (69)

Elektrik alanin ylzey boyunca yuzeye dik bilesenin sifir olmasi kosullu

asagidaki sinir kogulu ile tanimlanmistir.

E(Q) = —-grad($(Q))

(70)
=—grad($'(Q)) - grad(¢"(Q) =E'(Q)+E"(Q) =0

Elektrostatik olarak uygulanan voltaja karsilik gelen elektrostatik potansiyel

asagidaki denklem ile ifade edilir:

1
I(Q) = —E x = —E,F -|0] = —E,r cos(¢) (71)
0

Co6zum icin elektrik alanin ylzeye dik bileseni ise asagdidaki gibi hesaplanir:

E'(Q) =-grad($'(Q)) =-A-V9'(Q) = —E, cos(¢) (72)
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Neuman sinir kosulu ile kiyaslayarak, elektrik alanin ylzeye dik bileseni

nedeniyle yuzeyde dadilmis imgesel yukler ise asagidaki sekilde hesaplanir:

E"(Q)=-E'(Q) = E cos(¢) (73)

Artik problem sinir kogullarini saglayacak imgesel yiklerin, x;, hesaplanmasina
indirgenmigtir. Temel ¢ozumun turevi goz onlnde bulundurularak, Q; noktasindaki

sinir kosulu asagidaki sekilde saglanabilir:
1 N I
E#(Qi)"' ZATij/U(Qj)ZE Qi) (74)
j=1

Burada N imgesel yiklerin sayisidir. Sinir kosulunu saglayan imgesel yiiklerin

dagilimi hesaplandiktan sonra, 19“(Q) asagidaki sekilde hesaplanir:

9"(@)=3 AU, (0, (75)
i ij M\

j=1
ve
AU = [U(Py.Qi s, (76)
S
Bu integraller sayisal olarak yamuk kurali kullanilarak hesaplanir ve sonug¢

olarak asagidaki es zamanli denklem elde edilir. Bu denklemin ¢6zimu bize imgesel

yukleri verecektir.

AT - i =E; (77)
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Yukaridaki denklem sisteminin ¢ézimunde, Gaussian eleme yontemi kullanilir.

Elektrostatik potansiyel veya sicaklik dagihmlari hesaplandiktan sonraki agsama
olan ikinci dereceden zaman integrasyonu igin oto-zaman-kontrolli explicit Euler’s
metodu kullaniimaktadir. Bu yontem kapiler kuvvetlerin kendi kendini iyilestirici (self
recovery) 6zelligi ile birlestiinde uzun zamanh sayisal kararllik (long time numerical
stability) ortaya cikarmakta ve 10° — 10" basamakiik hesaplamalarda dahi sistem
kararli kalmaktadir. Yeni digim o6rglsuni (remeshing) olusturmakta kullandigimiz
yontem ise literatirde Pan and Cocks (1995) tarafindan da savunulmakta ve tane

siniri civarinda hassas dugum orgusu (fine remeshing) yapmaktadir.
3.2.2. Zayif ¢oziimler icin genel strateji

Zayif c¢o6zumlerde kullandigimiz sayisal yontemde, yuzey profili Hermite

fonksiyonlart ¥, (x) kullanilarak acilmigtir  (Ogurtani, 2006-3). Bu fonksiyon

-0 < X < +o00 sonsuz araliginda tamamlanmis, iyi huylu ve kapal kime ihtiva eder, ve

tyelerinin tdrevleri mimkin mertebe hizli ve gayet yumusak bir sekilde zayiflar.

Hermite fonksiyonu su sekilde yazilabilir: ‘Pn(x)zaan(X)exp(—Xz/Z), burada

-1/2
o, =(n!2”«/;) normalizasyon katsayisi olarak devreye girer. Hermite polinomlari

icin tekrarli formuller asagidaki sekilde ifade edilebilir:
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Hoo (X)=2xH, (x)-2nH,(x)  ve dH,(x)/dx=2nH,_(x) (78)

Bu tekrarh formdiller kullanilarak asagidaki Hermite fonsiyonunun kendisi ve
turevlerinin hesabinda kullanacagimiz yararl bagintilari elde edebiliriz:

o =(y2/(n+1) ), =(Jn/(n1) )

¥, =Vn/2¥, - J(n+1)/2¥,,,

vyt

2[ (41 (n+2) Wpo=(2n+1) Po+fm(n+1) Wy, |

(79)

Yuzey profili hizi buyime terimi yokken takip eden formu alir:

oy(x,t)/ot =-0,0d ;. (X,t)/0x. Buradan yola c¢ikarak, yuzey profili ve parcacik aki
yogunlugu sirasiyla su sekli alir:

meg%m%u)ve L=

= D by (1) ¥n (%) (80)

Eger kisi, bu denklemleri yukarida bahsi gecen iraksama bagintisinda yerine
koyar ve orthonormal dzellikleri uygular ise asagidaki bagintiy bulur:

%:—Qbmi\‘ by (1) (P [#1) = [bn,p/n/z —byy (n+1)/2}+o(10‘1°) (81)
m=0

Parcacik hizi gosterimi ve akim alani arasindaki Ters simetrik dontsim matrisi
(¥,|¥},) Kroneker delta fonksiyonu ile ifade edilebilir:

[

‘?’m> =(njm) = —/(M+1)/2 &, sy +VM/ 28, 1y

(82)

Bu formil &ézel matris elemanlari icermektedir. Bunlar (0]k) =&, /v/2

ve(N|K) = -3y 2 siralari ve (k|0) =-d, /2 ve (k|N) =&y .2 situnlardir.
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Bu elemanlar 0(10_10) a varan yuksek hassasiyette hesap edilirler.

Normalize ve orantili uzayda, kisi takip eden formualasyonun gecerliligini kolayca

i . d,_
gbsterebilir; E|an> =—> <\P

n ‘T’;n>‘5m>. Bu evrimsel tipteki siradan diferansiyel
m=0

denklemini kati istikrarli metodlar kullanarak anlk ylzey profili katsayi yoneylerini

hesap etmek lzere kullanabiliriz.

Su andaki sayisal yaklasimda temel amag parcacik akim yogunlugunun acilim
katsayilarini hesaplamaktir. Genel yol akim yogunlugunun Hermite fonksiyonu

acihmini yerine koymak ve elde edilen fonksiyonun ¢ Z(b;,b,,..,by) serbest degisim
agilim katsayllarina {Sh;,8b,...5by} gére degisimini almaktir. Bir sonraki adim tiim

serbest degisimlerin es carpanlarini sifira esitlemektir. Bu bize N+1 Hermite

fonksiyonunun kullanildigi (N +1)x(N +1) boyutlarinda matris esitligi verir. Gosterimi

kolaylastirmak igin biyime terimi géz ardi edilerek asagidaki sekilde ifade edilebilir:

-0 b, jdx g, cos(6)+g, sin6} W
+Qb2bn_{(ga cosf—g. sinﬁ)zij—gé}hgl‘}’n (0)
n
_szbn[gg}lﬂn(o)
—2 > by, ¥} (0) W1, (0)

®2d Mlong
bbby,
2d h I\/Itrans r%:n ¥n(0)

dX\/1+ tan® O, ¥,

I
S,

E{by,...by } ~0 (83)

o n,m —o0

Sag tarafin degisimi agilim katsayilarina gére alindiginda ve Sb, degisimi ile

ilintili terimler toplandiginda asagidaki dogrusal cebirsel esitlik elde edilir:
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~+00
—Qp Y 5by j dx{g,, cos(0)+ 9, sin O} ¥}
n

—00

+sz5bn {(go_ cos@— g, sin H)i:i +0g } h'¥, (0)
n

—sz5bn [9g |#1(0)

2d M|Ong

o, e 5[5ty 1 (0) ¥ (0)

Yukaridaki homojen olmayan dogrusal esitlikler barindiran ug¢ deger problemi

takip eden formda ifade edilebilir: normalize ve orantili

genellenmis hareketlilik matrisi A simetrik bir matristir. Ve yukaridaki esitlikten

n,m
{ 2 }Z[& b ] ¥, (0)
daho-Mtrans + n,m
dx 1+tan’ 0¥ ¥,
o n,m —00

A.b=c.

asagidaki sekilde bulunabilir.

Do, T (0) 71 (0)
aamlong
/ Q 1
A =0 S — ¥ _(0)¥, (0
M, i dah, M~ h (M) n(0)¥m (0)

+00
+ [ dxy1+ YW, () ¥ (X)

—00

Elementleri

(85)

Dogrusal sistemin homojen olmayan kismi ¢ ile ifade edilir ve kapiler kuvvet

yoneyi olarak adlandirilir:

Ch = gnggSI

+00
[ ax{g, + Ty} A1Hys Ph(X)
—h! {(ga cosd—Q, sin 0)§:§ +0y } ¥, (0)

+[34 ] 1 (0)
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Artik homojen olmayan dogrusal denklem sistemini b=A"c seklinde ifade

edebiliriz. Son iki sistemi birlestirirsek asagdidaki ifadeyi elde ederiz:

b = QM 595%5” |3 Ay (87)

n

Sonug olarak, kisi yuzey profilindeki degisimin orani ile kapiler kuvvet yoneyi

arasindaki iliskiyi asagidaki sekilde ifade edebilir:

48 __ 7% ’
dt ﬁogbzk:bm<k|m>
-2 [N, 055" |3 (K| M) AqlCy
4, m,n (88)
— T (K A,
m,n
a=-TA!C

Burada T, = (k|m) orantili déniisiim matrisini ifade eder. Yukaridaki zorlu adi

diferansiyel sisteminin zaman hesaplamasi sayisal olarak yapilir. Degiskenler hesabi
ile yapilan bilgisayar benzetimdeki temel zorluklar genelde homojen olmayan C
kisimda ve onun konjuge A kisminda ortaya ¢ikmaktadir. Ozellikle ilk integral yiiksek
dereceden Hermite fonksiyonlarinda (n>30) cok zorlu olmaktadir. Kisi eger Gibbs
yluzey serbest enerjisinin Wullf yapisindaki keskin uglari ifade etmeye kalkarsa
problem surekliligin olmamasi nedeniyle icinden ¢ikilmaz hal almaktadir. Bu zorluk
sistemi koklerden ara parcgalara bdlerek ve pesinden Gauss-Legendre integrasyonu
icin parca basina 60 nokta ve ylUk kullanarak asiimistir. Bu modifikasyon bize ¢ok

gucli ve hassas olmanin yaninda zaman kullanimi yoninden de etkili integrasyon

imkani saglamistir. Elde edilen bu a katsayilari ile yeni t zamaninda ortaya cikan

yuzey profili (y X, t = 2 )elde edilir.
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BOLUM 4
BULGULAR VE TARTISMA

Yukarida Ozetlenen kuramsal calismalarin amaci gergek bir fiziki model
olusturmak, normalize edilmis ve Olgeklenmis bilgisayar benzetim deneyleri
dizenleyerek malzeme 06zelliklerinden bagimsiz bulgular elde etmektir. Bu bulgular
bize, proje bashginda belirtildigi gibi, kapiler, elektrogdé¢ ve kalinti gerilmeler
sebebiyetiyle mikro elektronik devrelerde kullanilan ince metalik filmlerde servis
esnasinda olusan sekil degisimi sonucu ortaya c¢ikan tahribati inceleme, bunlarin

yasam surelerini belirleme imkani tanir.
4.1. Tek kristal ince filmler

4.1.1. Tek kristal film yuzeylerinin kapiler ve elektrogo¢ kuvvetlerinin etkisi

altinda, kuvvetli siiriikleme difiizyonu esyonsiizliiglinde sekilsel evrimi

Bu calismada (Ogurtani, Celik, 2006) arabagin alttan ve Ustten ytksek direncli
olan bir malzeme ile kaplandigi varsayilarak, bu yodnlerde difizyon bariyeri
olusturulmustur. Sadece yan duvarlarin ytzey difiizyonuna maruz kaldigi varsayimi

yapilmis ve gevresindeki diger malzemelerin iletkenligi ihmal edilmistir.

Toplamda 192 farkli birlesimde ylzey dokusu, suriklenme diftizyonu
esyonsuzligu katsayisi ve elektron riizgari kuvveti (electron wind intensity, EWI) g6z
onunde bulundurularak sayisal analiz calismalari yapilmistir. Tim deneylerde EWI
malzemenin boyu dogrultusunda yan yuzeyleri tarayacak sekilde uygulanmigtir.

Temel olarak 4 farklh EWI aksi katsayisi uygulanmistir bunlar: =5, 10, 25 and 50.
Bu degerler orta seviyeden yuksek akim yogunluklarini kapsamaktadir
(j=109—1012 A/mz) ve genellikle laboratuar gsartlarinda Orneklere uygulanan
degerlerdir. Yuzeye baslangigta Gaussian yuzey boslugu yerlestiriimigtir. Bu
calismada 0Ozel tip madde korunum sinir kosulu uygulanmistir. Bu kosul ylzey

kavisliginin birinci ve daha ust tlrevlerinin sifira esitlenmesi ve elektrik alan

yogunlugunun katot ve anot uglarinda sonsuzdaki degere esitlenmesi ile tanimlanir.
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Sekil 4.1.1.1.

%10 5 0 5 10 Baslangic morfolojisi.

Yuzey morfolojisi yukaridaki Fig 4.1.1.1 gosterilmistir. Sekilde elektrik alanin
yonu olarak sol taraftan (anot) sag tarafa (katot) dogru alinmigtir. Deneylerde tek

tanecikli ince filmin Ust ylzeyi, yuzey merkezli kip (FCC) yapisinin U¢ farkli

kristalografik ~ diizlemi ({110}, {100} and {111}) kullanilarak  modellenmistir. Bu

yuzeyler sirasiyla iki, dort ve alti katlama simetrili yapilar olarak tanimlanabilirler.
Sekil 4.1.1.2 de esyodnsuz difizyon katsayisinin birinci ve ikinci tlrevlerinin dénme
acisina gore grafigi verilmistir. EWI domine ettigi bdlgelerde, sonlu genliklerdeki
perturbasyonlar i¢in karalillik ve kararsizlik rejimleri (0<¢<z/2m) ve (7 /2m<¢<z/m)

acik araliklari icin tanimlanabilir.

B~

5
®
%o
2 Sekil 4.1.1.2. Difizyon katsayisi
o
g trevlerinin difizyon dénme agisina
a
. dre grafigi.
-400 m2 T g g g

Diftzyon donme acisi

iki blkimli simetrik diizlemde {110} dénme acisi ¢=90° oldugunda, yiizey
boslugu oldukgca 6zel bir morfoloji evrimi gosterir (Sekil 4.1.1.3). Bu davranisda

Dy(0,4,m=0 ve Dy(0,4,m)>0 degerleri sistemi karakterize eder. Bu

yapilandirmada, difizyon EWI yoninde en azdir. Kisi bu durumda Gaussian formun

testere disi seklindeki solitari dalgaya donustugunt gordr.

39



Sekil 4.1.1.3. a) Soliton olugsumu,

b) normalize edilmis konum zaman

10 = A=5 o AEE grafigi.
s A=10 o
ﬂ: o
E 5 .= 170 00"
Ry $ — o? 80?
,8’ ’,.d"’ o°°°° _
© o0 = 116
5 O < :
2 ﬁo
_50 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14
(b) Normalize edilmis zaman

Elde edilen veriler degerlendirildiginde, bosluk ucu pozisyonunun zamana karsi
grafigi bize su bagintiyr vermektedir: X =0.78(1+A) yt —4.30. Sekil 4.1.1.3 (b) de
gosterildigi gibi, deney noktalari katota dogru sira disi bir dizgunlik ve dogrusal

olarak hizlanan hareket gostermistir. Bu sonuclar iceriye bosluk girmesinin olmadigi

5< y<25araliginda gecerlidir. Yer degistirme ve ilerleme hizinin katoda dogru

degisimi icin asagidaki formuiller elde edilmigtir.

D, h_e|Z
x=2.3(1+ A)%V\[G| Ppdpt+0.007w  Solitari dalgalarin yer degistirmesi

ve (89)

D, h,e|Z
Vs =231+ A)%prb‘]b Solitari dalga iz1; C,, ¢=7/2; y <25

Dort bukumla simetrik dizleme {100} uygulanan dusuk siddetli EWI'in y <10
etkisi sekil 4.1.1.4 deki gibidir. Baslangigta Gaussian sekilli kenar boslugu evrime

bagladiktan sonra v sekilli bozulma haline gelir ve gelisimini karsi kenara ulasana

kadar surdurar. Bu evrimin sonucu kisa devre kaginiimazdir.
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Sekil 4.1.1.4. Yizey duvarinin

diger yuzeye ulasip teli kirmasi.

Sekil 4.1.1.5'de ince film arabaglanti elemaninin zamana bagh kisa devre

zamanlarini vermektedir.

10
-

5 "=+ _Bozulma
S1q'f T
E -
ﬁ -
-LE; -2 A=5

Sagl » A=
397 o A=10 )

° ¢ A=10 --.‘_.. Salinan dalgalar

8 ol -- t=277(1+A] @A=10"",
Z10f as T i

=01tz 050 T(1om) @A=1D v Sekil 4.1.1.5. EWI kars! kisa devre
“ . — =085 7 (1+A) @ A=5 Te zamani.

10

10° 10' 10°

Elektron rizgan siddeti ()

Dogrusal regresyon analizleri sonucunda, dénme acgisinin sifir oldugu
durumlarda yan duvar 8limciil hata olusma zamani T ;27[(1+A);¢]_l fonksiyonu

ile ifade edilmistir. Bu formal acildiginda agsagidaki formu almaktadir:

-1
w? | DSh
tr 53(1+A){ T e|Z|prb} (SFT; C,; ¢=0) (90)

45 derecelik donme agisinda ve yuksek EWI degerlerinde y >25 iceriye giren

ucgen sekilli bosluk katot yontne dogru dizgun bir rotada go¢ etmektedir. Ylzey ise
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iceriye bosluk biraktiktan sonra testere disi benzeri bir yapiya birinmektedir (Sekil
4.1.1.6).

Sekil 4.1.1.6. Ucgen sekilli ic
boslugun katot yéninde hareketi

Alti bukimlU simetri dizlemli {111} ince filmler agik devre bozulmasina neden
olsalarda bu olusumun gergeklesmesi diger iki simetri sistemine goére ¢ok uzun

zaman almaktadir. Bozulma zamanlari goézlemlendiginde 5< y <25 arald icin
t_F;19[(1+A);5:|71 bagintisi elde edilir. Ters normalizasyon yaparsak bu formdil

asagidaki formu alir:

t-=2.1

~ -1

w> | Dh

c 2 @alZ J SFT; Cg; =0 91

(1+A)|: KT | o'|pb bi| ( 6 ¢ ) ( )
30 derece acili sistemde (Sekil 4.1.1.7), 25>y >10 araliginda uygulanan EWI

degerlerinde kenar boslugu kivrim (kink) olusturup katoda dogru harekete baslar.

Zamanla filmin kalinligini dusurmektedir, dolayisiyla Joule 1sinmasina ve arabaglant

elemaninin goérevini yapamaz hale gelmesi sebebiyet vermesi hayli olasidir.

Sekil 4.1.1.7. Yuzeyde kivrim

olusumu ve katot yonunde hareketi.
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4.1.2. Tek kristal filmlerde yuizey tepeciklerinin kapiler ve elektrogog
kuvvetlerinin etkisi altinda, kuvvetli siiriikkleme difiizyonu

esyonsuzliiglinde sekilsel evrimi

Bu calismada (Ogurtani, Celik, Oren, 2007) bir dncekinden farkli olarak

yuzeyde bosluk yerine tepecik yaratiimis ve bu tepecigin davranisi gézlenmistir (Sekil
41.2.1).

Sekil 4.1.2.1. Bagslangic¢ sistemi.

iki biikiimli kristal simetri diizlemlerinde {110} yapilan deneylerde dénme agisi
¢ =0° olan arabaglanti elemanlari iki farkli morfoloji evrimi sergilemektedir. Dislik

EWI degerlerinde tepecik tamamen yok olurken, yuksek EWI degerlerinde gesitli kink

yaplilari olusturmaktadir.

Orta EWI degerlerinde y >10, tepecigin ucu rizgar altinda kalan tarafa dogru

egilir (Sekil 4.1.2.2). Diger tarafata muhafazal tarafi filmin igine dogru 45° agci ile
ilerler ve dar bogaz yaratir. ileride igeri dogru giren kisim dar bogazin oldugu yerden
kopar ve igeriye bosluk birakir. Bu bosglugun boyutlarinin uygulanan EWI ile ters
orantili oldugu gézlenmistir. Olusan i¢ bosluk katota dogru yol alirken, ylzeydeki

tepecik igeriye yeni bogluklar birakma egilimi gostermektedir.

Sekil 4.1.2.2. Orta dereceli EWI
degerlerinde yan duvarlarindaki tepecigin

morfolojik evrimi.
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Hiz ile EWI arasindaki dogrusal baglantisi asagidaki sekilde ifade edilebilir:

3e|Z|pd
V:D_h R | |,0 O_C9an (92)
kT W w2
p 6zgll direng, g, 06zgll ylizey Gibbs serbest enerjisi, ve J, uygulanan akim
yogunlugunu ifade eder. Bu esitlik ayni zamanda i¢ bosluk olusumunun esik degerini

ifade eder : EJ"™ = pd™ = (C/R){3Qg, /(e[Z|w)}.

Dort bUkUmll  kristal simetriye sahip orneklerde ¢ =0°acili drneklere
baktigimizda, tum EWI degerleri igin yuzey tepeciginin kink benzeri dalga seklini
aldigini goéruyoruz. Eger aclyli 45°ye getirirsek ylzey tepeciginin igeriye bosluk
biraktigini gérmekteyiz. Bu dev boyutlardaki bosluk ¢ok siradigi bir forma sahip ve

karsi yuzeye ulastiginda kesinlikle 6limcil bozulmaya sebebiyet verir (Sekil 4.1.2.3).

Sekil 4.1.2.3. Yuzeyin orta derecede
EWI degerindeki morfolojik evrimi

Yiuksek EWI degerlerinde y >50, kisa zaman zarfinda difizyon

esyonsuzligunun dederine bagl olmaksizin testere disi formundaki dalgalarin genligi
kararh hal alir. Ve bu olusan kararli dalgalar solitary dalga gurubunu olusturur(Sekil
4.1.2.4).
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Sekil 4.1.2.4. Testere disi formundaki

solitari dalgalarin olusumu.

Son olarak {111} duzleminden olugsan 6 bUkUmllu simetriye sahip yuzeyin
evrimini inceleyelim. 15° a¢ih {111} dizleminde yuzey tepecigi basamak seklinde bir
dalga formu olusturur ve katota dogru hareketi suresince yavascga soner. Fakat, orta
EWI degeri ve Ustunde y >25basamak formu buylimeye baglar ve sabit bir hizla
katot yoninde yol alir. En sonunda alt kosesi diger ylzeye degerek sistemin

bozulmasina neden olabilir (Sekil 4.1.2.5).

Sekil 4.1.2.5. Ylzeyde kivrim seklinde

dalga olusumu.

x >50 gibi ylksek EWI degerlerinde, dalga sayisinda artis olur ve sistem

birden fazla pozitif yonli yonli dalga olusumuna sahne olur. Sekil 4.1.2.6° dan da
gorulecegi gibi testere disi benzeri bir yapi katot yoninde hareket ederken dalganin
alt késesi kismida karsi ylzeye yaklagsmaktadir. Bu dalgada yine 6limcil hataya

sebebiyet verecektir.
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Sekil 4.1.2.6. ikili kivnim dalgasinin

ylzey boyunca hareketi.

Doénme agisini 45° yaptigimizda ise sistemin oldukc¢a kararsiz bir hal alarak
yuzey boyunca her iki yonde yalpalanma (oscillatory) hareketine benzer bir yapi

olusturdugu gézlemlenir (Sekil 4.1.2.7).

Sekil 4.1.2.7. Yuzeydeki yalpalanan

dalgalarin evrimi.

4.1.3. Kapsiile edilmis ince metalik filmlerde tane i¢i bosluklarin kapiler,
elektrogog¢ ve nispeten dengeli i1s1 akisindan kaynakli i1sil gerilme

gradyaninin etkisi altinda yuzey siiriikleme difiizyonu ile sekilsel evrimi

Nispeten dengeli 1sI akisindan (steady state heat flow) kaynaklanan 1sil gerilme
gradyaninin (thermal stress gradient, TSG) hesabinda sadece alisiimis elastik
gerinme enerji yogunlugunun etkisi degil (elastic strain energy density, ESED)
bununla birlikte induklenmis 1sil gerilme alani ile hareketli atomik turlerin elastik iki
kutuplu tensorel etkilesimleri (elastic dipole tensor interaction, EDTI) birlestirilmis
dogrusal istikrarsizlik kuraminda kurulan kavramlar kullanilarak dikkatlice hesaba
katilmistir. Silindirik yapidaki tane igi bosluklar Gzerinde etraflica yapilan bilgisayar
deneylerine gore, durgunumsu durumdaki (quasi-stationary state) bosluk yuzeyinin
morfolojik gelisiminde ylksek eletrogd¢ (electromigration, EM) tatbik edildiginde dahi

degdismeyen tamamen farkli iki ayri senaryo gozlenmistir. Bu morfolojilerin bosluk
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yuzeyi ile ara baglanti elemaninin yan yuzeyleri arasinda yalitkan yuzeylere yakinhgi
nedeniyle olusan 1si akisi kalabaliklagsmasina (heat flux crowding) son derece bagli
oldugu goézlenmistir (Ogurtani, Akyildiz, 2007).

En boy oraninin 1s1 kalabaliklagsmasina izin vermeyecek derecede yuksek

oldugu durumda gergeklestirilen deneyin sonuglar Sekil 4.1.3.1 ve 4.1.3.2'de

verilmigtir.
(a) 20 (b) _ 50—
< 15pX=0 E=05 =0 =P
@ 1.0 = D . ..
i ) R Sekil 4.1.3.1. En boy orani yiiksek
— cut
T 0 E .2, _
2 s ( =20 toptam | | Gerti olan, W=w,/r,=10, durumda isll
®. g S 50 Gc:::_“?ni
c -1.0 .
SICAK SOGUK g .
A5} BoLGE SOLGE E” - - gerilme gradyaninin
-2.0 10.0
25215105 005 115 60 80 100 120 140 — o . .
(©) Boylamsal Eksen (d) Dizi Endeksi ':';\rld =0.5=3x 105 K/m degeri igin
R —F—10° 5 10
E"" /“f‘;i R k-2 . bosluk hareketi. Bosluk sabit
@ o2 F o a 2 [ . .
= wis w striklenme hizi ile ylksek sicaklik
5 w2/ w3 §o . -
g w0 Sy {0t § E bélgesinden (anot), dusik sicaklik
T 105 — ot T owS . . . .o
E — ot |8 bolgesine dogru, herhangi bir gatlak
o 10 1073 10 .
Z  q0* 107 102 107 10" 10" >~ t .
Normalize Zaman Boylamsal Eksen olusumuna sebebiyet vermeden
xxx Anot slriiklenmesi | « . .
+ae Kiitle Merkezinin Striklenmesi 40 5 0 5 A0 yumurta $ek||n| alarak ilerler.
sos Yiizey Alanindaki Degisim Sicaklik Cetveli

Tane igi bosluklar icin tipik olan bu hareket Kraft and Arzt'in (1995) yaptigi sonlu

elemanlar analizi calismasinda, 1um boyundaki Al filmde yer alan 0.6um boyundaki

bosluk (i1s1 kalabaliklasmasi durumu) icin, uygulanan 2x10'°A/m? elektrik akimi
yogunlugundan kaynakli Joule i1sinmasinin sonucu olarak rapor edilmigtir. Sekil
4.1.3.1’de verilen deneyde uygulanan elektrik akimi sifirdir, Kraft and Arzt'in (1995)
rapor ettigi bu durumun 1si kalabaliklasmasi olmadan da ortaya c¢ikabilecegi
gozlenmistir. Sekil 4.1.3.1°de bosluk etrafindaki sicaklik ve gerilme dagilimlarinin
yaninda hareketi karakterize eden denklemler de verilmigtir. Bosluk merkezinin

hareket hizi igin ters normalizasyondan sonra asagidaki denklem bulunur o =1.384:
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(1+v)Q, \T@g\ 5, (Tow ),
3ry KTem

[-Bgrad (T-T,)] (93)

EDTI degeri biraz artiiginda, (Sekil 4.1.3.2) yukarida tanimlanan sistemin belirli
bir zamandan sonra, yuksek sicaklik bdlgesinde c¢atlak olusumuna ve ilerlemesine
sebebiyet verdigi gozlenmigtir. SdrlUklenmenin yukarida verilen denkleme
parametresi degistirildiginde uydugu bulunmustur. (a« =1.367) Catlagin ilerleme hizi

ise tamamen farkl bir denklem ile ifade edilebilir (Ogurtani, Akyildiz, 2007).

(a) 20 b)), 4
1.5 1=0 Eg: | f.g=ﬂ = 3 Edgrilik
f=2]
8 7 caiak » ‘ ekil 4.1.3.2. En boy orani yiiksek
'] e (AT
3 0 E UW _
2 o5 w z Vacut olan, W=w,/r,=10, durumda isll
z 10 : S 2| Haka | O™
SICAK SOGUK = rilimi H .
" :;'.f- St BOLGE 23 oy - SN gerilme gradyaninin:
252451405 005115 60 80 100 120 140
(c) Boylamsal Eksen (d) Dizi Endeksi
=W —"E W Cu, Al,Sn,Pb,37Pb63Sn
Q400 t 1105 2o =1.0=>
E E=2] —grd
£ 101} Jr& 85 or ={9.3,6.1,6.0,4.1,4.6}x10°K /m
= = W
= 107 e 3
3 3 _31:' w0
w 107} 110 E E
@ ak g 4@ 2 o . . .
A 10 el - B degeri igin catlak olusumu ve
E 101/ (ragorom | 3 . .
S 1% ; 1088 0 ilerlemesi.
Z 0t 100 10?7 107 10® > -
Normalize Zaman Boylamsal Eksen
oo Catlak shrikl. i [
se¢ Kitle Merkezinin Soriklenmesi 10 5 0 -5 -10
soo Yizey Alanindaki Degdisim Sicaklik Cetveli

Is1 kalabaliklagmasi yokken, elektrogog ve 1sil gerilme gradyaninin es zamanli
etkilerini gérmek icin de bir dizi deney duzenlenmistir. EM baskin rejimde bosluk
hareketinin beklendigi gibi anottan katoda dogru surtklendigi gbzlenmis, birbirine ters
yonde etki eden bu kuvvetlerin esik degerleri ortaya c¢ikarimig

{Z=1:>E£'r‘5 ~1.0; y =5=Egq =2.0; y =10=> = ;2.10}, yine yukarida oldugu

gibi yuksek EDTI degerlerinde catlak olusumu goézlenmistir. TSG baskin rejim
durumunda, dogrusal istikrarsizlik analizinde 6ngoruldugu Uzere bosluk agirhk
merkezi induklenmis TSG ile orantili ve ters ydnde sabit ve tekdlize suriklenme hizi
gorulmustur. Fakat her iki morfolojik yapida da, iki iyi sekilde tanimlanmis rejim

g6zlemlenebilir: bunlar EM-EDTI parametrik uzayinda EM ve TSG baskin bdlgelerdir.
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Aygit guvenilirligi s6z konusu oldugu slrece, normalize numune eninin bosluk
yaricapina orani belli bir degerin diginda ise ki bu ayni zamanda 1s1 akisi
kalabaliklagsmasi baslangici i¢in bir 6n belirtidir kritik yapilandirma duisuk termal

gerilme duzeylerinde bile karsimiza cikar.

(b} 1.2 ] -0.2
; g 1.0 : 0.4 g
o Katot ] o
= 7 08 Ucu hG by
i g 0.6 o E’:
0.5 a 0 e 7
4.0 o fooooed e 1-100
504 Anot & s
:: BOLGE BOLGE o Ucu iq-12
215105 0 05115 104 100 102 107 10° Sekil 4.1.3.3. Aliminyum ara
(©) Boylamsal Eksen (d) Normalize Zaman
- 0w E 4 —————— baglantisinda [ro =1um], IsI
@ o x L 4
E 101 ° T 2|
2 e = f kalabaliklagmasi durumunda W, =4,
= > 0
i:'; 10"‘§ E T s
g wi 7 TSG degeri [4x1o °K/m] iken
g 10";‘ g4 =
) wN £ o5 e A - .
R o e S ortaya gikan yaba sekilli kesikler.
Normalize Zaman Dizi Endeksi
m— Egrilik

o00 Anot siirliklenmesi
+e¢ Kitle Merkezinin Siriklenmesi
<00 Yizey Alanindaki Degisim

= Viicut Halka Gerilimi
== Toplam Halka Gerilimi
= Toplam Genellenmis Potansiyel

EM yokken bu rejim kendini malzemedeki siper doymus bogluk yogunlagmasi
nedenli bosluk ylzeyi rizgar alan Ust ve alt omuzlarinda iki simetrik parmak sekilli
ekstrizyon (yaba sekilli kesik) olusumu gelisimi ile gosterir (Sekil 4.1.3.3). Bu
ekstriizyon malzemenin ylzeyine 54° derecelik bir agi ile ve yuksek isil gerilimlerde

yerini diflzyonsal-gatlak olusumu ve gelismesine birakir.

Sekil 4.1.3.4’te yuksek EM ve EDTI altinda mikro ¢atlak olusumu gdsterilmistir.

=
n

(a) (b), 02 1% E
10 E 4= li}qsgg'_ 0017, %
2 %m L los @ Sekil 4.1.3.4. Aliminyum filmde EDTI
w = & =
= 0 = ' 102 ® . o .. g .
% ° ¥ w:f e esik degerinin hemen ustindeki TSG
£ 8o 1 E . - :
(o E oo o degeri tarafindan induklenen mikro gatlak

o> 8. —aessee | @

05 0 05 1.0 0 0.05 001 2 —Al _ 60
Boylamsal Eksen Normalize Zaman o olusumu. =g =225->1.4x10 K/m ve

[ S—_—

##+ Kitle Merkezinin SOriiklenmesi

15 015 05 15 -2‘5"' &60 Yiizgey Alanindaki Dedigim _ 9 2
Sicaklik Cetveli xa =10—>89x10"A/m~.
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Genel olarak konusmak gerekirse kritk TSG duzeyi altindaki 1s1 akisi

yogunlasmasi disindaki rejimde, bosluk yulksek sicakliktaki malzeme kenarina

yonelip yumurta seklini alir ve sabit hizla 1s1 akisina kargi, tane boyunca

(transgranular) herhangi bir hataya sebebiyet vermeden suriklenir. Fakat TSG

esiginin Ustinde, yerini hizla ilerleyen keskin-yirtimaya birakir, bu da en sonunda

elektrik devresinin bozulmasina neden olur.
4.2. Cift kristal ince filmler ve tane siniri oluklagmasi

4.2.1. Bambu benzeri metalik ara baglantilarda kapiler ve elektrogog
kuvvetlerinin etkisi altinda ylizey suriikleme difiizyonu ile gergceklesen

tane siniri oluklagmasi ve katot bosalmasi

Bu calisma ile mikro elektronik devrelerde transistorlari birbirlerine baglayan
iletkenlerin yasam surelerini belirlemekte blylk Oneme sahip olan tane siniri
oluklasmasi ve katot bdlgesi bosluk olusumu olaylari, ddnisimsuz termodinamigin
temel 6n dogrularini temel alan yeni bir matematik modelleme ydntemi ile incelenip,
cok zengin bilgisayar benzetim sonugclari elde edilmistir. (Ogurtani, Akyildiz, 2005;
2006)

Benzetim sonuglari elektrik alanin yoklugunda, Ugli kavsak hareketinin gecis
suresi boyunca birinci derece reaksiyon kinetijine uyup, kararl halde ise alisila
geldik zaman kanununa (t"*) uydugunu gostermistir. Sekil 4.2.1.1’de verilen
sonuglarda i1slanma parametresi, 4 =0.8, malzemenin en boy orani, f=40/3"dr.
Deneyler degisik i1slanma parametreleri ve en boy oranlari i¢in tekrar edilmis,
oluklasma derinligi ve hizi igin regresyon analizi ile asagidaki denklemler

bulunmustur:

1/4
Hyp = 4| Polof0 00 (€74 ~0.01"*)+[04592% +0.17.2+0.028
P KT

-3/4 1/4

Vo (ta)22tol U =£|:D0'hagaga} 3/4

gb(’ )— = t
517, 7, 5 KT
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a)'

¢=120° . g -
- t,=18.260 Sekil 4.2.1.1. Esyonlu malzeme igin
Z 1.5 kapiler kuvvetler altinda tane siniri
é ~ oluklasmasinin  zamanla  gelisimi.
E 1.5 ) Islanma parametresi, 4=0.8. Tane
=
= ¢=90° sinirt egimleri: a) ¢=120° b) ¢=90°
2 t,=12.540 1 .
E 1.5 c) p=60".
=]
/M .
ERE ©)
fzs5 ¢ =60°

t;=18.262 1

-1.5

20 <16 -12 -8 -4 0 4 8 12 16 20
Normalize Edilmis Numune Boyu

Bu denklemler Mullins’in (1957) yaptigi analizin sonuglari ile karsilastiriimigtir.
Derinlik igin verilen denklemdeki ilk terim Mullins’in makalesinde kugik egim ve
dihedral acilarin dengede oldugu varsayimlari ile elde ettigi (36) numarali denklem ile
neredeyse aynidir. Bizim denklemimizde koseli parantez iginde verilen terimse
Mullins denkleminin blylk 1slanma parametreleri icin kullanildiginda neden basarisiz
oldugunu gdsterir, bu terim Mullins’in analitik denklemine buyuk 1slanma

parametreleri igin bir dizeltme getirmektedir.

Elektrik alanin devreye girmesi zaman kanununu ¢ok fazla degistirmeyip, oluk
derinligi icin bir Ust sinirin ortaya ¢iktigi ve bunun gergeklesmesi igin gegen zamanin

elektron rizgéar kuvveti ile ters orantili oldugu gézlemlenmistir.

Sekil 4.2.1.3.’de verilen dihedral agi degisimlerinden, ilk bakista agilarin tane
sinirt egiminden bagimsiz olarak dengeye geldigi ve malzemeyi iki pargaya ayirana
kadar degismedigi gorullr, fakat yakindan (zooming) bakildiginda denge agisi

etrafinda duragan (z) dalgalanmalar gézlemlenir.
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|55} =
-3
L

1.25 i;

[3+]
=
-
h

—
— 1

Sekil 4.2.1.2. Esyonli malzeme igin
kapiler ve eletrogd¢ kuvvetler altinda

tane sinir oluklasmasinin zamanla

1
—

gelisimi. Bu deneylerde katot kopusu

1
[ ]

t = 1.042
SA/A = 4.688x1073

gerceklesene kadar sabit voltaj daha

'
L

sonra sabit akim ve serbest sinir

Normalize Edilmis Numune Genisligi
[=]

-4
-20-16-12 -8 -4 0 4 8 12 16 20

Normalize Edilmis Numune Boyu

kosullari kullaniimigtir.

Bu rasgele duzensizlik Gglu kavsaktaki dahili entropi tretimi ile ilintili oldugu gibi,
dogrusal olmayan deterministik diferansiyel denklemlerin genel bir 6zelligini gésterir
(Odurtani ve Glngor, 1994). Elektrogdgln baskin oldugu durumda ise sag ve sol
dihedral agilar bu dengemsi durumdan aradaki agi farkini degdistirmeyerek ayrilirlar.
Bu enteresan davranis tane siniri oluklagsmasi nispeten dengeli hale (steady state)

gecmeden hemen once gercgeklesir.

90
30 duragan |
@ bolge
2w 6,1-0.01 Sekil 4.2.1.3. 90° egimli bir tane
= 60F |
g ; sinirinda dihedral acilarin sabit akim
50} Lo 1
= 92 36,870 | 9,x+10 altinda, iki farkli durumda (kapiler
a 40 =36. 4
s --sT.. baskin, »=0.01 ve EM baskin
30F . .
20 o + 9,X=10 7 =10), zamanla degisimi.

107 10° 105 10* 107 102 10" 10° 10
Normalize Zaman, log(7)

Yan duvarlarda meydana gelen ylzey difizyonunun yol acti§i katot ucundaki
suriklenme, sabit akim altinda benzetilip (simulated) bu olayi betimleyen analitik bir
formul ortaya koyulmustur. Sekil 4.2.1.4’de sunulan bulgular sabit voltaj ve yansitici

sinir kosullarinin uygulandidi deneylerden elde edilmistir.

52



3.0
2
=
T 25) Sekil 4.2.1.4. Katot alanindaki
<
Z 20p azalmanin, elektron rizgari kuvveti ve
=
S 15p zamanin c¢arpimindan elde edilen,
[
< 10t evrensel zaman ile degisimi. Kapiler
=]
2 05} ve EM baskin rejimler y =1 siniri ile
0.15

0 0.05 01 015 02 025 net olarak birbirlerinden ayrilirlar.
Evrensel Zaman, 1

Acy ) =3(1-4.5,T) p>1 EM baskin rejim
(96)
=3 (1-8;(t_) 7 <0.1 Kapileri baskin rejim

Alandaki azalmayi veren bu formdl ile birlikte, katot striklenmesi icin literattirde
yer alan deneysel calismalar ile mukemmel bir sekilde uyum goésteren, ortam

parametrelerine bagimli, katot bozulmasini veren denklem asagidaki gibidir:

-1
wz{ D_h AAB} )

. f
teer (juw, fee— W | g Dol o7 A7
crr (W D=1 e 7 L

Burada | elektrik akiminin yogunlugu, w malzemenin eni, f ise katot
bozulmasi igin referans alinan ylzde direng degisimidir (fractional resistance
variation). f A.B.D. mikro elektronik sanayinde lehim ek yerleri (solder joints) i¢in 5%

(direncte 5% oraninda degisim) olarak kabul edilir.

4.2.2. Kuvvetli esyonsiiz ylizey 6zgiil Gibbs serbest erkesine sahip nano

boyutlu ara baglanti elemanlarinda isil tane siniri oluklagmasi

Burada verilen sonuglar degiskenler hesabinin islendigi makalenin (Ogurtani,
2006-3) sayisal uygulama kismini igerir. Sekil 4.2.2.1°de ¢ift kristal ara bagda isil
tane sinir oluklagsmasinin yari logaritmik Olgekte gelisimi gorulir. Benzetim
deneylerinde yuzey profilini iyi sekilde orataya cikardigi gorulen ilk 15 Hermite

fonksiyonu acilimi kullaniimistir. Dogrusal istikrarsizlik analizinde verilen sinirlarin
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icinde kalarak Dirac delta fonksiyonu tipi tekillik rejimlerine girmemek igin yuzey

katihgini siddeti B=0.1<1/7 olarak alinmistir. Ylizey profilindeki egimlerin degisime
bakarak tane siniri gl kavsaginin 30° aci ile yumusak faset olusturma egilinde

oldugu gdzlemlenir ki bu deneyde ¢ =30°olarak verilen tane siniri egilimi ile uyum

icinde bir sonugtur. Ayni durum ¢ =15°lik tane siniri egiliminde de gézlemlenir.

Sekil 4.2.2.1 b) de verilen oluk derinli§i — zaman grafiginde t =0.01 zamaninda
keskin diz noktasi gorultr, Ogurtani ve Akyildiz (2005) 6n izleme metodunu (front

tracking method) kullandiklari ¢galismalarinda bu durumu oluklasma nispeten dengeli
rejime girmeden hemen 6nce gdzlemlemislerdir. Nispeten dengeli rejim AT ~107*
zamaninda kendini gosterir. Logaritmik Olgekte, ilk baglarda JT olan zaman

bagintisi, daha sonra I seklini alir, bu durumun Mullins’in (1957) esyonli zaman

kanunu ile agiklanamayacagi agikardir.

o
—

10

2. Sekil 4.2.21. Esyénsiz yiizey
210" katiigina sahip tane siniri olugunun
2 sekilsel evrimi. Her iki tane de, (001)

16%16°10%10™10% 10" 107

t dizleminde [100] yéniinde ¢ =30

acgisiyla dondurdlmis dort  bukimlu

o
X

rotasyonal simetri ile tanimlanan ayni

dokuya sahiptir. Sistem parametleri:

S
o

Profil Derinligi
- o
EN

B=0.1, M —10-1000, M@ - 0.1,

o
@

i
&
L)
L
ol
-
[
w
S

Boy M*=0.1, h, =0.01, ve 4, =0.6.

Sekil 4.2.2.2'de yiizey merkezli kiip yapisindaki, 300 nm eninde (h_=0.001), gift
kristal metalik ara bag igin yapilan deneyin bulgulari verilmektedir. YUksek tane siniri

yer degistirme mobilitesi M ™" =100, zaman kanunun T, =1 zamaninda, /T 'ten

Knee

it e doénusmesine yol agar.
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4 e A
= Aot

AP rt Sekil 4.2.2.2. Wulf yapilanmasinda

16%10°10°10"10" 10" 10°

t ¢+nx/2, n=0,1,2,..noktalarinda  zirve

yapan esyonsuz yuzey katiligina sahip

S
[

tane sinirt olugunun sekilsel evrimi.

Sistem parametleri:

Profil Derinligi
s b
(=2} -

c=04, M9 _100, M —100,

=}
Loo
W
Lo+
-
-
L3 ]
(2
.

M*=0.001, h, =0.001, ve A, =0.6.

Bu deney acgikgca gostermektedir ki uzun tavlama (annealing) surelerinde ve

yuksek enlemesine mobilitelerde Mullins’in (1957) esyodnlli durum igin ¢ikardigi
zaman kanuna bir dénlis s6z konusudur. Sol taraf faset agisina (gL =165"), sag
tarafa gore ¢cok daha hizli erigir. Bunun nedeni sag tarafin dizglin ylzey tarafindan
45°yerine ¢R=25°’lik faset agisi ile yakalanmasidir. Bu alisiimadik ilging olay

Ramasubramaniam ve Shenoy’un (2005) yaptigi deneylerde de rapor edilmigtir.
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BOLUM 5

SONUG

Bu projenin yurlrlik safhasinda elde edilen sonuglari iki kategoride toplamak
mimkiindir. Birincisi, temel bilimlere kuramsal alanda yapilan katkilar. ikincisi ise
uygulama alaninda ve 6zellikle mikro elektronik devrelerin yaglanmasi ve tahribati ile
ilgili katkilar. Her iki kategoride yapilan yayinlarin sonuglari ilgili bolimlerde ¢ok
detayll ve sistematik bir sekilde ele alinmistir ve 06zetlenmistir. Butin dergi
hakemlerinin raporlarinda belirttigi, bu kadar kapsamli ve gucli kuramsal temele
dayal calisma literatirde nadiren kendini gOstermektedir. Aragtirmaya konu olan
elektronik malzemeler mikro yapi bakimindan genellikle tek kristal, cift kristal ve
bambu yapisindaki ¢ok kristal ince filmler olarak siniflandiriimiglardir. Tane
sinirlarinin 1sil oluklagmasi ile ilgili degiskenler hesabi ile i1sildevingen modele dayall
calismalarin sonuglari ¢ok daha genis kapsamli olup butin konvansiyonel
malzemeleri icermektedir. Burada sadece teknolojik uygulama bakimindan 6nemli

olan bulgular kisaca sunulacaktir.

Elektrogdg etkisi altindaki tek kristal metallik ince film arabaglar, gerek yizey
morfolojileri ve gerekse yasam suregleri bakimdan iki temel mikro yap1 parametresi
tarafindan kontrol edilirler. Bunlardan birincisi film yuzeyinin ait oldugu kristalografik
yapisal simetri grubu (rotational fold number), ikincisi ise yuzey difizyon katsayi
tensorinun ana eksenin egiklik agisidir (tilt angle). Bu konuda yapilan detayh ¢alisma
(192 farkli yapi) bize en gulvenilir Gst ylzey yapisinin {110} dizlemi olugunu ve
difiizyon esyonsuzlik ekseni ile 45° e@imli olmasi gerektigi yonindedir. Bu mikro
yapida olan metallik arabaglarin ylUksek akimlarda ve sicakliklarda bile yan
yuzeylerinin stabilitelerini koruduklari goérilmustur. En tehlikeli ylzey mikro yapisi
{111} duzlemi olup, bu yapida hi¢ bir difizyon esyonsuzligl egim agisi metalik
arabagdin yan yuzeylerini stabilize etmeye yeterli degildir (Ogurtani, Celik, 2006;
Ogurtani, Celik, Oren, 2007). Bu mikro yapida yan yiizeylerde olusan bosluklar
(voids) veya tumsekler (hillocks) belirli bir akim dederinin Ustliinde (threshold level)

kisa surede sisteme dalarak 6limcul devre kirilmalarina sebep olurlar. Bu konuyla
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ilgili iki analitik denklem benzetim yoluyla bulunmustur. Bunlardan birincisi, ince film
arabadlarin tane igi (transgranular) bosluklar vasitasiyla ve yan duvarlar diflizyonu
yoluyla tahrip olma zamanini vermektedir. ikincisi, ise yan yiizeylerde siiratle yayilan
uretken dalgalarin sebep oldugu olimcil bozulma zamanini ifade etmektedir. Bambu
mikro yapisindaki metallik arabaglarda mevcut taneler arasi sinirlarin yluzeyde
meydana getirdikleri oluklarin iceri dalma kinetikleri ile katot bdlgesinde olusan
bosluklar arasindaki iligki genis bir elektrogdc etki spektrumu altinda benzetilmigtir.
En 6nemli bulgu elektrogocun tane siniri oluklasma hizini azaltmasi ve hatta
belirlenen esik degerinden sonra tamamen durdurmasidir (Ogurtani, Akyildiz 2005;
2006). Sicaklik gradyani etkisi ile ortaya c¢ikan gerilmeler altinda yapilan benzetim
deneylerinde elde edilen sonuglar, arabaglarin lehim badglantilarina uygulanmis ve
bunlarin tahribati ile ilgili sayisal ve laboratuar deneylerine uyumlu sonugclar elde
edilmistir. Bu uygulama ile hesap edilen tahribat zamani ile deneysel veriler arasinda
cok iyi bir uyum oldugu tespit edilmistir. i¢c bosluklarda olusan gatlaklarin olusumu ile
ilgi parametreler benzetim deneyleri verileriyle formule edilmistir. (Ogurtani, Akyildiz
2007).

Ozellikle yiiksek sicakliklarda edilgenlestiriimis metalik arabaglarda ortaya cikan
Isil-mekanik gerilimlerin (hydrostatic and biaxial stresses), difizyon ve elektrég ile
etkilesimli olarak dis yuzey morfolojisine (tane siniri oluklarinin sebep olduklari
kirlma mekanizmalari, yuzeydeki gukur ve tepeciklerin davranislari) olan etkilerinin
sistemin tahribati ile iliskilendirilmesi ileride ayrintili olarak ele alinmasi gereken en

onemli konu olarak gérunmektedir.
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