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Metallerle karbon temelli yapilarin bir araya getirilmesi ile olusturulan hibrit nanokompozitler, malzeme
bilimi ve mithendisliginde heyecan verici bir arastirma alani olusturmustur. Bu kompozitler, metallerin
dayaniklilig1 ile karbon bazli yapilarin hafiflik ve yiiksek mukavemeti arasinda bir denge saglayarak
benzersiz mekanik dzelliklere sahip olurlar. Bu nedenle yeni Metal —Karbon nanoyapilarina egilim halen
devam etmektedir. Bu ¢alismada, Platin ve aliiminyum plakalar arasina yerlestirilen kovalent bagli grafen-
karbon nanotiip (KNT) yapilarindan olusan yeni bir Metal-Karbon nanoyapist sunulmaktadir. Ayrica,
yapmin mekanik 6zelliklerini ve altta yatan deformasyon mekanizmalarini aragtirmak igin, farkli ¢aplara
sahip KNT (6rn. KNT(6x6), KNT(8x8), KNT(10x10), KNT(12x12)) igeren numunelerin ¢ekme ve basing
deneyleri gergeklestirilir. Sonuglara gére, G-KNT yapilarinin Pt-Al yapisimin ¢ekme davranigini her iki
dogrultuda (KNT ve Grafen) artirdig1 gorillmiistiir. KNT dogrultusunda ¢ekme yiiklemeleri icin KNT ¢ap1
azaldik¢a hibrit yapilarin elastik modiilii ve maksimum gerilme degerleri artarken grafen dogrultusunda
ise maksimum gerilme degerleri ve stineklikleri artmaktadir. Basma dayanimi agisindan ise lineer bolgede
genel olarak KNT capr arttik¢a dayanimin arttig1 yogunlasma bolgesinde ise daha kiigiik capli KNT iceren
yapilarin daha iyi basma dayanimi sergiledigi goriilmiistiir. Bu ¢alisma ile Pt-Al yapisina kiyasla daha
hafif ve daha yiiksek cekme dayanimina sahip bir nanoyapi sunulmustur.
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* Sorumlu Yazar

Hybrid nanocomposites, created by combining metals and carbon-based structures, have created an
exciting field of research in materials science and engineering. These nanocomposites have unique
mechanical properties, providing a balance between the durability of metals and the lightness and high
strength of carbon-based structures. Therefore, the trend towards new metal—carbon nanostructures is still
ongoing. In this study, a new metal-carbon nanostructure consisting of covalently bonded graphene-carbon
nanotube (CNT) structures placed between platinum and aluminum plates is presented. Additionally, to
investigate the mechanical properties and deformation mechanisms of the structure, tensile and
compression tests are carried out on samples containing CNTs with different diameters (e.g. CNT(6x6),
CNT(8x8), CNT(10x10), CNT(12x12)). According to the results, it was observed that G-CNT structures
increased the tensile behavior of the Pt-Al structure in both directions (CNT and Graphene). As the CNT
diameter decreases for tensile loading in the CNT direction, the elastic modulus and maximum stress
values of the hybrid structures increase, while in the graphene direction, the maximum stress values and
ductility increase. In terms of compressive strength, it has been observed that in the linear region, as the
CNT diameter increases, the strength generally increases, and in the densification region, structures
containing smaller diameter CNTs exhibit better compressive strength. With this study, a nanostructure
that is lighter and has higher tensile strength compared to the Pt-Al structure has been presented.
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Giris

Farkli malzeme bilesenlerinin birlestirilmesiyle olusturulan
hibrit kompozitler, iistiin mekanik 6zelliklere sahip olmalar1
nedeni ile son yillarda, malzeme bilimi ve miihendisligi
alaninda yeni nesil malzemeler olarak biiyilk ©Onem
kazanmaktadirlar[1, 2]. Ozellikle metallerle karbon bazli
yapilarin bir araya getirildigi hibrit kompozitler, hem metalin
dayanikliligindan hem de karbonun hafifligi ve yiiksek
mukavemetinden  faydalanarak  benzersiz ~ 6zellikler
sunmaktadir[3-6]. Grafen, fulleren ve Karbon nanotiip
(KNT) gibi karbon igerikli yapilar diigiik yogunluk, yiiksek
gerilme direnci, yiiksek elastik modiil ve iyi siineklige
sahiplerdir[7, 8]. Bu nedenle arastirmacilar tarafindan gerek
birbirleri ile[9, 10] gerekse de metal [11, 12] ve polimer[13-
15] gibi diger yapisal malzemelerle bir araya getirilerek
hibrit kompozit formlar1 olusturulmaya caligilmistir.

Hibrit  yapilarda, yapilarin  kararliligini, mekanik
performansini, termal ve elektriksel iletimini artirmak igin,
farkli karbon yapilarin kendileri arasinda kovalent bag
olusturmasi ile giicli bir uyumun saglanmasi Ozellikle
6nemlidir[16-18]. Kovalent bagl hibrit karbon yapilara
ornek olarak KNT-grafen, grafen-fulleren ve grafen-KNT-
fulleren hibrit yapilart 6rnek verilebilir. Bu yapilarin bir
araya getirilmesi ile yapilarin mekanik, termal ve elektronik
olarak pek ¢ok oOzelligi iyilestirilmektedir. Ayrica, Kemik
yaralanmalar1 sonucu hasarli kemik dokular1 i¢in alternatif
siingerimsi kemik doku malzemeleri gelistirmek amaci ile
karbon bazli nano gozenekli kopikler {izerinde
calisilmaktadir [19]. Celebi vd. [20] rastgele KNT aglarin
birlesiminden olusan bir yapt sunup bu yapinin mekanik
ozelliklerini molekiiler dinamik (MD) simiilasyonlarini
kullanarak incelemislerdir. Capraz bagli KNT’ler arasinda
kovalent bag olusumu ile daha yiiksek young modiile sahip
bir yapmin elde edilebilecegi gosterilmistir. Fan ve ark. [21],
kimyasal buhar biriktirme (CVD) teknigi kullanarak 3D
grafen/KNT sandvig yapisi elde etmis ve termal ve mekanik
ozelliklerini incelemislerdir. Benzer sekilde, Xu ve ark. [22]
da karbon nanotiipler ve grafen levhalar tarafindan insa
edilen yapmmmm mekanik ve termal performansini
arastird1. Dimitrakakis ve ark. [23], ise grafen tabakalari
arasina dikey olarak yerlestirilmis KNT'lerden olusan yeni
bir 3D ag yapisiin hidrojen depolama performansini
inceledi. Grafen ve KNT yapilarinin yant sira Grafen-
fulleren hibrit yapilari da calisilmaktadir. Bu kapsamda,
Degirmenci et al.[9] grafen birimleri {izerine farklh
boyutlarda fullerenlerin bag yapmasi ile elde edilen ¢ok
sayidaki GNR-F (grafen-fulleren) birimlerin rasgele
konumlandirilarak birbiri arasinda bag olusturulmasi ile yeni
bir hibrit yapt modellemistir ayrica, bu yapilarin mekanik
Ozelliklerini MD simiilasyonlar1 ile arastirarak fulleren
boyutlarmin etkilerini incelemislerdir. Onerdikleri GNR-F
ag nanoyapilarinin, ¢ekme yiikiinde siinek bir yapiya sahip
oldugunu, sikistirma tepkisinin ise kayda deger enerji emme
kapasitesine sahip kopiik benzeri bir davranis sergiledigini
gostermislerdir. Bir bagka ¢alismada Kirca [24] ise paralel
grafenler arasmma kovalent olarak baglanmis fulleren
birimlerinden olusan yeni bir karbon bazli hibrit malzeme
onermis ve MD simiilasyonlar1 kullanarak termodinamik
kararliliklarini incelemistir. Ayrica, sandvi¢ yapili malzeme
sisteminin  mekanik  Ozelliklerini  sikistirma  testleri
gergeklestirilerek  incelenmigtir.  Fulleren  boyutunun
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sikistirma tepkisi iizerindeki etkisini arastirmig ve daha
biiyiik fullerenlere sahip numunelerin daha yiiksek enerji
emme kapasitesine sahip oldugunu gdstermistir. Bunlarin
yani sira bu yapilarin tiglii hibrit formlar1 da ¢aligilmaktadir.
Ornegin, Degirmenci vd.[25] grafen nanoribbonlarin KNT
birimleri  etrafinda  farkli  geometrik  desenlerde
diizenlenmesiyle yeni bir hibrit goézenekli grafen-karbon
nanotiip (G-CNT) hibrit yapilarin tasarimi ile termal ve
mekanik analizini sunmuslardir. Ayrica dolgu birimi olarak
fullerenler kullanarak yapilarin basing dayanimi ve enerji
sogurma kapasitesini artirmay1 amaglamiglardir. Yapilar
dikkate deger termal ve mekanik 6zelliklere sahiptir.

Karbon temelli yapilarin kendi arasinda olusturdugu hibrit
yapilarin yani sira metallerle yapmis oldugu hibrit nano
kompozitler de gelismis dzellikler gosterdigi igin bilyiik ilgi
gormektedir. Metal malzemeler igerisinde 6zellikle
aliminyum, hafif ve iyi mekanik 6zellik gostermesinden
dolay1 temel kompozit malzeme olarak seg¢ilmektedir.
Omegin, Pal vd.[26] molekiiler dinamik simiilasyonlar:
kullanarak farkli sicakliklar (10 K, 300 K ve 681°C) altinda
nanokristal (NC) Aliminyum-KNT yapilarinin mekanik
ozelliklerini aragtirmiglardir. NC-Al numunesine gére KNT
gomiilii NC-Al numunelerinde hem mukavemette hem de
siineklikte bir artis oldugunu gormiislerdir. Bir diger
calismada, Park vd. [27] MD simiilasyonlar1 ile KNT'ler ile
giiclendirilmis Al kompozitlerin gerilme davranislarini
karakterize etmislerdir. KNT'lerin konfigiirasyonlarina bagh
olarak Al’un elastik modiilii gibi mekanik o&zellikleri
tizerindeki etkilerini incelemis ve KNT katkisinin artis
sagladigi gorilmiistir. KNT’lerin yani sira grafenlerin
aliminyuma katilmasi ile elde edilen kompozitler iizerine de
caligmalar yapilmigtir. Wang ve ark. [11], grafen-aliiminyum
kompozitlerin ¢ekme dayanimini incelemis ve ¢ekme
dayaniminin, saf aliiminyuma gore %62 daha fazla oldugunu
belirlemistir. Shin ve ark.[28] ise birka¢ katmanli grafen ve
KNT'leri takviye malzemesi olarak kullanarak aliiminyum
kompozit yapisinin  gerilme dayanimini  artirmaya
calismigtir. Bu alanda fulleren-aliiminyum kompozitlerin de
aragtirlldigim1  gérmekteyiz  [29, 30]. Erturk vd. [31]
aliminyum bloklar arasina yerlestirilmis kovalent olarak
bagli fulleren-grafen sandvi¢ yapisindan olusan bir yapi
olusturup ¢ekme ve basma gibi mekanik 6zelliklerini MD
simiilasyonlar1 ile farkli fulleren boyutu ve yiikleme
hizlarinda incelemistir. Sonu¢ olarak, hem ¢ekme hem de
basma yiiklemeleri i¢in, fullerenlerin boyutu arttik¢a hibrit
yapmin yiikleme hizina ¢ok daha duyarli hale geldigi
bulmuslardir.

Karbon temelli hibrit yapilarin yapisal kararlilign ve
ozellikleri tizerine yukarida belirtilen pek ¢ok caligmanin
yani sira karbon metal kompozit yapilarinda galisildig
goriilmektedir. Fakat hala bu alandaki ¢alismalar oldukga
sinirhidir. Bu nedenle, bu ¢aligmada platin ve aliminyum
plakalar arasina yerlestirilen kovalent bagli Grafen-KNT
yapilarinin MD simiilasyonlar ile modellenmesi ve mekanik
ozelliklerinin arastirilmasi amaglanmigtir. Bu yeni karbon-
metal hibrit nanoyapisi Pt-Al-GKNT (Platin-Aliiminyum-
Grafen-KNT) olarak adlandirilir. Ayrica bu ¢alismada, Al ve
grafen boyutlari sabit tutularak KNT caplar1 ve sayilariin
mekanik performans lizerindeki etkisini belirlemek
amactyla, farkli modeller olusturulmustur. Bu yapilarin
deformasyon Ozellikleri ve mekanik davranislarim
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incelemek i¢in simiilasyonlar sikistirma ve ¢ekme yiiklemesi
altinda gergeklestirilmistir. KNT etkisinin yani sira 6nerilen
yapinin mekanik  ozellikleri Pt-Al  yapisininki ile
kiyaslanarak mekanik ozelliklerdeki gelisme ortaya
koyulmaya ¢aligilmistir.

Modelleme ve simiilasyon detaylari
Atomistik modelleme

Bu ¢alismada onerilen Pt-Al-GKNT hibrit yapilari platin ve
aliminyum plakalar arasinda grafen levhalara kovalent
olarak baglanmis KNT’ler igeren sandvi¢ yapili bir kompozit
yapidan olugmaktadir. Pt-Al-GKNT yapilarina ait 6rnekler
Sekil I' de gosterilmektedir. Onerilen hibrit yapmin atomistik
modelleme siireci dort ana asamadan olusmaktadir. lk
asamada grafenlerin (GNR'ler) ve karbon nanotiiplerin
(KNT) atomistik koordinatlar1 ayr1 ayr1 iiretilir. Bu agamada
20x20 nm boyutlarinda tek katmanli 2 adet grafen ve farkli
caplarda 10nm boyundaki KNT yapilarinin  Visual
Molecular Dynamics (VMD) [32] yazilimi1 kullanilarak
atomik koordinatlar1 elde edilmistir. ikinci adimda, grafen
levhalar arasinda dikey olarak belirli sayilarda KNT
yerlestirilerek 1s1l kaynak iglemi yardimi ile kovalent bag
olusturarak G-KNT yapilar1 olusturulmustur. Bir sonraki
asamada, grafen levhalarm hem iist hem de alt serbest
yiizeylerine 2.5nm kalimliginda referans [33]'de verildigi
lizere aliiminyum ve karbon atomlari arasindaki bag
uzunlugu 0.024nm olacak sekilde mesafe birakilarak iKi
alliminyum levha olusturulur. Boylece Al-G-KNT yapilarin
atomik modeli olusturulmustur.

Pt-Al-GKNT yapilar1 ise Al-G-KNT modellerinde Al
levhalarinin olusturulmasina benzer sekilde Al levhalarin her
iki ylizeyine 2.5 nm kalinliklarinda Pt levhasi olusturularak
elde edilmistir. Son asamada ise yap1 oda sicakliginda (300
K) minimize edilerek dengelenir ve kararlihigi incelenir.
Hibrit nanoyapilara ait Ornek resimler Sekil 1' de
gosterilmektedir. Bu caligmada, farkli KNT boyutlariin
etkisini gorebilmek i¢in uzunluklari esit olan dort farkli KNT
tipi (KNT6x6, KNT8x8, KNT10x10 ve KNT12x12)
kullanilarak ayni atomik yogunluga sahip dort farkli Pt-Al-
GKNT yapisi1 iretilmistir. Bu amagla, yaklasik olarak esit
atom yogunlugunu saglayabilmek i¢in Grafen'lerin boyutlari
ve KNT’lerin sayisi kiigiik capli KNT’lerden ¢ok sayida
biiyiik ¢apli KNT’lerden ise daha az sayida olacak sekilde
diizenlenmistir. Yapilarda kullanilan karbon nanotiiplere ait
cap degerleri ve atom sayilari Tablo 1°de verilmistir.

KNT ve grafen levhalar arasinda olusturulan kovalent bag,
tavlama islemi olan 1s1l kaynak yontemi [9, 34] kullanilarak
gergeklestirilir. Bu tavlama islemi grafen levhalar ile KNT
sinirindaki ~ baglanti  bolgelerine  yiiksek  sicakliklar
uygulanmasi ile gerceklestirilir. Grafen ve KNT arasinda
olusturulan baglar ve baglant1 bolgeleri 6rnegi Sekil 2°de
gosterilmektedir.

Analiz esnasinda 1s1l kaynak islemini daha diisiik sicaklik ve
zaman aralifinda gergeklestirerek hizlandirmak igin,
KNT’lerin grafen levha ile kesistigi dairesel bdolgelerde
grafenlerden atomlar ¢ikarilarak deformasyonlar olusturulur.
Bu sayede olusturulan sarkik baglarla daha kolay yeni baglar
olusturabilmek miimkiindiir.

Tablo 1. Modellere gore kullanilan KNT’lere ait ¢ap degerleri ve atom sayilar1

Grafen KNT Capi~ Dogrultuya gore KNT Sayisi KNT KNT
Modeller boyutu (nm) savilart Atom
(nm) X Y y sayilari
Pt-Al-GKNT6x6 20x20 0.816 8 64 62976
Pt-Al-GKNT8x8 20x20 1.086 8 6 48 62976
Pt-AI-GKNT10x10  20x20 1.356 8 5 40 65600
Pt-AI-GKNT12x12  20x20 1.626 8 4 32 62976
Platinyum
Aliiminyum
KNT
Grafen

(@)

(b)

Sekil 1. Temsili Pt-Al-GKNT yapilari (a) Pt-Al-GKNT(6x6), (b) Pt-Al-GKNT(12x12).
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Simiilasyon Detaylar:

Termal kaynak ve mekanik testlerin MD simiilasyonlari i¢in,
Sandia National Laboratories tarafindan gelistirilen bir agik
kaynak kodu olan Biiyiik Olgekli Atomik/Molekiiler Biiyiik
Paralel Simiilator (LAMMPS), kullanilir[35]. Atomlar
arasindaki etkilesimi saglamak i¢in interatomik potansiyeller
kullanilir. Metal atomlar1 (Pt-Pt, Al-Al ve Pt-Al) arasindaki
kuvvet hesaplamalar i¢in uygun bir potansiyel dosyasina
sahip Gomiili Atom Yontemi (EAM) kullanilir. Karbon
atomlar1 (Grafen ve KNT) arasindaki etkilesim i¢in ise
Uyarlanabilir Molekiiler Reaktif Ampirik Sinir Serisi
(AIREBO), potansiyeli kullanilir. AIREBO potansiyeli
Brenner vd. tarafindan gelistirilen REBO potansiyeline
burulma ve LJ etkilesimlerinin eklenmesi ile elde edilen bir
potansiyeldir[34, 36]. Ayrica, AIREBO potansiyeli analiz
esnasinda yapida olusan ve kopan baglart simule edebildigi
icin dinamik bir sistem topolojisini iyi bir gekilde temsil
etmektedir[37]. Bu nedenle yeni baglarin olusumunu dogru
bir sekilde tahmin edebildigi i¢in tercih edilmistir. Karbon ve
Platin atomlar1 arasindaki hibrit etkilesimler i¢in Lennard
jones potansiyeli [38] kullanilirken karbon ve aliiminyum
atomlar1 arasindaki hibrit etkilesimler i¢in Mors potansiyeli
kullanilir [39]. Termal kaynak prosediiriinde sistemin termal
dengesini saglamak icin Nosé-Hoover termostat ve kanonik
topluluk (NVT) sistemi, termodinamik ozellikler olarak

tanimlanir.
@0

’_ - Pt

a)

¢

b)

Sekil 2. KNT(10x10) ve grafen tabakalar1 arasinda
olusturulan kovalent baglar, a) ilk model bag goriiniimii, b)
deformasyon anindaki bag goriinimii.

Grafen tabakalariile KNT’ler arasinda kovalent baglari
olusturmak icin grafen ve ona karsilik gelen KNT bolgesine
termal kaynak islemi uygulanir.
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Isil  kaynak isleminde ilk olarak termal gevsemeyi
gergeklestirmek igin ortam oda sicakliginda (300K) 40
pikosaniye (ps) tutulur. Ardindan fiizyondaki
atomlarin sicakligi kademeli olarak (her kademe i¢in 300K)
referans sicakliga (1200 K) yiikseltilir. Kaynak bdlgesindeki
atomlara kovalent bag olusumu icin enerji saglamak {izere
50 ps siireyle bu sicaklikta sabit tutulur. Daha sonra, sicakligt
30 ps icinde 1200 K'den 300 K'ye diislirmek icin asamali
sogutma yapilir. Son olarak, 300 K'de 40 ps i¢in rahatlatilir.
Boylece baglanti bolgelerindeki baglarin  stabilitesi
incelenir [18]. Is1l kaynak iglemi sonunda KNT’ler ve
grafenler arasinda olusan baglar Sekil 2'de gosterilmektedir.

Atomik modeller olusturulduktan sonra serbest enerji
profilleri izlenerek numunelerin termodinamik stabilitesini
incelemek i¢in atomistik modeller, Nose-Hoover termostati
ve izotermal-izobarik (NPT) toplulugu kullanilarak 100 ps
boyunca oda sicakligi sartlarinda termalize edilir. Bu
asamada atom basina diisen toplam enerji degerleri zamana
baghi olarak  izlenir. Numunelerin  termodinamik
uygulanabilirligi saglandiktan sonra mekanik testlere gegilir.
Mekanik testlerde ¢ekme ve basma yiikleri numunelerin
sicakligt NVT entegrasyonu ile 0.001 ps? yiikleme hizinda
oda sicakligi sartlarinda sabit tutularak uygulanir. Analizler
sonucunda her iki ylikleme durumu igin Young modiilii (E),
akma gerilimi (oy) ve nihai gerilim (ou ) degerleri
hesaplanarak mekanik o6zellikleri karsilastirilir. Ayrica
mekanik analizler KNT’lerin enine (Y) ve boyuna (Z)
dogrultulart igin ayr1 ayr1 gerceklestirilerek dogrultu etkileri
de incelenmistir.

Sonuclar ve tartisma

Cekme Davramsi

Bu ¢aligsmada ilk olarak nanoyapilarin termodinamik olarak
kararlt olduklarmi incelemek i¢in 300 K'de enerji profilleri
yeterince uzun bir siire incelenistir. Onerilen yapilarin enerji
degerlerinin hemen hemen sabit kaldig1
goriilmektedir. Ayrica, 6nerilen ilk tasarima kiyasla belirgin
bir yapisal degisiklik olmamasi, termodinamik olarak kararlt
oldugunu gostermektedir. Yapilarin  kararli  oldugu
anlagildiktan sonra mekanik testler gergeklestirilmistir.

8 T T T T

] vl

Pt-Al

—— Pt-AI-GKNT(6x8)
Pt-Al-GKNT(8x8)
PL-AI-GKNT(10x10)

—— Pt-AI-GKNT(12x12)

Gerilme (GPa)
'
1

i} Fv‘v"v L2

T T
0,15 0,20 0,25
Sekil Degistirme (g)

0 T
0,05

T
0,10 0,30 0,35 0,40

Sekil 3. Pt-Al-GKNT yapilarinin Z dogrultusundaki (KNT
dogrultusu) ¢cekme gerilme-sekil degistirme egrileri.
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Platin-aliiminyum(Pt-Al) kompozit yapis1 ile dort farkl
KNT  igeren  Pt-Al-GKNT  yapilar igin  MD
simiilasyonlarindan elde edilen ¢ekme gerilme-sekil
degistirme egrileri, Sekil 3'te verilmistir. Yapilarin KNT
dogrultusundaki  gerilme sekil  degistirme  egrileri
incelendiginde Pt-Al yapilarina GKNT yapisinin eklenmesi
ile elde edilen Pt-Al-GKNT yapilarin stinekligi azalsa da
mekanik dayanimlarinin arttig1 goriilmiistiir. Modellerde yer
alan KNT capr arttikca lineer ve maksimum gerilme
bolgesinde cekme dayaniminin azaldigi siinekligin ise arttig1
gozlemlenmistir. Bu durum yapidaki KNT caplarinin
artmasina  baglhi  olarak  sayilarindaki  azalmadan
kaynaklanabilir. Maksimum gerilme mukavemeti agisindan
en yiiksek deger kiiciik fakat ¢ok sayida KNT igeren Pt-Al-
GKNT(6x6) yapisia aittir. Tokluk agisindan yapilar
arasinda biiyiik degisimler gdzlemlenmemistir. Siineklik
acisindan ise KNT (12x12) igeren yapinin daha iyi oldugu
goriilmistiir.

GKNT yapilarimin ve KNT boyutlarinin mekanik &zellikler
lizerindeki etkilerinin daha iyi anlasilabilmesi i¢in Tablo
2’de verilen elastik modili, akma mukavemeti ve
maksimum gerilme degerleri incelendiginde GKNT

yapilarmin Pt-Al yapisinin elastik modili ve maksimum
gerilme degerini artirmis oldugu goriilmektedir. Ayrica
akma gerilmesi ve akma sekil degistirme degerleri de
artmistir. Bu artisin KNT’iin sert yapisindan ve KNT ve
giiclii

grafenler  arasinda  olusturulan baglardan

kaynaklandig1 disiiniilmektedir. Karbon yapilarinin sert
kimyast malzemenin maksimum sekil degistirme degerini
diigiirerek stinekligini azaltmigtir[28, 40]. Elastik modiilii ve
maksimum gerilme degeri KNT ¢apinin azalmasi ve buna
bagl olarak KNT sayisinin artmasi ile artmistir. Benzer
sekilde maksimum gerilme degerleri KNT capinin azalmasi
(sayisinin artmasi) ile artarken akma gerilmesi ve akma sekil
degistirmesi azalmaktadir. Elastik modiilii ve maksimum
gerilme degeri agisindan en yiiksek deger Pt-Al-GKNT(6x6)
yapisina aittir. Akma gerilesi agisindan ise Pt-Al-
GKNT(12x12) yapist daha iyi degerler gostermektedir.

Sekil 4’te KNT dogrultusunda ¢ekme yiiklemesine maruz
kalan Pt-Al-GKNT yapisinin deformasyon mekanizmasinin
ornek bir gosterimi verilmistir. Pt-Al-GKNT(6x6) yapisina
ait KNT  dogrultusundaki  deformasyon  durumlari
incelendiginde €=0.124 sekil degistirme degerine kadar
gerilmelerin  arttigt  goriilmektedir. Gerilmelerin  biiytik
cogunlugunu KNT’ler tasimaktadir. KNT’ler igerisinde
sinirlarda yer alan KNT’lerde daha yiiksek gerilmeler
olusmustur. En yiiksek gerilmeler KNT’lerde olugsa da
€=0.124 degerinden sonra kopmalarin Al bdlgesinde
gerceklestigi  goriilmiistir. Kopmanin Grafen ve KNT
baglanti noktalarinda gergeklesmemesi bu iki yapi arasinda
giiclii kovalent baglarm olusturuldugunu gostermistir[31].
Deformasyon goriintiilerinden de bu baglarin yiiksek gerilme
tasidigi ve diizenli oldugu goriilmektedir.

Sekil 4. KNT dogrultusunda ¢ekme yiiklemesine maruz kalan Pt-Al-GKNT(6x6) numunesine ait deformasyon durumlari, (a)
0.02, (b) 0.06, (c) 0.10, (d) 0.12, (e) 0.14 ve (f) 0.26.
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Tablo 2. KNT dogrultusu (z) boyunca ¢ekme yiiklemesine maruz kalan yapilarin mekanik 6zellikleri.

Modeller Elastik Ggfli(ll:;?esi 'A\Sle(lrl:f1 '\"‘?‘kS‘m“m Malg:Lrir;um
Modiil (GPa) (GPa) Degistirmesi Gerilme (GPa) Degistirme
Pt-Al 51.515 3.081 0.0638 6.831 0.189
Pt-Al-GKNT(6x6) 67.659 4.242 0.0653 7.465 0.124
Pt-Al-GKNT(8x8) 62.871 4.115 0.0697 7.290 0.131
Pt-Al-GKNT(10x10) 58.961 4.770 0.0854 7.187 0.135
Pt-Al-GKNT(12x12) 51.153 6.485 0.130 7.125 0.144

Goze carpan bir diger onemli husus ise Sekil 4. e’de
(e=0.140) gozlemlendigi gibi smirlarda yer alan
KNT’lerdeki burkulma davranigidir. Bu durum, yapidaki
gerilmelerin €=0.124 degerine kadar artmasi ve bu degerden
sonra yapidaki kopmalarin gerceklesmesi ile gerilen KNT
baglarinin bir yay davranigi sergileyen salinim hareketinden
kaynaklanmaktadir. Bu salinim davranisi ile KNT’ler, yapiy1
tekrar eski konumuna dénmeye zorlayan ¢ekme yoniine zit
yonlii kuvvetin etkisi ile dnce basma yiikiine maruz kalarak
burkulma davranis1 sergiler ardindan ise salinimlarin
soniimlenmesi ile tekrar eski konumuna donerek
diizlesmektedir. KNT’lerin diizlestigi Sekil 4. f'de de
goriilmektedir.

Deformasyon goriintiilerinden de bu baglarin yiiksek gerilme
tagidigr ve diizenli oldugu goriilmektedir. Diger yapilarin
deformasyon goriintiileri incelendiginde benzer bir karakter
sergiledikleri ve gerilmelerin KNT bolgesinde yogunlastigi
goriilmistiir. KNT ¢api arttik¢a yapilarin maksimum gerilme
dayanimlar1 azalirken yapida kopmanin gergeklestigi strain
degerleri  artmaktadir. KNT(8x8), KNT(10x10) ve
KNT(12x12) igin sirasiyla kopma &=0.131, £=0.135 ve
€=0.144 degerinde aliiminyum bdlgesinde gergeklesmistir.
Kiigiik capli KNT’lerin yer aldig1 yapilarin daha yiliksek
gerilme degerlerine direng gdstermesi kiiclik cap ve diisiik
atom sayilarindan dolay1 diger yapilara kiyasla ¢ok sayida
KNT igermesidir.
9

T T T T

Pt-Al
o

e Pt-Al-GKNT(6x6)
Pt-Al-GKNT(8x8)
Pt-Al-GKNT(10x1 0)3 &

—— Pt-Al-GKNT(12x12)|

Gerilme (GPa)

T T T T
0,15 0,20 0,25 0,30

Sekil Degistirme ()

T
0,10

T
0,05

Sekil 5. Pt-Al-GKNT yapilariin Y dogrultusundaki
(grafen dogrultusu) ¢ekme gerilme-sekil degistirme egrileri.
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Yapilarin Grafen dogrultularindaki (Y) ¢ekme dayanimlari
incelendiginde (Sekil 5) €=0.025 sekil degistirme degerine
kadarki lineer bolgede tiim modellerin benzer davranis
gosterdigi goriilmistiir. Gerilmeler arttik¢a Pt-Al yapilarina
kiyasla G-KNT’li yapilarda gerilmenin egimi azalmis
siinekligi ve toklugu artmistir. Bu bdlgedeki gerilme
diistisiinlin grafenlerde yer alan bdlgesel bag kopmalarindan
kaynaklandig1 diistiniilmektedir. Yapida yer alan KNT’lerin
capt distikce maksimum gerilme dayanimi ve gekil
degistirme degeri artmaktadir. Maksimum gerilme degeri
acisindan en yiiksek deger kiiciik ¢apli KNT’lerin yer aldig1
Pt-Al-GKNT(6x6) yapisinda elde edilmistir. KNT c¢ap1
arttikca maksimum  gerilme degerlerinin  distiigii
goriilmiistiir. Tokluk ve siineklik agisindan incelendiginde
yine en iyi sonuglar en diisiik ¢caplit KNT igeren yapilarda
goriilmiistiir. Gerilme degerlerindeki diisiisler ise kademeli
olarak gerceklesmistir. Gerilme degerleri Tablo 3°de verilen
sayisal  degerler {izerinden incelendiginde elastik
modiillerinin hemen hemen ayni oldugu bulunmustur. G-
KNT yapilarmin varligi ve KNT c¢apmin artmast akma
gerilmesi ve akma sekil degistirmesini azaltmistir.
Maksimum gerilme degeri ise G-KNT varligt ve KNT
capinin azalmasi ile artmustir.

Pt-Al-GKNT(6x6) yapisinin grafen dogrultusundaki (y
dogrultusu) ¢cekme yiikii altindaki deformasyon goriintiileri
Sekil 6’da  verilmigtir.  Deformasyon  goriintiileri
incelendiginde gerilmelerin cogunlukla yapidaki grafenlerde
biriktigi goriilmiistir. Grafen ve KNT’ler arasinda
olusturulan kovalent baglardan dolayr KNT’lerde de
gerilmeler yiiksektir. Bu durum ayni zamanda arada
olusturulan kovalent baglarin giiclinii de ortaya koymaktadir.
Deformasyon goriintiileri de bu baglarin yiiksek gerilme
tagidig1 ve diizenli oldugunu dogrulamistir. Sekil degistirme
degerlerinin €=0.239°a kadar artmasi ile beraber gerilmelerin
arttig1 gorilmiistir. KNT’ler igerisinde uglarda yer alan
KNT’lerde daha yiiksek gerilmeler olusmustur. Maksimum
gerilme degerinden sonra yapidaki kopmalar grafen ve Al
bolgesinden baglamak iizere gergeklesmistir. Farkli ¢aplarda
KNT iceren yapilarin  deformasyon  goriintiileri
incelendiginde benzer bir karakter sergiledikleri ve
cogunlukla gerilmeleri grafenlerin tasidigi goriilmiistiir.
KNT capr arttikga maksimum dayanimin ve sekil degistirme
degerlerinin azaldig1 goriilse de kopmalar benzer sekilde
grafen ve aliminyum bdlgesinde gergeklesmistir.
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Tablo 3. Grafen dogrultusu (Y) boyunca ¢ekme yiiklemesine maruz kalan yapilarin mekanik 6zellikleri.

Modeller Elastik G'::fli(Irr];isi gtlr::? Maksimum Malg::{rir;um
Modiil (GPa) (GPa) Degistirmesi(c) Gerilme (GPa) Degistirme(c)
Pt-Al 58.622 3.325 0.0572 7.220 0.185
Pt-Al-GKNT(6x6) 59.129 3.086 0.0505 8.035 0.239
Pt-Al-GKNT(8x8) 58.621 2.941 0.0498 7.974 0.221
Pt-Al-GKNT(10x10) 58.583 2.857 0.0476 7.645 0.213
Pt-Al-GKNT(12x12) 58.178 2.821 0.0472 7.445 0.206

Sekil 6. Pt-Al-GKNT(6x6) yapilasinin Y dogrultusundaki (grafen dogrultusu) ¢cekme gerilme-sekil degistirme egrileri, (a)
0.02, (b) 0.06, (c) 0.16, (d) 0.20, (e) 0.24 ve (f) 0.26.
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Basma Davrams1

Kovalent olarak baglanmis grafen-KNT sandvi¢ yapisinin yatay kalmaktadir. Bu degerden sonra gerilmelerin arttig
Pt-Al yapist ile birlestirilmesinin bir sonucu olarak basma yogunlagsma bdlgesinin  olustugu  goriilmistir. KNT
performanslarini incelemek i¢in, Farkli Pt-Al-GKNT boyutlart agisindan yapilar degerlendiginde lineer bolgede
yapilarinin karsilastirmali basing gerilme-sekil degistirme belirli bir degere kadar KNT’lerin ¢ap1 arttik¢a taginan
egrileri Sekil 7°de verilmistir. Davranslar incelendiginde tig gerilme degerlerinin ve KNT dayanimlarinin daha yiiksek
farkli bolge gozlenmistir. Ik bolgede yapidaki gerilmelerin oldugu goriilmiistiir. Fakat KNT10x10’dan daha biiytik
lineer olarak £=0.06-0.08 (GKNT6x6-GKNT10x10) capta KNT kullanilmast durumunda ise degerler
degerine kadar arttigi goriilmiistiir. Ardindan gerilmeler diismektedir. Yogunlagma ve sertlesme bolgesinde ise daha
belirli bir degere kadar diismekte (¢=0.15) ve sonrasinda kiigiik ¢apli KNT’lerde kismen de olsa daha biiytlik
€=0.35 degerine kadar yap1 sekil degistirse de gerilmeler gerilmeler olusmaktadir.
T
204 30 - - T
] PL-A-GKNT(6x6)
189 4] Pt-Al-GKNT(8x8)
1 Pt-AI-GKNT(10x10) | -
16 —— Pt-AI-GKNT(12x12)
2,04
14 5
[0} 4 @154
o £ 4
124 %
% © 1,04
£ 104
8 8 0,5 |
00 ———
6 n 000 002 004 006 008 010 012 0,14 016
Sekil Degistirme (g)
4 - 4

T T — T T
00u uvuso uv,iv wuid V20 025 030 035 040 045 0,50
Sekil Degistirme (g)

Sekil 7. Pt-Al-GKNT yapilarmin Z dogrultusun

oy
(d) (€) ®

Sekil 8. Pt-Al-GKNT(6x6) yapisinin Z dogrultusundaki (KNT dogrultusu) basma gerilme-sekil degistirme egrileri, (a) 0.02,
(b) 0.06, (c) 0.08, (d) 0.10, (e) 0.20 ve (f) 0.40.
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Gerilmedeki davraniglarin daha iyi anlasilabilmesi igin
malzemelerin gerilme gorintiileri incelenmistir (Sekil 8).
Yapida olusan ilk gerilmeler aliminyumdan ziyade en dar
kesite sahip KNT’lerde olusmustur. Gerilmelerin artmasi ile
birlikte KNT’lerde egilmelerin basladigi ve £=0.06-0.08
degerine kadar arttifi goriilmiistir. Bu degerden sonra
KNT’lerde meydana gelen yanal deformasyonlardan dolay1
gerilmeler hizlica diismektedir. Ardindan grafikte yer alan
yatay bolgede sekil degisimine bagli KNT’lerin etrafinda
bulunan bosluklarin kapandigr gorilmis bu sebeple
gerilmeler olugmamistir. Bosluklar kapandiktan sonra
yogunlagsma bdlgesindeki gibi gerilmelerin tekrar arttig:
goriilmiistiir. Farkli  KNT c¢aplarma sahip yapilar
incelendiginde biyiik c¢apli KNT igeren yapilarda ilk
bolgedeki  gerilme  azalislar1  daha  biiyiik  sekil
degistirmelerde  gergeklesmistir. Bunu nedeni KNT
sayillarinin ~ azalmasina  ragmen  etki  alanlarinin
genislemesinden kaynaklandigi disiiniilmektedir. Pt-Al-
GKNTI12x12 yapisinda ise etki alanlar1 artmasina ragmen
KNT sayilarindaki azalmanin daha etkili olmasindan dolay1
lineer bolgede gerilme degerleri tekrar diismiistiir.

Sonug¢

Ozetle, bu calismada, platin ve aliiminyum levhalar arasina
yerlestirilmis  kovalent olarak bagli Grafen KNT
yapilarindan olusan yeni bir nanoyap1 sunulmustur. Ayrica,
numunelerin termodinamik stabiliteleri kontrol edildikten
sonra MD simiilasyonlart ile mekanik 6zellikleri
aragtirtlmistir. Grafen ve KNT yapilart arasinda giiclii
kovalent baglar olusturulmustur. Onerilen bu yap1 saf Pt-Al
yapisina kiyasla ¢ekme yiiklemesi altinda daha yiiksek
elastik modiil, maksimum gerilme ve sekil degistirme degeri
sergilemistir. Yap1 dogasi geregi an izotropik bir davranig
sergilemektedir. Ayrica, KNT c¢apmin yapinin mekanik
dayanimi iizerindeki etkileri de arastirilmistir. Kiiglik ¢aplh
KNT’lerin ¢ekme ve basma dayaniminin daha iyi oldugu
goriilmiistiir. Yapilarda yer alan KNT sayilarmin da cap
boyutlar1 gibi mekanik dayanimi etkilemekte ve g¢aplari
kiiciik olsa da ¢ok sayida KNT igeren yapilarda dayanim
daha iyidir. Onerilen bu galisma ile Pt-Al yapisina kiyasla
daha hafif ve daha yiiksek ¢ekme dayanimina sahip bir
nanoyap1 ortaya koyulmustur. flerleyen calismalarda, KNT
uzunluklarmin yapinin mekanik davranig iizerindeki etkileri
arastirilarak ideal KNT boyutlar belirlenebilir. Bunun yani
sira farklt KNT diziliminin etkileri ve hidrojen depolama
ozelliklerinin arastirilmasi da ilgi ¢ekici bir konu olabilir.
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