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Figure A. Atomic structure of graphene-like C4N3 structure 
 

Purpose: In this manuscript, the influences of various temperatures along the different loading directions
and various strain rates on the mechanical properties of graphene-like C4N3 structure were systematically 
studied, using molecular dynamics (MD) simulations. 
 
Theory and Methods: 
In this manuscript, LAMMPS package, which is open-source MD software, was utilized for
implementing all MD simulations of graphene-like C4N3 structure. To calculate the mechanical
properties, the physical model of this structure consisting of 6827 atoms was built with approximately
15 nm in length and 15 nm in width. To achieve the mechanical properties of graphene-like C4N3

structure, uniaxial tensile test was implemented for loading condition at 300 K. 
 
Results: 
As a result of this investigation, the mechanical properties (ultimate tensile strength, Young’s modulus
and failure strain) of graphene-like C4N3 structure gradually decrease with increasing the temperature 
from 200 K to 900 K. It can be assert that the mechanical properties of graphene-like C4N3 structure is 
isotropic along armchair and zigzag directions. The mechanical properties of graphene-like C4N3

structure indicate an increasing trend, as the strain rate increases from 107 s-1 to 109 s-1. MD simulation 
results indicate graphene-like C4N3 structure shows brittle failure mechanism at 300 K because the
rupture and initial debonding of this structure happen at so close strain level. 
 
Conclusion: 
According to the results of MD simulations, graphene-like C4N3 structure shows ultra high mechanical 
properties. The cohesive energy of this structure is negative, which confirms that graphene-like C4N3

structure structure is energetically stable. For graphene-like C4N3 structure, the lower mechanical 
properties values occur at higher temperatures since the atomic bonds become weaker. In addition, when
the strain rate increases, the ultimate tensile strength, Young’s modulus and failure strain of graphene-
like C4N3 structure show an increasing trend. 
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 Son yıllarda, iki boyutlu (2B) karbon bazlı nanomalzemeler sahip oldukları yüksek fiziksel özellikleri 
nedeniyle yoğun ilgi görmektedir. Bu araştırmada, grafen benzeri C4N3 yapısının mekanik özellikleri 
moleküler dinamik (MD) simülasyonları kullanılarak detaylı bir şekilde incelenmiştir. MD simulasyonları
sonuçlarına göre, bu yapı üstün mekanik özellikler (çekme dayanımı, elastisite modülü ve kopma gerinimi)
göstermektedir. Grafen benzeri C4N3 yapısının mekanik özellikleri farklı yükleme yönlerinde 200 K ile 900
K arasındaki beş farklı sıcaklıkta ve 107 s-1 ile 109 s-1 arasındaki farklı gerinim hızlarında incelenmiştir. MD 
sonuçları, bu 2B yapıların mekanik özelliklerinin, sıcaklık arttıkça, yüksek sıcaklığın zayıflatma etkisi
nedeniyle yavaş yavaş azaldığını göstermektedir. MD sonuçları, bu yapının mekanik özelliklerinin, yüksek
sıcaklığın atomlar arasındaki bağlanma enerjisini zayıflatma etkisi nedeniyle sıcaklık arttıkça yavaş yavaş
azaldığı görülmektedir. Ayrıca, gerinim hızı arttığında, mekanik özellikler artış eğilimi göstermektedir. Bu
yapının mekanik özellikleri armchair ve zigzag yönlerinde gerçekleştirilen yüklemeler sonucunda
izotropiktir. Ek olarak, 300 K'de grafen benzeri C4N3 yapısının şekil değiştirme süreci incelenmiştir. MD 
simülasyon sonuçları göstermiştir ki bu yapının gevrek kırılma mekanizmasına sahiptir. Bu çalışma
sonuçlarının, gerçekleştirilecek 2B karbon-bazlı nano cihazların mekanik yönetimi için fayda sağlayacağı
beklenmektedir. 
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 Two-dimensional (2D) carbon-based nanomaterials have received significant attention because of their high
physical properties, in recent years. In this investigation, the mechanical properties of graphene-like C4N3

structure are studied in detail, using molecular dynamics (MD) simulations. According to the results of MD
simulations, this structure shows superior mechanical properties (ultimate tensile strength, Young’s modulus
and failure strain). The mechanical properties of graphene-like C4N3 structure are also examined at five
distinct temperatures between 200 K and 900 K along the different loading directions and various strain rates
from 107 s-1 to 109 s-1. MD results show that the mechanical properties of this structure gradually decrease 
as temperature increases, due to the weakening effect of high temperature on the binding energy between 
atoms. Furthermore, as the strain rate increases, it is revealed that the mechanical properties show an
increasing trend. The mechanical properties of this structure are isotropic as a result of loading in the
armchair and zigzag directions. Additionally, at 300 K, the failure process of graphene-like C4N3 structure 
is examined. MD simulation results demonstrate that this structure has brittle failure mechanism. The results 
of this study may be considered helpful for future works of mechanical management of 2D carbon-based 
nanodevices. 
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1. GİRİŞ (INTRODUCTION) 
 
Nano ölçekli iki boyutlu (2B) malzemeler sahip oldukları 
mükemmel elektronik yapıları, üstün mekanik özellikleri ve 
yüksek ısıl ve elektriksel iletkenliklerinden dolayı son 
yıllarda araştırmacılar tarafından yoğun ilgi görmektedir. 
Özellikle 2B malzemelerin önemi, benzersiz mekanik [1] ve 
ısıl [2] özellikleri, yüksek elektron hareketliliği ve 
stabilitesine sahip olan grafenden [3-5] elde edilen başarılı 
sonuçlar sayesinde artmıştır. Bununla birlikte, yarı metalik 
bir malzeme olarak da sınıflandırılan grafen 0 eV enerji 
bandı açıklığına sahiptir. Bu nedenle, nano-elektronik 
cihazlarda uygulama alanları sınırlıdır. Grafende bu 
kısıtlamayı aşabilmek ve enerji bandı açıklığı oluşturmak 
için kimyasal katkılandırma [6-8], grafeni nanoşeritler haline 
getirme [9], heteroyapılar [10-12] ve harici elektrik alan 
uygulamaları [13, 14] gibi yaygın yöntemler 
kullanılmaktadır. Gerçekleştirilen düzenlemeler içerisinde 
en yaygın olarak kullanılan yöntem grafeni metal veya 
ametal atomlar ile katkılandırmadır. Bu şekilde elde edilen 
kovalent olarak bağlı karbon (C) ve azot (N) atomlarından 
oluşan karbon nitrür (CnNn) yapıları önemli bir aday olarak 
düşünülmektedir. Sahip oldukları enerji bandı açıklıkları ile 
nano-elektronik uygulamaların yanı sıra CnNn nanoyapıları 
enerji dönüşümü ve depolanması ve çevresel uygulamalar 
kapsamında doğrudan metanol yakıt hücresi ve kataliz 
işlemlerinde potansiyel uygulamalara sahiptir. Atomik ve 

elektronik yapısı kovalent bağlanmayı mümkün kıldığından, 
CnNn nanoyapıları üstün mekanik, optik, elektronik ve ısıl 
özellikler göstermektedir [15-18]. Bazı CnNn nanoyapıları ve 
2B allotropları deneysel olarak üretilebilse de, bazıları henüz 
teorik olarak incelenmiştir [19-22]. Bu bağlamda, grafen 
benzeri C2N, C3N, C3N4 ve C4N3 yapıları için literatürde 
gerçekleştirilen çalışmalar [23-26] incelendiğinde, bu 
yapıların enerji bandı açıklıkları sırasıyla, 1,71 eV, 2,7 eV, 
2,7 eV ve 2,21 eV değerlerinde olduğu görülmüştür. Aynı 
zamanda yüksek mekanik özellikler sunan grafen benzeri 
C2N, C3N ve C3N4 yapılarının moleküler dinamik (MD) 
simülasyonları metodu kullanılarak belirlenen elastisite 
modülleri sırasıyla 0,335, 0,313 ve 0,21 TPa’dır. Bu 
yapıların çekme dayanımları ise 60, 33-35 ve 25 GPa’dır [23, 
27, 28]. Yukarıda verilen literatür araştırmasından görüldüğü 
üzere, grafen benzeri C4N3 yapısının mekanik özelliklerinin 
detaylı olarak araştırıldığı bir çalışma bulunmamaktadır. Bu 
nedenle bu açığı gidermek amacıyla bu çalışmada MD 
simülasyonu metodu ile grafen benzeri C4N3 yapısının 
mekanik özellikleri detaylı olarak araştırılmıştır. 
 
2. FİZİKSEL MODEL VE SİMÜLASYON METODU  
(PHYSICAL MODEL AND SIMULATION METHOD) 
 
Bu araştırmada kullanılan 2B grafen benzeri C4N3 yapısının 
boyutları 15 nm×15 nm’dir. Ayrıca bu yapı 6827 atomdan 
oluşacak şekile modellenmiştir. Şekil 1’de, grafen benzeri 
C4N3 yapısının fiziksel modeli gösterilmektedir.  

 
 

Şekil 1. Grafen benzeri C4N3 yapısının atomik yapısı (Atomic structure of graphene-like C4N3 structure) 
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Mavi ve gri toplar sırasıyla N ve C atomlarını temsil 
etmektedir. Grafen benzeri C4N3 yapısının mekanik 
özellikleri klasik MD simülasyonları kullanılarak 
belirlenmiştir. Bu çalışmadaki MD simülasyonlar LAMMPS 
(large-scale atomic/molecular massively parallel simulator) 
[29] yazılım paketi ile gerçekleştirilmiştir. MD simülasyon 
sonuçlarının doğruluğu, atomlararası kuvvetleri tanımlayan 
kuvvet alanlarının uygunluğu ile doğrudan ilişkilidir. Bu 
çalışmada, atomlar arasındaki etkileşimleri tanımlamak için 
optimize edilmiş Tersoff potansiyeli [30, 31] kullanılmıştır. 
C ve N atomları için Lindsay ve Broido [32] ve Matsunaga 
vd. [33] tarafından belirtilen parametreler kullanılmıştır. Bu 
parametreler Tablo 1'de verilmiştir.  
 
Tablo 1. C ve N atomları için optimize edilmiş Tersoff 
atomlar-arası potansiyel parametreleri  
(The optimized Tersoff interamotic potential parameters for C and N 
atoms) 
 

Parametreler C N 
A (eV) 1393,6 11.000 
B (eV) 430 219,45 
 (Å-1)  3,4879 5,7708 
 μ (Å-1) 2,2119 2,5115 
 β 0,00000015724 0,10562 
 n 0,72751 12,4498 
 c 38.049 79.934 
 d 4,384 134,32 
 h -0,930 -0,9973 
R (Å-1) 1,95 2,15 
D (Å-1) 0,15 0,15 
 
Atomik koordinatların fonksiyonu olarak iki komşu atomun 
potansiyel enerji formu şu şekilde verilmiştir(Eş. 1-Eş. 4)). 
 

𝐸 ൌ  𝐸
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 𝑉

ஷ

 (1)
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Kesme fonksiyonu 𝑓ሺ𝑟ሻ şu şekilde verilir (Eş. 5) : 
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Burada bağ fonksiyonu terimi 𝑏 şu şekilde verilir (Eş. 6-Eş. 
8): 
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burada kesme fonksiyonu 𝑓, itme ve çekim çifti 
potansiyelleri ise sırasıyla, 𝑓ோ ve 𝑓 olarak tanımlanmıştır. 
Şunu vurgulamakta gerekir ki, optimize edilmiş Tersoff 
potansiyeli kullanılarak elde edilen, grafenin ve 2B nano-
yapıların elastisite modülü, çekme dayanımı [34, 35] ve ısıl 
iletkenlik katsayısı [36, 37] değerleri deneysel olarak ölçülen 
değerlere diğer potansiyeller ile elde edilen değerlerden daha 
yakın olduğu bulunmuştur. Grafen benzeri C4N3 yapısının 
mekanik özellikleri belirlenirken periyodik sınır koşulları 2B 
yapının düzlemsel yönleri boyunca uygulanmıştır. Grafen 
benzeri C4N3 yapısının, yüklemeden önce, potansiyel 
enerjisinin sabit ve minimum olması için eşlenik gradyan 
yöntemi ile 2B yapının en stabil hale getirilmesi 
gerçekleştirilmiştir. 0,5 fs sabit zaman adımı, simülasyon 
sırasındaki dengesizliklerin önüne geçebilmek için 
seçilmiştir. Nose-Hoover termostat ve barostatı da bütün MD 
simülasyonlarda kullanılmıştır [38]. Deformasyon kontrol 
metodu ile, grafenin elastisite modülünü belirlemek için, tek 
eksenli çekme testi simülasyonu gerçekleştirilmiştir. 300 K 
sıcaklığında, simülasyonlarda yükleme durumu NVT (sabit 
molekül sayısı (N), hacim (V) ve sıcaklık (T)) ortamında ve 
yükleme ekseni (X) boyunca da mühendislik gerinim hızı 
1x109 s-1 olacak şekilde belirlenmiştir. Ayrıca bu sistemde 
başlangıç aşamasından itibaren gerçekleştirilen sıcak 
ölçeklendirilmesi ile sıcaklık kontrolü sağlanır. Her gerinim 
seviyesine karşılık gelen gerilme değerleri hesaplanarak 
gerilme-gerinim eğrisini elde edilmiştir. Eş. 9 ve Eş. 10 
kullanımı ile gerilme ve gerinim eğrisi oluşturulmakta ve Eş. 
11 kullanımı ile de elastisite modülü (E) belirlenmektedir. 
Eş. 11 ile aynı sonucu veren gerilme-gerinim eğrisinin 
doğrusal kısmının eğiminden yararlanılmıştır [39].  
 

𝜀 ൌ
𝑙 െ 𝑙

𝑙
 (9)
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Burada; l, l0, A, t ve U sırasıyla, grafen benzeri C4N3 
yapısının son ve başlangıç durumundaki uzunluğu, yüzey 
alanı, kalınlığı ve gerinim enerjisidir.  
 
3. SONUÇLAR VE TARTIŞMALAR  
(RESULTS AND DISCUSSIONS) 

 
İlk olarak, kullanılan MD simülasyonu yöntemini 
doğrulamak için, grafen benzeri C4N3 yapısına fiziksel 
olarak oldukça yakın bir model olan ve literatürde detaylı bir 
şekilde araştırılan grafen benzeri C3N4 yapısının mekanik 
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özellikleri araştırılmıştır. Şekil 2’de, grafen benzeri C3N4 ve 
C4N3 yapılarının tek eksenli gerilim-gerinim eğrisi 
verilmiştir.  
 
300 K ve 109 s-1 gerinim hızında, grafen benzeri C3N4 
yapısının düşük gerinim seviyelerinde (gerinim değeri 0,05’e 
ulaşıncaya kadar) elastisite modülü 0,21 TPa olarak 
hesaplanmıştır. Ayrıca MD simülasyon sonuçları, bu yapının 
maksimum çekme dayanımı değerinin de 25 GPa olduğunu 
göstermektedir. Elde edilen bu sonuçlar, grafen benzeri C3N4 
yapısı için elastisite modülü ve çekme dayanımı sırasıyla 
0,21 TPa ve 25 GPa olarak hesaplanan MD simülasyon 
çalışmaları [40] ile uyumludur.  
 
3.1. Enerji Kararlılığı (Energy Stability) 
 
Öncelikle gerçekleştirilen geometri optimizasyonu sonucu, 
grafen benzeri C4N3 yapısında C-C ve C-N bağ uzunlukları 
sırasıyla 1,42 ve 1,35 Å olarak ölçülmüştür. Bu bağ 
uzunlukları yoğunluk fonksiyoneli teorisi ile edilmiş olan C-
C bağ uzunluğu için 1,42 Å ve C-N bağ uzunluğu için 1,34 
Å sonuçlarına yakındır [41]. Grafen benzeri C4N3 yapısının 
enerjik kararlılığını inceleyebilmek için, atom başına 
bağlanma enerjisi (kohesif enerji) şu şekilde belirlenmiştir: 
 

𝐸ğ ൌ ൬ 𝐸 െ 𝐸௧


൰ /𝑛 (12)

 
burada 𝐸௧, 𝐸 ve 𝑛 sırasıyla, hücre başına toplam enerji, i’inci 
izole atomun enerjisi ve hücredeki toplam atom sayısını 
ifade etmektedir. Elde edilen MD simülasyon sonucuna göre 
grafen benzeri C4N3 yapısının bağlanma enerjisi negatif 

olmakta ve hesaplanan değer -7,16 eV’dir. Bu da grafen 
benzeri C4N3 yapısının enerjik olarak kararlı olduğunu 
doğrulamaktadır. Tek eksenli gerilim-gerinim eğrisi Şekil 
2’de verilen grafen benzeri C4N3 yapısının elastisite modülü 
0,25 TPa olarak belirlenmiştir. Ayrıca grafen benzeri C4N3 
yapısının çekme dayanımı ve kopma gerinimi sırasıyla, 29 
GPa ve 0,116’dır.  
 
3.2. Deformasyon Süreci (Failure Process) 
 
Şekil 3’de, grafen benzeri C4N3 yapısının gerinim 
değerlerindeki değişime bağlı olarak deformasyon süreci 
gösterilmiştir.  
 
İlk olarak Şekil 3a’da görüldüğü gibi deformasyon kenar 
kısımlarda birkaç bağın bozulmasıyla başlamaktadır. Daha 
sonra Şekil 3b ve Şekil 3c’de deformasyon ilerlemekte ve 
son olarak Şekil 3d’de yapının yırtılmasıyla son bulmaktadır. 
MD simülasyon sonuçlarımız, başlangıçtaki bağda 
gerçekleşen bozulma ile yapının yırtılmasının çok yakın 
gerilme seviyelerinde gerçekleştiğini göstermiştir. Bu 
nedenle, grafen benzeri C4N3 yapısının oda sıcaklığına yakın 
300 K'de gevrek kırılma mekanizması gösterdiği 
görülmektedir. Ayrıca gerçekleştirilen çalışmalarda [23, 27, 
28, 40, 42], grafen benzeri C3N4, C3N, C2N, C3N3 ve B3C3 
yapılarının da benzer şekilde deformasyon süreci sonunda 
gevrek kırılma mekanizmasına sahip olduğu vurgulanmıştır. 
 
3.3. Sıcaklık Etkisi (Temperature Effect) 
 
Bu bölümde, farklı sıcaklıkların grafen benzeri C4N3 
yapısının mekanik özellikleri üzerindeki etkisi incelenmiştir. 

 
 

Şekil 2. Grafen benzeri C3N4 ve C4N3 yapılarının gerilme-gerinim eğrileri  
(Stress-strain curves of defect-free graphene-like C3N4 and C4N3 structures) 
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İlk olarak, Tablo 2'de, grafen benzeri C4N3 yapısının 
mekanik özellikleri armchair ve zigzag yönleri boyunca 200-
900 K arasındaki çeşitli sıcaklıklar altında verilmiştir.  
 
Tablo 2. 200 K ile 900 K arasındaki farklı sıcaklıklarda 
zigzag ve armchair yönlerinde grafen benzeri C4N3 
yapısının mekanik özellikleri  
(Mechanical properties of graphene-like C4N3 structure in zigzag and 
armchair directions under the different temperatures between 200 K and 
900 K) 

 

Yön 
Sıcaklık 
(K) 

Elastisite  
modülü (TPa) 

Çekme  
dayanımı (GPa) 

Kopma  
gerinimi 

Armchair 200 0,268 30,8 0,125 
Zigzag 200 0,271 31 0,127 
Armchair 300 0,25 29 0,116 
Zigzag 300 0,255 29,3 0,117 
Armchair 500 0,231 27 0,105 
Zigzag 500 0,233 27,2 0,108 
Armchair 700 0,214 25,3 0,095 
Zigzag 700 0,218 25,8 0,099 
Armchair 900 0,198 23,4 0,084 
Zigzag 900 0,201 23,8 0,087 
 
Bu sonuçlara göre, grafen benzeri C4N3 yapısının çekme 
dayanımı, elastisite modülü ve kopma gerinimi değerleri 
sıcaklığın 900 K'ye kadar artırılmasıyla yavaş yavaş 
azalmaktadır. Sıcaklık arttıkça bu yapının elastisite modülü 
değeri düşer, çünkü atomlar arasındaki bağlanma enerjisi 

artan sıcaklıkla azalır. Ayrıca, sıcaklığın artmasıyla komşu 
atomlar arasındaki mesafe artar ve bu da atomların etkileşim 
enerjisinin azalmasına neden olur. Bu nedenle, bu yapıların 
kopma gerinimi sıcaklığın artmasıyla azalmaktadır. 
Belirtmek gerekir ki yükselen kinetik enerji nedeniyle, 
gerinim enerjisi de sıcaklığın artmasıyla azalır. Bu sebeple, 
çekme dayınımı da yüksek sıcaklıktan olumsuz olarak 
etkilenir. Tablo 2'de, grafen benzeri C4N3 yapısı armchair 
yönünde yüklendiğinde, elastisite modülündeki maksimum 
değişim, sıcaklık 200 K'den 900 K'ye yükseldiğinde yaklaşık 
%26,1'dir. Sıcaklık 900K'ye yükseltildiğinde, grafen benzeri 
C4N3 yapısının çekme dayanımı 300 K'de elde edilen değere 
göre %19,3 daha düşüktür. Diğerlerine benzer şekilde, 
sıcaklık 200 K'dan 900 K'ye yükseldiğinde, grafen benzeri 
C4N3 yapısının kopma gerinimi azalması yaklaşık %32,8 
olarak hesaplanmaktadır. Tablo 2'de, yapı zigzag yönünde 
yüklendiğinde, sıcaklık 200 K'den 900 K'ye yükseldiğinde, 
grafen benzeri C4N3 yapısının elastisite modülündeki 
maksimum düşüş %25,8'dir. Elastisite modülüne benzer 
şekilde, sıcaklık 900 K'ye yükseltildiğinde, grafen benzeri 
C4N3 yapısının çekme dayanımı 200 K'deki değere göre 
%23,2 daha düşüktür. Son olarak, grafen benzeri C4N3 
yapısının kopma gerinimi azalması, sıcaklık 200 K'den 900 
K'ye yükseldikçe yaklaşık %31,5 azalmıştır. Tablo 2 ortaya 
koymaktadır ki, grafen benzeri C4N3 yapısının mekanik 
özellikleri armchair ve zigzag yönlerinde gerçekleştirilen 
yüklemeler doğrultusunda izotropiktir. Ek olarak, sıcaklık 
etkisinin grafen benzeri C4N3 yapısı üzerindeki değişimi 

 
 

Şekil 3. Grafen benzeri C4N3 yapısının farklı gerinim seviyelerindeki deformasyon süreci. εf yapının çekme dayanımındaki 
gerinimi (Failure process of graphene-like C4N3 structure at different strain levels. εf is the structure’s strain at ultimate tensile strength) 
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diğer grafen benzeri yapılar ile benzerlik göstermektedir. 
Senturk [42] sıcaklık etkisinin grafen benzeri C3N3 ve B3C3 
yapıları üzerindeki etkisini incelemiştir. Sıcaklık 200 K'den 
900 K'ye yükseldiğinde,  grafen benzeri C3N3 ve B3C3 
yapılarının elastisite modülü (armchair doğultusunda) 
değerleri sırasıyla %36,3 ve %34 azalmaktadır. Sousa ve 
arkadaşları da [43] 10 K’den 600 K’ye kadar olan sıcaklık 
değişiminin grafen benzeri C3N4 (triazine tipi) yapısının 
mekanik özellikleri üzerindeki etkisini incelemiştir. Grafen 
benzeri C3N4 yapısının elastisite modülünün (armchair 
doğrultusunda) yaklaşık %16,5 azaldığını gözlemlemiştir. 
 
3.4. Gerinim Hızı Etkisi (Strain Rate Effect) 
 
Bu bölümde, farklı gerinim hızlarının grafen benzeri C4N3 
yapısının mekanik özellikleri üzerindeki etkisi 
araştırılmıştır. Şekil 4’de, grafen benzeri C4N3 yapısının 
çekme dayanımı, elastisite modülü ve kopma gerinimi 
değerleri, farklı sıcaklıklar için armchair yönü boyunca farklı 

gerinim hızlarının bir fonksiyonu olarak gösterilmiştir. Şekil 
4'de, grafen benzeri C4N3 yapısının çekme dayanımı, 
elastisite modülü ve kopma gerinimi değerleri, gerinim hızı 
107 s-1'den 109 s-1'e yükseldiğinde artan bir eğilim 
göstermektedir. Oda sıcaklığında, gerinim hızı 109 s-1'den 
107 s-1'e düştüğünde, grafen benzeri C4N3 yapısının elastisite 
modülü, çekme dayanımı ve kopma gerinimi değerlerindeki 
maksimum değişimler sırasıyla yaklaşık %27,2, %48,7 ve 
%34,5'dir, Şekil 4. Ayrıca, grafen benzeri C4N3 yapısının 
elastisite modülü, çekme dayanımı ve kopma gerinimi 
üzerindeki gerinim hızı etkisi, yüksek sıcaklıkta düşük 
sıcaklığa göre daha belirgindir. Grafen benzeri bazı yapılar 
için de gerilim hızının değişim etkileri üzerine incelemeler 
gerçekleştirilmiştir. Senturk [42] grafen benzeri yapılarından 
C3N3 ve B3C3’ün farklı gerinim hızlarının mekanik özellikler 
üzerindeki etkisini araştırmıştır.  Grafen benzeri C3N3 ve 
B3C3 yapılarının elastisite modülü değerleri sırasıyla %12,4 
ve %12 azalmaktadır. Bu çalışmada da gerinim hızının 
grafen benzeri C3N3 ve B3C3 yapılarının mekanik özellikleri 

 
 

Şekil 4. Farklı sıcaklıklar için armchair yönü boyunca çeşitli gerinim hızlarının bir fonksiyonu olarak grafen benzeri C4N3 
yapısının a) elastisite modülü b) çekme dayanımı ve c) kopma gerinimi (a) Young’s modulus b) ultimate tensile strength and c) failure 

strain of graphene-like C4N3 structure as a function of various strain rate along the armchair direction for different temperatures) 
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üzerindeki etkisinin yüksek sıcaklıklarda daha fazla olduğu 
görülmektedir. Mortazavi ve arkadaşları [23] grafen benzeri 
C3N yapısının mekanik özelliklerini incelediğinde, gerinim 
hızının azalması ile mekanik özelliklerin azaldığı 
görülmüştür. 
 
4. SONUÇLAR (CONCLUSIONS) 
 
Bu makalede, grafen benzeri C4N3 yapısının mekanik 
özellikleri (elastisite modülü, çekme dayanımı ve kopma 
gerinimi) MD simülasyonları kullanılarak incelenmiştir. 
Ayrıca, farklı sıcaklıkların, gerinim hızlarının ve yükleme 
yönlerinin bu yapı üzerindeki etkileri incelenmiştir. Bu 
makaleden elde edilen sonuçlar şu şekildedir:  
 
 Oda sıcaklığında elde edilen MD simülasyon sonuçlarına 

göre, grafen benzeri C4N3 yapısı oldukça yüksek elastisite 
modülü, çekme dayanımı ve kopma gerinimine sahiptir. 
Bu değerler sırasıyla, 0,25-0,255 TPa, 29-29,3 GPa ve 
0,116-0,117’dir. Ayrıca, bu sonuçlara göre, bu yapının 
mekanik özellikleri armchair ve zigzag yönlerinde 
gerçekleştirilen yüklemeler sonucunda izotropiktir. 

 Bu çalışmada, grafen benzeri C4N3 yapısının enerjik olarak 
kararlı olduğu belirlenmiştir. 

 Ek olarak, grafen benzeri C4N3 yapısının deformasyon 
süreci 300 K'da incelenmiştir. Elde edilen sonuçlara göre, 
bu yapının gevrek kırılma mekanizması gösterdiği 
görülmektedir. 

 200 K ile 900 K arasındaki beş farklı sıcaklığın ve ayrıca 
107 s-1 ve 109 s-1 arasındaki üç farklı gerinim hızının grafen 
benzeri C4N3 yapısının mekanik özellikleri üzerindeki 
etkileri incelenmiştir. Yüksek sıcaklıklarda atomlar 
arasındaki bağların zayıflamasından dolayı grafen benzeri 
C4N3 yapısı daha düşük mekanik özelliklere sahip 
olmaktadır. Artan sıcaklıklarda gerçekleştirilen farklı 
yönlerdeki yüklemelerde de yapının izotropik özelliği 
devam etmektedir. Ek olarak, gerinim hızı arttığında, 
grafen benzeri C4N3 yapısının elastisite modülü, çekme 
dayanımı ve kopma gerinimi değerleri artan bir eğilim 
gösterir. 

 
Bu çalışmada elde edilen sonuçlar doğrultusunda, üstün 
mekanik özelliklere sahip grafen benzeri C4N3 yapısı ile yeni 
malzemelerin üretimi, polimerik malzemelere takviye olarak 
kullanılması, nanotransistörler ve 2B nanomalzeme tabanlı 
enerji depolama nano aygıtları için yararlı olması 
beklenmektedir. 
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