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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 CaN3 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 CaN3
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 CsN3
structure indicate an increasing trend, as the strain rate increases from 107 s to 10° s”.. MD simulation
results indicate graphene-like CaNj3 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 C4Nj; 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 CaNs structure show an increasing trend.
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Son yillarda, iki boyutlu (2B) karbon bazli nanomalzemeler sahip olduklari yiiksek fiziksel ozellikleri
nedeniyle yogun ilgi gormektedir. Bu aragtirmada, grafen benzeri CsN3 yapisinin mekanik ozellikleri
molekiiler dinamik (MD) simiilasyonlar1 kullanilarak detayl bir sekilde incelenmistir. MD simulasyonlar1
sonuglarina gore, bu yapi iistiin mekanik 6zellikler (cekme dayanimi, elastisite modiilii ve kopma gerinimi)
gostermektedir. Grafen benzeri C4N3 yapisinin mekanik 6zellikleri farkli yiikleme yonlerinde 200 K ile 900
K arasindaki bes farkl sicaklikta ve 107 s ile 10° s™! arasindaki farkli gerinim hizlarinda incelenmistir. MD
sonuglari, bu 2B yapilarin mekanik &zelliklerinin, sicaklik arttik¢a, yiiksek sicakligin zayiflatma etkisi
nedeniyle yavas yavas azaldigini gostermektedir. MD sonuglari, bu yapiin mekanik 6zelliklerinin, yiiksek
sicakligin atomlar arasindaki baglanma enerjisini zayiflatma etkisi nedeniyle sicaklik arttik¢a yavas yavas
azaldig1 goriilmektedir. Ayrica, gerinim hiz1 arttifinda, mekanik ozellikler artis egilimi gostermektedir. Bu
yapinin mekanik ozellikleri armchair ve zigzag yonlerinde gergeklestirilen yiiklemeler sonucunda
izotropiktir. Ek olarak, 300 K'de grafen benzeri CaN3 yapisiin sekil degistirme siireci incelenmistir. MD
simiilasyon sonuglar1 gostermistir ki bu yapmin gevrek kirilma mekanizmasma sahiptir. Bu calisma
sonuglarinin, gerceklestirilecek 2B karbon-bazli nano cihazlarin mekanik yonetimi igin fayda saglayacagi
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 CaN3
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 to 10° s'. 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. GIRIS (INTRODUCTION)

Nano o6lgekli iki boyutlu (2B) malzemeler sahip olduklari
miikemmel elektronik yapilari, Gistiin mekanik 6zellikleri ve
yiiksek 1s1l ve elektriksel iletkenliklerinden dolayi son
yillarda arastirmacilar tarafindan yogun ilgi gérmektedir.
Ozellikle 2B malzemelerin énemi, benzersiz mekanik [1] ve
st [2] Ozellikleri, yiiksek elektron hareketliligi ve
stabilitesine sahip olan grafenden [3-5] elde edilen basarili
sonuglar sayesinde artmustir. Bununla birlikte, yar1 metalik
bir malzeme olarak da smiflandirilan grafen 0 eV enerji
bandi ag¢ikligmma sahiptir. Bu nedenle, nano-elektronik
cihazlarda uygulama alanlar1 siirhdir. Grafende bu
kisitlamay1 asabilmek ve enerji bandi agikligi olusturmak
icin kimyasal katkilandirma [6-8], grafeni nanogeritler haline
getirme [9], heteroyapilar [10-12] ve harici elektrik alan
uygulamalart  [13, 14] gibi yaygmm  ydntemler
kullanilmaktadir. Gergeklestirilen diizenlemeler igerisinde
en yaygin olarak kullanilan yontem grafeni metal veya
ametal atomlar ile katkilandirmadir. Bu sekilde elde edilen
kovalent olarak bagli karbon (C) ve azot (N) atomlarindan
olusan karbon nitriir (C;N,) yapilar1 6nemli bir aday olarak
diistiniilmektedir. Sahip olduklart enerji band1 agikliklari ile
nano-elektronik uygulamalarin yan1 sira C,N, nanoyapilar1
enerji doniisimii ve depolanmasi ve ¢evresel uygulamalar
kapsaminda dogrudan metanol yakit hiicresi ve kataliz
islemlerinde potansiyel uygulamalara sahiptir. Atomik ve

Karbon @ Azot

4 e W g "

elektronik yapisi kovalent baglanmay1 miimkiin kildigindan,
CuN;, nanoyapilar istiin mekanik, optik, elektronik ve 1sil
ozellikler gostermektedir [15-18]. Baz1 C,N, nanoyapilari ve
2B allotroplar1 deneysel olarak iiretilebilse de, bazilari heniiz
teorik olarak incelenmistir [19-22]. Bu baglamda, grafen
benzeri C;N, C3N, C3Ny4 ve C4N3 yapilari igin literatiirde
gergeklestirilen caligmalar [23-26] incelendiginde, bu
yapilarin enerji bandi agikliklar sirastyla, 1,71 eV, 2,7 eV,
2,7 eV ve 2,21 eV degerlerinde oldugu gorilmiistiir. Ayni
zamanda yiiksek mekanik 6zellikler sunan grafen benzeri
CyN, C3N ve C3Ny yapilarmim molekiiler dinamik (MD)
simiilasyonlar1 metodu kullanilarak belirlenen elastisite
modiilleri sirasiyla 0,335, 0,313 ve 0,21 TPa’dir. Bu
yapilarin ¢cekme dayanimlari ise 60, 33-35 ve 25 GPa’dir [23,
27,28]. Yukarida verilen literatiir arastirmasindan goriildiigii
iizere, grafen benzeri C4N3 yapisinin mekanik dzelliklerinin
detayli olarak aragtirildigi bir ¢alisma bulunmamaktadir. Bu
nedenle bu acig1 gidermek amaciyla bu ¢alismada MD
simiilasyonu metodu ile grafen benzeri C4N3 yapisinin
mekanik 6zellikleri detayli olarak aragtirtlmustir.

2. FiZIKSEL MODEL VE SIMULASYON METODU
(PHYSICAL MODEL AND SIMULATION METHOD)

Bu aragtirmada kullanilan 2B grafen benzeri C4N3 yapisinin
boyutlar1 15 nmx15 nm’dir. Ayrica bu yap1 6827 atomdan
olusacak sekile modellenmistir. Sekil 1°de, grafen benzeri
C4Nj3 yapisinin fiziksel modeli gosterilmektedir.

Sekil 1. Grafen benzeri C4N3 yapisinin atomik yapist (Atomic structure of graphene-like C4Ns structure)
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Mavi ve gri toplar sirasiyla N ve C atomlarint temsil
etmektedir. Grafen benzeri C4N3; yapisinin  mekanik
ozellikleri klasik MD  simiilasyonlar1  kullanilarak
belirlenmistir. Bu ¢alismadaki MD simiilasyonlar LAMMPS
(large-scale atomic/molecular massively parallel simulator)
[29] yazilim paketi ile gerceklestirilmistir. MD simiilasyon
sonuglarinin dogrulugu, atomlararasi kuvvetleri tanimlayan
kuvvet alanlarinin uygunlugu ile dogrudan iligkilidir. Bu
calismada, atomlar arasindaki etkilesimleri tanimlamak icin
optimize edilmis Tersoff potansiyeli [30, 31] kullanilmugtir.
C ve N atomlar1 i¢in Lindsay ve Broido [32] ve Matsunaga
vd. [33] tarafindan belirtilen parametreler kullanilmistir. Bu
parametreler Tablo 1'de verilmistir.

Tablo 1. C ve N atomlart i¢in optimize edilmis Tersoff

atomlar-arasi potansiyel parametreleri
(The optimized Tersoff interamotic potential parameters for C and N
atoms)

Parametreler C N

A (V) 1393,6 11.000
B (eV) 430 219,45
A (A 3,4879 5,7708
w (A 2,2119 2,5115
s 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 (A 1,95 2,15

D (A 0,15 0,15

Atomik koordinatlarin fonksiyonu olarak iki komsu atomun
potansiyel enerji formu su sekilde verilmistir(Es. 1-Es. 4)).

E=ZEi=%Zl/ij (1)

=
burada,

Vij = fe(rip) Ufa (i) — bijfa ()] 2)
fa(rij) = Ayje ™"y 3)
fa(rij) = —Bye™ 7y S

Kesme fonksiyonu f, (7;;) su sekilde verilir (Es. 5) :

I( 1, T <RU \I
_ 1 " 1 rij - Rl]

fe(rij) = 2 ZCOS S, — Ry ,

0, Ti]' > S,_]

RU <T'L']' <Sl] (5)
Burada bag fonksiyonu terimi b;; su sekilde verilir (Es. 6-Es.
8):

by = (1+ BliGT) /2 (6)
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burada kesme fonksiyonu f., itme ve ¢ekim gifti
potansiyelleri ise sirasiyla, fr ve f, olarak tanimlanmustir.
Sunu vurgulamakta gerekir ki, optimize edilmis Tersoff
potansiyeli kullanilarak elde edilen, grafenin ve 2B nano-
yapilarin elastisite modiilii, cekme dayanimi [34, 35] ve 1s1l
iletkenlik katsayis1 [36, 37] degerleri deneysel olarak dlgiilen
degerlere diger potansiyeller ile elde edilen degerlerden daha
yakin oldugu bulunmustur. Grafen benzeri C4N3 yapisinin
mekanik dzellikleri belirlenirken periyodik sinir kosullar1 2B
yapinin diizlemsel yonleri boyunca uygulanmstir. Grafen
benzeri C4Ns3 yapisinin, yiiklemeden Once, potansiyel
enerjisinin sabit ve minimum olmas1 i¢in eslenik gradyan
yontemi ile 2B yapmm en stabil hale getirilmesi
gergeklestirilmistir. 0,5 fs sabit zaman adimi, simiilasyon
sirasindaki  dengesizliklerin ~ Oniine  gegebilmek  i¢in
secilmistir. Nose-Hoover termostat ve barostati da biitiin MD
simiilasyonlarda kullanilmigtir [38]. Deformasyon kontrol
metodu ile, grafenin elastisite modiiliinii belirlemek i¢in, tek
eksenli ¢ekme testi simiilasyonu gergeklestirilmigtir. 300 K
sicakliginda, simiilasyonlarda yiikleme durumu NVT (sabit
molekiil sayist (N), hacim (V) ve sicaklik (T)) ortaminda ve
yiikleme ekseni (X) boyunca da miihendislik gerinim hizi
1x10° s! olacak sekilde belirlenmigtir. Ayrica bu sistemde
baglangi¢ asamasmndan itibaren gergeklestirilen sicak
6lgeklendirilmesi ile sicaklik kontrolii saglanir. Her gerinim
seviyesine karsilik gelen gerilme degerleri hesaplanarak
gerilme-gerinim egrisini elde edilmistir. Es. 9 ve Es. 10
kullanimu ile gerilme ve gerinim egrisi olusturulmakta ve Es.
11 kullanimu ile de elastisite modiilii (E£) belirlenmektedir.
Es. 11 ile ayni sonucu veren gerilme-gerinim egrisinin
dogrusal kisminin egiminden yararlanilmigtir [39].

[—1
g=—" ©9)
o
10U
_ 9 10
a At de (10)
1 92U
_ 11
At 0%¢ (1D

Burada; I, Iy, A, t ve U sirastyla, grafen benzeri C4N;
yapisinin son ve baslangi¢ durumundaki uzunlugu, yiizey
alani, kalinlig1 ve gerinim enerjisidir.

3. SONUCLAR VE TARTISMALAR
(RESULTS AND DISCUSSIONS)

Ik olarak, kullamlan MD simiilasyonu y&ntemini
dogrulamak i¢in, grafen benzeri C4N3 yapisina fiziksel
olarak oldukg¢a yakin bir model olan ve literatiirde detayli bir
sekilde arastirilan grafen benzeri C;N4 yapisinin mekanik
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ozellikleri arastirilmustir. Sekil 2°de, grafen benzeri CsNy4 ve
C4N3 yapilarinin  tek eksenli gerilim-gerinim egrisi
verilmistir.

300 K ve 10° s gerinim hizinda, grafen benzeri C3;Ng4
yapisinin diisiik gerinim seviyelerinde (gerinim degeri 0,05’e
ulagincaya kadar) elastisite modiili 0,21 TPa olarak
hesaplanmustir. Ayrica MD simiilasyon sonuglar1, bu yapinin
maksimum ¢ekme dayanimi degerinin de 25 GPa oldugunu
gostermektedir. Elde edilen bu sonuglar, grafen benzeri C3Ny
yapisi i¢in elastisite modiilii ve ¢ekme dayanimi sirasryla
0,21 TPa ve 25 GPa olarak hesaplanan MD simiilasyon
caligmalar1 [40] ile uyumludur.

3.1. Enerji Kararliligi (Energy Stability)

Oncelikle gerceklestirilen geometri optimizasyonu sonucu,
grafen benzeri C4N3 yapisinda C-C ve C-N bag uzunluklari
sirastyla 1,42 ve 1,35 A olarak olciilmiistir. Bu bag
uzunluklar1 yogunluk fonksiyoneli teorisi ile edilmis olan C-
C bag uzunlugu igin 1,42 A ve C-N bag uzunlugu igin 1,34
A sonuglarma yakindir [41]. Grafen benzeri C4N3 yapisinin
enerjik kararliligini inceleyebilmek igin, atom basina
baglanma enerjisi (kohesif enerji) su sekilde belirlenmistir:

Boag = (D Fi= E:) /m (12

burada E;, E; ve n sirasiyla, hiicre basina toplam enerji, i’inci
izole atomun enerjisi ve hiicredeki toplam atom sayisini
ifade etmektedir. Elde edilen MD simiilasyon sonucuna gore
grafen benzeri C4N3; yapisinin baglanma enerjisi negatif

olmakta ve hesaplanan deger -7,16 eV’dir. Bu da grafen
benzeri C4Ns3 yapisinin enerjik olarak kararli oldugunu
dogrulamaktadir. Tek eksenli gerilim-gerinim egrisi Sekil
2’de verilen grafen benzeri C4Nj3 yapisinin elastisite modiilii
0,25 TPa olarak belirlenmistir. Ayrica grafen benzeri CsN;
yapisinin ¢ekme dayanimi ve kopma gerinimi sirasiyla, 29
GPa ve 0,116’dur.

3.2. Deformasyon Siireci (Failure Process)

Sekil 3°de, grafen benzeri C4N3 yapisiun gerinim
degerlerindeki degisime bagli olarak deformasyon siireci
gosterilmigtir.

Ik olarak Sekil 3a’da goriildiigii gibi deformasyon kenar
kisimlarda birkag bagin bozulmasiyla baslamaktadir. Daha
sonra Sekil 3b ve Sekil 3c¢’de deformasyon ilerlemekte ve
son olarak Sekil 3d’de yapinin yirtilmasryla son bulmaktadir.
MD simiilasyon sonuglarimiz, baslangigtaki bagda
gerceklesen bozulma ile yapmin yirtilmasinin ¢ok yakin
gerilme seviyelerinde gergeklestigini  géstermistir. Bu
nedenle, grafen benzeri C4N3 yapisinin oda sicakligina yakin
300 K'de gevrek kirllma mekanizmas: gosterdigi
goriilmektedir. Ayrica gergeklestirilen ¢aligmalarda [23, 27,
28, 40, 42], grafen benzeri C3Ny4, C3N, CoN, C3N; ve B3C;
yapilarinin da benzer sekilde deformasyon siireci sonunda
gevrek kirilma mekanizmasina sahip oldugu vurgulanmustir.

3.3. Sicaklik Etkisi (Temperature Effect)

Bu bolimde, farkli sicakliklarin grafen benzeri C4N3
yapisinin mekanik 6zellikleri tizerindeki etkisi incelenmistir.

30

25

20

15+

Gerilme (GPa)

10

——C.N,
—_ C,N,

0,00

Sekil 2. Grafen benzeri C3N4 ve C4N; yapilarinin gerilme-gerinim egrileri

0,05 0.10 0,15

Gerinim

(Stress-strain curves of defect-free graphene-like CsNs and CsNs structures)

0,20
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Sekil 3. Grafen benzeri C4N3 yapisinin farkli gerinim seviyelerindeki deformasyon siireci. &r yapinin ¢gekme dayanimindaki
gerinimi (Failure process of graphene-like C4Ns structure at different strain levels. &/is the structure’s strain at ultimate tensile strength)

ilk olarak, Tablo 2'de, grafen benzeri CsN; yapisinin
mekanik 6zellikleri armchair ve zigzag yonleri boyunca 200-
900 K arasindaki g¢esitli sicakliklar altinda verilmistir.

Tablo 2. 200 K ile 900 K arasindaki farkli sicakliklarda
zigzag ve armchair yonlerinde grafen benzeri C4N3
yapisinin mekanik 6zellikleri

(Mechanical properties of graphene-like C4Ns structure in zigzag and

armchair directions under the different temperatures between 200 K and
900 K)

Yén Sicaklik Elastisite Cekme Kopma
(X) modiilii (TPa) dayanimi (GPa) 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 0,198 234 0,084
Zigzag 900 0,201 23,8 0,087

Bu sonuglara gore, grafen benzeri CsN; yapisinin ¢ekme
dayanimi, elastisite modiilii ve kopma gerinimi degerleri
sicakligin 900 K'ye kadar artirilmasiyla yavas yavas
azalmaktadir. Sicaklik arttikga bu yapiin elastisite modiilii
degeri diiser, ¢iinkii atomlar arasindaki baglanma enerjisi
1488

artan sicaklikla azalir. Ayrica, sicakligin artmastyla komsu
atomlar arasindaki mesafe artar ve bu da atomlarin etkilesim
enerjisinin azalmasina neden olur. Bu nedenle, bu yapilarin
kopma gerinimi sicaklifin artmasiryla azalmaktadir.
Belirtmek gerekir ki yiikselen kinetik enerji nedeniyle,
gerinim enerjisi de sicaklifin artmasiyla azalir. Bu sebeple,
¢ekme daymmmi da yiiksek sicakliktan olumsuz olarak
etkilenir. Tablo 2'de, grafen benzeri C4N; yapisit armchair
yoniinde yiiklendiginde, elastisite modiiliindeki maksimum
degisim, sicaklik 200 K'den 900 K'ye yiikseldiginde yaklasik
%26,1'dir. Sicaklik 900K 'ye yiikseltildiginde, grafen benzeri
C4N3 yapisinin ¢gekme dayanimi 300 K'de elde edilen degere
gore %19,3 daha distiktiir. Digerlerine benzer sekilde,
sicaklik 200 K'dan 900 K'ye yiikseldiginde, grafen benzeri
C4N3 yapismin kopma gerinimi azalmasi yaklagik %32,8
olarak hesaplanmaktadir. Tablo 2'de, yap1 zigzag yoniinde
yiiklendiginde, sicaklik 200 K'den 900 K'ye yiikseldiginde,
grafen benzeri CuN; yapisimin elastisite modiiliindeki
maksimum disiis %25,8'dir. Elastisite modiiliine benzer
sekilde, sicaklik 900 K'ye yiikseltildiginde, grafen benzeri
C4N3 yapisinin ¢ekme dayanimmi 200 K'deki degere gore
%23,2 daha diisiiktir. Son olarak, grafen benzeri CsN3
yapisinin kopma gerinimi azalmasi, sicaklik 200 K'den 900
K'ye yiikseldikce yaklasik %31,5 azalmistir. Tablo 2 ortaya
koymaktadir ki, grafen benzeri C4Ns; yapisimin mekanik
ozellikleri armchair ve zigzag yonlerinde gergeklestirilen
yiiklemeler dogrultusunda izotropiktir. Ek olarak, sicaklik
etkisinin grafen benzeri C4N; yapist iizerindeki degisimi
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diger grafen benzeri yapilar ile benzerlik goéstermektedir.
Senturk [42] sicaklik etkisinin grafen benzeri CsN3 ve B3Cs
yapilari izerindeki etkisini incelemistir. Sicaklik 200 K'den
900 K'ye yikseldiginde, grafen benzeri C3;N; ve B;Cs
yapilarinin elastisite  modiilii (armchair dogultusunda)
degerleri sirasiyla %36,3 ve %34 azalmaktadir. Sousa ve
arkadaglar1 da [43] 10 K’den 600 K’ye kadar olan sicaklik
degisiminin grafen benzeri C3;Nj (triazine tipi) yapisinin
mekanik 6zellikleri tizerindeki etkisini incelemistir. Grafen
benzeri C;3;N4 yapisinin elastisite modiiliiniin (armchair
dogrultusunda) yaklasik %16,5 azaldigini gézlemlemistir.

3.4. Gerinim Hizi Etkisi (Strain Rate Effect)

Bu béliimde, farkli gerinim hizlarinin grafen benzeri C4N3
yapisinin ~ mekanik  Ozellikleri  lizerindeki  etkisi
aragtirtlmigtir. Sekil 4°de, grafen benzeri C4Ns3 yapisinin
¢cekme dayanimi, elastisite modiilii ve kopma gerinimi
degerleri, farkli sicakliklar i¢in armchair y6nii boyunca farklt

gerinim hizlarinin bir fonksiyonu olarak gosterilmistir. Sekil
4'de, grafen benzeri C4N3 yapisinin ¢ekme dayanimu,
elastisite modiilii ve kopma gerinimi degerleri, gerinim hizi
107 sden 10° s'e yiikseldiginde artan bir egilim
gostermektedir. Oda sicakliginda, gerinim hizi 10° s™''den
107 s"'e diistiigiinde, grafen benzeri C4sN; yapisinin elastisite
modiilii, cekme dayanimi ve kopma gerinimi degerlerindeki
maksimum degigimler sirasiyla yaklasik %27,2, %48,7 ve
%34,5'dir, Sekil 4. Ayrica, grafen benzeri C4N3 yapisinin
elastisite modiilii, ¢ekme dayanimi ve kopma gerinimi
iizerindeki gerinim hiz1 etkisi, yiiksek sicaklikta diisiik
sicakliga gore daha belirgindir. Grafen benzeri bazi yapilar
icin de gerilim hizinin degisim etkileri iizerine incelemeler
gerceklestirilmistir. Senturk [42] grafen benzeri yapilarindan
C3N3 ve B3Cs’iin farkli gerinim hizlarinin mekanik 6zellikler
tizerindeki etkisini aragtirmigtir. Grafen benzeri C;N; ve
B3C;s yapilarinin elastisite modiilii degerleri sirasiyla %12,4
ve %12 azalmaktadir. Bu g¢aligmada da gerinim hizinin
grafen benzeri C3N3 ve B3C; yapilarinin mekanik 6zellikleri
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Sekil 4. Farkli sicakliklar i¢in armchair yonii boyunca gesitli gerinim hizlarinin bir fonksiyonu olarak grafen benzeri C4N;

yapisinin a) elastisite modiilii b) gekme dayanimi ve ¢) kopma gerinimi (a) Young’s modulus b) ultimate tensile strength and c) failure
strain of graphene-like C4Nj3 structure as a function of various strain rate along the armchair direction for different temperatures)
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tizerindeki etkisinin yiiksek sicakliklarda daha fazla oldugu
goriilmektedir. Mortazavi ve arkadagslar1 [23] grafen benzeri
C3N yapisimin mekanik 6zelliklerini incelediginde, gerinim
hizinin  azalmasi ile mekanik 6zelliklerin  azaldigt
gorilmiistiir.

4. SONUCLAR (CONCLUSIONS)

Bu makalede, grafen benzeri CsN; yapisinin mekanik
ozellikleri (elastisite modiilii, ¢cekme dayanimi ve kopma
gerinimi) MD simiilasyonlar1 kullanilarak incelenmistir.
Ayrica, farkli sicakliklarn, gerinim hizlarinin ve yiikleme
yonlerinin bu yap: iizerindeki etkileri incelenmistir. Bu
makaleden elde edilen sonuglar su sekildedir:

e Oda sicakliginda elde edilen MD simiilasyon sonuglarina
gore, grafen benzeri C4N3 yapisi oldukga yiiksek elastisite
modiilii, ¢ekme dayanimi ve kopma gerinimine sahiptir.
Bu degerler sirasiyla, 0,25-0,255 TPa, 29-29,3 GPa ve
0,116-0,117°dir. Ayrica, bu sonuglara gdre, bu yapinin
mekanik Ozellikleri armchair ve zigzag yonlerinde
gerceklestirilen yiiklemeler sonucunda izotropiktir.

¢ Bu caligmada, grafen benzeri C4N3 yapisinin enerjik olarak
kararli oldugu belirlenmistir.

e Ek olarak, grafen benzeri C4N3 yapisinin deformasyon
stireci 300 K'da incelenmistir. Elde edilen sonuglara gore,
bu yapmin gevrek kirilma mekanizmas:1 gosterdigi
goriilmektedir.

e 200 K ile 900 K arasindaki bes farkli sicakligin ve ayrica
107 s ve 10° 7! arasindaki iig farkli gerinim hizinin grafen
benzeri C4N; yapisinin mekanik ozellikleri {izerindeki
etkileri incelenmistir. Yiksek sicakliklarda atomlar
arasindaki baglarin zayiflamasindan dolay1 grafen benzeri
C4Ns3 yapisi daha disiik mekanik Ozelliklere sahip
olmaktadir. Artan sicakliklarda gerceklestirilen farklt
yonlerdeki yiiklemelerde de yapinin izotropik o6zelligi
devam etmektedir. Ek olarak, gerinim hizi arttiginda,
grafen benzeri C4N3 yapisinin elastisite modiilii, ¢ekme
dayanimi ve kopma gerinimi degerleri artan bir egilim
gosterir.

Bu caligmada elde edilen sonuglar dogrultusunda, iistiin
mekanik dzelliklere sahip grafen benzeri C4Nj3 yapist ile yeni
malzemelerin iiretimi, polimerik malzemelere takviye olarak
kullanilmasi, nanotransistorler ve 2B nanomalzeme tabanli

enerji depolama nano aygitlari igin yararli olmasi
beklenmektedir.
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