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Figure A. Physical model of four different N doping sites in SW defect

Purpose: In this study, the effect of nitrogen (N) doping within four different regions of the Stone-Wales (SW)
defect on the mechanical properties (Young’s modulus, tensile strength and failure strain) of a 9.73 nm X 6.76
nm size graphene was examined by using the molecular dynamics (MD) simulation method.

Theory and Methods:

Using the MD simulation method, Materials Studio software was choosen to build the physical model of
graphene. MD simulations in this paper were implemented by the LAMMPS open-source MD software. The
physical model of 9.73 nm X 6.76 nm size graphene was used in this work. In order to obtain mechanical
properties (Young’s modulus, tensile strength and failure strain) of graphene, uniaxial tensile tests were
performed under a deformation-control method for loading conditions at 300 K.

Results:

As a result of these investigations, it was determined that the values of graphene’s Young’s modulus, tensile
strength and failure strain decreased gradually as concentrations of SW defect and N doping increased. Within
the four different N doping sites in the SW defect at different concentrations, it was observed that N doping in
the center site of the SW defect (1% and 2" sites) had a higher Young’s modulus, tensile strength and failure
strain than that at the edge of the SW effect (3 and 4% sites). In addition, it was found that up to concentrations
of 2.5% N and 5% SW, N doping in the 1% site within the SW defect further improved the mechanical
properties compared to random N doping and the SW defect.

Conclusion:

1t N doping site was mechanically the most favorable and 3™ N doping site was mechanically the most
unfavorable site. Therefore, N doping site in SW defect was important factor affecting the mechanical
properties of graphene.
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Stone-Wales kusuru icerisindeki farkli bolgelere azot atomu katkilandirmanin grafenin
mekanik 6zelliklerine etkisinin molekiiler dinamik simiilasyon metodu ile incelenmesi
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e  Rastgele dagilmis Stone-Wales kusuru ve azot katkilandirmanin grafenin mekanik 6zelliklerine etkisinin incelenmesi
e  Stone-Wales kusurunun farkli bolgelerine azot katkilandirmanin grafenin mekanik 6zelliklerine olan etkisi
e  Stone-Wales kusuru igerisinde azot atomu katkilandirma i¢in en uygun bdlgenin belirlenmesi
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Bu ¢alismada, molekiiler dinamik (MD) simiilasyon metodu ile 9,73 nm x 6,76 nm boyutlarindaki grafenin,
Stone-Wales (SW) kusuru igerisinde, dort farkli bolgede azot (N) atomu ile katkilandirilmasinin mekanik
ozellikler (elastisite modiilii, cekme dayanimi ve kopma gerinimi) iizerindeki etkisi incelenmistir. Cesitli
konsantrasyonlardaki SW kusuru ve N atomu katkilandirilmasi ayri olarak ele almarak bunlarin grafenin
mekanik Ozelliklerine etkisi arastirilmigtir. Bu arastirmalar sonucunda, SW kusuru ve N atomu
katkilandirilmasimin konsantrasyonlar1 artinca grafenin elastisite modiilii, ¢ekme dayanimi ve kopma
gerinimi degerlerinin kademeli olarak azaldig1 belirlendi. Ancak, N atomu katkilandirilmasinin SW kusuruna
gore grafenin elastisite modiiliinii ¢ok daha az etkiledigi goriildii. Farkli konsantrasyonlarda SW kusuru
icerisindeki dort ayr1 bolgede yapilan N atomu katkilandirilmalari igerisinde, SW kusurunun merkez
bolgesinde (1. ve 2. bolge) gerceklestirilen katkilandirmanin kenar bolgelere (3. ve 4. bolge) gore daha
yiiksek elastisite modiilii, cekme dayanimi ve kopma gerinimi degerleri sergiledigi goriildii. Ayrica, %2,5 N
ve %5 SW konsantrasyon degerine kadar, SW kusurunun icerisinde 1. bolgede gergeklestirilen N atomu
katkilandirmasinin rastgele gergeklestirilen N atomu katkilandirmasi ve SW kusuruna gore mekanik
Ozellikleri daha fazla iyilestirdigi belirlendi.

Investigation of the effects of nitrogen doping within different sites of Stone-Wales
defects on the mechanical properties of graphene by using a molecular dynamics

simulation method

HIGHLIGHTS

e Investigation of the effects of randomly distributed Stone-Wales defects and nitrogen doping on the mechanical properties of graphene
e The effect of nitrogen doping within different sites of the Stone-Wales defect on the mechanical properties of graphene
e  Determination of the most suitable site for nitrogen doping in the Stone-Wales defect
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In this study, the effect of nitrogen (N) doping within four different regions of the Stone-Wales (SW) defect
on the mechanical properties (Young’s modulus, tensile strength and failure strain) of a 9.73 nm x 6.76 nm
size graphene was examined by using the molecular dynamic (MD) simulations method. Various
concentrations of the SW defect, and N doping were dealt with separately and their effects on the mechanical
properties of graphene were investigated. As a result of these investigations, it was determined that the values
of graphene’s Young’s modulus, tensile strength and failure strain decreased gradually as concentrations of
SW defect and N doping increased. However, it was observed that N doping was less effective on graphene’s
Young’s modulus than the SW defect. Within the four different N doping sites in the SW defect at different
concentrations, it was observed that N doping in the center site of the SW defect (1st and 2nd sites) had a
higher Young’s modulus, tensile strength and failure strain than that at the edge of the SW effect (3rd and
4th sites). In addition, it was found that up to concentrations of 2.5% N and 5% SW, N doping in the 1st site
within the SW defect further improved the mechanical properties compared to random N doping and the SW
defect.
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1. GIRIiS aNTRODUCTION)

Tek katmanh grafit yapidaki grafen [1], karbon (C)
atomlarmin altigen formuna sahip hiicrelerinden meydana
gelmektedir. Sahip oldugu yiiksek yiik tasiyici hareketliligi,
elektronik ve kristal form niteliginden dolayt son yillarda
bilim diinyasinda yaygin olarak arastirilmaktadir [2-4].
Diger karbon ailesi iiyeleri olan karbon nanotiip, fulleren ve
grafite benzer olarak, grafen de tistiin mekanik [5] 6zelliklere
sahiptir. Kusursuz yapidaki grafenin atomik kuvvet
mikroskobu kullanilarak belirlenen ¢gekme dayanimi, kopma
gerinimi ve elastisite modiilii degerleri sirasiyla, 130 £ 10
GPa, 0,25 ve 1 TPa olarak bulunmustur [5]. Ayrica son
donemdeki deneysel ¢aligmalar kusursuz yapidaki grafenin
151l iletkenliginin 2500 ile 5300 W/mK araliginda oldugunu
ortaya koymaktadir [6-8]. Bu yiizden grafen yiiksek
mukavemet ve 1s1 transferi arzulanan yerlerde tercih
edilmektedir. Ancak iiretiminde karsilagilan zorluklardan
dolay1 deneysel olarak olgiilen degerlere uygulamada
ulagsmak olduk¢a giigtiir. Son zamanlardaki ¢aligmalar
grafenin Ozelliklerinin yapisal kusurlardan etkilendigini
gostermektedir [9-11]. Gergekte grafenin sentezlenmesi ve
islenmesi  sirasinda  yapisal  kusurlarin  olusumunu
engellemek pek miimkiin olamamaktadir. Bu yapisal
kusurlara 6rnek olarak Stone-Wales (SW), atom boslugu,
tane sinir1, adsorbe atom ve safsizliklar verilebilir [12]. SW
kusuru, komsu iki C atomunun aralarindaki bagin orta
noktasma gore 90° dénmesi sonucu meydana gelmektedir.
Grafenin  Ozelliklerini  degistirmek i¢in  en etkin
yontemlerden biri de katkilandirmadir [13]. Azot (N)
atomunun C atomu ile giigli degerlik bagi ve atom
biiyiikliigiiniin C atomu ile kiyaslanabilir olmasindan dolay1
N atomu katkilandirilmast karbon-bazli malzemelerin
ozelliklerinin degistirilmesinde en ¢ok kullanilan yontemdir
[13]. N atomu ile katkilandirilmis grafen lityum-iyon piller
[14], glines yakat hiicreleri [15], siiper kapasitorler [16] ve
molekiiler sensorlerde [17] kullanilabilmektedir.

Nanomalzemelerin deneysel karakterizasyonundaki
zorluklar ve belirsizliklerden dolayi, modelleme ve
simiilasyon yaklagimlar1 gliniimiizde alternatif metot olarak
kullanilmaktadir. Literatiirde N atomu ile katkilandirilmig
veya kusurlu yapidaki grafenin mekanik o&zelliklerinin
molekiiler dinamik (MD) simiilasyonlar1 kullanilarak
incelendigi ¢aligmalar mevcuttur [18-22]. Bu ¢aligmalarda,
grafen igerisinde olusan kusurlarin yiizde konsantrasyonu
artifinda mekanik o6zelliklerin kotiilestigi  goriilmiistiir.
Wang ve arkadaglar1 [18] tarafindan SW ve C atom boslugu
kusurlarinin grafenin mekanik 6zellikleri {izerine etkisinin
farkl sicakliklar altinda MD simiilasyonu ile incelendigi bir
calismada ise sicaklik artisinin da mekanik ozellikleri
olumsuz etkiledigi belirlenmistir. Ansari ve arkadaslar1 [19]
SW ve C atom boslugu kusurlarini farkli konsantrasyonlarda
incelemis olup, grafenin ¢ekme dayanimi ve kopma
geriniminde meydana gelen disiisiin, oransal olarak
elastisite modiiliine gore daha fazla oldugunu gérmiislerdir.
Bu konuda yapilan bagka c¢aligmalarda [21, 22] ise %0,25
konsantrasyonda kusur igeren grafenin ¢ekme dayanimi ve

kopma gerinimi degerlerinin yaklagik olarak %20 azaldigi,
grafenin %6 konsantrasyona kadar N atomu ile
katkilandirilmasi durumunda elastisite modiilii {izerinde ¢ok
biiyiik bir degisim olmadig1 goriilmiistiir. Diger taraftan
¢ekme daynimi degeri, sadece %2 konsantrasyonda N atomu
katkilandirilmast ile %35°den fazla bir diisiis géstermektedir
[22].  Ayrica  grafen igerisinde  sadece = %0,25
konsantrasyonda atom boslugu kusuru olmasi durumunda,
¢ekme gerilmesinin yaklagik %25 oraninda azaldigi
belirtilmektedir.  Literatirde =~ SW  kusurunun  belli
bolgelerinde gergeklesen N atomu katkilandirmasinin,
grafenin  elektriksel ozellikleri iizerindeki  etkisinin
incelendigi bir ¢alisgma mevcuttur [23]. Bu ¢aligmada [23]
elde edilen sonuglara gore 1. bolge (bdlge konumlart Sekil
7°de verilmektedir) dort farkli bolge igerisinde enerjik olarak
en iyi bolge olarak belirlenirken 3. bolge ise en kotli bolge
olarak tespit edilmistir. Boylece SW kusurunun merkezine
gerceklestirilen N atomu katkilandirilmasinin enerjik olarak
en iyi sonucu verdigi goriilmiistiir. Yukarida verilen literatiir
aragtirmasindan goriildiigii iizere, grafenin elektriksel
ozellikleri iizerindeki etkisinin incelendigi yanlizca bir
calisma [23] olmasina ragmen, mekanik &zelliklerine
etkisinin arastirildigi bir ¢alisma bulunmamaktadir. Bu
nedenle bu agigi gidermek amaciyla bu calismada SW
kusurunun belli bolgeler i¢in yapilan N atomu
katkilandirilmasimin, grafenin mekanik ozellikleri {izerine
etkisi sistematik olarak incelenmistir.

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

Bu calismada kullanilan grafen yapisinin uzunlugu 9,73 nm,
genigligi 6,76 nm ve atom sayist 2576 olacak sekilde
Materials Studio [24] yazilimi kullanilarak tasarlanmustir.
Grafenin mekanik 6zelliklerini belirlemek igin olusturulan
bu MD model Sekil 1°de gosterilmektedir. Grafen yapisinin
kalinlig1 0,34 nm ve C-C atomlar1 arasindaki bagin uzunlugu
da 0,142 nm olarak kabul edilmistir. Grafen yapisinin
kosegen uzunlugu 10 nm’den fazladir. Bundan dolay:
elastisite modiilii lizerinde boyutun etkisi ihmal edilebilir
olmaktadir [25]. Bu ¢alismada, SW kusuru konsantrasyonu,
aralarindaki bag ile birlikte donen C atomlarmm kusursuz
yapidaki grafende yer alan C atomlar1 sayisina orani seklinde
belirlenmektedir. N atomu katkilandirma konsantrasyonu
(C) ise Es. 1 ile tanimlanmaktadir. Burada N, ve C, sirasiyla,
N ve C atomlarinin sayilaridir.

C =Nu/ (Co+Nyp) x 100% (1)

SW kusuru igerisinde tanimlanmis belli bolgelere N atomu
katkilandirilmasi durumunda, her bir SW konsantrasyon
degerinde katkilandirilmis N atomu sayist kadar SW kusuru
bulunmaktadir. Dolayisiyla bu c¢alismada SW kusuru
konsantrasyon  degerleri N  atomu  katkilandirma
konsantrasyonun iki kati olarak alinmistir. Calismada, altt
farkli konsantrasyonda SW kusurlu ve N atomu
katkilandirilmis grafen ele almmugtir. 3.1 bdlimiinde
konsantrasyon bazinda ele alinan degerlerin, 3.2 boliimiinde
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Sekil 1. Grafenin fiziksel modeli (Physical model of the graphene)

ele alinan degerler ile saglikli bir karsilastirmaya imkan
verebilmesi i¢in ayn1 konsantrasyon degerleri kullanilmustir.
N atomu ile katkilandirilmis her bir grafen igin
konsantrasyonlar sirastyla; %0,5 (13 N), %1 (26 N), %1,5
(39 N), %2 (52 N), %2,5 (64 N) ve %3 (77 N) dir. Fiziksel
model igerisinde rastgele katkilandirilan N atomlarinin
birbirlerine komsu olmayacak sekilde modellenmesine
dikkat edilmistir. Ele alinan SW kusuru konsantrasyonlart;
%1 (13 SW), %2 (26 SW), %3 (39 SW), %4 (52 SW), %5
(64 SW) ve %6 (77 SW) dir.

MD simiilasyonlarda LAMMPS (large-scale
atomic/molecular massively parallel simulator) [26] yazilim1
kullanilmistir ve C-C atomlar1 arasindaki etkilesimler
Lindsay ve Broido [27] tarafindan gelistirilen optimize
edilmis Tersoff potansiyeli ile tanimlanmistir. Grafen igin
optimize edilmis Tersoff potansiyelinin orijinal Tersoff
potansiyeline goére daha uygun mekanik test sonuglart
sundugu Dbilinmektedir [22]. Optimize edilmis Tersoff
potansiyelindeki C-C bag kesme mesafesi fiziksel olmayan
peklesmeyi ve yiiksek gerinimdeki bag kuvvvetlerini
engellemek icin 2 A olarak almmustir [28]. Tersoff
potansiyeli i¢in C-N bag etkilesim parametreleri Tersoff’un
caligmasindan [29] yararlanilarak belirlenmistir. Ayrica iki
N atomu arasindaki bagin olusumunu engellemek igin
fiziksel model igerisinde rastgele katkilandirilan N
atomlarmin  birbirlerine komsu  olmayacak sekilde
katkilandirtlmast saglanmistir. Bu mimarinin  deneysel
calisma ile uygunlugu daha 6nce yapilan bir ¢aligmada tespit
edilmistir [30]. Periyodik smir kosullar1 grafenin sadece
boylamasina ekseni (X) boyunca uygulanmstir.
Yiiklemeden once, grafen sistemi potansiyel enerjisinin
minimum ve sabit olmasi i¢in eslenik gradyan yontemi ile
sistemin en uygun duruma gelmesi saglanmistir. Simiilasyon
sirasindaki dengesizlikleri 6nlemek i¢in, tiim durumlarda,
1fs sabit zaman adimi segilmistir. Ayrica biitin MD
simiilasyonlarda Nose-Hoover termostat ve barostat
kullanilmistir [31]. Grafenin elastisite modiiliinii belirlemek
i¢in, deformasyon kontrol metodu ile tek eksenli cekme testi
simiilasyonu yapilmistir. Simiilasyonlarda yiikleme ekseni
(X) boyunca miihendislik gerinim hiz1 1x10° s”! ve yiikleme
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durumu kanonik (NVT) ortaminda 300 K sicaklik olarak
secilmistir. Gerilme-gerinim egrisini elde edebilmek i¢in her
gerinim seviyesine karsilik gelen gerilme degerleri
hesaplanmustir. Gerilme  ve  gerinim  egrisinin
olusturulmasinda Es. 2 ve Es. 3, elatisite modiiliiniin (E)
belirlenmesinde ise Es. 4 ve bu esitlik ile aynt sonucu veren
gerilme-gerinim egrisinin dogrusal kisminin egiminden
faydalanilmigtir [21].

o=(1/(Ab) x (3U / &) @)
8:(1-10)/10 (3)
E=(1/(At) x (82U / &%) (4)

Bu esitliklerde; U, A, t, 1 ve Iy sirasiyla, gerinim enerjisi,
modelin yiizey alani, grafenin kalinligi, grafenin son ve
baglangi¢ durumundaki uzunlugudur.

Bu caligmada ele alman her bir durum igin birbirinden
bagimsiz ii¢ farkli modelin MD simiilasyon sonug¢larinin
ortalamast alinmis ve ilgili hata degerleri belirtilmistir. {1k
olarak olusturulmus hesaplamali modelin dogrulugunu
ortaya koyabilmek adma kusursuz yapidaki grafenin MD
metodu ile mekanik &zellikleri ¢alisilmigtir.

3. SONUCLAR VE TARTISMALAR
(RESULTS AND DISCUSSIONS)

Kusursuz yapidaki grafenin simiilasyon sonucu elde edilen
degerlerle olusturulan gerilme-gerinim egrisi Sekil 2'de,
gerinim degerindeki degismeye bagli olarak grafenin
deformasyon siireci ise Sekil 3’te verilmistir. Grafenin
¢ekme dayanimi degeri 161 GPa ve buna karsilik gelen
kopma gerinimi degeri 0,2455 olarak bulunmustur, Sekil 2.
Ayrica, gerinim degeri 0,05’e ulagincaya kadar gerilme ile
gerinim arasinda dogrusal bir iligki oldugu goriilmiistiir. Bu
bolge i¢in 3 nolu esitlik kullanilarak, grafenin elastisite
modiilii 1 TPa olarak belirlenmistir. Bu sonuglar grafen igin
deneysel olarak elde edilen [5] 1 TPa elastisite modiilii ve
0,25 kopma gerinimi degerlerine olduk¢a yakindir.
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Sekil 2. Kusursuz yapidaki grafenin gerilme-gerinim egrisi
(Stress-strain curve of defect-free graphene)

Ancak, MD simiilasyonu sonucu ile elde edilen ¢ekme
gerilmesi degerinin deneysel olarak belirlenen 130+£10 GPa
[5] degerinden daha biiyiik oldugu goriilmiistiir. Bu durum,
MD simiilasyonda ¢ekme dayanimi degerinin gerinim hizina
bagli olarak degismesinden kaynaklanmaktadir. Soyleki,
gerinim hizi disiirildiiginde ¢ekme dayaniminin deneysel
sonuglara yaklastig1 bilinmektedir [32].

£=0,2455

3.1. Rasigele Dagilmis SW Kusuru ve N Katkilandirmanin
Grafenin Mekanik Ozellikleri Uzerindeki Etkisi

(Influence of Random Distribution of SW Defect and N Doping on the
Mechanical Properties of Graphene)

Bu kisimda, 2. béliimde belirtilen alt1 farkli konsantrasyonda
N atomu katkilandirilmis ve SW kusurlu grafen
incelenmistir. SW kusuruna ait mavi renk ile ifade edilen
kusurlu yapidaki C atomlarinin fiziksel modeli Sekil 4’de
verilmektedir.

i

Kusursuz yapi SW kusurlu yap1

Sekil 4. SW kusurunun fiziksel modeli
(Physical model of the SW defect)

Sekil 5’de, 3.2 bolimiinde ele alinan en yiiksek
konsantrasyon degeri ile ayn1 olacak sekilde, %6 SW kusuru

Sekil 3. Farkli gerinim kademelerindeki grafenin deformasyon siireci (Deformation process of graphene at various strain levels)

Tablo 1. Farkli N, SW ve N+SW konsantrasyonlarinin grafenin elastisite modiilii {izerine etkisi
(Influence of different N, SW and N+SW concentrations on the Young’s modulus of graphene)

Elastisite Modiilii Elastisite Modiilii Elastisite Modiilii

Konsantrasyon (TPa) Konsantrasyon (TPa) Konsantrasyon (TPa)

%0,5 N 0,985+0,002 %1 SW 0,950+0,001 %0,5 N+%1 SW  0,948+0,001
%1 N 0,992+0,001 %2 SW 0,904+0,008 %1 N+%2 SW  0,886+0,003
%1,5N 0,993+0,001 %3 SW 0,863+0,002 %1,5 N+%3 SW  0,850+0,001
%2 N 0,998+0,001 %4 SW 0,821+0,009 %2 N+%4 SW  0,802+0,001
%2,5N 0,996+0,001 %5 SW 0,775+0,002 %2,5 N+%5 SW  0,726+0,005
%3 N 0,998+0,001 %6 SW 0,743+0,005 %3 N+%6 SW  0,684+0,002
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konsantrasyonu ve %3 N atomu katkilandirma
konsantrasyonundaki grafenin fiziksel yapisi 6rnek olarak
gosterilmigtir.  Farkli  konsantrasyonlarda N  atomu
katkilandirilmast ve SW kusuru bulunmasimin grafenin
mekanik 6zelliklerine (elastisite modiilii, cekme dayanimi ve
kopma gerinimi) etkisi Sekil 6a, ¢ ve Tablo 1’de
gosterilmektedir.
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dayanimi ve kopma gerinimi
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MD  simillasyonu  sonuglarina  gbére, N  atomu
katkilandirmanin ve SW kusurunun grafen igerisindeki
konsantrasyonunun artmasiyla grafenin ¢ekme dayanimi ve
kopma gerinimi degerlerinin diistiiii gézlenmistir, Sekil 6a
ve b. Grafene yapilan %0,5 konsantrasyonunda N atomu
katkilandirmasinin ¢ekme dayanimive kopma gerinimi
degerlerinde sirasiyla %10,2 ve %9,8; %3 N atomu
konsantrasyonunun ise bu degerlerde sirastyla, %21,7 ve
%20,2 oraninda diigiise yol a¢tig1 goriilmistiir, Sekil 6a.
Benzer sekilde, %1 SW kusuru konsantrasyonunda ¢ekme
dayanimi ve kopma gerinimi degerlerinde sirasiyla, %19,8
ve %23,6; %6 SW kusuru konsantrasyonunda ise s6z konusu
degerlerde sirasiyla, %31,1 ve %33 oranlarinda diisme
goriilmiistir. SW kusuru ve N atomu katkilandirmanin
birlikte grafen igerisinde yer almasi durumunda; %0,5 N ve
%1 SW konsantrasyonunda ¢ekme dayanimi ve kopma
geriniminde sirasiyla, %26,5 ve %29,3 oranlarinda azalma
gorilmiistiir (Sekil 6¢). Artan konsantrasyona bagli olarak
kopma gerinimindeki diisiis %1 N ve %2 SW ile %2 N ve
%4 SW arasinda azalmaktadir, Sekil 6¢. %3 N ve %6 SW
konsantrasyonuna ulasildiginda ¢ekme dayanimi ve kopma
geriniminin  dligiis oran1 swrasiyla, %41,2 ve %35,9
olmaktadir. Tablo 1’de farkli konsantrasyondaki SW kusuru
ve N atomu katkilandirmanm grafenin elastisite modiilii
iizerine etkisi verilmektedir. N atomu katkilandirmasinin
grafenin elastisite modiilii iizerinde %]1-3 konsantrasyon
araliginda etkisinin ¢ok az oldugu, SW kusuru
konsantrasyonun %1’den %6’ya artmasi durumunda ise
grafenin elastisite modiiliiniin dogrusal olarak 6nemli dl¢iide
azaldigi goriilmektedir (Tablo 1). SW kusuru ve N atomu
katkilandirmanin grafenin elastisite modiiliine etkisi birlikte
incelendiginde, %0,5 N ve %1 SW konsantrasyonunda
elastisite modiilii azalma orani %5,2 olmaktadir. Bu oran %3
N ve %6 SW konsantrasyonunda %31,6 olmaktadir. SW
kusuru ve N atomu katkilandirmasinin grafen igerisindeki
etkisi bu durum i¢in birlikte incelendiginde N atomunun
grafenin ¢ekme dayanimi ve kopma gerinimine etkisinin
elastisite modiiliine gore daha yiiksek oldugu goriilmektedir.

3.2. SW Kusuru Icerisinde Tanimlanmus Belli Bolgelerde N
Katkilandirilmasinin Grafenin Mekanik Ozellikleri
Uzerindeki Etkisi

(Influence of ParticularN Doping Sites Defined in SW Defect on the
Mechanical Properties of Graphene)

Katkilandirilan N atomlar1 grafen igerisinde agirlikli olarak
kenarlarda ve yapisal kusurlarin etrafinda bulunur [33]. Buna
paralel olarak, N katkilandirmanin SW kusuru i¢inde olmasi
durumunda Sekil 7'de de goriilebilecegi gibi dort olasilik
mevcuttur. Calismanin bu kisminda, bu olasilik durumlari
icin grafenin mekanik o&zelliklerinin  degisimi MD
simiilasyonlar1 yoluyla sorgulanmis, Onceki bdliimdeki
sonuglarla da karsilastirilarak irdelenmistir. Sekil 8’de %6
SW kusuru konsantrasyonu ve 1. bdlgede %3 N atomu
katkilandirma konsantrasyonundaki grafenin fiziksel yapisi
ornek olarak gosterilmistir. Dort farkli bolgede, farkl
konsantrasyonlarda, SW kusuru igerisinde katkilandirilan N
atomunun elastisite modiilii, ¢cekme dayanimi ve kopma
geriniminin  degerleri Sekil 9a-f ve Tablo 2’de
belirtilmektedir.
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Sekil 7. SW kusuru igerisinde dort farkli bolgede N atomu

katkilandirmanin fiziksel modeli
(Physical model of four different N doping sites in SW defect)

MD simiilasyonu sonuglarina gore, grafenin mekanik
Ozellikleri N atomu katkilandirmanin gergeklestigi 1.
bolgeden 3. bolgeye dogru ilerledikge kotiilesmektedir. %0,5
N ve %1 SW konsantrasyonunda 1. bolgede elastisite
modiilii, gekme dayanimi ve kopma gerinimi sirasiyla, 0,949
TPa, 143,873 GPa ve 0,218 degerlerine diismektedir, Sekil
9a ve Tablo 2. Ayni konsantrasyon miktarinda 3. bolgede
elastisite modiilii, ¢ekme dayanimi ve kopma gerinimi
oranlari sirastyla, %8, %28,6 ve %25,3’e kadar diigmektedir,
Sekil 9a ve Tablo 2. S6z konusu degerlerin en diisiik oldugu
%3 N ve %6 SW konsantrasyonunda ise 1. bolgede elastisite
modiilii, ¢ekme dayanimi ve kopma gerinimindeki azalma
oranlar1 sirastyla, %36,7, %21,6 ve %19,1 olarak
belirlenmisir. 3. bélgede ise s6z konusu degerlerdeki azalma
oranlart sirasiyla %48,5, %50,1 ve %44,8’e ulagsmaktadir.
Boylece 1. ve 3. bolgeler arasindaki elastisite modiilii, gekme
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dayanimi ve kopma gerinimi degisiminin maksimum
degerleri sirastyla, %19,9, %36,3 ve %31,6°dir. Incelenen
simiilasyon kosullarinda, N atomu katkilandirmasinin SW
kusurunun merkez bolgesinde gerceklestirilmesi durumunda
mekanik ozellikler agisindan en uygun degerlerin, soz
konusu katkilandirmanin SW kusurunun kenar bdlgelerinde
yapilmasi durumunda ise mekanik 6zellikler bakimindan en
kotli degerlerin elde edildigi goriilmiistiir. Bu c¢aligmadan
elde edilen sonuglar, Zeng ve arkadaslarinin [23] ¢alismasi
ile ayn1 bolgeleri gostermektedir. SW kusuru icerisinde N
atomu katkilandirildiginda doniisiim  enerjisi merkez
bolgesinde en diisiik degerini ve kenar bolgelerde en yiiksek
degerini almakta [23] ve buna baghh olarak mekanik
ozellikleri etkilenmektedir.

SW  kusuru igerisindeki belirli bolgelere N atomu
katkilandirilmas: ile rastgele olarak gergeklestirilen SW
kusuru ve N atomu katkilandirmanin grafenin mekanik
ozelliklerine etkisinin incelenmesinden elde edilen degerler
Tablo 1 ve 2’de verilmistir. Elastisite modiiliiniin 1. bolgenin
%2,5 N ve %5 SW konsantrasyon degerine kadar olan kisim
digindaki degerleri ve diger biitiin bolgedeki degerler,
rastgele olarak SW kusuru ve N atomunu katkilandirilmasi
durumundaki degerlerden daha diisiiktiir. Cekme dayanimi
degerinde ise 3. bolge diginda elde edilen biitiin degerler
rastgele olarak gergeklestirilen durumdan daha yiiksektir.
Kopma gerinimi degerinde de 3. bdlgenin %2 N ve %4 SW
ile %3 N ve %6 SW konsantrasyon degerleri arasindaki
degerler hari¢ diger biitiin bolgelerde rastgele olarak
gergeklestirilen durumdan daha yiiksektir. Biitiin mekanik
ozellikleri artirmas: bakimindan 1. bdlgenin %2,5 N ve %5
SW konsantrasyon degerine kadar olan kismi rastgele olarak
gergeklestirilen durumlara gore en avantajli  bolge
durumdadir.
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Sekil 8. Grafenin %6 konsantrasyonda SW kusurlarina ve %3 konsantrasyonda 1. bolgede N atomu katkilandirmasina ait
fiziksel modeli (Physical model of graphene with 6% concentrations of SW defects and 3% concentrations of N atoms in 1% doping site)
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Sekil 9. a) %0,5 N+%1 SW b) %1 N+%2 SW ¢) %1,5 N+%3 SW d) %2 N+%4 SW e) %2,5 N+%5 SW ve ) %3 N+%6

SW konsantrasyonlarindaki farkli N atomu katkilandirma bélgelerinde grafenin ¢ekme gerilmesi ve geriniminin degigimi

(Variation of tensile strength and failure strain of graphene with different N doping sites of (a) 0.5% N+1% SW (b) 1% N+2% SW (c) 1.5% N+3% SW
(d) 2% N+4% SW (e) 2.5% N+5% SW and (f) 3% N+6% SW concentrations)

Tablo 2. Artan N+SW konsantrasyonlart ile farkli N atomu katkilandirma bélgelerinde grafenin elastisite modiiliiniin
degisimi (Variation of Young’s modulus of graphene in different N doping sites with increasing N+SW concentrations)

Elastisite Modiilii (TPa)

Konsantrasyon 1. Bolge 2. Bolge 3. Bolge 4. Bolge

%0.5 N+%1 SW 0949+ 0,002  0038+0001 09200002 0,29+ 0,002
%1 N+%2 SW 09000002  0873+0002 08440003 0,870+ 0,003
%1,5 N+%3 SW 0871£0,005 081740003  0772£0002  0.810=0,002
%2 N+%d SW 08420004  0774+0004  0735£0003 07620001
%2.5 N+%5 SW 0.712£0,004  0.672+£0003  0616£0,005 0,660 = 0,003
%3 N+%6 SW 064350004  0.617+0004  0515£0003 0,588 +0.005

4. SONUCLAR (CONCLUSIONS)

Bu ¢alismada, MD simiilasyon metodu ile SW kusuru ve N
atomu katkilandirmanin grafenin mekanik dzellikleri {izerine
etkisi incelenmistir. Elde edilen sonuglara gére: SW kusuru
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ve N atomu katkilandirmasi konsantrasyonu artinca grafenin
elastisite modiilii, ¢cekme dayanimi ve kopma gerinimi
degerleri kademeli olarak azalmaktadir. SW kusuru
konsantrasyonu %6’ya kadar arttiginda grafenin elastisite
modiilii, ¢ekme dayanimi ve kopma gerinimi degerleri
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sirastyla %25,7, %31,1 ve %33 olmaktadir. N atomu
katkilandirmanin grafenin elastisite modiilii izerinde 6nemli
bir etkisi olmamaktadir. Ancak, %3 konsantrasyona kadar
katkilandirma miktar1 artinldiginda  grafenin  gekme
dayanimi ve kopma gerinimi degerleri sirastyla %21,7 ve
%20,2 oranlarinda artmaktadir. SW kusuru ve N atomu
katkilandirmanin grafen igerisinde birlikte bulunmast
durumunda SW kusuruna oranla N atomu katkilandirmanin
grafenin elastisite modiilii iizerindeki etkisi ¢ok daha az
olmaktadir. Bu durumda grafenin ¢ekme dayanimi ve kopma

gerinimi  degerleri  birbirlerine  yakin  oranlarda
etkilenmektedir. SW kusuru igerisindeki farkli bolgelere N
atomu  katkilandirmalart—igerisinde 1.  Dbolgede

gerceklestirilen katkilandirma grafenin elastisite modiilii,
¢ekme dayanimi ve kopma gerinimi degerleri agisindan en
uygun sonuglar1 vermektedir. 3. bolgede gergeklestirilen N
atomu katkilandirma en disiik elastisite modiilii, ¢ekme
dayanimi ve kopma gerinimi degerlerinin olusmasina yol
acmaktadir. Bu nedenle SW kusurunun merkez bolgesi,
kenar kisimlara gore daha yiiksek elastisite modiilii, ¢ekme
dayanimi ve kopma gerinimi degerleri sergilemektedir. 1.
bolge, %2,5 N ve %5 SW konsantrasyon degerine kadar ayni
konsantrasyon degerleri i¢in, rastgele olarak gerceklestirilen
SW kusuru ve N atomu katkilandirmasina gore de daha
yiiksek elastisite modiilii,, ¢ekme dayanimi ve kopma
gerinimi degerleri gostermektedir.
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