T.C.
MANISA CELAL BAYAR UNIVERSITESI
FEN BiLIMLERI ENSTITUSU

YUKSEK LiSANS TEZi
MAKINE MUHENDISLiGi ANABILIiM DALI
MEKANIK BiLiM DALI

KARBON NANOTUP YAPILARIN MODELLENMESI VE SONLU
ELEMANLAR YONTEMI iLE MEKANIK ANALIZI

Fatih Yasin ELAGOZ

Danmisman
Dog¢. Dr. Bozkurt Burak OZHAN

/

MANISA-2021



Fatih Yasin
ELAGOZ

KARBON NANOTUP YAPILARIN MODELLENMESIi VE SONLU ELEMANLAR
YONTEMI iLE MEKANIK ANALIZi

2021




TAAHHUTNAME
Bu tezin Manisa Celal Bayar Universitesi Miihendislik Fakiiltesi Makina Miihendisligi
Boliimii’nde, akademik ve etik kurallara uygun olarak yazildigin1 ve kullanilan tim

literatiir bilgilerinin referans gosterilerek tezde yer aldigini beyan ederim.

Fatih Yasin ELAGOZ

i



ICINDEKILER

ICINDEKILER ..ot il
SIMGELER VE KISALTMALAR DIZINI ......coooiviiiiiieeeeeeeeeeeeeee e, I
SEKILLER DIZINI.......ooiiiiiiioieiieeeeeeeeeee e, II
TABLO DIZINT ..o, 111
TESEKKUR ..ottt ne e A%
OZET ..ottt VI
ABSTRACT .ttt e e e e e e e e tae e e e essaeeeesnnaeeesensneeas VII
Lo GIRIS et 1
1.1.  Genel Bilgiler ve Mevcut Calismalar..........c.ccoceeviiniiienieniieiecieeeeeeeee. 1
1.2. Karbon Nanotiipler Hakkinda Genel Bilgiler............c.ccceevvivnieniienienneennen. 4
1.2.1.  Karbon Nanotlip Yapilar.......cccceevierireiiieniiiiiieeieeeecie e 4
1.2.2.  Karbon Nanotiip Yapilarin Mekanik Ozellikleri..................ccccooovuvneee.. 7
1.2.3. Uretim YONtEMIETT ..c.ov.vvvvececiceceeeeceeeeeecee oo, 9
1.2.4.  Yaygin Goriilen Kusurlar............ccoocieveiiiniiniienieciieeeee e 11

1.3.  Yapisal Analiz Hakkinda Genel Bilgiler............cccooieviienieniiienincieene, 13
1.3.1.  Terahertz Bilimi .....coccoooiiiiiiiiiiiiiicccee e 13
1.3.2. Frekans ANaliZi ......coooooiiiiiiiiiiiiiiccceeeeee e 14
1.3.3. Dinamik ANaliZ ......coooooiiiiiiiiiiiiiieeeeee e 15
1.3.4.  Sonlu Elemanlar YONtemMI.....c.ccooueriieniiiiieiieeiieie e 15

2. ANALITIK VE SAYISAL MODELLER ......cccoociiiitiiinrineieieeinsenseeieneneens. 19
2.1, Analitik MOdel .....oooeiiiiiieeee e e 19

2.1.1.  Klasik (Yerel) Elastisite Teorisine Uygun Hareket Denkleminin Elde
Edilmesi 19

2.1.2.  Yerel Olmayan Elastisite Teorisinin Hareket Denklemlerine

UYGUIANIMAST ....eeiiiiieciie ettt et e e e et e et eeetaeeennaeesnnneeennnees 23
2.2, Analitik COZUIM ....oocvvviiiieiiic e et 24
2.2.1. Basit-Basit Mesnet Tipi igin Céziimiin Elde Edilmesi ........................ 26
2.3, Sayi1sal MOdeller.........ocuiiiiiiiieiiee e 28
2.3.1.  Ansys Mechanical APDL Kullanilarak Model Olusturulmast ............ 28
2.3.2.  Python Dilinde Yazilan Sonlu Elemanlar Kodu ile Sayisal Modelin
OIUSTUTUIMAST . ... et e e e e e eeaae e e eeraeeeeens 33

il



3.

Analiz Sonuglarinin Degerlendirilmesi ..........coeevuerienieieniinieenececeeeee 40
3.1.  Analitik Sonuglarin Degerlendirilmesi...........ccceevvevciienieeiiienieeiecieeieene 40
3.2.  Sayisal Sonuglarin Degerlendirilmesi .........c.ccevvevieeiiieniieciienieciiecieeieene 43

3.2.1.  Ansys Mechanical APDL Kullanilarak Elde Edilen Sonuglarin

Degerlendirilmesi.......c.cccvieiiieiiieiieeieeiee e 43

3.2.2.  Python Kodu Kullanilarak Elde Edilen Sonuglarin Degerlendirilmesi 47

3.2.3.  Yontemler Arast Karsilastirmalarin Yapilmasi.........cccoeocvevcivenninnennee. 51

SONUC VE ONERILER...........ottieteteteeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e 62

KAYNAKGA ...oiiiiiieceeee et s 64

v



SIMGELER VE KISALTMALAR DiZiNi

CNT
SWCNT
MWCNT
MD
FEA
FEM
NRAM
SEM
TEM
CvD
S-W
E-B
QCL

Karbon Nanotiip (Carbon Nanotube)

Tek Duvarli Karbon Nanotiip (Single-Walled Carbon Nanotube)
Cok Duvarli Karbon Nanotiip (Multi-Walled Carbon Nanotube)
Molekiiler Dinamik (Molecular Dynamics)

Sonlu ElemanAnalizi (Finite Element Analysis)

Sonlu Eleman Yontemi (Finite Element Method)

Nano Bellek (Nano-Ram)

Taramal1 Elektron Mikroskobu (Scanning Electron Microscope)
fletim Elektron Mikroskobu (Transmission Electron Microscope)
Kimyasal Buhar Birikimi (Chemical Vapour Deposition)
Stone-Wales

Euler-Bernouilli

Kuantum Caglayan Lazer (Quantum Cascade Laser)



SEKILLER DIiZiNi

Sayfa
Sekil 1.1 Karbon nanotiip yapilarin siiflandirilmasi 5
Sekil 1.2 Grafen levha lizerinde Zigzag ve Koltuk (Armchair) karbon nanotiip
gosterimi 6
Sekil 1.3 Zigzag ve Koltuk (Armchair) karbon nanotiip yapilarin 2-B goriintiisii 7
Sekil 1.4 Ark desarj yontemi 10
Sekil 1.5 Yaygin goriilen kusurlarin sematik gosterimi 13
Sekil 1.6 Terahertz teknolojisi, elektronik ve fotonik iliskisi 13
Sekil 1.7 Sonlu elemanlar metodu akis semasi 16
Sekil 1.8 Elastik zemin iizerinde bulunan bir ¢cubuk 18
Sekil 1.9 Winkler elastik zemininin deformasyonun sematik gdsterimi 19
Sekil 1.10 Pasternak elastik zemininin deformasyonunun sematik gosterimi 19
Sekil 2.1 Kirisin sekil degisimi (deformasyonu) 20
Sekil 2.2 Nanotiip yap1 Ansys ortamina alindiginda elde edilen geometri 29
Sekil 2.3 Ankastre-ankastre ve ankastre-serbest sinir kosullari 32
Sekil 2.4 Ansys ortaminda elastik zemin i¢in yay tanimlamalari 33
Sekil 3.1 Basit-basit mesnet i¢in Python ¢oziimiiyle elde edilen mod sekilleri 49

Sekil 3.2 Ankastre-serbest mesnet i¢in Python ¢oziimiiyle elde edilen mod sekilleri50
Sekil 3.3 Ankastre-ankastre mesnet i¢in Python ¢6ziimii ile elde edilen mod sekilleri

51
Sekil 3.4 Zigzag CNT yapis1 i¢in basit-basit mesnet sonug analizi 52
Sekil 3.5 Zigzag CNT yapisi i¢in ankastre-serbest sonug analizi 52
Sekil 3.6 Zigzag CNT yapisi i¢in ankastre-ankastre sonug analizi 53
Sekil 3.7 Armchair CNT yapisi i¢in basit-basit mesnet sonug analizi 54
Sekil 3.8 Armchair CNT yapisi i¢in ankastre-serbest mesnet sonug analizi 54
Sekil 3.9 Armchair CNT yapisi i¢in ankastre-ankastre mesnet sonug analizi 55
Sekil 3.10 Yerel olmama parametresinin etkisi 55
Sekil 3.12 Mevcut calisma ile literatiir kiyaslamasi [14] 56
Sekil 3.13 Zigzag CNT i¢in elastik zemin etkisi 57

II



TABLO DiZiNi

Sayfa
Tablo 1.1 Tek-¢ok duvarli karbon nanotiip karsﬂastn‘mam.......................................).7. 5
Tablo 1.2 Karbon nanotiip yapilar ve diger miihendislik malzemelerinin mekanik
Ozelliklerinin K1yaslanmast .........c.coecveeiiiiieniieeiiie e 7
Tablo 1.3 Kompozit katki ve 1s1l islemde karbon nanotiip etkileri [18]...................... 8
Tablo 1.4 Karbon nanotiip iiretim yontemlerinin kiyaslanmasi ........c..ccccceceeveenennee. 11
Tablo 2.1 Zigzag ve Armchair tipte karbon nanotiip yapilarin karakteristikleri....... 29
Tablo 2.2 Ansys iizerinde CNT modellemek i¢in kullanilan eleman tipleri.............. 30
Tablo 2.3 CNT yap1 i¢in uygulanmasi gereken boyutsal doniistimler ...................... 30
Tablo 2.4 Nanotiip yap1 i¢in mekanik malzeme 6zellikleri...........ccoveeevieevirinennnnn. 32
Tablo 2.5 Zigzag tipte karbon nanotiip i¢in diigliim noktalart ............ccccceeveeiiennnne 39
Tablo 2.6 Armchair tipte karbon nanotiip i¢in diigiim noktalari.............c.cceeceenein. 39
Tablo 3.1 Yerel elastisite teorisine ait Zigzag karbon nanotiip dogal frekans degerleri
............................................................................................................................ 41

Tablo 3.2 Yerel elastisite teorisine ait Armchair karbon nanotiip dogal frekans
dogShleri ... .. A0, A . A 41
Tablo 3.3 Yerel olmayan elastisite teorisine gore Zigzag karbon nanotiip dogal

frekans deZETIeIT ......couiiiiiiiieiiee e 41
Tablo 3.4 Yerel olmayan elastisite teorisine gére Armchair karbon nanotiip dogal
frekans deZETIeIT .....eeuviiiiiiii e e 42
Tablo 3.5 Yerel olmayan elastisite teorisine gore basit-basit mesnet sinir kosuluna
EOTE MOA SEKIILETT ..oveviieiiieeiie e e 42
Tablo 3.6 Ankastre-serbest ve ankastre-ankastre sinir kosullar1 i¢cin mod sekilleri.. 43
Tablo 3.7 Zigzag tipli CNT i¢cin mevcut ¢alisma ve literatiir kiyast .......cc.ccceceeeneeene 44
Tablo 3.8 Armchair tipli CNT i¢in mevcut calisma ve literatiir kiyast ..................... 44
Tablo 3.9 Basit-basit mesnet ¢oziimii Ansys APDL Sonuglari.........ccccecereeninnnennee. 45
Tablo 3.10 Elastik zemin etkisi altinda goriilen mod sekilleri ..........ccceeevieninnnennee. 45
Tablo 3.11 Zigzag tipte karbon nanotiip icin elastik zemin etkisi altinda elde edilen
dogal frekans degerleri........ccooiiiiiiiiiiiiiie e 46
Tablo 3.12 Armchair tipte CNT igin elastik zemin etkisi altinda elde edilen dogal
frekans dEZETIETT ....ccvuviieiiieeiie e 46
Tablo 3.13 Elastik zemin etkilerine dair literatiirde [32] yapilan calismaya ait
SONUGIAT ...ttt et e e et e e e etae e e e e aaa e e e e e araeeeeeanneas 47
Tablo 3.14 Zigzag tipte karbon nanotiip i¢in 4 ve 8 elemanli Python kodu ile ¢6ziim
SOMUGIATT.....eeiiiiiiie ettt e e e e e e e e e e e e e e e e eeaaeeeeeetrraeeeeeareeeeeanns 47
Tablo 3.15 Armchair tipte karbon nanotiip i¢in 4 ve 8 elemanli Python kodu ile
COZUM SOMUGIATT .....cvvviiiiieiiiee e e e et eeetaeeeeeeans 48
Tablo 3.16 Zigzag tipte karbon nanotiip i¢in Python-analitik yiizde farklari............ 48
Tablo 3.17 Armchair tipte karbon nanotiip i¢in Python-analitik yiizde farklari ....... 48
Tablo 3.18 Basit-basit mesnet i¢in mod sekilleri ............cooeeviiiiiiiiiiiiciiiieees 58
Tablo 3.19 Ankastre-serbest mesnet igin mod sekilleri [31].......cccceeeeeiiiieiiiineenns 58
Tablo 3.20 Ankastre-ankastre mesnet i¢in mod sekilleri [31].......cccooeeiiiiiiiiinnnni. 59

I



Tablo 3.21 Ankastre-serbest mesnet tipi i¢in literatiir ve mevcut ¢aligma mod

SCKILLETT. ...ttt ettt et et e et e e e ae e e e te e e ebe e e erbeeeareeens 59
Tablo 3.22 Ankastre-ankastre mesnet tipi i¢in literatiir ve mevcut ¢alisma mod
SCKILICT L. .t e e et e e et e e 60
Tablo 3.23 Ankastre-serbest mesnet tipi i¢in elastik zemin uygulamasinin mod
SCKIIIETING CTKIST .....vvveiiiiiiiie e et 60
Tablo 3.24 Ankastre-ankastre mesnet tipi i¢in elastik zemin uygulamasinin mod
SCKIIIETING CTKIST ..vvrivviiiirieeciiee ettt ettt ettt e ere e e eaeeeeareeenns 61

v



TESEKKUR

Calismamin her agamasinda bana destek olan, bilgi ve deneyimleri ile yol
gosteren ve hem teknik konularda hem de manevi konularda yanimda olan degerli
danisman hocam Sayin Dog. Dr. B. Burak Ozhan’a éncelikli olarak tesekkiir eder, bir
kez daha saygilarimi sunarim.

Calisma doneminde ve tez yazim siirecinde yanimda olan maddi ve manevi
olarak desteklerinin eksikligini hi¢ hissetmedigim esime, anneme, babama ve
kardeslerime tesekkiir ederim.

Fatih Yasin ELAGOZ
Manisa, 2021



OZET

Yiiksek Lisans Tezi

KARBON NANOTUP YAPILARIN MODELLENMESI VE SONLU
ELEMANLAR YONTEMI iLE MEKANIK ANALIiZi

Fatih Yasin ELAGOZ

Manisa Celal Bayar Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Makine Miihendisligi Anabilim Dal

Damisman: Dog. Dr. Bozkurt Burak OZHAN

Bu c¢alismada karbon nanotiip yapilarin modellenmesi ve titresim
karakteristikleri iizerine incelemeler yapilmistir. Oncelikle karbon nanotiip yapilar
hakkinda mekanik 6zellikleri, iiretim yontemleri, sik goriilen kusurlar gibi temel
bilgiler verilmistir.

Karbon nanotiip yap1 analitik olarak Euler-Bernoulli kirisi teorisine uygun
olarak olarak modellenmistir. Yerel (local) elastisite ve yerel olmayan (non-local)
elastisite teorisine uygun hareket denklemleri ortaya konulmustur. Analitik ¢oziim
basit-basit, mesnet kosulu icin elde edilmistir.

Calismanin devaminda hesaplamali (sayisal) model kurulmus ve analizler
yapilmistir. Sonlu eleman yontemi tabanli  Ansys Mechanical APDL paket
programinda nanotiip modeli olusturulmustur. Nanotiip modelini Ansys APDL ile
coziimleyebilmek i¢in Python programlama dili kullanilarak molekiiler dinamik
programlar1 ile Ansys APDL dili arasinda koprii vazifesi goren ara programlar
yazilmistir. Ardindan c¢oziimler elde edilmis ve literatiirde bulunan sonuclar ile
kiyaslama yapilarak modelin dogrulanmasi saglanmistir. Elde edilen modele, bir
uygulama problemi olarak, elastik zemin kosulu eklenmis, elastik zeminin mod
sekilleri ve dogal (tabii) frekans degerleri tizerindeki etkileri ortaya konulmustur.

Hesaplamali analizlerin devaminda Python programlama dili kullanilarak
0zgiin bir sonlu eleman kodu olusturulmustur. Bu kodda Euler-Bernouilli kirisi ve sinir
kosullar1 i¢in uygun eleman matrisleri tanimlanmig, kiiresel (global) matrisler
olusturulmus ve ¢oziimler arastirilmistir. Elde edilen ¢oziimler analitik ¢oziimlerden
elde edilen sonuglar ile kiyaslanmig ve sonuglar degerlendirilmistir.

Anahtar Kelimeler: Karbon nanotiip, sonlu elemanlar vontemi, dinamik analiz,
Ansys, Python, titresim

2021, 73 sayfa
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Supervisor: Assoc. Prof. Bozkurt Burak Ozhan

In this study, carbon nanotube structures are modeled, and vibrational
characteristics of carbon nanotubes are studied. In the introduction part, brief
information about carbon nanotube structures has been given. Mechanical
characteristics, production methods, and deficiency types have been discussed.

Carbon nanotubes have been formulated analytically according to the Euler-
Bernoulli beam theory. Equation of motions according to local elasticity theory and
nonlocal elasticity theory has been obtained. The analytical solution is found for
simple-simple boundary conditions.

Numerical models have been established. Two approaches have been used.

Firstly, the finite element method-based Ansys Mechanical APDL software has
been used to model carbon nanotubes as mass and beam elements using the local
elasticity theorem. The gap between nanotube modeling software and APDL language
is bridged by using self-developed Python scripts. Solutions obtained with Ansys
Mechanical APDL are compared to similar works from the literature. After obtaining
the model verification, elastic foundation effects are implemented as an application
model. The effects of elastic foundation on mode shapes and natural frequencies are
investigated.

Secondly, a finite element code has been developed using the Python
programming language. In the Python program, the carbon nanotube is modeled using
the local Euler-Bernoulli beam theory, and element formulations are defined according
to this theory. Global stiffness and mass matrices are assembled, and solutions are
obtained. Obtained results are compared with the literature and the approaches
obtained in this work

Keywords: Carbon nanotubes, finite element method, dynamical analysis, Ansys,
Python . vibration.

2021, 73 pages
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1. GIRIS

1.1. Genel Bilgiler ve Mevcut Calismalar
Karbon nanotiip (CNT) yapilar ilk olarak 1991 yilinda Iijima [1] tarafindan
ortaya konulmustur. Giiniimiize kadar ¢ok ¢esitli kullanim alanlar1 ortaya ¢ikmustir.
Bunlardan bazilari; kompozit malzemeler i¢in katki maddesi olarak kullanimi, hassas
sensOr malzemesi ve yariiletken olarak kullanimi ve hiicre i¢cinden gegebilecek nano

boyutlarda olmas1 sebebiyle medikal alanlarda kullanimi olarak siralanabilir.

Ornegin karbon nanotiiplerin silindir yapilar1 sayesinde i¢lerindeki bosluklara
nano boyutta malzemelerin yerlestirilmesi ile 6zel olarak tespit edilen bolgede serbest
birakilacak ilag ile lokal etkili tedavilerin onii agilmaktadir. Gelecekte kullanimi
amaglanan alanlardan biri olan bio-sensor teknolojisidir. Cesitli hastaliklar i¢in
genelde zarar verici yonleri olan teshis yontemleri yerine pasif ve siirekli olarak
tarama yapabilen sensorler ile hastaliklarin zararsiz bir sekilde erken tanisinin
yapilmas1 tizerine caligmalar yapilmaktadir. Medikal sektorde karbon nanotiip
yapilarin kullanim alanlari, fonksiyonel gruplar, protein sarimi gibi konularin

derlemesini He ve arkadaslari [2] ortaya koymustur.

Elektronik alaninda karbon nanotiip uygulamasia o6rnek olarak, Cincinnati
Universitesi'nden arastirmacilarm pil olarak da hizmet gorebilen kiyafetler
iiretebilmek i¢in karbon nanotiiplerden olusturulmus kumaslar1 kullanmas1 verilebilir
[3]. Elektronik alanindaki bir diger gelisme de mevcut elektronik bilesenlerin
(komponentlerin) yerine karbon bazli elektronik bilesenlerin tasarlanmaya ve hatta
bazi bilesenler icin iiretilmeye baglanmis olmasidir. Ornegin Gilmer ve arkadaslarinin
[4] calismasinda da belirtildigi gibi karbon nanotiip tabanl bellekler (NRAM) yiiksek
performans ve uzun kullanim 6mrii vadetmekte ve bugiin kullanilan belleklerin yerine

gecmeye aday durumdadir.

Ortiz-Medina ve arkadaglarinin yaptig1 bir calismada [5] su filtrasyonu i¢in
tiretilen membranlarda ¢ok duvarli karbon nanotiiplerin kullaniminin desalinasyona
etkileri arastirilmis ve karbon nanotiiplerin kimyasal pasifliklerinin etkisi sayesinde

mevcut filtrelerden daha uzun 6miirlii filtrasyon sistemleri dnerilmistir.



Karbon nanotiiplerin bahsedilen kullanim alanlarina bagli  olarak
arastirmacilar, ¢esitli yapilarin termal, mekanik, elektriksel, korozyon vb. 6zellikleri

ile de ilgilenmektedirler.

Karbon nanotiiplerin yapisal 6zelliklerinin arastirilmasi deneysel ve teorik
olarak yapilabilmektedir. Deneysel arastirmalarda goriintiileme i¢in iletim elektron
mikroskobu (TEM) ve taramali elektron mikroskopu (SEM) gibi yiiksek teknoloji
gerektiren ekipmanlar kullanilmaktadir. Bu sebeple deneysel arastirmalar yiiksek

maliyetlere sebep olmaktadir.

Teorik aragtirmalar ise yine analitik ve benzetim (simiilasyon) olarak iki ayr1
ana cat1 altinda degerlendirilebilir. Karbon nanotiip yapilar analitik olarak, molekiiler
dinamik c¢atis1 altinda ve siirekli ortamlar mekanigi catis1  altinda
degerlendirilebilmektedir. Siirekli ortamlar mekaniginde karbon nanotiiplerin
karakteristikleri Euler-Bernoulli veya Timoshenko gibi ¢ubuk kuramlariyla ifade
edilebilmektedirler. Ancak boyutlarinin nanometre mertebesinde olmasindan dolay1
klasik (ya da yerel, lokal) elastisite kabulii yeterli kalmamakta ve Ahmet Cemal
Eringen’in ortaya koydugu yerel olmayan (non-local) elastisite teorisinin [6]

kullanilmas1 gerekmektedir.

Karbon nanotiiplerin benzetim (simulasyon) analizleri ise molekiiler dinamik
benzetimleri ve yapisal benzetimler ile yapilmaktadir. Bu iki yontemin baslica farklari
gereken zaman ve bilgisayar yiikiidiir. Molekiiler dinamik benzetimleri zaman almakta
ve kiyas yapildiginda yapisal benzetimlere gore daha giiclii bilgisayarlar
gerektirmektedir.  Yapisal benzetimler ise sonlu elemanlar yontemi ile
yapilabilmektedir. Karbon nanotiip yap1 uzay-kafes sistem olarak, kiitle ve yaylardan
olusan bir sistem olarak ya da kesisim noktalarinda noktasal kiitleler tanimlanmis

cubuk sistemler olarak modellenebilmektedir.

Teorik olarak karbon nanotiip yapilarin elastik modiil ve kayma modiilii gibi
yapisal karakteristiklerinin bulunmasi i¢in bir ydntem, atomlar arasi potansiyel
enerjilerin siirekli ortam yaklagimiyla modellenmesidir [7]. Bir diger yontem ise yap1
icindeki biitiin elemanlar i¢in bir esdeger siirekli ortam eleman segilerek yerine koyma

yoluyla elastik modiiliin yaklasik olarak hesaplanmasidir [8]. Deneysel olarak ise



elektron mikroskoplar1 (SEM, TEM) ve tasarlanan 6zel ¢ekme testi deney diizenekleri

sayesinde karbon nanotiiplerin yapisal karakteristikleri elde edilebilmektedir.

Karbon nanotlip yapilarin kullanimlarinda 6nemli olan dinamik
karakteristiklerinin baginda dogal frekanslar1 ve mod sekilleri gelmektedir. Frekans

analizi i¢in literatiirde ¢ok sayida ¢alisma ve farkli yontemler mevcuttur.

Arghavan ve Singh [9], karbon nanotlip yapilarin serbest ve zorlanmig
titresimlerini incelemistir. Kullaniklar1 yontem Newmark’in dogrudan integrasyon
yontemidir. Ankastre ve tek tarafli mesnetlenmis olarak yaptiklar1 incelemeler
sonucunda zigzag ve armchair (koltuk) tipli yapilar icin mod sekillerini ortaya koymus

ve en/boy oraninin frekanslar tizerindeki etkisini tartismislardir.

Karbon nanotiip yapilar i¢in frekans analizleri molekiiler mekanik yontemleri
de kullanilarak gerceklestirilebilmektedir. Molekiiler dinamik yontemlerinde Born-
Oppenheimer yakinsamasi kabulii yapilmakta ve evrensel kuvvet alani potansiyelleri
hesaplanarak atomlarin koordinatlarinin bulunmasi esasina dayanmaktadir [10,11]. Hu
ve ark. [12] calismalarinda molekiiler dinamik yoOntemleri kullanarak tek duvarli
karbon nanotiip (SWCNT) i¢in temel modlar1 bulmus ve bulunan modlar1 yerel, yerel
olmayan cubuk teorileri ile yapilan hesaplamalar ile karsilastirmiglardir. Bulgularina
gore yerel olmayan Timoshenko ¢ubugu yaklagimi 3.5 nm’den daha kisa yapilar i¢in

en dogru yanit1 vermektedir.

Reddy ve Pang [13], karbon nanotiiplerin hesaplamalarinda kullanilmak {izere
yerel olmayan elastisite teorisini kullanarak, yerel olmayan ¢ubuk formiilasyonlarini
tiiretmislerdir. Euler-Bernoulli ve Timoshenko ve g¢ubuk teorileri temel alinmis ve bu

yapilarda dinamik ve statik analizler i¢cin formiilasyonlar tiiretilmistir.

Bu ¢alismanin ilerleyen boliimlerinde de atiflarda bulunulacak ve ana kiyas
makalesi olarak ele alinan calismada Sakhaee-Pour ve arkadaslari[14], karbon
nanotiipleri atomistik sonlu elemanlar problemi olarak ele almis ve kiitlesel noktalar
ve kirig elemanlar kullanarak ¢oziimlemelerini yapmislardir. Elde ettikleri sonuglar
kullanarak, analiz sonuclarina yakinsayan, bir formiil tiiretmis ve bu formiilii

sunmuslardir.



Bu c¢aligmada ise karbon nanotiip yap1 i¢in Hamilton yontemi kullanilarak
hareket denklemi elde edilmis ve elde edilen hareket denklemi analitik olarak
¢Ozililmiistiir. Bunun yaninda literatiir ile karsilastirmali olarak sonlu elemanlar
yontemi kullanan paket program (Ansys) ile boyut degisimleri yapilarak karbon
nanotlip yapinin Euler-Bernoulli kirisi ve noktasal kiitleler olarak benzetimi
(simiilasyonu) yapilmis ve ¢oziilmiistiir. Paket programda Winkler parametresine
sahip elastik zemin etkileri eklenmis ve elastik zeminin dogal frekans degerlerine ve
modal titresim sekillerine etkileri incelenmistir. Ardindan sonlu elemanlar yontemi
kullanilarak 6zgiin bir Python kodu gelistirilmis ve karbon nanotiip yap1 i¢in Euler-
Bernoulli kirigsi ve noktasal kiitleler kullanilarak kiiresel rijitlik, kiitle ve kuvvet
matrisleri olusturularak 6zdeger-6zvektor problemi ¢oziilerek dogal frekans degerleri

elde edilmis ve diger yontemler ile kiyaslamalar yapilmistir.

1.2. Karbon Nanotiipler Hakkinda Genel Bilgiler

1.2.1. Karbon Nanotiip Yapilar

Karbon nanotiip yapilar, en yaygin olarak ile rulo haline getirilmis bir grafen
levha olarak tanimlanmaktadirlar. Bunlar nanotiip kelimesinin ifade ettigi sekilde
“nano” ve “tiibiil”, yani i¢i bos silindirik yapilardir ve boyut agisindan 10° metre

mertebesi ile ifade edilir.

Karbon nanotiip yapilar pek ¢ok farkli siniflandirmaya tabi tutulabilir, bu
siniflandirmalar Sekil 1.1°de gosterilmistir. Tek duvarli karbon nanotiip (SWCNT)
yapilar boyutsal olarak 0,4-2,0 nm ¢ap araligina ve 0,2 nm’den baglayip uzunluk olarak
iiretim yontemlerine gore degisiklik gosterebilmektedir [2,15]. Uzunluk i¢in bir iist
siir teorik olarak yoktur ve iiretim kapasitesi ile alakalidir. Cok duvarli karbon

nanotlip (MWCNT) yapilar i¢in ise dis ¢ap, duvar sayisi ile ilgilidir.



Duvar Kiral (helisel) iletkenlige Ug Tipine
Sayisina Gore Acisina Gore Gore Gore

= Tek Duvarh — Zigzag — iletken = Acik Uclu
Armchair ;
= Cok Duvarh (Koltuk) = Yari lletken = Kapali Uglu
|| Chiral (Kiral
ya da helisel)

Sekil 1.1 Karbon nanotiip yapilarin siniflandirilmasi

Olusumlar1 sirasinda karbon nanotiip yapilar duvar sayisina gore
cesitlenmektedir iist {iste siralanmis karbon atomlari, tek duvarli olabilecegi (SWCNT)
gibi ¢ift duvarli veya ¢ok duvarli (MWCNT) olabilmektedirler. Bu yap1 farklilig
yapilar i¢in karakteristik degisimlerine sebep olmaktadir. Tablo 1.1°de tek duvarli ve

cok duvarli yapilar arasindaki farkliliklar siralanmastir.

Tablo 1.1 Tek-¢ok duvarli karbon nanotiip karsilagtirmasi

Tek Duvarli Karbon Nanotiipler

Cok Duvarli Karbon Nanotiipler

(SWCNT)
Tek katman grafen mevcuttur

(MWCNT)
Katman sayisi 1’den fazladir

Uretimleri igin kataliz gerekmektedir

Uretimleri igin kataliz ihtiyac1 yoktur

Seri Uretimleri zordur

Seri tiretimleri kolaydir

Saflik diistiktiir

Saflik ytiksektir

Karakteristiklerinin degerlendirilmesi
cok duvarlilara gore daha kolaydir

Karakteristiklerinin degerlendirilmesi
tek duvarlilara gére daha zordur

Mekanik dayanimlari ¢ok duvarlilara
gore daha diisiiktiir

Mekanik dayanimlari tek duvarlilara
gore daha iyidir.

Elektriksel karakteristiklerin
belirlenmesi kolaydir

Elektriksel 6zelliklerinin belirlenmesi
i¢in her bir duvarin ayrica incelenmesi
gerekir

Burulmalari kolaydir

Burulmalar1 zordur

Kiral olarak da

(helisel

konumlanmalarin1 (oryantasyonlarini) ifade etmek ic¢in kullanilan ag¢1 olarak

anilabilir) acisi, atomlarin tip i¢indeki

tanimlanabilir. Kiral acisin1 grafen levhayi ele alarak agiklamak daha kolaydir. Sekil

1.2°de gosterilen grafen levha iizerinde levhanin rulo yapilma yonii olarak gosterilen



oklar dikkate alindig1 zaman zigzag ve koltuk (armchair) tipli karbon nanotiip yapilar
elde edilmektedir. Denklem 1.1°de ise kiral vektoriin (Eh) tanimlamasi1 verilmistir.
Zigzag tipli yapilar (n, 0) iken armchair tipindeki yapilar (m, m) yapisina sahiptirler.
Bu iki u¢ yapinin arasi ise kiral karbon nanotiip olarak tanimlanmakta Ve(n,m) indis

notasyonu ile gosterilmektedir. Yapinin tipine gore yapisal ozellikleri degismektedir
[16]. Ancak yapisal 6zelliklerin degisimine kiyasla bu indislerin ifade ettigi daha

onemli bir degisiklik mevcuttur. Yapinin iletkenligi kiral vektor tarafindan belirlenir.
Eger (m - n) degeri 3’lin tam kat1 ise yap1 metalik 6zellik gdsteriyordur, eger (m — n)

degeri 3’iin tam kat1 degil ise yap: yari-iletken karakteristik kazanmaktadir [16].
Zigzag ve Armchair tipli tek duvarli yapilar Sekil 1.3’te gosterilmistir.
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Sekil 1.2 Grafen levha lizerinde Zigzag ve Koltuk (Armchair) karbon nanotiip
gosterimi



Zigzag Armchair

Sekil 1.3 Zigzag ve Koltuk (Armchair) karbon nanotiip yapilarin 2-B goriintiisii

1.2.2. Karbon Nanotiip Yapilarin Mekanik Ozellikleri

Karbon nanotiip yapilarin gelecek vadetmelerinin mekanik bilimi agisindan
Oonemi daha ziyade 6zgilil mukavemet ve mukavemet dayanim degerleri sayesindedir.
Tablo 1.2°de karbon nanotiiplerin yapisal olarak diger miihendislik malzemeleri ile

kiyaslanmistir.

Tablo 1.2 Karbon nanotiip yapilar ve diger miihendislik malzemelerinin mekanik
ozelliklerinin kiyaslanmasi

. o Kopma
Ozellik Elas?}iplzgodul Mukavemeti
(GPa)
SWCNT 1-5,5 13-53
MWCNT 0,2-0,95 11-150
Celik 0,18-0,22 0,38-1,55
Aluminyum 0,06-0,075 0,10-0,15

Tablo 1.2°de goriildiigii lizere karbon nanotiip yapilar diger miihendislik
malzemelerine gore iistiin 6zellikler gostermektedir. Ancak mekanik 6zelliklerin ¢ok
genis aralikta olmasi kullanimlarmi zorlastiran konularin basinda gelmektedir. Bu
genis araligin sebebi karbon nanotiip yapilarin saf tiretimlerinin zor olmasi, yaygin

goriilen kusurlar gibi bir¢ok etkinin sonucu olarak karsimiza asilmasi gereken bir



zorluk olarak c¢ikmaktadir. Ancak bu yapilar stabil olarak karakterize edilebildigi
noktada katki maddeleri olarak biiyiikk fayda saglayacaklari Tablo 1.3’te
goriilebilmektedir. [17]

Tablo 1.3 Kompozit katki ve 1s1l islemde karbon nanotiip etkileri [17]

SWCNT Soguk Sekil Kopma Akma Uzama
Katki Oram1 ~ Verme orani Islem Mukavemeti Mukavemeti (%)
(% Agirlik) (%) (MPa) (MPa)

e 164,6 83,6 <1
verme
80 Soguk sekil
verme + 73,6 424 26
0 Tavlama
Soguk selal | =74 156,5 <1
verme
95 Soguk sekil
verme + 89,1 46,8 25
Tavlama
Sy 241,8 216,3 <1
verme
80 Soguk sekil
verme + 126,1 51,1 19
Tavlama
0.1 Soguk sekil
191,1 166,3 <1
verme
95 Soguk sekil
verme + 106,1 54,5 20
Tavlama

Karbon nanotiip yapilarin mekanik o6zelliklerini ve bu istlin 6zelliklerin
sebeplerini anlamak i¢in oncelikle atomik yapilara ve atomlar aras1 baglara bakmak
gereklidir. Metalik yapilarda goriilen kristal kafes yapilar ve bunlarin atomlar arasi
kovalent baglar1 sebebiyle farkli 6zellikler gosterdigi gibi karbon atomlar1 arasindaki
baglar da karbon nanotiip yapilarin dayanimini ve rijitliklerini belirler. Molekiiler
seviyede atomlar1 birer kiitle, baglar1 ise birer yay olarak degerlendirirsek -mekanik
biliminde gerilme sekil degistirme iliskisi agisindan elastik modiil olarak ortaya
konulan- rijitlik  katsayisinin  dogrudan bag kuvveti ile orantili oldugu

goriilebilmektedir. [18].

Bu yapilarin mekanik 6zellik benzetimleri ele alinirken atomlar aras1 baglar
icin kiris tanimlamas1 yapilabilir ve molekiiler dinamikte kullanilan bag enerjileri

kirisler i¢in deformasyon formdilleri ile esitlenerek yapisal modellemede kullanilacak
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katsayilar bulunabilir. Islemlere ait detayli adimlar Li ve Chou [19] ¢alismasinda
ortaya konulmustur. Denklem 1.2, Denklem 1.3 ve Denklem 1.4’te bu ¢alismadan

faydalanarak elde edilen bagintilar verilmistir.

EA
— =k 1.2
T (1.2)
EI
T:ke (1.3)
GJ
—=k 1.4
T 1.4

Denklemlerde kullanilan E elastisite modiiliinti, 4 yap1 kesit alanini, / ve

J sirasiyla egilme ve burulma i¢in atalet momentlerini ifade etmektedir. %, , k,, k,

ise strastyla uzama, egilme ve burulma rijitlikleridir.

1.2.3.  Uretim Yéntemleri

Karbon nanotiip yapilarin tiretimleri ii¢ ana yontem ile yapilmaktadir. Bunlarin
yani1 sira daha az kullanilan baska baz1 yontemler de mevcuttur. Her bir yontemin sahip
oldugu farkli avantajlar ve dezavantajlar vardir ve li¢ ana yontem giinlimiizde hala
gelistirmede ve seri iretim i¢in kullanilan karbon nanotlip yapilarin tiretiminde
kullanilmaktadir. Bu yontemler

Ark desarj yontemi,

Kimyasal buhar birikimi yontemi

Lazer asindirma yontemi

olarak siralanir.

Bu ana yontemler Iijima’nin 1991°de karbon nanotiipleri ilk kez ortaya
koydugu caligmada [1] kullanilan ark desarj yontemi (Ark Discharge Metod) ile baslar.
Ark desarj yontemi 1991-1995 yillari araliginda karbon nanotiip yapilarin iiretimi i¢in
tek yontem olmustur. Temelinde anot ve katot olarak iki karbon c¢ubugunun
kullanilmast ve inert gaz korumasi ile sicaklik altinda akim vasitasiyla anot olarak
tanimlanan karbon ¢ubugunun plazma formuna gegisi ve katot etrafinda karbon
ignecikleri olusturmasi vardir. Inert gaz olarak argon veya helyum gazlar

kullanilmaktadir [2, 20].



Ark desarj yontemi kullanilarak hem tek duvarli hem de ¢ok duvarli yapilar
iiretilebilmektedir ancak tek duvarli nanotiip {iretimi isteniyorsa katalizor kullanilmas1
zorunludur. Katalizor olarak kobalt, nikel, demir kullanilabilecek olan metallere

orneklerdir [2, 20].

Ark desarj yontemi ile fulleren olusumu da goriilmektedir, bu olusumlar kiil
olarak haznenin asagisina toplanirken istenen iiretim olan tek ve ¢ok duvarl karbon
nanotiip yapilar katot iizerine yapismaktadir. Uretilen yapilarin {iretim sonrasinda
ayristiritlmasi1 ve karakterizasyonlarinin yapilmasi gerekmektedir. Sekil.1.4’te ark

desarj yonteminin sematik gosterimi verilmistir[2, 20].

Inert Gaz

Lineer Aktliatsr

Inert Gaz

Sekil 1.4 Ark desarj yontemi

Ana yontemlerden ikincisi, lazer asindirma yontemidir. Burada ise atimh
olarak bir lazerin grafen plaka iizerinde kullanilarak plakadan karbon atomlarinm
yiiksek sicaklik ile buharlagtirmasi s6z konusudur. Buharlasan karbon atomlari
sogutulmus plakalar yardimiyla ortamdan toplanir. Lazer kullanilan haznede inert gaz
kullanilmas: gerekliligi ark desarj yontemi gibi lazer asindirma yonteminde de

mevcuttur [2, 20].

Ana sonuncusu ise Kimyasal Buhar Birikimi (CVD) yontemidir. Bu yontemin
calisma prensibi ark desarj yontemi ve laser asindirma yontemlerinden yapi itibariyle
farklidir, ilk iki yontem karbon nanotiip tiretimi i¢in fiziksel iglemleri kullanirken bu
kimyasal bir yontemdir. Kimyasal Buhar Birikimi ile ilk baglarda yalniza tek duvarl
yap1 iretimi yapabilirken son yillarda goriilen gelismeler ile ¢ift duvarli karbon

nanotiip iiretimi de gerceklestirilebilmistir [2, 20].
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Kimyasal Buhar Birikimi yonteminin ¢alisma prensibi, karbon i¢eren bir gazin
(6rnegin: metan gazi), bir islem gazi (nitrojen, hidrojen, amonyak) ile kimyasal
tepkimeye girmesini saglayarak karbon atomlarini serbest birakmaktir. Siire¢ igin
yiiksek sicaklik (700-900°C) gerekmektedir. Serbest kalan karbon atomlarinin
tizerinde birikebilecegi, metal katalizorler ile birikim kolaylastirilir, substratlar
kullanilarak karbon atomlar1 ortamdan toplanir. Kullanilan katalizor ve substrat ile
karbon nanotiip yapilarin oryantasyonu ve birikimleri kontrol edilebilmektedir. Bu
yontemin diger yontemlere gore en biiyiik avantaj1 karbon nanotiiplerin seri tiretiminde
kullanilabilmesidir [2, 20]. Karbon nanotiiplerin iiretiminde kullanilan {i¢ ana

yontemin avantajlar1 ve dezavantajlar1 6zet olarak Tablo 1.4’te gosterilmistir.

Tablo 1.4 Karbon nanotiip iiretim yontemlerinin kiyaslanmasi

Ozellik Ark Desarj Lazer Asindirma Kimyasal Buhar
Y Ontemi Y ontemi Birikimi Yontemi
Enerji ihtiyaci Yiiksek Yiiksek Orta
Hammadde Temin
Kolayhg: Zor Zor Cok kolay
Islem Kontrol el
i ete e Zor Zor otomasyona
Edilebilirligi 2
elverigli
Reaktor Tasarimi Karmagik Karmasik Basit, ser1 tretime
uygun
Uretim Miktar1 Diistik Diistik Yiiksek
Uriin Saflig1 Yiiksek Yiiksek Yiiksek
Islem Verimi Orta Yiiksek Yiiksek
Ikincil Islem Saflastirma Saflastirma
o . .. Gerekmez
Ihtiyaci gerektirir gerektirir
Islem Siirekliligi Parti tiretimi Parti tiretimi Stirekli iiretim
Birim Maliyet Yiiksek Yiiksek Diisiik

Siklikla kullanilan bu yontemlerin disinda; alevle yakma, yiiksek basincta
karbon monoksit doniisiimii, elektroliz gibi yontemler de kullanilmaktadir. Ancak,
kullanimlarinin seri tiretime heniiz uygun olmamasi, istenilen saflikta karbon nanotiip
iretememeleri gibi sebeplerle ark desarj yontemi, laser asindirma ve kimyasal buhar

birikimi yontemlerine gore daha nadir uygulanir.

1.2.4. Yaygin Goriilen Kusurlar
Karbon nanotiip yapilar, iiretimleri sirasinda  farkli  kusurlarla

sentezlenebilmektedirler. Bu kusurlarin bir kismi iiretim sonrasi farkli islemler ile
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giderilebilirken bir kismi1 ise giderilememekte ve karbon nanotiip yapisini olumsuz

olarak etkileyerek iirlin kalitesini diistirmektedir.

Uretim sirasinda kullanilan metalik katalizér pargaciklart bu yapilar ile
etkilesime girmis ve iiretim sonunda birlesmis bigimdedirler. Bu katalizdrleriin ikincil
islemler ile yapidan ayristirilmalarn gerekmektedir, ancak ayristirilmalari miimkiin
oldugu icin kalic1 olarak karbon nanotiip yapiya olumsuz etkileri gbz ardi

edilebilmektedir [21].

Uretim esnasinda karbon atomlarinda olusan yapisal bozukluklarin geri doniisii
yoktur. Bu kusurlar Stone-Wales kusuru ve bosluk (vacancy) kusurudur. Stone-
Thrower-Wales kusuru olarak da bilinmektedir, kusur komsu atomlar arasindaki
baglarin dizilimlerinin degismesi ile olusmaktadir. Sonug olarak dort tane hekzagonal
hiicre yerine iki tane pentagonal hiicre ve iki tane heptagonal hiicre olusmaktadir

[21,22].

Stone-Wales kusurunda balpetegi yapisinin (formunun) bozulmasi sebebiyle,
yapinin rijitligini azalmaktadir. Bu da dolayli olarak karbon nanotiipiin titresim
(dinamik) karakteristigini etkilemektedir. Moghadam ve ark. [23] yaptiklar
calismada, Stone-Wales kusurunun tek duvarli yapilarin dogal frekanslar1 tizerindeki
etkilerini incelemislerdir. Calismada, bu kusurun konumunun ve oryantasyonunun

(dagiliminin) etkilerini arastirilmistir.

Giderilmesi miimkiin olmayan bir bagka énemli kusur ise bosluk kusurudur.
Bu kusur karbon atomlarindan birinin olmasi gerektigi yerde olmamasi ve
cevresindeki baglarin olusmamasi olarak tarif edilebilir. Olugsmayan baglardan dolay1
yapinin karakteristik Ozellikleri menfi olarak etkilenmekte ve bu durum yapinin
kalitesini diisiirmektedir. Bosluk kusuru ile ilgili olarak Chen ve ark. [24] bosluk
etkisinin ve Stone-Wales kusurunun tek duvarli yapilarin titresim karakteristiklerine
etkisini incelemislerdir. Bosluk kusurunun titresim karakteristiklerinde sebep oldugu
diisis oran1t Stone-Wales kusuruna gore daha yiiksektir, bunun sebebi karbon
atomlarmin yalnizca konumlanmalarinin (oryantasyonlarinin) degismesi yerine hig
olusmamalaridir. Bosluk ve Stone-Wales kusurlar1 sematik olarak Sekil 1.5°te

gosterilmistir.
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SW Kusurlu Kusursuz Bosluk Kusurlu
CNT Hiicresi CMT Hilicresi CMT Hiicresi

Sekil 1.5 Yaygin goriilen kusurlarin sematik gésterimi

1.3. Yapisal Analiz Hakkinda Genel Bilgiler

1.3.1. Terahertz Bilimi

Terahertz (THz) bilimi olarak adlandirilan alan, giiniimiizde yaygin olarak
kullanilan ve 6zellikleri bilinen mikrodalga ve kizilotesi dalga boylari arasinda kalan
araligi incelemektedir. 0,1-10 THz bandi ile tanimlanan Terahertz radyasyon araligina,
kuantum c¢aglayan lazerleri (QCL, Quantum Cascade Lasers) ile ilk defa
erisilebilmistir [25]. Ancak kuantum c¢aglayan lazerlerin diisiik calisma sicakligi
gereksinimi sebebiyle ancak laboratuvar ortaminda s1v1 nitrojen sogutmasi gibi bakimi
zor ve maliyetli yontemler ile ¢alisabilen cihazlar iiretilebilmektedir [26]. Sekil 1.6°da

Terahertz bant aralig1 sematik olarak gosterilmistir.

Terahertz Bilimi

A
r 1
' '

Elektronik Bilimi Fotonik Bilimi

A A A A A A A A
0.001 0.01 0.1 1 10 100 1000 10000
~
=|: 5 Q) H @
& Frekans (THz) E
Telefon Mikrodalga  Araba Yakinhk DVD Sistemi Xray Cihazi
Firin Radan

Sekil 1.6 Terahertz teknolojisi, elektronik ve fotonik iliskisi

Bunun yani sira, mevcut teknolojide 6zellikle tip alaninda kullanilan X-ray gibi
canlilara zarar veren goriintiileme teknolojileri yerine yeni nesil, zararsiz goriintiileme

ve teshis teknolojilerinin oniinii THz bandinda ve iyonize edici 6zellikte olmayan
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dalgalar ile ¢alisan cihazlarin gercgeklestirilmesi icin bu araligin kullanilabilmesi

gerekmektedir [25,26,27].

Grafen ve karbon nanotiip yapilarin, elektriksel veya manyetik alana maruz
birakildiklart zaman THz 1s1n1mi1 yaptiklar tespit edilmis ve bu 1sinimin kullanilarak
QCL yapilar gibi ileri teknoloji uygulamalar i¢in oda sicakliginda dengeli ¢alisabilen
tasarimlar yapilabilecegi 6n goriilmiistiir. Bu sebeptendir ki tek duvarli yapilar ve
grafen yapilar Terahertz bilimi icin de yogun bir sekilde arastirma konusu haline

gelmistir [27].

Atomik yapilarin 1s1l (termal) ve elektriksel iletkenlikleri yapinin fononlari ile
yakindan iliskilidir. Fonon, atomlarin toplu olarak belirli bir desendeki hareketi
tekrarlamalarina denilmektedir. Mod (kip) sekilleri olarak kullanilan terimin atomik
karsilig1 olarak degerlendirilebilir. Karbon nanotiip yapilarin fononlarindan radyal
nefes modu (radial breathing mode), burulma modu (twist mode) ve uzama modlari

ozellikle iletkenlikleri ile iliskilidir [28]

1.3.2. Frekans Analizi

Frekans, en genel tanimiyla bir olgunun birim zamanda kendini yineleme
sayisint ifade etmekte kullanilan terimdir. Frekans analizi ise bir olgunun farkli
karakteristiklerinin frekanslarini inceleme islemine denilmektedir ve finans, kalite

kontrol, mekanik gibi pek ¢ok alanda kullanilmaktadir.

Dogada bulunan biitiin nano, mikro ve makro diizeydeki yapilarin kendine 6zel
ve yapr olustuktan sonra degistirilmesi ancak dis etkenler ile miimkiin olan
karakteristikleri mevcuttur. Bunlar yapinin dogal frekanslari olarak tanimlanmaktadir.
Mekanik bilimi i¢in frekans analizi yapimin dinamik karakteristigi acisindan c¢ok
onemlidir. Dogal (tabii) frekanslar, yapilarin farkli titresim mod sekillerini hangi

frekans bandinda gosterdigini ifade eder.

Yap1 iizerine etkiyen dis bir zorlamanin (kuvvetin) olmasi ve bu zorlamanin
frekansinin  yapmin kendi dogal frekanslar1 ile aymi frekans bandinda olmasi
durumunda rezonans adi verilen durum hasil olur. . Rezonans durumunda yapinin

titresim genligi siirekli artarak teorik olarak sonsuza gitmekte ve bu durum mekanik
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yapilar i¢in giiriiltiiye, hassasiyet kaybina ve yapinin konstriiksiyonunda zararlara

sebep olmaktadir.

Karbon nanotiip yapilar i¢in de terahertz bilimi ¢alismalarinda fonon frekansi
ve fonon sekilleri, mekanik bilimi ¢alismalarinda ise dogal frekans ve mod sekilleri
olarak adlandirilan frekans analizi ele alinmaktadir. Bu ¢alisma kapsaminda mekanik
bilimi terimleri olan frekans ve mod sekilleri ifadeleri kullanilacaktir.

1.3.3. Dinamik Analiz

Frekans analizi analitik olarak dinamik analiz yontemleri ile yapilabilmektedir.

Atomlarin dinamigi hareket denklemleri ile yazilir ve ¢6ziim yapilir. Sistemler ayrik

veya siirekli sistem olarak modellenebilmektedir.
[M{X @)} +[CHXO}+[K]{ X @)} ={F(0)} (1.5)

Denklem 1.5’te dinamik sistemler i¢in genel bir hareket denklemi verilmistir.

Burada [M ] kiitle matrisini, [C ] sOnlim matrisini ve [K ] matrisi ise direngenlik
matrisini ifade etmektedir. {X (t)} deplasman ve {F (t)} ise harici (dig) kuvvet

vektorlerini tanimlamaktadir. Vektorler ii¢ boyutlu uzayda ti¢ 6teleme ve ii¢ donme
olmak tiizere alt1 serbestlik derecesine sahiptirler. Karbon nanotiip yapilar i¢in dogal
frekanslardan bahsedildiginde dis soniimiin olmadig: sistemler kastedilmektedir. Bu

sebeple, genel hareket denklemi,
[M{ X} +[K]{x 0} ={F ()} (1.6)
halini almaktadir.

1.3.4. Sonlu Elemanlar Yo6ntemi

Sonlu elemanlar yontemi, bilinmeyen alan degiskenlerini bulabilmek i¢in
bilinen bir alanin (domain) kii¢iik elemanlara bdliinmesi ve kiigiik pargalarin her
birinin kendine has bir sistem gibi modellenerek ana sistemin kiitle, soniim ve
direngenlik matrislerinin elde edilmesi ve ¢oziilmesi ile bilinmeyen alan
degiskenlerinin bulunmasi yontemlerinin genel ismidir. Sonlu elemanlar yonteminin
asamalar1 Onciil islem (pre-process), ¢coziim adimi ve ardil islem (post-process) olarak
iic boliime ayrilarak ele alinabilir. Sonlu elemanlar yontemine ait genel akis semast

Sekil 1.7°de 6zetlenmistir.
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p Onciil Islem

(ozim — Cozim Adimi

Sanuchrn Snelnas
I Gorsellstimes -

- Ardil Islem

Sekil 1.7 Sonlu elemanlar metodu akis semasi

Onciil islemde (pre-process); ana sistemin parcalara boliinerek sayisal agin
olusturulmasi (mesh), olusturulan agdaki her bir eleman i¢in direngenlik, kiitle ve
soniim matrislerinin elde edilmesi, eleman bazindaki lokal matrislerin birlestirilerek
sistem i¢in genel global matrislerin elde edilmesi ve sisteme sinir kosullarinin

eklenmesi islem adimlar1 uygulanmaktadir.

Coziim adiminda olusturulan direngenlik, kiitle ve soniim matrisleri
kullanilarak bilinmeyen alan degiskeni aranir. Coziim icin farkli algoritmalar
mevcuttur ve ¢oziilecek problem tipine gore bunlar arasindan se¢im yapilabilmektedir.
Dogal frekans problemleri i¢in; dogrudan ¢o6ziim, Lanczos, Block-Lanczos veya
indirgenmis matris algoritmalar1 gibi algoritmalar kullanilabilir. Sistemlerin boyutu
bliytidiikce hesaplanmasi gereken denklem sayisi da arttigi ve dogrudan ¢oziim
algoritmalar1 verim ac¢isindan zayif kaldigi i¢in ¢ok kullanilmamaktadir. Block-

Lanczos gibi algoritmalar ise matrislerin igindeki sifir degerlerini bularak onlara ait
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denklemleri temizleyip toplam ¢oziilmesi gereken denklem sayisini indirgedigi icin
daha az hesap yiikii getirmektedirler. Ancak hangi algoritma kullanilirsa kullanilsin

0zdeger problemi aynidir ve Denklem 1.7 ¢oziilmektedir.
[K]-o’[M]=0 (1.7)

Denklem 1.7°de @ terimi dogal frekanslar1 ifade etmektedir. Ardil adimda ise
¢Oziimii yapilan ve belirli hale getirilen alan degiskenleri sayisal ag lizerindeki biitiin
elemanlar i¢in okunur ve agin ¢6ziim noktalar1 disinda kalan alanlar i¢in interpolasyon

yapilarak o degerler de kiigiik miktarda hata barindirarak belirlenir.

1.3.5. Elastik Zemin Etkileri
Bu ¢aligmada uygulama caligsmasi olarak elastik zemine oturmus kiris modeli
ele alinacag i¢in elastik zemin durumu ve sonlu elemanlar modeline etkisi burada

anlatilmistir.

Bir sistem kendi basma degerlendirildiginde yalnizca kendi elemanlarindan
gelen direngenlik, sonlim ve kiitle etkileri goz onlinde bulundurulmaktadir. Ancak
gercek hayatta bir sistem elastik bir zemin {izerinde, elastik bir ortam i¢inde veya daha
farkli sekillerde varolabilmektedir. Ger¢ek hayatta karayollari, demiryollar1 ve boru
hatlar1 elastik zemine oturmus ve elastik zemin i¢inde varolan sistemlere 6rnek olarak

gosterilebilir.

Bir sistem eger elastik bir zemin tlizerinde duruyorsa, temas elemanlarinda ek
bir direngenlik katkis1 olusur. Sekil 1.8’de elastik zemin {lizerinde bulunan bir ¢gubuk
temsil edilmigtir. Goriildiigli gibi sistem artik yalnizca bir gubuktan olugsmamakta ve
zemini de igeren daha genis kapsamli bir sisteme doniismektedir. Zeminin
karakteristik davranisi ¢ok karmasik olmasi sebebiyle farkli basitlestirmelere sahip
elastik zemin modelleri kullanilmaktadir. Bu modellemelerin en yaygin olarak

kullanilan iki tanesi, Winkler ve Pasternak elastik zemin modelleridir.
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Sekil 1.8 Elastik zemin iizerinde bulunan bir ¢ubuk

Winkler tek parametreli modelinde elastik zemin birbirinden bagimsiz
yaylardan olusan bir sistemmis gibi ele alinir ve ana sisteme dogrudan direngenlik
ekler. Ancak Winkler zemin modelinde yaylar birbirinden bagimsiz oldugu i¢in zemin
stireksiz olarak davranig sergiler ve fiziksel diinyadaki siirekli zemin durmunun tam
olarak yansitamamaktadir. Denklem 1.8’de Winkler elastik zemin modellemesi igin

zemin basinci (kuvveti) ifade edilmistir [30].
P(x) =k w(x) (1.8)

Denklem 1.8 de k, terimi zemin rijitligini ve Ww(x) ise P(x) zemin basinci

altinda sistemin gosterdigi sehimi (deplasmani) ifade etmektedir. Pasternak elastik
zemin modellemesi ise iki parametreli model tanimlamasidir. Bu zemin model
cesidinde yaylar dogrusal yay olarak degil birbirleri ile etkilesim i¢inde ve bir biitiin
olarak hareket eden bir yay sistemi olarak modellenmektedir. Denklem 1.9°da
Pasternak zemin ¢esidi i¢cin zemin basinct gosterilmistir. Denklem 1.9°da goriilecegi

tizere Pasternak zemin modellemesinde sistemin gosterdigi direng tek bir parametre

......

[29].

P(x)=kw(x)—k, (?L(zx) (1.9)
ox

Sekil 1.9 ve Sekil 1.10’da ise Winkler ve Pasternak zemin modellemeleri
sematik olarak ifade edilmistir.
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Sekil 1.9 Winkler elastik zemininin deformasyonun sematik gdsterimi

Sekil 1.10 Pasternak elastik zemininin deformasyonunun sematik gosterimi

2. ANALITIK VE SAYISAL MODELLER

2.1. Analitik Model

Karbon nanotiip yapilarin analitik olarak c¢o6ziimlerinin yapilabilmesi i¢in
oncelikle hareket denklemlerinin elde edilmesi gerekmektedir. Bu ¢alismada karbon
nanotiip yap: Euler-Bernoulli kirisi olarak modellenmistir. Oncelikli olarak klasik
(yerel) elastisite teorisine uygun hareket denklemi ardindan yerel olmayan (non-local)
elastisite teorisine uygun hareket denklemi elde edilmistir. Daha sonrasinda hareket
denklemi i¢in genel ¢dziim Onerisinde bulunulmus ve basit-basit mesnet tipi i¢in

¢Oziim elde edilmistir.

2.1.1. Klasik (Yerel) Elastisite Teorisine Uygun Hareket Denkleminin

Elde Edilmesi
Hareket denklemlerinin ¢ikarilmasi sirasinda gerilmeler ve yer degistirmeler
asagida verildigi sekilde kullanilmis ve yerel olmayan elastisite etkileri gdz dniinde
bulundurulmamistir. Denklem 2.1 ve Denklem 2.8 arasinda kiris teorisi i¢in temel yer
degistirme bagintilart verilmistir. Sekil 2.1°de ise genel kiris elemaniin sekil degisimi

gosterilmistir. [30]
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Normal kiris yapisi Sekil degistirmis (deforme olmus) kiris yapis

Sekil 2.1 Kirisin sekil degisimi (deformasyonu)

N = L o dA
M = IA zo . dA

0= o.d4

u, =u(x,t)—za—§:

u,=0
uy = w(x,t)

_Ou o*w

m_a_zéxz

E =& —ZK

ozjf (5K — W — W, it
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Yukarida verilen denklemlerde N eksenel kuvveti, M egilmeyi ve O ise
kesme kuvvetini ifade etmektedir. wu,,u,,u; terimleri yer degistirme olarak

tanimlanmaktadir. Denklem 2.5 ise bu kirigin diizlem i¢inde kaldigin1 ifade etmektedir.

Hamilton prensibi Denklem 2.9’da verilmistir. Bu denklemde K kinetik
enerjiyi W, i¢ enerjiyi ve W, dis kuvvetlerin enerjisini (yapilan is) ifade eder.
Hamilton prensibi temelde bir sistemin bir zaman aralifinda kinetik ve potansiyel
enerjilerin farkinin varyasyonunun sifira esit oldugu kabuliinden yola ¢ikar ve sisteme
etki eden biitiin bilesenlerin yaptiklari isleri igerir. I¢ ve dis kuvvetlerin yaptig: isleri

bulabilmek ic¢in Denklem 2.10°da verilen sanal yer degistirmeler ydntemi

kullanilmustir.

W, =W, +5W, =0 (2.10)
oW, =—=[ (f (x)Su+q(x)5w)dx 2.11)
oW, = | o5V =] | o0 dAdx (2.12)
2
=[] %5(8—” 22 Vf]dAdx (2.13)
LJd4 ox ox
2
~[[o. (@ .0 52Wj dAdyx (2.14)
L4 Ox Oox
2
=[] (N 0ou _ py 9 52W)dx (2.15)
Ld4 ox ox

Kinetik enerji terimi ise iki boyutlu sistemde bileske hiz teriminden elde

edilmistir. Denklemlerde kullanilan p terimi yogunlugu ifade etmektedir.

5K = 5]% plu} +i3 |dv (2.16)

2. \? 2
sK=5[ 1| 2_, oW +(8—Wj dv @2.17)
volee Taver ) ot
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2 2
5K =5 L|[2_ 2w +(8—WJ dAdx 2.18)
o e Tavar)
Al(ou__ow P (owY
5K = 5j p2 +(—) dx (2.19)
o Cover) o

5K =L palof 24, 0w
2 ot oxor

2
6§u 8 ow +2(6‘_wj(8§wj 2.20)
8x8t ot Ot

Hamilton prensibini uygulayabilmek i¢in gerekli biitiin terimler elde edildikten
sonra Denklem 2.21°e sirasiyla Denklem 2.20, 2.11 ve 2.12 yerlestirilirse Denklem

2.22 elde edilmektedir. Kism1 integrasyon yontemi ile hareket denklemleri elde edilir.

0=[" (5K W, — W, )t .21)
2 2
0 J~ J- [&t@é‘u 8w85wj+m2(6w85w) dvdi
ot ot Ot ot OxOt OxOt 2.22)
) .
{ N(@) M(a ow )+f5u+q5w+N(6—Wa§—W)}d dt

Hamilton prensibi kullanilarak elde edilen hareket denklemleri Denklem 2.23
ve Denklem 2.24’te verilmistir. Unutulmamalidir ki bu denklemler yerel elastisite
teorisi kullanilarak elde edilmistir ve karbon nanotiip yapilarin ¢6ziimii i¢in bu halleri
ile kullanilmalar1 hatalara sebebiyet vermektedir. Bu sebeple yerel olmayan elastisite

teorisi i¢in diizeltme yapilmas1 gerekmektedir.

ON ou

a'Ff =m, 61‘2 (2.23)
O*M o0 - ow o*w o'w
o éx[ 8x] Cor T axor (2.24)
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2.1.2. Yerel Olmayan Elastisite Teorisinin Hareket Denklemlerine
Uygulanmasi

Yerel olmayan elastisite teorisi en temelde bir noktaya etki eden gerilmenin

yalnizca o noktaya degil yakininda bulunan diger noktalardaki gerilmelere de bagh

olan bir fonksiyon oldugunu belirtir ve modellemelerdeki gerilme ve moment

bagintilarin1 yazarken degisikliklere sebebiyet verir.

Karbon nanotiip yapilarin da boyutlar itibari ile yerel elastisite teorileri yerine
yerel olmayan elastisite teorileri ile ¢oziimlenmeleri uygun olmaktadir. Yerel olmayan
gerilme ve moment tanmimlamalart asagida verilen Denklem 2.25 ve Denklem
2.26’daki bagtilar esas alinarak yerel elastisite teorisindeki gibi hareket denklemleri

elde edilebilir.

O0°N

N-pu PR EAg’ (2.25)
2
M-y aajf _ Elx (2.26)

Bu denklemlerde g terimi yerel olmayan elastisite parametresi ( u

parametresi) olarak ifade edilir ve sistemin yerellikten olan ayrismasini ifade eder. Bu
terimin sifira esitlenmesi ile yerel elastisite teorilerinin gerilme ve moment bagintilari
elde edilebilmektedir. Denklem 2.25 ve 2.26’da verilen terimlerin Hamilton prensibi
ile elde edilen hareket denklemlerinde (2.23 ve 2.24) yerlerine yazilmasi ile Euler-
Bernouilli kirisi i¢in yerel olmayan elastisite teorisi ile hareket denklemleri elde

edilebilir.

0 ou o'u O f o’u
— | EA— |+ f+ [ — = _ 2.27
6x( ij Su [m‘) oo ox j "o o 27)

Kl ] s Q(Na—wj— ey Y, 2V
o o ) Padlal Ve ) T e T e

. _Q(Na_wj_m 82w_m a4w
T o\ Mo )T ™M T o

(2.28)
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Yukarida verilen denklemlerde ve yapilan islemlerde sadelik agisindan

kullanilan 6zel mg ve my terimleri

my= [ pda (2.29)
m, = Lzz pdA (2.30)

olarak tanimlanmistir. Bu terimler atalet momentlerini ifade etmektedir.

2.2. Analitik Céziim

Elde edilen hareket denklemi degiskenlerine ayirma yontemi ile ¢oziliir.
Burada zamana ve mekana bagli kismi diferansiyel denklemin ¢6ziim fonksiyonu olan
diisey yer degistirme (bagimli degisken) icin hem zaman hem de mekan

fonksiyonlarini igeren bir ¢oziim Onerilir.
w(x,t)=W(x)e (2.31)

Denklem 2.31°de verilen bu ifadede W (x) fonsiyonu mod yapisi ile ilgili

mekana bagli fonksiyon, €” ise zamana bagl fonksiyondur. Onerilen ¢oziim
fonksiyonu hareket denklemi 2.28’de yerine yazilir ve N ile ifade edilmis olan eksenel
dis kuvvet sifirlanirsa

d*‘w d*w
dx4 +q?—l"W:O (2.32)

p

elde edilir. Denklem 2.32 de sadelestirme amagcli kullanilan p, ¢ ve » terimleri

p=El—uN - ,umza)z (2.33)
q=ma"’ + N+ umyw’ (2.34)
r=myw’ (2.35)

seklindedir. Denklem 2.32’deki mekan degiskenine bagl adi diferansiyel denkleme

W (x)=Ce™ (2.36)
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¢Oztimii onerilir. Denklem. 2.36’da verilen ¢6ziim Denklem 2.32’de yerine konulursa

karakteristik denklem elde edilir.
Cps'e™ +Cgs’e™ —Cre™ =0 (2.37)
pst+qgs*—r=0 (2.38)

Denklem 2.38’inkokleri si , = a’ ve S3274 = [ olarak ayristirilirsa [13]

az =2L(q+4/qz+4pr) (2.39)
p

S’ =L(—q+»\/q2+4pr) (2.40)

2p

seklinde elde edilir. Mekan fonksiyonuna ait genel ¢6ziim, Denklem 2.39 ve Denklem

2.40’ta verilen kok takimlar1 kullanilarak
W(x)=c¢; sin(ax)+c, cos(ax)+c,;sink(Sx)+c, cosh(fx) (2.41)

seklinde elde edilir. Bu ¢6ziim mekan fonksiyonuna ait ¢éztiimdiir. Dogal frekans
degerlerinin bulunabilmesi i¢in denklem 2.39 ve denklem 2.40’ta sunulan kok

takimlari
Qpa’—q) =q’ +4pr - pa*—qga® —r=0 (2.42)

seklinde yeniden diizenlenir ve daha once sadelestirme amagh kullanilan p, g ve »

terimleri yeniden yerlerine koyulursa denklem [13]
(EI — uN — pum, @’ )a4 —(mza)2 + N + pumya’ )a2 —myw” =0 (2.43)
halini alir. Denklem 2.43’te @ terimi ¢ekilirse dogal frekans bagintisi [13]

Elo’ —(1+,ua2)N

(mo +ma’ )(1 + ,uaz)

2 2

o' =a (2.44)
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seklinde elde edilir. Mod sekillerinin bulunabilmesi i¢in denklem 2.41°de verilen

genel ¢oziim netlestirilmelidir. Denklem 2.41°de bulunan c,,c,,c;,c, katsayilar sinir

kosullarin1 uygulanmasi ile elde edilir.

2.2.1. Basit-Basit Mesnet Tipi icin Coziimiin Elde Edilmesi
Her iki ucundan da basit mesnet ile sabitlenmis Euler-Bernouilli kirisi i¢in sinir

kosullar1 (mesnet sartlari) asagidaki gibidir

W(0)=0 (2.45)
M= p 220~ ump =0 (2.46)
W(L)=0 Q2.47)
M@= 1)~ mpw (1) =0 2.48)

Denklem 2.45°te kirisin baslangi¢ noktasinda yer degistirme olmadigi ifade
edilmektedir. Denklem 2.46’te  basit mesnetlerin dénme  serbestligini
kisitlamamasindan dolayr mesnette moment olusmayacagi ifade edilmektedir.
Denklem 2.47 ve denklem 2.48 kirisin diger u¢ noktasi i¢cin ayn1 tanimlamalar1 ifade
etmektedir. Bu sinir kosullarini sirasiyla Denklem 2.42°de yerine konulursa katsayilar

elde edilir.

W(0) = ¢, sin(0)+c, cos(0)+c,; sink(0)+c, cosh(0) (2.49)
W0)=c,+c,=0 (2.50)
¢, =—¢, (2.51)

—p(—a’c;sin(0) - a’c, cos(0) + Bc, sinh(0) + Bc, cosh(0) ) — um,w’ W (0) = 0 (2.52)
—p(—a202 + ,6’264) =0 (2.53)

—p(—cy(@® + 7)) =0 (2.54)
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c,=—,=0 (2.55)
W(L)=c¢sin(al)+c;sinh(al)=0 (2.56)

M(L)=c¢sin(aLl)(pa’ —rp)—c;sinh(BL)(pS* +ru)=0 (2.57)

Elde edilen Denklem 2.56 ve Denklem. 2.57’den olusan iki bilinmeyenli
cebirsel denklem takiminin basit olmayan ¢Oziimii i¢in katsayilar matrisinin

determinanti sifira esit olmahidir. Katsayilar matrisi

( sin(alL) sinh(BL) J[CIJ {O]
) ;] . p, = (2.58)
sm(aL)(pa —TrH) —smh(ﬂL)(pﬂ +ru) )\ c 0

seklindedir. Determinant1 hesaplandiginda asagidaki sekilde c, ve c, katsayilar1 elde

edilebilir.

| [Katsayilar]|=sin(aL)(pa’ —rp)sinh(SL)+sinh(SL)(pf° +ru)sin(al)=0
(2.59)

sin(aL)zO - o =— (2.60)

Denklem 2.59°da verilen determinant hesabinda periyodik olarak sifirlanabilecek ifade

ve bu ifadenin sifir oldugu degerler Denklem 2.60°ta verilmistir.

Mod seklinin elde edilebilmesi i¢in c; ve c3 katsayilarinin da bulunmasi
gerekmektedir. Denklem. 2.56’dan c ve c3 arasindaki iliski asagidaki sekilde yazilirsa
Euler-Bernoulli kirisine ait yer degistirme/mod yapis1 ve dogal frekans degerleri sabit

mesnet — sabit mesnet 6zel durumu i¢in agsagidaki gibi elde edilir. [13]

sin(al)

e N =0 2.61

“ sinh(aL) G764 (2.61)
W(x)=c,sin (% xj (2.62)
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ey
o’ =(%j ( L 2.63)

m, +m, (%)2 )(1 + ﬂ(%)z j

Denklem 2.63’te u parametresi sifir olarak kabul edildiginde yerel elastisite

teorisine ait dogal frekans ifadesi elde edilmektedir.

2.3. Sayisal Modeller

Sayisal ¢oziimler arastirilirken iki farkli model kullanilmistir. Bunlardan ilki
Ansys APDL paket programi ile karbon nanotiip kirislerin {i¢ boyutlu, karbon
atomlarimin kiitleler olarak simgelendigi atom arasi baglarin ise kirisler olarak

simgelendigi bir yap1 olarak ele alinmasidir.

Kullanilan sayisal modellerden ikincisi ise Python programlama dili

kullanilarak yazilan 6zgiin bir sonlu elemanlar yazilimidir.

2.3.1. Ansys Mechanical APDL Kullanilarak Model Olusturulmasi

Sonlu elemanlar modelinin elde edilmesi i¢in “Ansys” adli ticari paket
yazilimin mekanik analizler i¢in 6zellesmis olan “Mechanical” modiilii kullanilmistir.
Yazilimda karbon nanotiip yapilarin analizlerini yapabilmek i¢cin APDL yazilim dili

ile kodlar yazilmig ve olusturulan model literatiir ile dogrulanmistir.

Karbon nanotiip yapilarin geometrik olarak olusturulmasi i¢in Nanotube
Modeler [31] adl1 yazilim kullanilmistir. Jerystal adli yazilim firmasina ait bu yazilim
ticretsiz kullanima ve farkli Ozelliklerde nano yapilarin modellenmesine imkéan
saglamaktadir, olusturulan nanotiip yapilar daha sonra atom koordinatlarin1 bir metin
dosyasi1 olarak disa aktarabilmektedir. Bu c¢alisma kapsaminda kiyaslama agisindan
literatiirde de kullanilmis olmalar1 sebebiyle (8,0-Zigzag) ve (6,6-Armchair) olmak
tizere iki farkli kiral vektoriine sahip karbon nanotlip modellenmistir. Tablo 2.1°de

degerlendirilen karbon nanotiip yapilar i¢in temel karakteristikler verilmistir.
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Tablo 2.1 Zigzag ve Armchair tipte karbon nanotiip yapilarin karakteristikleri

(8,0) (6,6)

Nanotiip Uzunlugu 15,2 nm 12,3 nm

Nanotiip Capi 0,626 nm 0,814 nm
Nanotiip Tipi Zigzag Armchair
Kovalent Bag Uzunlugu 0,1421 nm 0,1421 nm

Metin dosyasi yapisinda elde edilen atom koordinatlar1 Python yazilim dili ile

yazilan bir kod yardimi ile APDL dili yapisina uygun hale getirilmistir.

Yazilan bu kod araciligi ile Nanotube Modeler yazilimindan elde edilen
geometri Ansys tarafindan anlagilabilir bir yapiya doniistiiriildiikten sonra model

geometrisi Ansys yazilim ortamina aktarilmistir.
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Sekil 2.2 Nanotiip yapt Ansys ortamina alindiginda elde edilen geometri

Sekil 2.2°de yazilim ortaminda karbon nanotiip yapinin ilk igeri aktarildigi hali
gosterilmistir. Igeri aktarilan bu model yalmzca geometri bilgisi barmndirdigindan

dolay1 eleman tipleri, malzeme ve problem tanimlamalar1 yapilmalidir.

Bu ¢alismada karbon nanotiip yapt modellenirken karbon atomlar1 noktasal
kiitleler, atomlar arasindaki kovalent baglar ise kiris olarak modellenmistir. Bu
modelleme i¢in kullanilan eleman tipleri Tablo 2.2°de verilmistir. Beam 188 elemani
Timoshenko Kkiris teorisini temsil etmektedir. Ancak literatiirde kullanilan ve Euler-
Bernouilli kiris teorisini tam temsil eden Beam4 elemani artik Ansys tarafindan
desteklenmedigi icin Beam 188 elemani kullanilmistir.Beam 188 eleman tanimlamasi
ortasinda diiglim noktast olmayan, basinda ve sonunda diiglim noktalarina sahip bir
kiris elemandir. Kirisin incelik orani (slenderness ratio) géz Oniinde tutularak

Timoshenko ve Euler-Bernouilli kirisi arasindaki iliski kurulmustur.
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Tablo 2.2 Ansys lizerinde CNT modellemek i¢in kullanilan eleman tipleri

Sistem Bileseni Ansys’te Kullanilan Eleman Tipi
Karbon Atomu Mass21
Kovalent Bag Beam188

Yap1 Ansys ortaminda gercek boyutlart kullanilarak modellenememektedir.
Bunun sebebi ise Ansys yaziliminin nanometre boyutunu desteklememesidir. Bu
sebeple yazilimi kullanabilmek adina karbon nanotiip yapida 6l¢eklendirme yapilmasi
gerekmektedir. Yapilan 6lgeklendirme Tablo 2.3’te verilmistir. Bu 6l¢eklendirme ile
karbon nanotiip yap1 program tarafindan taninabilen bir boyutta modellenip, sonuglar
elde edildikten sonra terse doniisiim yapilarak nano boyutta karsiligi elde

edilebilmektedir.

Tablo 2.3 CNT yap1 i¢in uygulanmasi gereken boyutsal doniisiimler

Ansys’te Kullanilan

Ozellik Gergek Boyut
Katsay1
Uzunluk [m] L 101°L
Kiitle [Kg] M 10°°M
Elastik Modiil [Pa] E E
Kayma Modiilii [Pa] G G
Dogal Frekans Degeri [Hz] I3 10%f

2.3.1.1. Ansys APDL Modeli icin Mekanik Ozelliklerin Belirlenmesi
Yapiya ait malzeme Ozellikleri bulunurken molekiiler dinamik yontemleri
kullanilmistir. Molekiiler dinamik ile kiris teorileri arasindaki koprii atomik
potansiyeller kullanilarak kurulmustur. Atomlar arasi baglarin depoladigi enerji

asagidaki Denklem 2.64 seklinde ifade edilebilir [21].

Upp =2 U, + D Uy + > U, (2.64)

Denklem 2.64’de terimler atomlar aras1 baglarin uzama, donme ve burulma

esnasinda depoladiklar1 enerjileri temsil eder. Sirastyla bu terimler
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U, = %kr (r-n) = %kr (Ar)° (2.65)
1 , 1 )

U, = Ekg(e -6, = Ekg (AG) (2.66)
1 , 1 )

U, =5kf(¢—¢o) =5k,(A¢) (2.67)

olarak turetilir.

Molekiiler dinamikten elde edilen bu bagintilar atomik baglarda depolanan
enerjileri temsil etmektedir. Burada &, , k, ve k., degiskenleri sirasiyla bagin
uzamaya, donmeye ve burulmaya gosterdigi direnci ifade etmektedir. Bu denklemleri
kullanarak kovalent bagi Euler-Bernoulli kirisinin malzeme o6zelliklerini elde
edebilmek icin yapt mekanigindeki uzama, egilme ve burulma bagntilar

kullanilmuastir.

N?’L 1EA

1
_ sl A — ALY 2.68
4 2J)0 E4q 2 EA 2 L (AL) (2.68)

1 ¢ M? 1 M°L 1 EI
—— R [ U e — 2a2 2.69
Moodo BT 2 EI M 2 L( ) (269)

1 ¢r T2 17°L 1GJ

U =—| —dL=— =——2(AB)’ 2.70
T 2dogy 2G] 2L (A5) (2.70)

Enerji yaklagimlarindan elde edilen iki denklem takimi esitlenirek asagidaki

molekiiler dinamik-yap1 mekanigi bagini

—=k 2.71
A 2.71)
EI

T = k@ (2.72)

GJ

T = k¢ (2.73)



LK?

E=—"= 2.74
4rK, (274)
Lk k!
=— (2.75)
nk,

seklinde kurmus ve karbon nanotiip yapilar icin kullanilabilecek elastisite ve kayma
modiilleri bulunmustur. Ansys’te tanimlanan malzeme Ozellikleri Tablo 2.4°te

verilmistir.

Tablo 2.4 Nanotiip yap1 i¢in mekanik malzeme 6zellikleri

Nanotiip Malzeme

Ozellikleri
Elastik Modiilii 5,49 TPA
Kayma Modiili 0,871 TPA
Poisson Orani 0,26

Calisma yapilirken ti¢ farkl sinir kosulu goz 6niinde bulundurulmustur. Bunlar
ankastre-ankastre, ankastre-serbest ve basit-basit simir kosullaridir. Ansys iginde
sematik gosterimleri asagidaki Sekil 2.3’te verilen bu smir kosullarinda karbon
nanotlip yap1 tek tarafli ve cift tarafli olarak biitiin serbestlik dereceleri sinirlandirilmis

ve sinirda bulunan diigiim noktalarinin hareketine izin verilmemistir.

R e S P e i S S e S e e s e Rk s el e e e e o -
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Sekil 2.3 Ankastre-ankastre ve ankastre-serbest sinir kosullari

Coziimler yapilirken 6zdeger-6zvektor problemi ¢éziimiinde dogrudan ¢oziim
tercih edilmemis, hesap yiikii acisindan daha avantaj saglayan Block-Lanczos

algoritmasi kullanilarak ¢oziimler elde edilmistir.
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2.3.1.2. Elastik Zemin Etkilerinin Ansys APDL Modeline Uygulanmasi
Ansys Mechanical APDL ile yapilan ¢alismanin ikinci kisminda elastik zemin
etkileri arastirilmis ve karbon nanotiip yapinin elastik zemin iizerinde bulunmasinin

dogal frekanslar ve mod sekilleri lizerindeki etkilerinin bulunmas1 amaglanmustir.

Elastik zemin etkileri Winkler elastik zemin modeli kullanilarak modele
eklenmistir, Winkler elastik zemin modelinde zemin Boliim 1.3.5’te gosterildigi gibi
dogrusal (lineer) 6zellik gosteren yaylardan olusmaktadir. Zemini modelleyen yaylar
sistemin kiitle matrisine etki gdstermemekte yalnizca toplam rijitlik matrislerine etki

etmektedirler.

Winkler elastik zeminini modelleyen yaylar1 sayisal modele eklemek igin
karbon nanotiip geometrisinin diisey eksende en diisiik diigiim noktalar1 kesfedilmis
ve bu noktalardan 5 mm o&telenmis olarak uzaysal nokta tanimlamasi yapilmistir.
Sonrasinda olusturulan uzaysal nokta ile karbon nanotiip yapinin karsilik gelen diigiim
noktasi arasinda bir lineer yay tanimlamasi yapilmistir. Bu islem i¢in kullanilan APDL
kodu Python ile ek bir program yazilarak biitiin karbon nanotlip yapt geneline
yayginlastirilmistir. Bu sayede toplamda 100’lerce yay tanimlamasi el ile
tanimlanmadigr i¢in ¢ok farkli ¢esitte karbon nanotiip yapi i¢in elastik zemin
etkilerinin incelenmesi mimkiin kilinmistir. Elastik zemin i¢in yay tanimlamalari

yapilmis Ansys sonlu elemanlar modeli Sekil 2.4’te gosterilmistir.

Sekil 2.4 Ansys ortaminda elastik zemin i¢in yay tanimlamalari

2.3.2. Python Dilinde Yazilan Sonlu Elemanlar Kodu ile Sayisal Modelin

Olusturulmasi

2.3.2.1. Sonlu Elemanlar Kodu

Python yazilim dilinde sonlu elemanlar yontemini kullanarak ¢oziim
yapabilmek icin oOncelikle sonlu elemanlar yontemine ait temellerin bilinmesi
gerekmektedir. Sonlu elemanlar yontemi daha 6nce Sekil 1.7°de anlatildig1 tizere 6n

islem, ¢oziim ve ardil islem adimlarindan meydana gelir.
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Ticari paket programlar bu kisimlar1 gorsel arayiizler aracilifiyla ayristirsa da
aslinda 6n iglem adiminin ¢ok kiiciik bir kism1 kullanici tarafindan goriilmekte ve sonlu
elemanlar yonteminin matematik kisimlar1 tamamen arka planda bilgisayar tarafindan

islenmektedir.

Bu ¢alisma kapsaminda Python programlama dili kullanilarak verilen akis
semasina uygun olacak sekilde bir yazilim gelistirilmistir ve problem ¢6ziimiinde

kullanilmistir.

2.3.2.1.1. Eleman Matrislerinin Tanimlanmasi

Yazilim igerisinde kullanilmak istenen eleman tiplerine ait kiitle ve rijitlik
matrislerinin tanimlanmasi1 gerekmektedir. Bu sebeple farkl: tiplerde Python siniflari
olusturulmus ve elemanlar bunlarin iiyeleri olacak sekilde belirlenmistir. Olusturulan

eleman sinifina ait tanimlamalar asagidaki sekildedir.

1. Olusturulan eleman E-B kirisi veya noktasal kiitledir

2. Elemanin olusturulmasi esnasinda, tip, malzeme, bagli bulundugu digiim
noktalari, eleman boyu, eleman kesit alan1 ve eleman alan ataleti bilgilerini
icermektedir (Bu ¢alisma kapsaminda sabit kesit alan1 ve sabit alan ataleti
kullanilmaktadir.)

3. Elemanin baglh bulundugu diigiim noktalarinin bilgsini icermektedir

4. Elemanin hangi tipe mensup oldugu bilgisini igermektedir

5. Eleman eger kiris elemani ise asagidaki Denklem 2.76’da verilen rijitlik ve

kiitle matrisleri tanimlanmistir

12 -6L, -12 -6L, 156 221, 54 —-13L,
—6L, —4Li 6L, ZLi 221, 4Li 13L, —3Li
K, ;= M, ;=
-12 6L, 12 6L, 24 13L, 156 221,
—6L, 2L§ 6L, 4L§, —-13L, —3Li -22L, 4Li
(2.76)

6. Eleman eger noktasal kiitle ise rijitlik matrisi sifir olacak sekilde tanimlama
yapilmistir.  Eleman yalnizca kiitle matrisine kiitle sabiti olarak dahil

olmaktadir.
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2.3.2.1.2. Sayisal Agin Tanitilmasi

Sayisal agin (mesh) olusturulmasi, bu ¢alisma kapsaminda daha dnce Ansys
yazilimi i¢in olusturulan Python ek yazilimi kullanilarak yapilmistir. Bu sebeple
yeniden bir sayisal ag olusturma algoritmasi kullanilmamistir. Yazilan kodun ¢alisma

prensibi 5 adimda gdosterilebilir.

1. Nanotube Modeller adli programdan elde edilen metin dosyasinin
okunmasi.

2. Satirlarin ayristirilmasi.

3. Her bir satir i¢in satirdaki bilginin siniflandirilmasi (atom veya bag bilgisi
olarak).

4. Her bir satir i¢in bilginin APDL yapisina (formatina) donistiiriillmesi.

5. APDL formati i¢in olusturulan metin dosyasi i¢ine bilginin yazilmasi ve

kaydedilmesi.

Yazilan kod Ek. A’da verilmistir. Sayisal ag kisminin Python yaziliminda
olusturulmas1 ve atom veya bag olmasina bagli olarak eleman olusturulmasi
gerekmektedir. Bu sebeple Python yaziliminin ilk islemi olarak sayisal ag bilgilerini
igeren dosyanin okunup, uygun sekilde islenmesi gerekmektedir. Bu amagla yazilan

kod kisminin ¢alisma prensibi 5 adimda gosterilebilir.

1. Sayisal ag bilgisini igeren metin dosyasini a¢ilmasi ve okunmasi.

2. Satirlarin ayristirilmas.

3. Satirlar icerisindeki bilgiye uygun olarak “noktasal kiitle” veya “kiris”
clemaninin, eleman matrisinde indislenerek olusturulmasi.

4. Elemana ait kiitle ve rijitlik matrislerinin elemana adreslenmesi.

5. Toplam eleman sayis1 ve tip bilgisinin matris birlestirme adimina iletilmesi.

2.3.2.1.3. Kiiresel Matrislerin Olusturulmasi

Sonlu elemanlar yonteminin temel adimlarindan biri olan eleman matrislerinin
birlestirilerek kiiresel (global) matrislerin birlestirilmesi yazilimin ikinci kismini
olusturmaktadir. Bu sebeple Once gecici depo olarak kullanilacak bir eklenmis
elemanlar matrisi olusturulmustur. Bu matrise kiiresel matrise eklenen elemanlar
eklenecek ve bdylece her bir elemanin katkisinin yalnizca bir kere eklenmis oldugu

garanti altina alinacaktir.
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Yazilimm bu kisminda i¢ ice gecmis 4 dongii kullanilmustir. Ik dongii diigiim
noktasi tlizerinde ¢alismaktadir. Boylece kiiresel matrisin her bir diigiim noktasi i¢in
koordinatini tanimlamakta kullanilmaktadir. ikinci déngii ise eleman sayis1 iizerinde
caligmaktadir ve elemanlarin sirastyla islem gormesi amaciyla kullanilmigtir. Bu

dongiiler asagidaki mantig1 kullanarak caligir.

1. Diiglim noktasi sirasi i¢in baslangic.

2. Eleman siras1 i¢in baslangig.

3. Islem goéren diigiim noktasi igin siradaki elemanm bagliligni kontrol
edilmesi ve olusturulan gecici matrise bilgilerin kaydedilmesi.

4. Eger baghysa kiitle ve rijitlik eklemelerinin yapilmast.

5. Bir sonraki elemana gecilmesi.

6. Bir sonraki diiglim noktasina ge¢ilmesi.

2.3.2.1.4. Simir Kosullarinin Tanimlanmasi
Sonlu elemanlar yontemi kullanilirken elde edilen kiiresel matrislerde ikililik
(dualite) denilen bir olgu s6z konusudur. Bu olgu birincil degisken ve ikincil degisken

ciftleri i¢in yalnizca birinin bilinmez, digerinin ise bilinen olmasi zorunlulugudur.

Sinir kosullart bu ikili ¢iftlerden birisinin tanimlanmasi anlamina gelmektedir.
Uygulanan sinir kosullar1 genel anlamda Dirichlet ve Neumann sinir kosullar1 olarak
incelenebilir. Ancak bu caligmada ankastre - ankastre mesnet baglantis1 ve sabit-sabit

mesnet baglantist yapilmstir.

Smir kosullarinin tanimlanmast i¢in Oncelikle probleme ait degisken
matrislerin tanimlanmasi gerekir. Birincil degigkenleri ifade eden yer degistirme ve
egim, ikinci degigkenleri ifade eden kiitle ve momentler asagidaki genel matris

tanimlamasi ile yazilima tanitilmistir. Bu matrislerde “n” toplam diigiim noktas1

sayisini ifade etmektedir.

_ul _ _ﬁ _
u, />

U=|. F=|. Q.77)
_u2n _fzn_
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Birincil ve ikincil degiskenlere ait matrisler olusturulduktan sonra, probleme
uygun sinir kosullari ilgili diigiim noktalarina gerekli degerler atanarak yapilmaktadir.
Bu ¢alismada iki ugta bulunan diigiim noktalarinin tamaminda mesnetleme yapildigi
icin bu digim noktalarmin tespit edilmesi gerekmektedir. Bu sayisal ag lizerinde
koordinatlarin iki ucunda bulunan diigiim noktas1 takimlar1 belirlenerek yapilmaktadir.
Belirlenen diigiim noktalarinda denklem 2.78’de gosterildigi sekilde deger atamasi

yapilmistir.

Upigim— = 0 = fpigimt = Dilinmeyen

(2.78)

u =bilinmeyen = fyi0m =0

Diigiim—-2
Ankastre mesnet-Ankastre mesnet uygulamasinda ise degiskenlere asagidaki

sekilde deger atamasi yapilmistir.

Upagim = 0 = fpugam = Dilinmeyen

(2.79)

" 0 p fDijgﬁm_z = bﬂinmeyen

Diigim—2

Mesnetlenmemis geri kalan biitlin diiglim noktalar1 i¢in her iki serbestlik
derecesi de serbest olarak birakilmistir bu sebepten dolayr mesnetlenmemis digiim
noktalarinda kesme kuvveti ve moment tepkisi olugturmayacaktir ve birincil ve ikincil

degisken matrislerinde asagidaki degisime sebep olacaktir.

Upggamy = Dilinmeyen  —  fro. =0

(2.80)

u =bilinmeyen =  f;uum =0

Diigiim—2

Matris tanimlamalar1 bu noktada tamamlanmis olmaktadir. Bundan sonra

¢ozlim algoritmasi ¢agrilir ve sinir kosullarinin uygulanmasi kismi kapanir.

2.3.2.1.5. Coziim Algoritmasinin Yazilmasi
Sonlu elemanlar problemlerinde ¢oziilmek istenen olguya gore farkl

yaklagimlar izlenir. Bu ¢alismada incelenen problem modal analiz oldugu i¢in 6zdeger
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O0zvektor yaklagimi izlenmistir. Coziim sirasinda 6zdeger coziicli olarak Python

yaziliminin Numpy modiiliiniin i¢indeki “EigSolver” hazir fonksiyonu kullanilmistir.

Cozlim i¢in EigSolver fonsiyonu kullanilmadan 6nce islem yiikiinii hafifletmek

ve matrislerin ¢oziime hazirlanmasi i¢in asagidaki adimlar takip edilmistir.

1. Gegici bir depolama alani olusturulmus ve birincil degiskenleri “0” olan
satirlar arastirilmistir. Bu satirlarin bilgileri bu gecici depoya atanmugtir.

2. Coziim i¢in kiiresel matrislerin birer kopyas1 olusturulmustur. Bu kopyalar,
iizerinde diizenlemeler (modifikasyonlar) yapilmak i¢in kullanilmis ve
orijinal matrisler bozulmadan saklanmuistir.

3. Olusturulan depolama alan1 sondan basa dogru olacak sekilde birincil
degiskeni “0” olan satir numaralarina denk gelen satir ve siitlinlar kiitle ve
rijitlik matrislerinin kopyalarindan ¢ikartilmistir.

4. Elde edilen matrisler kullanilarak Denklem 2.81°de verilen 6z deger

probleminin ¢dziimii yapilmistir.
[K]-w[M] =0 (2.81)

Bu sayede sonlu elemanlar yontemi kullanilarak problem ¢6ziime ulagtirilmig
olur. Bu yazilim yalnizca modal ve statik analiz yapabilecek seviyede oldugu icin
farkli problemler veya eleman tipleri i¢in kullanilmak istendigi takdirde gelistirilmesi

gerekmektedir.

2.3.2.2. Python Yaziliminda Modelin Olusturulmasi

Python ile sonlu elemanlar yazilimi olusturulduktan sonra, problem ¢oziimii
icin karbon nanotiip yapiya ait sayisal ag dosyalar1 olusturulmus ve yazilim igine
okutulmustur. Python kodunun kontrolii ve karsilastirmalarda kullanilmasi1 agisindan
4 ve 8 elemanli iki farkl1 model olusturulmustur. Zigzag karon nanotiip i¢in olusturulan
modelin diiglim noktalarinin koordinatlar1 Tablo 2.5’te verilmistir. Armchair tipinde
karbon nanotlip modeli i¢in olusturulan diigiim noktalar1 tablo 2.6’da verilmistir.
Kullanilan model i¢in malzeme mekanik 6zellikleri ve geometrik ozellikleri diger

yontemler ile ayn1 kullanilmistir.
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Tablo 2.5 Zigzag tipte karbon nanotiip i¢in diiglim noktalar1

Diigiim 4 Elemanh Model 8 Elemanh Model
Noktasi X Y Z X Y Z
1 0 0 0 0 0 0
2 38 0 0 19 0 0
3 76 0 0 38 0 0
4 114 0 0 57 0 0
5 152 0 0 76 0 0
6 95 0 0
; Bulunmamaktadir } ;g 8 8
9 152 0 0
Tablo 2.6 Armchair tipte karbon nanotiip i¢in diigiim noktalar1
Diigiim 4 Elemanh Model 8 Elemanh Model
Noktasi X Y 7 X Y Z
1 0 0 0 0 0 0
2 30,75 0 0 15,375 0 0
3 61,5 0 0 30,75 0 0
4 92,25 0 0 46,125 0 0
5 123 0 0 61,5 0 0
6 76,875 0 0
; Bulunmamaktadir 133:2; 5 g 8
9 123 0 0




3. Analiz Sonuclarinin Degerlendirilmesi

3.1. Analitik Sonuclarin Degerlendirilmesi
Analitik ¢6ziim yoOntemlerini degerlendirirken ¢oziimii arastirilan  sinir
kosullart i¢in Euler-Bernoulli kiris modeli i¢in ¢ok kullanilan yerel elastisite

modelinden [30] elde edilen sonuglar ile karsilastirmalar yapilmustir.

Sabit — sabit mesnet kosulu i¢in yerel olmayan (non-local) elastisite teorisi
kullanilarak elde edilen deplasman ve dogal frekans ifadeleri asagida tekrar
sunulmustur. Yerel elastisite teorisinde kullanilarak elde edilen Euler-Bernoulli kirisi
icin daha once elde edilen deplasman bagintis1 Denklem 2.82°de verilmis olup dogal

frekans degeri icin ¢ikarilan ifade Denklem 2.83 ve Denklem 2.84’°te sunulmustur.

W(x)=c, sin (% x] (2.82)

(2.83)

)
5]

M Yerel olmayan nir nrw
my, +m, (T)2 j (1 % ﬂ(L)Z]

ofz]
@ =(@) ( L (2.84)

my +m, (%)2 j

Sonuglar degerlendirilirken ele alinan karbon nanotiip modeli i¢in Denklem
2.84 ¢oziilmiis ve sonuglar Euler-Bernoulli kiris teorisi i¢in Tablo 3.1°de verildigi gibi
bulunmustur. Koltuk (Armchair) tipte karbon nanotiip i¢in Tablo 3.2’de benzer sekilde

sonuglar gosterilmistir.
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Tablo 3.1 Yerel elastisite teorisine ait Zigzag karbon nanotiip dogal frekans degerleri

Basit-Basit

Dogal Ankastre- Ankastre-
Mod Numarasi1  Frekans Serbest Dogal. Ankastre D(}ga.l
Desen Frekans Degeri Frekans Degeri
[THz] [THz] [THz]
1 0,2257 0,058 0,526
2 0,9016 0,526 1,461
(Zzi4f: ) 3 2,02 1,461 2,864
gzag 4 3,58 2,864 4,735
5 5,56 4,734 7,074
6 7,97 7,072 9,880

Tablo 3.2 Yerel elastisite teorisine ait Armchair karbon nanotiip dogal frekans
degerleri

Basit-Basit
Dogal

Ankastre- Ankastre-

Mod Numaras1  Frekans Serbest Dogal. Ankastre thga.l
Degeri Frekans Degeri Frekans Degeri
[THz] [THZz] [THZz]
1 0,5054 0,1265 1,1388
2 2,0137 1,1388 3,1633
15.11 3 4,5 3,1634 6,2002
(Armchair) 4 7,929 6,2002 10,2493
5 12,25 10,2493 15,3106
6 17,39 15,3107 21,3844

Yerel olmayan elastisite teorisine gore yapilan basit-basit mesnet ¢ozlimleri

Tablo 3.3 ve Tablo 3.4’te zigzag ve armchair karbon nanotiip i¢in verilmistir.

Tablo 3.3 Yerel olmayan elastisite teorisine gore Zigzag karbon nanotiip dogal frekans
degerleri

0 0,2258 09016 2,0229 = 3,5823  5,5694 7,9715

0,25 0,2258 ' 0,9014 = 2,0220 @ 3,5792 @ 5,5619 7,9562

0,5 0,2258 09012 2,0210  3,5762  5,5546 7,9410

24.28 0,75 0,2258 10,9011 = 2,0200 = 3,5731 @ 5,5472 7,9259
(Zigzag) 1 0,2257 10,9009 2,0191 @ 3,5701  5,5399 7,9109
1,25 0,2257 10,9007 = 2,0181 @ 3,5671 @ 5,5326 7,8960

1,5 0,2257 10,9005 2,0171  3,5640  5,5253 7,8811

1,75 0,2257 10,9003 = 2,0162 = 3,5610 @ 5,5180 7,8664

2 0,2257 10,9001 2,0152  3,5580  5,5108 7,8517
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Tablo 3.4 Yerel olmayan elastisite teorisine gére Armchair karbon nanotiip dogal
frekans degerleri

Mod Mod Mod
2 R 4

[THz] |[THz] |[THz]
0 0,5055 2,0137 4,5010 7,9290 12,2475 17,3965
0,25 0,5054 | 2,0131 | 4,4977 79187 | 12,2226 17,3456
0,5 0,5054 | 2,0124 4,4944 79084 12,1979 17,2952
15.11 0,75 0,5053 | 2,0118 | 44911 @ 7,8982 12,1733 | 17,2452
) 1 0,5053 2,0111 4,4878 7,8880 12,1489 17,1957
1,25 0,5053 | 2,0105 | 4,4846 @ 7,8778 12,1246 | 17,1466
1,5 0,5052  2,0098 4,4813 7,8677 12,1004 17,0979
1,75 0,5052 | 2,0091 @ 4,4780 7,8576 | 12,0764 17,0496
2 0,5051  2,0085 4,4748 7,8475 12,0525 17,0017

Tablo 3.5 Yerel olmayan elastisite teorisine gore basit-basit mesnet sinir kosuluna

gbre mod sekilleri

Mod Mod
Mod Sekli Mod Sekli
Numarasi od Sekli Numarasi od Sekli
1 4 "f "'\"."‘-\_ ,f“f \"‘fl\” 4-""
,

2 5 A \

3 “'./' 6 i Y : “‘*. we | =\
. \ \ ;;

Tablo. 3.5’te basit-basit mesnet icin verilmis mod sekilleri incelendiginde

goriilmektedir ki yerel elastisite ve yerel olmayan elastisite arasinda mod sekillerinin

yapilar1 agisindan bir farklilik gériilmemektedir. Bu durum teoriler ile uyusmaktadir.

Yerel ve yerel olmayan elastisite teorilerinde ayn1 mod i¢in mod sekli ve frekanslarin

deger olarak degiskenlik gdstermesi beklenir.
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3.2. Sayisal Sonuclarin Degerlendirilmesi

3.2.1. Ansys Mechanical APDL Kullanilarak Elde Edilen Sonug¢larin
Degerlendirilmesi
Ansys Mechanical APDL ile analizlerde literatiirdeki ¢alismalar ile kiyas
yapmak ve model dogrulamak ag¢isindan dncelikle elastik zemin etkisi olmadan Zigzag
ve Armchair tipli karbon nanotiip yapilarin analiz sonuglar1 incelenmistir. Elde edilen
sonuclar Sakhaee-Pour ve arkadaslarinin [14] yaptig1 ¢alismada elde edilen sonuglar
ile kiyaslanmistir. Daha once belirtilidigi iizere bu calisma karsilastirma makalesi
olarak secilmistir. Bunun sebebi, bu tez calismasinda da ele alinan atomistik sonlu

elemanlar yonteminin, paket programin ve eleman tiplerini kullanmasidir.

Zigzag ve armchair tipli karbon nanotiip yapilar i¢in ilk alt1 farkli mod sekli
her iki siir kosulu i¢in de Tablo. 3.6’da verilmistir. Mod sekilleri literatiir [14] ile
karsilastirildiginda tutarlhilik gostermektedir.

Tablo 3.6 Ankastre-serbest ve ankastre-ankastre sinir kosullar1 i¢in mod sekilleri

Sinir Kosulu ‘

Ankastre-Serbest Ankastre-Ankastre

Mod
Numarasi
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Zigzag karbon nanotiip i¢in bu siir kosullari i¢in titresim modlarinda elde
edilen degerler ile literatiir calismasinda elde edilen frekans degerleri Tablo 3.7 ve

Tablo 3.8’de karsilastirilarak degerlendirilmistir.

Tablo 3.7 Zigzag tipli CNT i¢in mevcut ¢alisma ve literatiir kiyasi

Mevcut Calisma Sakhaee-Pour ve

[THz] ark. [14] Tt LS

Mod Ankastre- Ankastre- Ankastre- Ankastre- Ankastre- | Ankastre-
Numaras:1  Serbest = Ankastre Serbest = Ankastre Serbest = Ankastre

1,2 0,0116 0,073 0,011 0,069 0,051 0,054
3.4 0,0718 0,197 0,068 0,186 0,052 0,055
5,6 0,197 0,374 0,185 0,354 0,06 0,05
7 0,248 0,498 0,242 0,487 0,024 0,022
8 0,356 0,597 0,341 0,565 0,042 0,053
9 0,375 0,597 0,354 0,565 0,056 0,0536
10 0,375 0,715 0,354 0,685 0,056 0,041

Tablo 3.8 Armchair tipli CNT i¢in mevcut ¢alisma ve literatiir kiyasi

Mevcut Calisma Sakhaee-Pour ve o

[THz] ark. [14] MG S
Mod Ankastre- Ankastre- Ankastre- Ankastre- Ankastre- = Ankastre-
Numaras:1 Serbest = Ankastre Serbest = Ankastre Serbest = Ankastre

1,2 0,023 0,139 0,023 0,139 0 0

3.4 0,137 0,359 0,138 0,360 0,007 0,002
5 0,292 0,589 0,300 0,604 0,027 0,025
6 0,364 0,654 0,365 0,655 0,002 0,001
7 0,364 0,654 0,365 0,655 0,002 0,001
8 0,438 0,880 0,438 0,881 0 0,001
9 0,666 0,999 0,668 1,000 0,003 0,001
10 0,666 0,999 0,668 1,000 0,003 0,001

Tablo 3.7 incelendiginde goriilecegi ilizere Ansys Mechanical APDL
kullanilarak olusturulan model Zigzag tipinde karbon nanotiip yapilar i¢in literatiir ile

hem mod sekilleri hem de dogal frekanslar bakimindan uyum gostermektedir.

Ayni sekilde Armchair tipinde karbon nanotiip i¢in de benzer sonlu elemanlar

modeli olusturulup sonuglar elde edilmistir. Armchair tipindeki karbon nanotiip i¢in
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titresim mod sekilleri zigzag tipli karbon nanotiipe benzer sekilde Tablo 3.8’de

gosterilmistir.

Ansys Mechanical APDL ile yapilan ¢alismanin ikinci asamasinda sonlu
elemanlar modeli literatiir ile dogrulandiktan sonra analitik ¢oziim ile de
karsilastirilmak amaciyla basit-basit mesnet ¢6ziimii de yapilmistir. Basit basit mesnet

¢Oziimii icin elde edilen dogal frekans degerleri Tablo.3.9’da verilmistir.

Tablo 3.9 Basit-basit mesnet ¢oziimii Ansys APDL Sonuglar

Mod Zigzag CNT Armchair
Numarasi Mod Degeri CNT Mod
(THz) Degeri (THz)

1,2 0,0730 0,1388

3,4 0,1960 0,3586

5 0,3717 0,5893

6,7 0,4865 0,6534

8 0,5910 0,8801

9,10 0,7154 0,9989

Ansys Mechanical APDL ¢alismasinin iiglincli asamasinda yapilan elastik
zemin eklemesi sonucunda mod sekilleri benzer sekilde kalmis ve modal frekans
degerleri rijitlik matrisine eklenen yaylar neticesinde artmistir. Elastik zemin
eklenmesi sonucunda incelenen mod sekilleri Tablo 3.10°da verilmistir. Goraldigi
gibi ankastre-serbest ve ankastre-ankastre mesnetli sinir kosullari i¢in elastik zemin

eklenmeden onceki hal ile bir farklilik yoktur.

Tablo 3.10 Elastik zemin etkisi altinda goriilen mod sekilleri

Mod Sinir Kosulu
Numarasi

1




Elastik zemin durumunun dogal frekans degerleri zigzag ve armchair tipli
karbon nanotiip yapilari i¢in Tablo 3.11 ve Tablo 3.12’te verilmistir. Bu tabloda elastik
zemin Oncesi ve sonrast durum karsilastirmalar1 yapilmigtir. Tablodan da goriilecegi
geregi kiitle matrisinin degismemesi sebebiyle beklendigi gibi diizenli olarak artis

gostermistir.

Tablo 3.11 Zigzag tipte karbon nanotiip icin elastik zemin etkisi altinda elde edilen
dogal frekans degerleri

Elastik Zemin Etkisi Olmadan Elastik Zemin EtKisi ile

[THz] [THz]
Mod Ankastre- Ankastre- Ankastre- Ankastre-
Numarasi Serbest Ankastre Serbest Ankastre
1 0,0116 0,073 0,123 0,142
2 0,0718 0,197 0,141 0,231
3 0,197 0,374 0,231 0,393
4 0,247 0,498 0,247 0,498
5 0,356 0,597 0,356 0,609
6 0,375 0,856 0,394 0,865

Tablo 3.12 Armchair tipte CNT i¢in elastik zemin etkisi altinda elde edilen dogal
frekans degerleri

Elastik Zemin Etkisi Olmadan Elastik Zemin Etkisi ile

[THz] [THz]
Mod Ankastre- Ankastre- Ankastre- Ankastre-
Numarasi Serbest Ankastre Serbest Ankastre
1 0,023 0,139 0,101 0,171
2 0,137 0,356 0,169 0,372
3 0,292 0,589 0,293 0,589
4 0,364 0,653 0,377 0,660
5 0,437 0,880 0,438 0,880
6 0,666 0,999 0,672 1,0004

Tablolar incelendigi zaman dikkat ¢ceken bir durum vardir. Her iki karbon
nanotiip oryantasyonu i¢in de bazi titresim modlari i¢in sisteme eklenen yaylarin etkisi
diger modlara nazaran daha agik goriilmektedir. Bunun sebebi yaylarin lineer eksenel
davranis sergilemesi ve mod titresim sekillerinin diizlemselliginin birbirlerinden farkli

......

titresim dogrultularinda bu etki kendini gostermemistir. Literatiir incelendigi zaman
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elastik zemin etkilerinin, kiris teorileri fark etmeksizin, titresim frekanslari i¢in arttirici
bir etki gosterdigi goriilmektedir. Ornegin Avcar [32] calismasinda farkli zemin
tiplerinin aluminyum kiris ic¢in etkileri arastirilmig ve Tablo 3.13’teki sonuglar
bulunmustur. Goriildiigii gibi zemin katsayisi arttikga sisteme eklenen rijitlik artmakta

ve titresim frekanslari orantili olarak artig gostermektedir.

Tablo 3.13 Elastik zemin etkilerine dair literatiirde [32] yapilan ¢alismaya ait sonuglar

Gevsek
Zeminsiz Sert Kum i Sert Kil
Kum
Zemin
0 8x10° 1,25x10° 1,2x10* 2,5x10%
Katsayisi
Titresim
1673,320 3449,960 12042,517 4056,271 5589,673
Frekansi

3.2.2. Python Kodu Kullanilarak Elde Edilen Sonug¢larin
Degerlendirilmesi

Yazilan Python kodu ile elde edilen sonuglardan zigzag karbon nanotiip yapisi
icin yerel sonlu elemanlar metodu ile bulunan sonuglar asagidaki tablolarda
gosterilmistir. Sonuglar sirasiyla basit-basit mesnet, ankastre-serbest mesnet ve
ankastre ankastre mesnet seklinde ortaya konulmustur. Sonlu elemanlar kodlarinda
kontrol i¢in yapilan ag (mesh) yapist yogunlugu ¢alismasinin benzetimi (simiilasyonu)
icin 5 diigiim noktas1 (4 eleman) ve 9 diiglim noktasi (8 eleman) olacak sekilde ele
alimmustir. Tablo 3.14’te zigzag, Tablo 3.15’te ise armchair karbon nanotiip i¢in elde
edilen basit-basit, ankastre-serbest ve ankastre-ankastre mesnet sinir kosullarinda 4 ve

8 elemanli benzetim sonuglar1 sunulmustur.

Tablo 3.14 Zigzag tipte karbon nanotiip i¢in 4 ve 8 elemanli Python kodu ile ¢6ziim
sonugclari

Mod 4 Elemanh Coziim 8 Elemanh Co6ziim
MBI @98 Basit- |~ Ankastre-  Ankastre- Basit- Ankastre- Ankastre-
Basit Serbest Ankastre Basit Serbest = Ankastre

1 0,2318 0,0832 0,5258 0,2336 0,0828 0,5294
2 0,9064 0,509 1,4231 0,9272 0,5193 1,4473
3 2,0133 1,3916 2,7223 2,0628 1,4386 2,8082
4 4,0106 2,6562 5,3442 3,6249 2,7837 4,597
5 6,2357 5,1772 8,7786 5,6133 4,548 6,8193
6 10,0647 8,3849 14,2336 8,0524 6,7354 9,4757
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Tablo 3.15 Armchair tipte karbon nanotiip i¢in 4 ve 8 elemanli Python kodu ile ¢oziim
sonugclari

Mod 4 Elemanh Coziim 8 Elemanh Coziim

MNUTEIE S Basit- | Ankastre- |~ Ankastre- Basit- Ankastre- = Ankastre-
Basit Serbest Ankastre Basit Serbest = Ankastre

1 0,5203 0,187 1,1802 0,5245 0,1888 1,1885
2 2,0346 1,1426 3,1945 2,0814 1,1653 3,2488
3 4,5195 3,1237 6,111 4,6305 3,2296 6,3037
4 9,0027 5,9625 11,9963 8,1369 6,2488 10,3192
5 13,9976 11,6214 19,7058 12,6 10,2091 15,3077
6 22,5926 = 30,4864 31,9507 18,0755 15,1192 21,2706

Python ¢6ziimiinden elde edilen sonuglar ile analitik sonuglar kiyaslanmis ve
farklar1 yiizdesel olarak Tablo 3.16 ve Tablo 3.17°de sirastyla zigzag ve armchair tipte

karbon nanotiipler i¢in verilmistir.

Tablo 3.16 Zigzag tipte karbon nanotiip i¢in Python-analitik yiizde farklar

Mod 4 Elemanh Coziim 8 Elemanh Co6ziim

Basit- = Ankastre- = Ankastre- Basit- Ankastre- Ankastre-

ALTELEE Basit Serbest Ankastre Basit Serbest = Ankastre
1 0,026 0,32 0,03 0,033 0,31 0,04
2 0,005 0,002 0,007 0,027 0,02 0,02
3 0,003 0,014 0,017 0,02 0,018 0,01
4 0,10 0,04 0,14 0,01 0,006 0,004
5 0,11 0,11 0,22 0,009 0,005 0,002
6 0,21 0,19 0,32 0,01 0,01 0,007

Tablo 3.17 Armchair tipte karbon nanotiip i¢in Python-analitik yiizde farklar

Mod
Numarasi

4 Elemanh C6ziim 8 Elemanh Co6ziim
Basit- = Ankastre- = Ankastre- Basit- Ankastre- Ankastre-
Basit Serbest Ankastre Basit Serbest = Ankastre

1 0,03 0,32 0,035 0,03 0,32 0,04
2 0,01 0,003 0,009 0,03 0,02 0,02
3 0,004 0,12 0,014 0,03 0,02 0,016
4 0,12 0,04 0,15 0,02 0,007 0,006
5 0,13 0,12 0,22 0,03 0,003 0,0001
6 0,23 0,49 0,33 0,04 0,012 0,005

Coziilen 6zdeger 0zvektor probleminde elde edilen 6zvektér matrisi mod
sekillerini ¢izdirmek icin kullanilmistir. Sonlu elemanlar yonteminde daha once
bahsedildigi gibi her bir diiglim noktasi i¢in bir 6teleme ve bir donme bilinmeyeni
mevcuttur. Ozvektdr matrisinden dénme degiskenleri temizlenip mod sekilleri

cizdirildiginde asagidaki sekilde ii¢ sinir kosulu i¢in elde edilmis olur. Sekil 3.1°de
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basit-basit mesnet i¢in elde edilen ilk 6 mod gosterilmistir. Ayni sekilde Sekil 3.2°de

ankastre-serbest Sekil 3.3’te ankastre-ankastre mesnet durumu igin elde edilen mod

sekilleri verilmistir.
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Sekil 3.1 Basit-basit mesnet i¢cin Python ¢éziimiiyle elde edilen mod sekilleri
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Sekil 3.2 Ankastre-serbest mesnet i¢in Python ¢dziimiiyle elde edilen mod sekilleri
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Sekil 3.3 Ankastre-ankastre mesnet i¢in Python ¢6ziimii ile elde edilen mod sekilleri

3.2.3. Yontemler Arasi Karsilastirmalarin Yapilmasi
Daha once tablolarda verilen degerler tekrar tablolastirilmamis bunun yerine

grafiklerle karsilastirma yontemi tercih edilmistir.

Zigzag yapida karbon nanotiip icin basit-basit mesnet yapisinda elde edilen

analitik ve Python kodu sonuglar1 Sekil 3.4’te verilmistir.
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Sekil 3.4 Zigzag CNT yapist1 i¢in basit-basit mesnet sonug analizi

Python ¢oziimleri ve analitik ¢6ziim olarak kendi aralarinda tutarhidir. Zigzag
yapida karbon nanotiip i¢in ankastre-serbest mesnet i¢in elde edilen analitik ve Python

kodu sonuglar1 Sekil 3.5’te verilmistir.
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Sekil 3.5 Zigzag CNT yapisi i¢in ankastre-serbest sonug analizi
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Grafikten goriilecegi lizere Python ¢6ziimleri ve analitik ¢oziim olarak kendi

aralarinda tutarlidir. 8 elemanli ¢6ziim analitikle daha uyumludur.

Zigzag yapida karbon nanotiip i¢in ankastre-ankastre mesnet i¢in elde edilen
analitik ve Python kodu sonuglar1 Sekil 3.6’da verilmistir. Grafikten goriilecegi lizere
Python ¢6ziimleri ve analitik ¢oziim olarak kendi aralarinda tutarlidir. 8 elemanh
¢Oziim analitikle daha uyumludur. Bu durum diger grafiklerde de aynmi sonucu
gostermekte ve Ozellikle 4. mod frekans degeri sonrasinda ayrigmanin arttigi
goriilmektedir. Bu durumun sebebi sonlu elemanlar programlarinda O6zdeger
problemlerinde elde edilebilecek saglikli mod degerlerinin toplam eleman sayisi ile
iligkili olmasidir. 4 elemanli modellerde {ist seviye modlar program tarafindan
interpolasyon ile hesaplanmakta ve bu hatalara sebep olmaktadir. Ancak 8 elemanl
modelde dogal frekanslar dogrudan, interpolasyon olmadan bulunabilmektedir. Bu

sebeple de analitik sonuglar ile daha uyumlu sonuglar vermektedir.
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Sekil 3.6 Zigzag CNT yapisi i¢in ankastre-ankastre sonug analizi

Yerel elastisite teorisinde Armchair tipli karbon nanotiip yap1 i¢in analitik ve
Python ile elde edilen ¢oziimler incelenebilir. Armchair yapisindaki karbon nanotiip
i¢in basit-basit, ankastre-serbest ve ankastre-ankastre mesnet seklinde mesnetlenmis
karbon nanotiiplerin analitik ve Python ¢éziimlerinin karsilastirmalart Sekil 3.7, Sekil

3.8 ve Sekil 3.9°da verilmistir. Sekillerden anlasilacag iizere analitik ve 8 elemanlt
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Python kodu ile modellenen c¢oziimler birbirine yakin olmaktadir. 4 elemanl
cozlimlerin ise yoOnelimleri benzer olmakla birlikte deger acisindan analitik ve 8

elemanl ¢oziimlerden 4. mod sonras1 ayrismaktadir.

25 :
Python4Elem
Python8Elem
Analitik
20
T 15}
=i
0]
] ot
®
=
L 101
L
5 =
//-’\
oL ) ' ' :
1 2 3 4 5 6

Mod Numarasi

Sekil 3.7 Armchair CNT yapisi igin basit-basit mesnet sonug analizi

35 . . . .
Python4Elem
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Sekil 3.8 Armchair CNT yapist1 i¢in ankastre-serbest mesnet sonug analizi
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Sekil 3.9 Armchair CNT yapisi i¢in ankastre-ankastre mesnet sonug analizi

Analitik ¢oziim icin elde edilen yerel olmayan elastisite sonuglari yerel
elastisite sonuclar1 ile karsilastirilmis ve Sekil 3.10°da verilmistir. Burada
karsilastirmalar yerel olmayan modelde gosterilen 4 parametresi (non-lokal

parametre) tizerinden yapilmaktadir.

p=0
=05
H=1
=150
p=2

Frekans [THz]

58 5,9 6

Mod Numaras:

Sekil 3.10 Yerel olmama parametresinin etkisi
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4 parametresinin etkisi goriildiigii gibi biitlin modlar i¢in frekans degerini
azaltma egilimindedir. Bu etki Reddy ve Pang’in [13] ¢alismasinda da benzer sekilde
goriilmiistiir. Calismada Euler-Bernouilli ve Timoshenko kiris teorileri i¢in u
parametresinin (e, olarak tanimlanmistir) etkisi farkli sinir kosullart i¢in verilmistir.

Bu c¢alismayla uyumlu oldugu goriilmiistiir.

Sekil 3.12°de literatiirde bulunan referans [14] ile bu ¢alismada elde edilen
sonuglar grafik olarak sunulmustur. Sekilde goriildiigii gibi literatiir caligmasi ile

mevcut ¢alisma sonuglart uyumluluk gostermektedir.

G,B I T T T
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06 o' ]
N 05 —— .
ool x
E =

-
g ﬂ 4 r ,-*"if T
© - S
3 74 e
i D 3 & /’/- - e o
/"/J -
02} Y : ]
.f“f}".f o = a
01~ sl 1
0 1 || 1 1
1 2 3 4 5 6

Mod Numarasi

Sekil 3.11 Mevcut ¢alisma ile literatiir kiyaslamasi [14]

Ek olarak Ansys APDL {izerinde elastik temel iizerinde olmas1 durumu ile ilgili
inceleme yapilmistir, elastik zeminin olmadigi ve oldugu durumdaki dogal frekans
degisimi sekil 3.13 teki gibi degerlendirilmistir. Sekilden de teyit edildigi tizere elastik
zemin teorileri, sisteme kiitle eklemesi olmadan rijitlik eklemek tizerine kuruludur. Bu

durum dogal olarak frekanslarda bir artisa sebep olmaktadir. Ancak grafikte dikkat
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¢eken nokta ozellikle ankastre-serbest mesnet kosulu i¢in ilk li¢ modda etkinin daha

belirgin oldugu ve ilerleyen modlarda neredeyse etkinin yok olmasidir.

09 . . . .
——— Ankastre-Serbest /
081 Ankastre-Ankastre g
Ankastre-Serbest (Elastik Zemin) /
071t Ankastre-Ankastre (Elastik Zemin) / j _
06| A :
T
N05| g _
[: ﬂ:_:.-.-"'
w e
50 Z -
= e
=R e -
.-'f/-
02+ - -~ 5 T
0.1 5
1 2 3 4 5 6
Mod Numarasi

Sekil 3.12 Zigzag CNT icin elastik zemin etkisi

Calisilan yontemlerde elde edilen mod sekilleri kiyaslandiginda biitiin
yontemlerin tutarlt oldugu goriilmektedir. Tablo 3.18, Tablo 3.19 ve Tablo 3.20°de,
coziimlemeleri yapilan analitik ve Python yontemleri i¢in mod sekilleri yan yana
gosterilmistir. Tablo 3.19 ve Tablo 3.20°de ankastre-serbest ve ankastre-ankastre
mesnet kosullart i¢in analitik ¢oziimler ile elde edilen mod sekilleri [30] numarali

kaynaktan alinmigtir.
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Tablo 3.18 Basit-basit mesnet i¢in mod sekilleri
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Tablo 3.19 Ankastre-serbest mesnet i¢in mod sekilleri [30]
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Tablo 3.20 Ankastre-ankastre mesnet i¢in mod sekilleri [30]
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Ansys APDL ¢oziimii icin literatiir ile kiyas yapilmis ve iig-boyutlu model
tizerinden deforme olmus mod sekilleri kiyaslanmistir. Kiyaslama ankastre-serbest

mesnet i¢in Tablo 3.21°de ve ankastre-ankastre mesnet i¢in Tablo 3.22°de verilmistir.

Tablo 3.21 Ankastre-serbest mesnet tipi i¢in literatlir ve mevcut calisma mod sekilleri

Ankastre-Serbest

Mod
Numarasi Mevcut Calisma Sakhaee-Pour [14]

1,2

10
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Tablo 3.22 Ankastre-ankastre mesnet tipi i¢in literatiir ve mevcut calisma mod

sekilleri

Ankastre-Ankastre

Mod
Numaras

Mevcut Calisma

Sakhaee-Pour [14]

1,2

Ied
0 e?"o .-’

10

Ek olarak yapilan elastik zemin etkilerinin arastirilmasinda da elde edilen

elastik zemin etkisi incelenen Ansys APDL sonuglarina ait karsilastirma Tablo 3.23’te

ve Tablo 3.24’te verilmistir.

Tablo 3.23 Ankastre-serbest mesnet tipi icin elastik zemin uygulamasinin mod
sekillerine etkisi

Mod

| Numarasi

Orjinal Model

Ankas

re-Serbest

1,2

Elastik Zemin Uygulanmls

10
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Tablo 3.24 Ankastre-ankastre mesnet tipi i¢in elastik zemin uygulamasinin mod
sekillerine etkisi

Mod Ankastre-Ankastre

Numarasi

Orjinal Model

10
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4. SONUC VE ONERILER

Bu calismada karbon nanotiip yap1 analitik olarak Euler-Bernouilli kirisi olarak
modellenmis, Hamilton yontemi kullanilarak hareket denklemi elde edilmis ardindan
yerel olmayan elastisite teorisi hareket denklemlerine eklenmis ve yerel olmayan
elastisite teorisine uygun olacak sekilde dogal frekans genel ¢oziimiine ulagilmstir.

Ardindan farkli sinir kosullart i¢in ¢ézlimler aranmistir.

Calismanin hesaplamali analiz kisminda ise ilk olarak karbon nanotiip yapilar
Ansys paket programi yardimiyla ii¢ boyutlu ortamda noktasal kiitleler ve noktasal
kiitleleri baglayan kiris elemanlar olarak modellenmistir. Gergek boyutlarda ¢oziimii
Ansys yaziliminin tanimamasindan dolay1 boyut doniisiimleri uygulanmis ve farklh
sinir kosullari i¢in ¢oziimler arastirilmistir. Cozlimler literatiir ile dogrulandiktan sonra
elastik zemine oturmus karbon nanotiip uygulama modeli analiz edilmis elastik
zeminin sisteme kattig1 rijitlik etkisinin dogal frekans ve mod sekilleri iizerindeki

etkileri arastirilmistir.

Hesaplamal1 analizin ikinci kisminda ise karbon nanotiip yapilarin analizinde
kullanilmak amaciyla Python programlama dili kullanilarak bir yazilim olusturulmus
ve Euler-Bernouilli kiris teorisi i¢in ¢oziim yapabilen bir sonlu elemanlar program
kodu elde edilmistir. Yazilan program, karbon nanotiip yapi i¢in olusturulan
simiilasyon (benzetim) modelini alip eleman matrislerini olusturmakta ve ardindan
kiiresel rijitlik ve kiitle matrislerini olusturarak 6z deger 6z vektdr problemini
cozmektedir. Bu calismanin devami olarak su c¢alismalarin yapilabilecegi
diistiniilmektedir:

1-Python ile olusturulan program mevcut asamada yerel elastisite teorisine
uygun ¢oziimler elde etmektedir. Bu programa yerel olmayan elastisite teorisine ait

cozlimleri yapma kabiliyeti kazandirmak faydali olacaktir.

2-Ansys APDL ile yapilan ¢oziimler yerel elastisite teorisi ile yapilmistir,
Ansys APDL iginde hali hazirda bir yerel olmayan elastisite tanim1 mevcut degildir.
Ancak Ansys APDL kullanicinin kendi rijitlik ve kiitle matris dagilimlarini
olusturmasina izin vermektedir. Yerel olmayan elastisite teorisine ait formiilasyonlar

olusturulursa Ansys APDL ortaminda bu matrisler ¢alisilabilir.
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3-Analitik ¢oziimler yerel olmayan elastisite teorisinde farkli birgcok sinir kosullart

icin elde edilebilir.
4- Bu modellerin analiz edilebilmesi i¢in kullanici dostu bir arayiiz olusturulabilir.

5- Kiris, boru ve plak gibi diger karbon nano yapilar i¢in bu ¢alismadaki yontemler

ve analizler kullanilabilir gelistirilebilir.
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EKLER
EK A. Python Programlama Dili ile Yazilmis Sonlu Elemanlar Kodu
A.1) Main.py:

import Preprocess

import MatrixAssembly

import numpy as np

import matplotlib.pyplot as plt
Preprocess.MeshOku()
Preprocess.ElementCreation(Matrix Assembly)
MatrixAssembly.StiffnessMatrix Assembly()
MatrixAssembly.MassMatrix Assembly()
MatrixAssembly.BoundaryConditionAssignment()
MatrixAssembly.Solution ModalAnalysis()
np.set_printoptions(precision=3, suppress=True)
print(MatrixAssembly.Frekans[0:20])
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A.2) Preprocess.Py

from future import print function, unicode literals

import regex
from pprint import pprint

from PyInquirer import style from dict, Token, prompt
from PyInquirer import Validator, ValidationError

import sys

import numpy as np
from numpy import pi
import Pylnquirer

def MeshOku():
Node=0
linenumber=0
BagSayisi=0
Dosyaadi=input(
SatirOku=Filel.readlines()
for line in SatirOku:
if line.find("K'") > -1:
koordinatlar=line.split(",")

NodeMatrix[linenumber,0]=int(koordinatlar[1])-1
NodeMatrix [linenumber, 1 |=koordinatlar[2]
NodeMatrix [linenumber,2 |=koordinatlar[3]
NodeMatrix[linenumber,3|=koordinatlar[4]

elif line.find( )>-1:
baglar=line.split(".")
BagMatrix[BagSayisi,0]=BagSayisi
BagMatrix[BagSayisi, 1 |=int(baglar[1])-1
BagMatrix[BagSayisi,2]|=int(baglar[2])-1
BagSayisi=BagSayisi+1

linenumber=linenumber+1

def ElementCreation(MatrixAssembly):

for i in range(int(len(NodeMatrix))):
if NodeMatrix[i,0]==0 and i>1:
continue
MatrixAssembly.Element(NodeMatrix[i,0],
[int(NodeMatrix[i,0]),0])

for i in range(int(len(BagMatrix))):
if BagMatrix[i,0] ==0 and i>0:
continue
MatrixAssembly.Element(BagMatrix|i,0],
[int(BagMatrix[i, 1]),int(BagMatrix[i,2])])

NodeMatrix=np.zeros(20000).reshape(5000,4)
BagMatrix=np.zeros(15000).reshape(5000,3)

, MatrixAssembly.CNT,

, MatrixAssembly.CNT,
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Ek A.3) MatrixAssemblyandSolution.Py

import math

import numpy as np

import scipy

from scipy.sparse import csc_matrix
from scipy.sparse.linalg import spsolve
global GlobalStiffnessMatrix

global GlobalMassMatrix

global TotalDOF

global ElementMatrix

global NodeMatrix

global ForceMatrix

global NodeNumber

global DOF

global TotalDOF

global Modshapes

ElementMatrix=[]
NodeMatrix=[]

DOF=2
NodeNumber=9

TotalDOF=np.full([NodeNumber*DOF,1],None)

ForceMatrix=np.zeros([NodeNumber*DOF,1])

GlobalStiffnessMatrix=np.zeros([NodeNumber*DOF,NodeNumber*DOF],dtype=np.float32)
GlobalMassMatrix=np.zeros([NodeNumber*DOF,NodeNumber*DOF],dtype=np.float32)
Modshapes=np.zeros([(NodeNumber)*(DOF),(NodeNumber//2)*DOF],None)
ModshapeswBC=np.zeros([(NodeNumber)*(DOF),((NodeNumber//2)*DOF)+2],None)

class Material:
def init (self, materialname= ):

if materialname== :
self.E = 5.49E12 #PA
self.poissonratio = 0.26
self.Ro =0.377633995 # kg /m"3

class Element:

def init (self,elementindex,elementtype,material,
attachednodes=np.zeros(3),attachednodequantity=2,I1=216, ElementLength=15.375 , Area = 52):

self.elementtype=elementtype

self.attachednodes=np.zeros(attachednodequantity)

self.index=elementindex

for X in range(attachednodequantity):

self.attachednodes[X] = attachednodes[X]

ElementMatrix.append(self)

if elementtype==

self.StiffnessMatrix = (material. E*I/(ElementLength)**3) * np.array(

[

[12, -6*%ElementLength , -12 , -6*ElementLength] ,
[-6*%ElementLength , 4*(ElementLength**2) ,6*ElementLength ,2*(ElementLength**2)]

[-12,6*ElementLength,12,6*ElementLength] ,
[-6*%ElementLength,2*(ElementLength)**2,6*ElementLength,4*(ElementLength)**2]

)
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self.MassMatrix = (material.Ro*Area*(ElementLength/420)) * np.array(
[
[156, -22*ElementLength , 54 , 13*ElementLength] ,
[-22*ElementLength, 4*(ElementLength**2), -13*ElementLength, -
3*(ElementLength**2)] ,
[24, -13*ElementLength, 156 , 22*ElementLength],
[13*ElementLength, -3*(ElementLength**2) , 22*ElementLength , 4*(ElementLength**2)]

)

if elementtype==
MassConstant=0

self.StiffnessMatrix = np.array(
[
[0,0,0,01 ,
[0,0,0,01 ,
[0,0,0,01 ,
[0,0,0,0]
D

self.MassMatrix = MassConstant * np.array(
[
[1,0,0,0] ,
[0,1,0,0] ,
[0,0,0,0] ,
[0,0,0,0]
D

def StiffnessMatrixAssembly():

AddedStiffnessElements=[]

for X in range(NodeNumber):
for Y in range(len(ElementMatrix)):
if X in ElementMatrix[Y].attachednodes:
index = np.where(ElementMatrix[Y].attachednodes==X)[0][0]

for A in range(4):
for B in range(4):

try:

if %(2*X+A,2*X+B,Y,2*index+A,2*index+B) in
AddedStiffnessElements:
pass
else:
GlobalStiffnessMatrix[2*X+A][2*X+B] =
GlobalStiffnessMatrix[2*X+A][2*X+B] +
ElementMatrix[Y].StiffnessMatrix[2*index+A][2*index+B]
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AddedStiffnessElements=np.append(AddedStiffnessElements,
% (2*X+A,2*X+B,Y,2*index+A,2 *index+B))

except:

def MassMatrixAssembly():
AddedMassMatrixElements=[]
for X in range(NodeNumber):
for Y in range(len(ElementMatrix)):
if X in ElementMatrix[Y].attachednodes:
index = np.where(ElementMatrix[Y].attachednodes==X)[0][0]

for A in range(4):
for B in range(4):

try:
if %(2*X+A,2*X+B,Y,2*index+A,2*index+B) in
AddedMassMatrixElements:
pass
else:
if ElementMatrix[Y].elementtype== and index !=1:

GlobalMassMatrix[2*X+A][2*X+B] = GlobalMassMatrix[2*X+A][2*X+B]
+ ElementMatrix[Y].MassMatrix[2*index+A][2*index+B]
if ElementMatrix[Y].elementtype== :
GlobalMassMatrix[2*X+A][2*X+B] =
GlobalMassMatrix[2*X+A][2*X+B] + ElementMatrix[Y].MassMatrix[2*index+A][2*index+B]

AddedMassMatrixElements=np.append(AddedMassMatrixElements,
% (2% X+A,2*X+B,Y,2*index+A,2*index+B))

except:

def BoundaryConditionAssignment():

BCkeypoints=[1,9]
mesnettipi=

if mesnettipi==
for i in range(len(BCkeypoints)):

islemnum=BCkeypoints][i]-1 )
TotalDOF[islemnum*DOF+0]=0 ## Oteleme
TotalDOF[islemnum*DOF+1]=0 ## Donme
ForceMatrix[islemnum*DOF+0]=None # Oteleme tepkisi
ForceMatrix[islemnum*DOF+1]=None # Donme tepkisi

if mesnettipi==

for i in range(len(BCkeypoints)):

islemnum=BCkeypoints][i]-1
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TotalDOF[islemnum*DOF+0]=0 ## Oteleme
TotalDOF[islemnum*DOF+1]=None ## Donme
ForceMatrix[islemnum*DOF+0]=None # Oteleme tepkisi
ForceMatrix[islemnum*DOF+1]=0 # Donme tepkisi

def Solution_Structural Analysis():
global GlobalStiffnessMatrix
global ForceMatrix
global TotalDOF
index=np.where(TotalDOF==0)[0]
GlobalStiffnessMatrix Sol=GlobalStiffnessMatrix.astype( )
ForceMatrix_Sol=ForceMatrix.astype( )
TotalDOF_Sol=TotalDOF.astype( )

for i in reversed(range(len(index))):
GlobalStiffnessMatrix_Sol = np.delete(GlobalStiffnessMatrix _Sol, index[i],0)
GlobalStiffnessMatrix Sol= np.delete(GlobalStiffnessMatrix_Sol, index[i],1)
ForceMatrix_Sol= np.delete(ForceMatrix _Sol,index[i],0)
TotalDOF_Sol=np.delete(TotalDOF _Sol,index[i],0)

TotalDOF_Sol=np.dot(np.linalg.inv(GlobalStiffnessMatrix_Sol),ForceMatrix_Sol)

DOF_Counter=0
for i in range(len(TotalDOF)):
if TotalDOF[i]==0:
pass
else:
TotalDOF[i]=TotalDOF_Sol[DOF_Counter]
DOF_Counter = DOF_Counter + 1

print(TotalDOF)
def Solution_Modal Analysis():

global GlobalStiffnessMatrix
global GlobalMassMatrix

global ForceMatrix

global TotalDOF

global Eigenvalues

global Frekans

global Eigenvectors

global Modshapes

index=np.where(TotalDOF==0)[0]
GlobalStiffnessMatrix_Sol=GlobalStiffnessMatrix.astype( )
GlobalMassMatrix_Sol=GlobalMassMatrix.astype( )
ForceMatrix_Sol=ForceMatrix.astype( )
TotalDOF_Sol=TotalDOF.astype( )

Modshapes[0][0]=0

for iin reversed(range(len(index))):
GlobalStiffnessMatrix_Sol= np.delete(GlobalStiffnessMatrix Sol,
index[i],0).astype( )
GlobalStiffnessMatrix_Sol= np.delete(GlobalStiffnessMatrix_Sol,
index[i],1).astype( )

71



GlobalMassMatrix_Sol= np.delete(GlobalMassMatrix _Sol, index[i],0).astype(
GlobalMassMatrix_Sol= np.delete(GlobalMassMatrix_Sol, index[i],1) .astype(
ForceMatrix_Sol= np.delete(ForceMatrix _Sol,index]i],0)
TotalDOF_Sol=np.delete(TotalDOF_Sol,index]i],0)

print(GlobalStiffnessMatrix_Sol)

print(GlobalMassMatrix_Sol)

A= np.dot(scipy.linalg.inv(GlobalMassMatrix Sol),GlobalStiffnessMatrix_Sol)
Eigenvalues,Eigenvectors=scipy.sparse.linalg.eigs(A, k=20, sigma=0)

Frekans=np.sqrt(Eigenvalues)

CNT=Material()
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