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OZET

GRAFEN-NIKEL KATMANLARINDAN OLUSAN NANO-KIiRISLERIN
TITRESIM ANALIZi

Sadretdin YAVUZ
Yiiksek Lisans Tezi, Makine Miihendisligi Anabilim Dal
Damsman: Dr. Ogr. Uyesi Muhsin Gokhan GUNAY
Haziran 2022; 30 sayfa

Bu c¢aligmada grafen ve nikel katmanlarindan olusan nanokirislerin titresim
analizleri hem sayisal olarak hem de molekiiler dinamik simiilasyonu yo6ntemi ile
incelenmistir. Calisma sirasinda nano oOlgekli Grafen ve Ni katmanlarin Gr-Ni-Gr
seklinde dizilmesine tek katmanli nanokiris Gr-Ni-Gr-Ni-Gr seklinde dizilmesine ise
cift katmanli nanokiris adi verilmistir. Grafen ve nikel katmanlarindan olusan
nanokirigler yerel olmayan Euler-Bernoulli modeli kullanilarak tanimlanmistir. Bu
modelin ¢ozimi ise diferansiyel kareleme yontemi ile gergeklestirilmistir. Farkli
uzunluklardaki tek ve c¢ift katmanli nanokiriglerin kenetlenmis-kenetlenmis smir
kosullarina gore titresim analizleri yapilmigtir. Molekiiler dinamik simiilasyonlarinda
ise nanokirisler atom atom modellenmis ve baslangi¢c kosullarina gore titresime
zorlanan kirigler belirli bir siire gézlemlenerek dogal frekanslar1 6lgiilmiistiir. Her iki
yontem ile elde edilen sonuglarin birbiri ile tutarli oldugu goériilmistiir. Bu durum ayrica
uygulanan yontemlerin giivenilir oldugunu da gostermektedir. Sonuglar incelendiginde
ise hem tek katmanli hem de ¢ift katmanli nanokirisler i¢in uzunluk degerinin artis
sonucunda dogal frekans degerlerinin ve yerel olmayan parametre degerlerinin lineer
olmayan seklinde azaldig1 goriilmiistiir.

ANAHTAR KELIMELER: Diferansiyel Kareleme Yontemi, Grafen Levha,
Molekiiler Dinamik, Nanokiris, Titresim
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ABSTRACT

VIBRATION ANALYSIS OF NANO-BEAMS CONSISTED OF GRAPHENE-
NICKEL LAYERS

Sadretdin YAVUZ
MSc Thesis in Mechanical Engineering
Supervisor: Asst. Prof. Dr. Muhsin Gékhan GUNAY
June 2022; 30 pages

In this study, vibration analyses of nanobeams consisting of graphene and nickel
layers were investigated both numerically and by molecular dynamics simulation
method. During study, the arrangement of nanoscale graphene and Ni layers in the form
of Gr-Ni-Gr is called a single-layer nanobeam, and the arrangement in the form of Gr-
Ni-Gr-Ni-Gr is called double-layer nanobeam. Nanobeams composed of graphene and
nickel layers were described using the nonlocal Euler-Bernoulli model. The solution of
this model was realized by the differential quadrature method. Vibration analyses of
single and double layer nanobeams of different lengths were performed according to the
clamped-clamped boundary conditions. In molecular dynamics simulations, nanobeams
are modelled atom by atom and the natural frequencies of the beams, which are forced
to vibrate according to the initial conditions, are observed for a certain period and their
natural frequencies are measured. The results obtained by both methods were found to
be consistent with each other. This situation also shows that the applied methods are
reliable. When the results were examined, it was seen that the natural frequency values
and non-local parameter values decreased nonlinearly because of the increase in the
length value for both single-layer and double-layer nanobeams.

KEYWORDS: Differantial Quadrature Method, Graphene Platelet, Molecular
Dynamics, Nanobeam, Vibration

COMMITTEE: Asst. Prof. Dr. Muhsin Gokhan GUNAY
Prof. Dr. Afsin GUNGOR

Assoc. Prof. Dr. Ali Ozhan AKYUZ



ONSOZ
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SIMGELER VE KISALTMALAR

: Kesit alan1 [m?]

: rt" Tiirevi i¢in agirlik katsayilari [-]
: Kirig genigligi [nm]

: Sabit [-]

: Enerji birimlerinde bir sabit [eV]

: Elastisite modiilii [N /m?]

: Nikel i¢in elastisite modiilii [N /m?]
: Grafen igin elastisite modiilii [N /m?]
: Olgekleme parametresi [-]

: Sekil fonksiyonu [-]

: Kesme modiilii [-]

: Gigapaskal [10° - kN /m?]

: Atalet momenti [kg - m?]

- Kuvvet sabitleri [-]

: Uzunluk [m]

: Ornekleme noktalarinin sayist [-]

: Cokluk [-]

: Nanometre [1076 - m]

: D1s basing kuvveti [N]

: Eksenel dagitilmis kuvvet [N /m?]

: Enine dagitilmis kuvvet [N /m?]

. Atomlar tizerindeki yiikler [Coulomb — C]

: Atomlar tizerindeki yiikler [Coulomb — (]

Vi



=

=

: Tiirevin sirast [-]

: Bag uzunlugu [nm]

: Denge bag mesafesi [nm]

: Kesme mesafesi [nm]

: Denge konumlari [-]

: Denge konumlari [-]

: Denge konumlari [-]

. i ve j atomu arasindaki mesafe [nm]

: Kinetik enerji [kg - m?/s?]

: Terapaskal [1012 - kN /m?]

: Kiris kalinlig1 [nm]

: Zaman [s]

: Nikel kalinlig1 [nm]

. Grafen kalinlig1 [nm]

. Yerel olmayan normal gerilmesi [F /A]
: Yerel olmayan kesme gerilmesi [F /A]
: Nanokirisin referans hattinin eksenel yer degistirmesi [nm]
: X eksenindeki yer degistirme [nm]

: y eksenindeki yer degistirme [nm]

: z eksenindeki yer degistirme [nm]

. Alan, yer [-]

: Nanokirisin referans hattinin enine yer degistirmesi [nm]
: Toplam is [kg - m?/s?]

> X'in bir fonksiyonu [-]

: 1. Dogal frekans [Hertz — 1/s]
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: 2. Dogal frekans [Hertz — 1/s]

: Uygun olmayan dihedral a¢1 [°]

: Angstrom [10710 - m]

: Atomlar arasindaki nano bosluk [nm]
: 1/(mesafe birimlerindebir sabit) [1/nm]
: Aci, sabit [°]

: Gerinim [m/m]

: Sifir olmayan gerinimler [m/m]

- S6niim orani sabiti [-]

: Dielektrik sabiti [Farad — F/m]

: Nanokirisin referans hattinin enine kesit doniisii [-]
: Atom agis1 [°]

: Dihedral ag1 [°]

: Kiitle yogunlugu [kg/m3]

- Nikel icin kiitle yogunlugu [kg/m3]

: Grafen igin kiitle yogunlugu [kg/m3]
: Pi sayisi [-]

: Sanal gerinim enerjisi [Nm]

: Yerel olmayan paremetre [-]

- Yerel olmayan gerilme bileseni [F /A]
: Nokta [-]

: Diger nokta [-]

: Faz kaymasi [-]

: Gerilme tensorii Laplasyen’i [kN /m?]

Bu tezde kullanilan ondalik ayiract nokta (““.”)’dur.
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Kisaltmalar
C

DKY

Gr

Ni

MD

KNT

LAMMPS

: Karbon

: Diferansiyel Kareleme Y Ontemi
: Grafen

- Nikel

: Molekiiler Dinamik

: Karbon Nanotiip

: Large-Scale Atomic/Molecular Massively Parallel Simulator
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1. GIRIS

Glinlimiizde Grafen ve Grafen levhalarin birgok alanda kullanilmasi igin
caligmalar hiz kazanmistir. Grafen temel olarak karbon atomunun bal petegi seklindeki
bir yapiya verilen isimdir. Burada her bir karbon atomu diger ii¢ karbon atomu ile
kovalent bag yapar. Grafen levha temelde diinya iizerindeki en ince malzemelerden
birisidir. Boyutsal olarak kalinliklar1 nano metre mertebesindedir.

Malzeme iiretim yontemleri alanindaki gelismeler ile de 6nemli bir atom olan
karbon atomun bilgisayar destekli programlar ile modellenmesi ve pratikte de
sentezlenmesine olanak saglamstir. ilerleyen teknoloji sayesinde nano boyuttaki
yapilarin tasarimlari ve analizleri pratikte iretilmeden Once bilgisayar ortaminda
rahatlikla yapilabilmektedir. Bu sayede bir¢ok arastirma ve iyilestirme islemleri Grafen
levha ve onunla birlikte kullanilacak diger yapilar i¢in nihai tasarimin ve 6lgiilerin elde
edilmesi konusunda biiyiik kolaylik saglamaktadir.

Bu c¢alismada Ni kapli Grafen levhalardan olusan, tek ve c¢ift katmanli
nanokiriglerin farkli uzunluklar1 i¢in kenetlenmis-kenetlenmis sinir kosuluna gore
titresim analizleri yapilmistir. Grafen ve Ni atomlarindan olusan nano levhalarin
sirastyla Gr-Ni-Gr seklinde sandvig formu olusturacak yapida dizilmesi ile tek katmanl
sandvi¢ yapr elde edilmistir. Ayni sekilde Grafen ve Ni atomlarindan olusan nano
levhalarin sirasiyla Gr-Ni-Gr-Ni-Gr seklinde dizilmesi ile ¢ift katmanli sandvi¢ yap1
elde edilmistir. Her iki tip sandvi¢ yap1 i¢in de atomlarin diizlem dizilisleri ayni olur
iken degisen kalinliga gore nanokiriglerin ortalama kalinlik degeri, ortalama Elastisite
Modiilii ve ortalama p degerleri hesaplanarak ¢alisilmistir. Titresim analizi i¢in hem
Molekiiler Dinamik (MD) simiilasyonlar1 hem de yerel olmayan Euler-Bernoulli kiris
modelinin Diferansiyel Kareleme Yontemi (DKY) ile ¢6ziimii olmak iizere iki yontem
kullanilmistir. Segilen ¢esitli uzunluktaki nanokirisler i¢in 1. ve 2. dogal frekans
degerleri ve T yerel olmayan parametre degerleri elde edilmistir.

Birinci yontem olarak uygulanan MD simiilasyonlart ile titresim esnasinda
nanokiriglerin her bir atomunun hareketi tek tek hesaplanmistir. Molekiiler Dinamik
simiilasyonlarinda yapilar tek tek atomlarin hareketi ve atomlara etki eden kuvvetler
tizerinden hesaplanir. Bu yontem nano yapilar hakkinda gercek¢i ve detayli sonuglar
verse de ¢ok fazla kaynak kullandig i¢in ¢oziimleri analitik yontemlere kiyasla uzun
sirer. Calismada MD  simiilasyonlar1 acik  kaynak kodlu Biiyilk Olgekli
Atomistik/Molekiiler Kiitlesel Paralel Simiilator (Large-scale Atomic/Molecular
Massively Parallel Simulator - LAMMPS) yazilimi kullanilarak gergeklestirilmistir.

Ikinci yontem olarak yerel olmayan Euler-Bernoulli kiris modeli ve DKY
kullanilmistir. Diferansiyel Kareleme Yontemi ile hesaplama alaninda bulunan belirli
noktalardaki tiim fonksiyonel degerlerin agirlikli toplamini kullanarak, herhangi bir
noktadaki  bilinmeyen  fonksiyonun  uzamsal tiirevleri  yaklasitk  olarak
hesaplanabilmektedir (Jiwari vd. 2014). Bu ¢alismada da Grafen ve Ni atomlarindan
olusan tek ve cift katmanli yapidaki nanokirisler yerel olmayan Euler-Bernoulli kirisi
olarak modellenmistir. Tek ve ¢ift katmanli yapidaki bu modeller DKY kullanilarak
¢Ozilmiistiir.
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Her iki yontem icin de oOncelikle tek ve cift katmanli sandvi¢ modelindeki
Grafen ve Ni atomlarmin dizilisleri i¢in bilgisayar programi yardimiyla nano boyuttaki
atomlar aras1 mesafeler ve nanokirisin diger boyutsal dlgiileri diizenlenmistir. Buradan
elde edilen konum listesi sayesinde LAMMPS programi kullanilarak MD
simiilasyonlar1 uygulanmistir. Molekiiler Dinamik simiilasyonlar1 sonucunda tek ve ¢ift
katmanli farkli uzunluklardaki nanokirisler ig¢in salinim degerlerinin ¢iktilar1 elde
edilmistir. Bu ¢iktilardan elde edilen degerler tek ve cift katmanli Grafen ve Ni
atomlarinin olusturdugu nanokiriglerin titresim grafiklerini icermektedir. Diferansiyel
Kareleme Yontemi ile de gelistirilen denklemler sayesinde nanokirisler i¢in bilgisayar
yazilim programi kullanilarak sonug grafikleri elde edilmistir.

Grafen ve Ni atomlariin olusturdugu tek ve ¢ift katmanli sandvi¢ modelleri i¢in
farkli uzunluklardaki nanokirislerden titresim sonuglart ve buna bagli olarak da dogal
frekans degerleri elde edilmistir. Her iki yontemden elde edilen frekans degerleri
tablolar ve grafikler halinde karsilagtirllmistir. Bu grafikler 1. ve 2. dogal frekans
degerlerini igerir iken DKY ile bu sonuglara ulagsmak i¢in T yerel olmayan parametre
degerleri de ayn1 yontemde kalibre edilmistir.

Elde edilen sonuglarin daha anlasilir olmasi icin secilen farkli uzunluklardaki 1.
ve 2. dogal frekans degerleri en uzun nanokirisin dogal frekans degerlerine
oranlanmistir. Bu oranlarin degerleri tek ve ¢ift katmanli nanokirisler i¢in grafik olarak
verilmistir. Benzer sekilde farkli uzunluklarda elde edilen 1. ve 2. dogal frekanslardaki T
yerel olmayan parametre degerleri en uzun nanokirigin es degerine oranlanmistir. Bu
oranlarin grafikleri de tek ve ¢ift katmanli nanokirisler i¢in verilmistir.

Calismada ayrica katman sayisinin tek ve ¢ift katmanli nanokirisler i¢in yapilan
analizlere etkileri incelenmistir. Katman sayisinin dogal frekans degerlerine etkisini
gorebilmek i¢in ¢ift katmanli nanokirislerin dogal frekans ve yerel olmayan 7 parametre
degerleri tek katmanli nanokirislerin degerlerine oranlanmistir. Sonuglar 1. ve 2. dogal
frekanslar i¢in grafikler halinde verilmistir.

Bu ¢alisgmanin amaci1 Ni kapli Grafen levhalarindan olusan nanokirisleri hem
analitik olarak hem de MD simiilasyonlarmi kullanilarak modellemek, ¢esitli
boyutlardaki ve katman sayisindaki nanokiriglerin titresim davranmiglari incelemektir.
Calismanin amaci dogrultusunda yerel olmayan Euler-Bernoulli kiris modeli ve DKY
yaklasimi ile elde edilen sonuglar MD simiilasyonlar1 yontemiyle elde edilen sonuglar
ile karsilastirilmistir.

Calismanin sonunda ise Ni kapli Grafen levhalardan olusan, tek ve ¢ift katmanli
nanokiriglerin titresim sonuglarmin artan ve azalan degerleri hakkinda detayl bilgiler
verilmistir. Ayrica, Ni ve Grafen levhalarindan olusan nanokirislerinin gesitli
uzunluklarda verdigi sonuglar ile katman sayisindaki degisiklik sonrasinda elde edilen
bulgular da irdelenmistir. Bu bilgiler 1s1ginda, Ni ve Grafen levhalarindan olusan
nanokiriglerin titresim analizleri hakkinda sonuglar esas alinarak yerel olmayan Euler-
Bernoulli kiris modeli ile DKY yaklasim yontemi ve MD simiilasyonlar1 ¢6ziim
yontemi tartigilmastir.
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2. KAYNAK TARAMASI
2.1. Grafen ve Grafen Levha

Son zamanlarda gelisen teknoloji, iiretim yontemleri, nano boyutlarda yapilan
arastirmalar, yazilim ve programlama alanindaki ilerlemeler sayesinde Grafen elde etme
ve kullanma caligmalar1 artmistir. Grafen, olaganiistii mekanik, elektriksel, optik ve
termal 6zelliklerinden dolay1 biiyiik ilgi gormiistiir (Nazemnezhad 2015). Yapilan ¢ok
sayida deneysel sonug, yapilarin boyutu nano 6lgege kiictildiik¢e, atomik kuvvetlerin ve
kiiciik olgegin etkilerinin bu nano yapilarin mekanik o6zelliklerinde 6nemli bir rol
oynadigimi gostermistir (Nazemnezhad ve Hosseini-Hashemi 2014).

Nanokompozitler, 6zellikle Grafen takviyeli kompozit malzemeler ve yapilar,
son yillarda hem arastirma hem de miihendislik alanlarinda yogun ilgi gérmektedir.
Olaganiistii malzeme 6zellikleri nedeniyle, Grafen ve tiirevi, gelismis nanokompozitler
icin en umut verici takviye fazlarindan biri olarak kabul edilmistir (Liu vd. 2021). Tek
katmanli grafen levha ve ¢ok katmanli grafen levha dahil olmak {izere Grafen, altigen
bir kristal yapi iginde sikica paketlenmis sekildeki C atomlarindan olusturulur (Wang
vd. 2019). Grafen’in, kirilma toklugu, kirilma enerjisi, nihai gerilme mukavemeti,
Young modiilii, yorulma catlagi yayillma hizi gibi mekanik o&zelliklerde Karbon
Nanotiip’lere (KNT’lere) benzer bir iyilesme sagladigini gostermistir. Bunun onemli
nedenleri muazzam yiizey alani, gelismis arayiiz yapigsmasi ve Grafen’in diizlemsel
yapisindan kaynaklanmaktadir (Wang vd. 2019). Bir Grafen nano levha, yiiksek sertlik
ve mukavemet dahil olmak {izere iistiin malzeme 6zellikleri sergiledigi icin ideal bir
takviye olarak kabul edilir. Diisiik Grafen levha konsantrasyonuna sahip bir polimer,
mekanik 6zelliklerde belirgin bir gelisme sergiler ve ayrica polimerlerin elastisite, iyi
kimyasal ve biyolojik uyumluluk gibi avantajlarini korur. Bu nedenle, yukarida
bahsedilen kompozit tiirii, miihendislik alanlarinda potansiyel olarak umut verici
degerler sergilemektedir (Wang vd. 2019). Ornegin; Grafen ve tiirevlerinin Young
Modiili ve maksimum mukavemeti sirasiyla 1 TPa ve 130 GPa'ya kadar ulasabilir
(Zaman vd. 2011). Aymi takviye edici dolgu maddesi yiiklemesi ile, yani %0.1 agirlik
orani (agirlik) ile, Grafen bazli epoksi nanokompozitlerin etkin Young modiiliiniin, saf
epoksininkinden %31 daha yiiksek oldugu ve bu artisin sadece %3'liik bir KNT
takviyeleri kullanilarak miimkiin oldugu deneysel olarak gbézlemlenmistir (Rafiee vd.
2009). Bu, esas olarak Grafen’in ve tiirevlerinin, takviyeler ve matris arasinda
miikemmel yiik aktarimi saglayan son derece yliksek spesifik yiizey alani sayesindedir
(Feng vd. 2017).

Tek katmanli grafen levhalar {izerine yapilan cogu c¢alisma malzeme
ozelliklerine (Reddy vd. 2006; Lee vd. 2008; Sakhaee-Pour 2009) odaklanmustir. Liu
vd. (2021), eksenel olarak fonksiyonel derecelendirilmis Grafen takviyeli nanokompozit
kirisleri Euler-Bernoulli kiris teorisi kullanarak modellenmis ve bu kirislerin
burkulmasini ve serbest titresimini durum-uzay yontemine dayali olarak incelemistir.
Ansari vd. (2010), Tek katmanli grafen levhalarin titresim analizini, yerel olmayan
stirekli levha modeli kullanarak incelemistir. Klasik modelin aksine, bu ¢aligmada
gelistirilen yerel olmayan model, Grafen levhalarin dogal frekanslarini, boyut-etkilerini
g6z Oniinde bulundurarak, titresim ozelliklerine gore degerlendirme yetenegine sahip
oldugunu soylemistir. Basit destekli ve kenetlenmis tek katmanli grafen levhalarin
serbest titresim frekanslari igin ¢oziimleri, genellestirilmis diferansiyel kareleme
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yontemi kullanarak hesaplamistir. Daha sonra, farkli kenar uzunlugu ve kiralite
(chirality) degerlerine sahip ¢esitli tek katmanli grafen levhalarin serbest titresimi igin
MD simiilasyonlar1 kullanmis ve sonuglari, her bir sirla ilgili yerel olmayan
parametrenin uygun degerlerini tiiretmek i¢in yerel olmayan model olanlarla
karsilastirmistir.  Yerel olmayan parametrenin  degerinin  sistemin  geometrik
degiskenlerinin biyiikliigiinden bagimsiz oldugunu bulmustur. Nazemnezhad ve
Hosseini-Hashemi (2014), yerel olmayan Euler-Bernoulli modeli kullanarak, basit
destekli-basit destekli ve basit destekli-kenetlenmis siir kosullar1 igin, fonksiyonel
olarak derecelendirilmis nanokirislerin dogrusal olmayan serbest titresimi incelemistir.

2.2. Kiris Titresimleri

Kirig yapilarinin hayattaki 6nemi her gecen giin daha da artmaktadir. Kirislerin
Onemi artarken kiriglerin ¢calisma kosullar1 ve sonuglarinda meydana gelen etkileri de 6n
plana ¢ikmaktadir. Bu etkilerden birisi olan titresim konusuna dikkat edilmesi
gerekmektedir. Yapilar olusturulurken kullanilan kiriglerin titresimleri, sonuglarinin
incelenmesi ve analizleri pek ¢ok arastirmanin konusu olmustur.

Khaniki (2018)’ye gore Eringen'in yerel olmayan elastisite teorisinin
diferansiyel formu, farkli sinir kosullarina sahip kiigiik dlgekli yapilarin analizinde bazi
yanlisliklar icerdigini bulmustur. Eringen'in iki fazli yerel/yerel olmayan integral modeli
cercevesinde ¢ift katmanli nanokiris sistemlerinin titresim davranisi iizerine kapsamli
bir ¢calisma sunmustur.

Behera ve Chakraverty (2015), titresim 6zelliklerinin dogru bir sekilde tahmin
edilmesi icin nanokirislerin mekanik davraniglar1 hakkinda kararli bir anlayisa sahip
olmasi gerektigini belirtmislerdir. Van Vinh ve Tounsi (2022), degisken yerel olmayan
parametrelerle yerel olmayan birinci dereceden kesme deformasyon teorisini kullanarak
fonksiyonel olarak derecelendirilmis ¢ift kavisli nano kabuklarin serbest titresimini
incelemiglerdir.

Phadikar ve Pradhan (2010), yerel olmayan elastisite teorisi ile Euler-Bernoulli
kirisi ve Kirchoff plakasi icin bir sonlu eleman formiilasyonlar1 gelistirmis ve dort
klasik smir kosulu ile yerel olmayan kiris i¢in egilme, titresim ve burkulmayi
incelemislerdir. Fakher vd. (2020), boyuta bagli ortama ve termal yiike gémiili iki fazli
nanokiriglerin titresimini ve burkulmasini analiz etmislerdir.

Tuna ve Kirca (2017), Eringen’in yerel olmayan modelinin integral formu
kullanilarak nanokiris yapilarinin statik egilme, lineer burkulma ve serbest titresim
analizi i¢in sonlu eleman formiilasyonlar1 tiiretmislerdir. Kiris sapmalarina karsilik
gelen analitik ifadeler i¢in diizgiin olmayan bir dagilim 6nermislerdir.

2.3. Molekiiler Dinamik Simiilasyonlari

Molekiillerin hareketi genellikle klasik teoride Newton'un hareket denklemleri
tarafindan yonetilir. Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinda, pargacik hareketi
bilgisayarda hareket denklemlerine gore simiile edilir. Bir molekiil yalnizca klasik
mekanik diizeyde hareket ederse, bilgisayar gereksizdir ¢linkii kalem ve kagitla
matematiksel hesaplama molekiiliin hareketini ¢6zmek i¢in yeterlidir. Bununla birlikte,
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gercek bir sistemdeki molekiiller ¢cok sayida oldugundan ve birbirleriyle etkilesime
girdiginden, bu tiir matematiksel analizler uygulanamaz. Bu durumda, bilgisayar
simiilasyonlar1, mikroskobik bir analiz i¢in giiglii bir ara¢ haline gelir (Sharma 2019).
Molekiiler Dinamik simiilasyonlart i¢in gelistirilen programlardan birisi de LAMMPS
programidir. LAMMPS, Sandia Ulusal Laboratuvarlarinda gelistirilmis agik kaynak
kodlu bir MD simiilatoriidiir.

Mehralian vd. (2017), nanotiiplerin serbest titresimini arastirmak igin yerel
olmayan gerinim gradyan teorisi kullanmislardir. Birinci dereceden kayma deformasyon
teorisi kullanilarak boyuta bagli yeni bir kabuk modeli formiilasyonu gelistirmislerdir.
Hareket denklemler ve siir kosullarini Hamilton ilkesi kullanarak elde etmisler ve basit
destekli smir kosulu igin ¢O6zmislerdir. Yerel olmayan parametre, Olgek faktorii,
uzunluk ve kalinlik gibi farkli parametrelerin nanotiiplerin titresim 6zellikleri iizerindeki
etkilerini incelemislerdir. Kalinliktaki artis ve uzunluk parametrelerindeki azalmanin
yerel olmayan parametre ve 6lgek faktoriiniin etkisini yogunlagtirdigini gostermislerdir.

Seifoori ve Khoshgoftar (2019), ¢ok katmanli grafen levha fizerine darbe
uygulayarak bu davranisi yay-kiitle modeline ve MD simiilasyonlarina gore
incelemislerdir. Cift katmanli grafen levhanin iki katman arasindaki van der Waals
etkilesimini analitik modele dahil etmislerdir. Analitik yontemi MD simiilasyonu ile
dogrulamis ve elde edilen sonuglarda iyi bir uyum gosterdigini sonucuna ulagsmslardir.

Nazemnezhad vd. (2017), yaptiklar ¢alismada titresim analizinde ¢ok katmanli
grafen levhalarin Grafen katmanlar1 arasinda kesme kuvveti olarak hareket eden Van
der Waals baglarini ele almiglardir. Grafen katmanlarini lamine ederek sandvig yapisina
ulagmislar ve elde edilen sonuglart dogrulamak i¢in MD simiilasyonu uygulamiglardir.
Sandvi¢ yapisinin, farkli en boy oranindaki degerler i¢in ¢ok katmanli grafen levhalarin
titresim davranigini iyi tahmin edebildigini gézlemlemislerdir.
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3. MATERYAL VE METOT
3.1. Eringen’in Yerel Olmayan Elastisite Teorisi

Yerel olmayan elastisite teorisinde, klasik durumda oldugu gibi noktalar Gteleme
hareketine maruz kalir ve bir noktadaki gerilme, o noktaya yakin bir bolgedeki gerinime
baghdir (Ebrahimi vd. 2019). Yerel olmayan elastisite teorisi, nano olgekli yapilar
tarafindan sergilenen kii¢iik 6l¢ekli etkileri dikkate almak i¢in uygun bir yontemdir. Bu
teoriye gore, bir malzemede belirli bir noktadaki gerilimin durumu, yalnizca o
noktadaki degil, ayni zamanda diger noktalardaki gerilim durumlari tarafindan da
belirlenir. Bu, bir malzemedeki belirli bir atoma etki eden ve yalnizca bu atom ile yakin
komsular1 arasindaki yerel etkilesime degil, ayn1 zamanda yerel olmayan sekilde
komsuda yer almayan tiim diger atomlar arasindaki etkilesime de bagli olan bircok
cisim atomlar aras1 kuvvet kavramiyla uyum olmalidir (Ghavanloo vd. 2019).

Malzeme noktalar1 arasindaki uzun menzilli atomlar aras1 etkilesimler dogal
olarak hesaba katilir ve bu nedenle elde edilen sonug¢lar malzeme gévdesinin boyutuna
baglidir. Yerel olmayan elastisite teorisi, ¢ok sayida olduk¢a karmasik denklemi
¢ozmeden hem kii¢iik hem de nispeten daha biiyilk nano o6lg¢ekli yapilarin mekanik
davranigini tahmin etme konusunda biiyiik bir potansiyele sahiptir. Bu teori, yerel klasik
elastisite teorisinden yalnizca malzeme ortamini tanimlayan kurucu denklemlerde
farklidir (Ghavanloo vd. 2019).

Klasik stireklilik teorilerinin uygulanabilirligi, aslinda incelenen problemin
uzunluk ve zaman o6l¢ekleriyle yakindan baglantilidir. Eger dis karakteristik uzunluk
ictekinden ¢ok daha biiyiikse, klasik stireklilik teorileri yeterince dogru sonuglar
ongorebilir. Fakat aksi durumda Eringen’in yerel olmayan elastisite teorisi kullanilarak
bir yapinin gerilmeleri ve gerinimleri arasindaki iliski asagidaki gibi tanimlanir.

tl-"jl(xl, X, X3,t) = f a(X,X',T) Ejjrieri (X1, X2, X3, 1) dxy dx; dxg
v

burada; (3.1)

eoa
ax,x', 1) =a(lx—x'|,T) T= %

Yukaridaki denklemde t?jl yerel olmayan gerilme bileseni, E elastisite modiilii, &
gerinim, a yerel olmayan ¢ekirdek i¢ karakteristik uzunlugu, e, her malzeme i¢in uygun
bir sabit oldugu varsayilan, boyutsuz, yerel olmayan bir 6l¢cekleme parametresi ve L dis
karakteristik uzunlugudur. Yerel olmayan ¢ekirdeklerin sik¢a kullanilan dort tipi Sekil
3.1'de gosterilmistir (Ghavanloo vd. 2019). Yerel olmayan ¢ekirdek asagidaki temel
ozelliklere sahiptir (Eringen 1983):

) Malzeme noktalar: arasindaki uzun menzilli atomlar arasi etkilesimleri dogru bir
sekilde yansitir. Cekirdek fonksiyonunun maksimum degeri x = x' 'te ortaya
¢ikmali ve fonksiyonun biiylik mesafelerde hizli ve monoton bir sekilde sifira
diismesi gerekir. Bu, yerel olmayan etkilesimlerin yalnizca noktanin sonlu kii¢iik
komsulugunda etkili oldugu anlamina gelir.
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i)

Yerel olmayan ¢ekirdek Xx'e gore simetriktir, yani; a(|x—x'|,T) =
a(|x' —x|,1).

T — 0 smurlayict durumunda, ¢ekirdek fonksiyonu Dirac delta fonksiyonuna, o
yakinsamali ve yerel olmayan elastisite durumu Sekil 3.2°de gosterildigi gibi
Klasik elastisiteye indirgenmelidir Bu, smur diirtiisellik kosulu olarak bilinir ve
matematiksel olarak su sekilde ifade edilir:

Jim (x—x'], 1) = §(1x — x']) (3.2)

Tek tip bir yerel etkinin tek tip yerel olmayan bir etki ile sonuglanmasi

f a(|lx—x'|,)dV =1 (3.3)
v

beklendiginden, asagidaki normallestirme kosulu saglanmalidir:

Yerel olmayan etkileri dogru bir sekilde yerlestirmek i¢in yukaridaki kosullarin

saglanmasi gerekir.

wx) L,

4
Koni seklinde fonksiyon

e Y | S—— - Can seklinde fonksiyon

3 - - =+ Gauss fonksiyonu

— — Ustel fonksiyon

2.5 Y

2
1.5

1 ) i

LiBEA e

il | L= TNl

0 == == —— ]

-1 -0.75 -0.5 -0.25 0 0.25 0.5 0.75 1

Sekil 3.1. T = 0.25 igin yerel olmayan gekirdek islevlerinin dort olagan tiirii arasindaki
karsilagtirma (Ghavanloo vd. 2019)



MATERYAL VE METOT S. YAVUZ

Delta Fonksiyonu Yerel Olmayan

(Yerel Cekirdekler) Cekirdekler

Sekil 3.2. Yerel ve yerel olmayan ¢ekirdek islevleri arasindaki sematik karsilastirma

Denklem 3.2’deki integral formun diferansiyel operatorler ile degistirilmesi
sonucu yapinin gerilmeleri ve gerinimleri arasindaki iliski asagidaki gibi tanimlanabilir
(Eringen ve Wegner 2003).

t— (tL,)?V*t=E: ¢ (3.4)

Buradaki “:” simgesi ¢ift noktali {iriinii belirtir. V2t gerilme tensorii
Laplasyen'ini gosterir. Kartezyen koordinatlarda, gerilme tensoriiniin Laplasyen'i,
tensOriin her bir bilesenine dogrudan Laplace operatdrii uygulanarak elde edilebilir
(Benvenuti ve Simone 2013).

3.2. Yerel Olmayan Euler-Bernoulli Kiris Modeli

Uzunlugu L, Young modilii E, kesit alam1 A, atalet momenti [ ve kiitle
yogunlugu p olan diiz bir homojen izotropik nanokiris goriintisii Sekil 3.3’te verilmistir.
Kirig teorilerini tanimlamak igin, x ekseninin nanokiris uzunlugu boyunca se¢ilmesi y
ve z koordinatlarinin diizlem dis1 ve enine koordinatlar olmasi i¢in sag-el kurali ile bir

b
=
h4 u,
Uy Ly

U

koordinat sistemi (x, y, z) tanitilir (Ghavanloo vd. 2019) .

Sekil 3.3. Bir kirisin ve koordinat sisteminin sematik gdsterimi

Nanokirigin deformasyonlari xz diizleminde gerceklestiginden, yer degistirme
alan1 su sekilde verilir:
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6W(xt) ow(xt)

Uc(x,2z,t) =u(x.t) — z + f(2) [ + Y(x, t)l

Uy(x,z,t) =0 (35

U,(x,z,t) = w(x,t)

Burada U,, U, ve U, sirastyla x-, y- ve z- eksenleri boyunca yer degistirme
bilesenleridir. u,w ve i sirastyla nanokirisin referans hattinin eksenel ve enine yer
degistirmelerini (yani, z=0) ve enine kesitin doniisiinii gosterir. f(z) sekil
fonksiyonudur ve farkli kirig teorileri i¢in tanimlanmalidir. Sifir olmayan gerinimler
asagidaki gibi tanimlanmustir.

ou  0%w o*w Y
gxxza_ a_+f(z) _+ax (3.6)
_ 0f(2) [ow
26, = 22224y (3.7)

Ayrica, gerilim bilesenleri, yerel olmayan gerilimlerin kesit integrali ile
tanimlanabilir, yani;

N = f ty dA, M= f Zt . dA, Q= f t,,dA (3.8)
A A A

Burada ¢, Ve t,, sirasiyla yerel olmayan normal ve kesme gerilmeleridir. Yerel
olmayan integral kurucu bagintilar1 denklem 3.1, denklem 3.6, denklem 3.7 ve denklem
3.8 kullanilarak, gerilme bilesenleri yer degistirmeler ve doniis cinsinden ifade
edilebilir, yani;

l
duE ) 9*w(E D)
N(x,t)= | E a(x—f)( -z )d{ dA
(ool
: *w(,t) 0P, t)
+LE<J;) a(x—f)f(z)( 9¢2 + 9¢ >d§>dA
l
du(E,t)  9*w(E, D)
M(x,t) = | Ez a(x—f)( -z >d€ dA
L oj 9 05 (3.10)
: *w(,t) 0P t)
+fE<f “(x_f)f(z)< TIT: >d€>dA
l
af (2) [0
Q(x,t)—f G fa(x—f) f(Z)[ Wi, )+¢(§,t)]>d§ dA (3.11)
0
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Burada G kesme modiiliidiir. Benzer sekilde gerilme sonuglari, yerel olmayan
diferansiyel kurucu iligkileri denklem 3.4 referans alinarak asagidaki gibi elde edilir.

2
N(x,t) — Lzrzalg—g't)
_ . Oulx, t) 2w(x, t) 61/)(x t) 312
= EA— +E< oE )ff()dA (3.12)
0°M(x,t)
M(x,t)—LZTZ—axz2 - - ) -
92w (x, t 2w(x,t) oP(x,t
- +E[ e ] |#r@aa @)
0°Q(x,t) _ _ow(x, t) af (2)
QG - 12 28D G[ )U L2 aa .10

Farkli kiris teorileri arasinda en basit ve ayni zamanda en yaygin olarak
kullanilan teori Euler-Bernoulli kiris teorisidir. Bu kiris teorisinde hem doner atalet hem
de kayma deformasyonunun etkilerinin ihmal edilebilir oldugu varsayilir, bu da Euler-
Bernoulli kirigsinin uzun kiriglere uygulanabilir oldugunu gosterir. Euler-Bernoulli
kirisinin hareket denklemleri ve karsilik gelen sinir kosullari, sekil fonksiyonu f(z) = 0
olarak segilerek, genisletilmis Hamilton ilkesi ile asagidaki gibi elde edilir (Rao 2019).

ty

6 j (T—-rm+W)dt=0 (3.15)
Euler-Bernoulli kirisinin kinetik enerjisi T su sekilde ifade edilebilir:

= Loa J l l dx (3.16)

Buna ek olarak, sanal gerinim enerjisi é asagidaki gibidir:

l

225w adu

om =f -M +N dx (3.17)
O0x? 0x

Ayrica, eksenel dis basing kuvvetine, P, eksenel dagitilmis kuvvete, p(x,t) ve
enine dagitilmis kuvvete, q(x, t), bagh toplam is, W, su sekilde ifade edilebilir:

W = f EP (g_]::)z + pu + qwl dx (3.18)

10
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Denklem 3.16, denklem 3.17 ve denklem 3.18, denklem 3.15'te yerine yazilarak
ve varyasyon teknikleri uygulanarak Euler-Lagrange denklemleri asagidaki sekilde elde

edilir:
dN b oA d%u
ox P T PG
0*M N b 92w B d0%w
oxz T4 T gx2 T PG

Ek olarak, x = 0 ve x = L 'deki sinir kosullar1 agagidaki gibidir:

u=0o0rN=0
_0 oM Paw_o
— VT ox ox

ow
—=00rM=0

(3.19)

(3.20)

(3.21)

(3.22)

(3.23)

0x

Denklem 3.9, denklem 3.10 ve denklem 3.11, denklem 3.19 ve denklem 3.20'de
yerine konulursa, yerel olmayan integral model igin eksenel ve enine yer degistirmeler
acisindan temel denklemler su sekilde verilir:

l
9 9 92
FA— fa(x—f) u({; D el + p(x t)—pA%t) (3.24)
0
9 92w(x,
_Ez_lj a(x — ) ”“;t)dg TS Jay L OBy TR

Benzer sekilde, denklem 3.12, denklem 3.13 ve denklem 3.14 kullanilarak
hareket denklemler diferansiyel formda asagidaki gibi elde edilir:

0%u azp 0%u 0*u
EA— 1212 —— = pA( = — [*7? 3.26
axz TP TP <6t2 * 6x26t2> (3.26)
04 0%q 0w o*w
—El— +q — (1*13) =— — P [ =— — [21?
a2 T~ )55 <a z ~HT 6x4>
%w o*w (3.27)
— pA _ 722
(atz 6x26t2>

Bu c¢alismada kirig tlizerinde eksenel dis basing kuvveti ve eksenel dagilmis
kuvvet degerleri ihmal edildigi i¢in P = 0 ve g = 0 alinmistir. Tek boyutlu nano 6lgekli
yapilarin eksenel deformasyon problemleri denklem 3.24 veya denklem 3.26 ile
tamimlanir. Denklem 3.25 veya denklem 3.27 bu c¢alismada ele alindigi gibi
nanokiriglerin enine salinimlarint modellemek i¢in kullanilir. Yerel olmayan bir Euler-

11
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Bernoulli kiriginin titresimi w yer degistirmesi bir siniis fonksiyonu seklinde segilerek
ve denklem 3.27 zamana gore tiirevlenerek asagidaki gibi ifade edilir.

d4- 2 2 4

—ﬂ—£=—w%mwuﬁmi1—ﬁﬂ-wﬁmiﬂ+w%Fiz (3.28)
dx* dx? dx? dx*

3.3. Diferansiyel Kareleme Yontemi

Diferansiyel Kareleme Y 6ntemi baslangi¢ veya sinir problemlerinin ¢oziimii i¢in
kullanilan sayisal bir yontemdir. Diferansiyel Kareleme Ydntemi’nde bir fonksiyonun

tirevi f(x), fonksiyonun o noktadaki degerinin asagida verildigi gibi agirlikli toplami
olarak ifade edilir (Shu 2012).

9" f(x)

0x?

- Zn 1Ag.)f(xi) (i,j=12,..,n) (3.29)
. ]=

xX=x;

Bu denklemde r tiirevin sirasii gosterir, Ag.) terimi " tiirevi i¢in agirhik

katsayilaridir, x; terimi it" Srnekleme noktasmin koordinatidir ve n drnekleme
noktalarinin sayisidir (Shu 2012). Birinci tiirevin agirhik katsayilar1 asagidaki gibi
hesaplanabilir.

[T7=1(xi —x5)

(i — 2) [T, O — x;)

AY = (3.30)

n
AP = - AT (3.31)

j=1

Ve daha yiiksek tiirevlerin agirlik katsayilari, asagida verilen tekrarlayan
denklemler kullanilarak bulunabilir (Shu 2012).

& R
r— . .
Aij = T(Aij Aij - h) (l :/:]) (332)
13 ]
n
A = - Z,- AT (3.33)

Denklem 3.28'den elde edilen yerel olmayan Euler-Bernoulli kirisinin hareket
denklemi DKY uygulanarak asagidaki gibi ifade edilir (Giinay 2021).

12
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—EI Z A(4)W

n
= —WZpAW, + wzplz AP w, (3.34)
j=1

+ 1272 —w pAZA(Z)W +w pIZA(‘”W-

Bu denklemde W; = w(x;), ornekleme noktasindaki (x;) sapma degeridir.
Kirigsin sinir kosullar1 kenetlenmis-kenetlenmis smir kosulu i¢in DKY ile asagida
verildigi gibi tanimlanir.

W, =0, "L AP W =0 x =0, L iken (3.35)

Diferansiyel Kareleme Y o6ntemi’nde hem 6rnekleme noktalarinin se¢ilmesi hem

de smir kosullarinin uygun sekilde kullanilmasi sonuglar1 oldukca etkiler. Bu ¢alismada
Gauss-Lobatto 6rnekleme noktalart kullanilmistir.

4 cos(m(i—1)/(n—1)) (3.36)
1= 2 .

Sinir kosullart uygulandiktan sonra, Denklem 3.34'te verilen hareket denklemi
bir 6z deger problemi olarak ¢oziilebilir ve nanokiriglerin dogal frekanslari ve dogal
modlar1 hesaplanabilir.

3.4. Molekiiler Dinamik Simiilasyon

Molekiiler Dinamik simiilasyonlart nano yapilarin mekanik davraniglarim
arastirmak icin etkili yontemlerden biridir. Literatiirdeki bir¢cok calisma bu yontemin
giivenilirligini dogrulamaktadir. Molekiiler Dinamik’te birden fazla atom veya
molekiiliin hareketleri ve etkilesimleri Newton'un hareket yasalarina dayali olarak
tanimlanir ve sistemin denklemleri hiz-Verlet entegrasyonu (Verlet 1967), tersinir
referans sistem yayici algoritmasi (Tuckerman vd. 1992) veya benzer yontemlerle
¢Oziiliir.

Atomlar veya molekiiller arasindaki etkilesimler, bag gerilmesi, bag agisi
biikiilmesi, diizlem dis1 burulma, dihedral ag1 burulmasi ve Van der Waals etkilesimleri
gibi genel atomlar arasi davranislari tanimlamak icin gelistirilen potansiyel/kuvvet
alanlarina bagl olarak hesaplanir.

Hesaplama teknolojisinin ve algoritmalarinin hizli gelisimi ile atomistik MD
simiilasyonlarinin  performans1 biiyiik 0Ol¢lide gelismistir. Molekiiler Dinamik
simiilasyonlar1 i¢in kullanilan klasik kuvvet alanlar1 Sekil 3.4’te ilk siitunda molekiiler
hareket i¢in atomik kuvvetleri tiiretmede kullanilan enerji fonksiyonu, ikinci siitunda bir
kuvvet alanindaki potansiyel enerji terimleri ve igiincli siitunda da Ornek bag
gosterimleri olarak verilmistir.
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2
U = Zbaglar kr(T' - req) bag Q@
2
+Z k9(6 - Heq) act O—@\O
agilar
£y k(1 + cos[ng — 1) dihedral o Yo
dihedral
2
+ Z k(0 — weq) improper @
improper
+ yatomlar m 12 _o(m o Van der
i<j gij rij rij Walls H
qiqj .
+ Z?g}mlar pr— — elektrostatik ®—0
TEETj

Sekil 3.4. Molekiiler Dinamik simiilasyonlari i¢in kullanilan klasik kuvvet alanlari

Sekil 3.4’teki molekiiler hareket icin atomik kuvvetleri tiiretmede kullanilan
enerji fonksiyonunda r bag uzunlugudur; 6 atom acisidir; ¢ dihedral agidir; w uygun
olmayan dihedral agidir; 735, i Ve j atomu arasindaki mesafedir; k,, kg, k¢, Ve k, Kuvvet
sabitleridir; 7,4, 0.4 Ve w,, denge konumlaridir; dihedral terim, bir kuvvet sabiti (k,,),
cokluk (n) ve faz kaymasi (y) ile karakterize edilen periyodik bir terimdir; &;;, Lennard-
Jones kuyusu derinligi ile iliskilidir; 7;,, potansiyelin minimuma ulastig1 mesafedir; g;
ve q; ilgili atomlar iizerindeki yiiklerdir; ve &, dielektrik sabitidir (Chang vd. 2016).

Karbon atomlar1 arasindaki etkilesimler, hidrokarbonlar i¢in gelistirilen Airebo
bag diizeni potansiyeli kullanilarak tanimlanmistir. Airebo potansiyelinin temel
formiilasyonu Denklem 3.37°de sunulmustur (Stuart vd. 2000).

Airebo 1 Rebo L] Torsion
IREEEYIIN IO IED WD IO M B
2 i i#j ij ij k#i,j 1#1i,j,k kijl

Burada Xf°"°

olugsmasini ve kirilmasini saglayan Rebo potansiyeli terimidir (Brenner vd. 2002),

terimi, iki atom cifti arasindaki baglar1 tanimlayan ve baglarin

ZLL]] terimi, baglanmamis iki atom arasindaki uzun menzilli etkilesimleri hesaplayan
Leonard-Jones potansiyelidir (Jones  1924; Jones 1924). Ornegin cok duvarl

KNT’lerin duvarlar1 arasindaki etkilesimler ve Z%fﬁswn terimi, dort atom arasindaki
dihedral burulma potansiyelidir (Stuart vd. 2000). Hesaplara burulma potansiyelinin
dahil edilmesi daha gergekgi bir mekanik davranis saglar. Ni-C giftleri ile Ni-Ni ¢iftleri
arasindaki etkilesimler, denklem 3.38’de verilen Morse potansiyeli kullanilarak

tanimlanmistir (Morse 1929).
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Morse
Z = Dy[e726(=T0) — 2¢=a(r-T0)] 1 < 1, (3.38)

Burada D, enerji birimlerinde bir sabit, @ 1/(mesafe birimlerinde bir sabit), 7,
denge bag mesafesi ve 1. kesme mesafesidir. Atomlar arasindaki mesafe kesme
mesafesini asarsa, tekrar sinira girene kadar bu atomlar i¢in potansiyeller hesaplanmaz.
Airebo potansiyeli i¢in gerekli parametreler LAMMPS ig¢indeki ch.airebo dosyasindan
alinmis ve Morse potansiyeli i¢in gerekli olan parametreler C-Ni ve Ni-Ni ciftleri igin
Cizelge 3.1'de verilmistir.

Cizelge 3.1. C-Ni ve Ni-Ni giftleri igin Mors potansiyel parametreleri

Cift Dy [eV] a[1/A%] T [A°] re [A%]
C-Ni 0.4330 3.2440 2.316 2.50
Ni-Ni 0.4205 1.4199 2.780 3.75
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4. BULGULAR VE TARTISMA

Bu calismada tek katmanli olarak adlandirilan Gr-Ni-Gr dizilimine ve gift
katmanli olarak adlandirilan  Gr-Ni-Gr-Ni-Gr  dizilimine sahip  nanokirisler
incelenmistir. Nanokirigler Ni atomlarindan olusan levhalarin altindan ve istiinden
Grafen levhalar ile birlestirilmesi sonucu Sekil 4.1’de resmedildigi gibi elde edilmistir.
Kenetlenmis-kenetlenmis sinir kosulu i¢in ¢esitli uzunluklardaki nanokirislerin dogal
frekanslari MD simiilasyonlar1 ve DKY ile ¢o6ziilmiis yerel olmayan Euler-Bernoulli
modeli kullanilarak hesaplanmistir.

Sekil 4.1. a) Tek katmanli nanokiris; b) Cift katmanli nanokiris

Gr-Ni-Gr tek katmanli nanokirislerin ve Gr-Ni-Gr-Ni-Gr ¢ift katmanli
nanokiriglerin iist ve yan goriiniisleri Sekil 4.2°de gosterilmistir. Burada Grafern ve Ni
katmanlar1 arasindaki mesafe 0.185 nm olarak alinmistir.

5 =

= (=}

:a :a

:0 He)

o0 a0

é 3 e o o o o

g o0 oo oo oo o0 oo g 00 00 o0 o0 oo oo e Grafen atomlar:

;0 e o o o o ;0 e o o o o .

>‘3 o0 oo oo oo oo ooj 0,185 :>:3 e0 o0 o0 o0 o0 oo ¢ Nikel atomlar1
a) b)

Sekil 4.2. Kiris yapilarinin iist ve yan tarafindan goriiniisleri; a) Tek katmanli nanokiris
yapisi; b) Cift katmanli nanokiris yapisi
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Yukarida incelenen Gr-Ni-Gr tek katmanli ve Gr-Ni-Gr-Ni-Gr ¢ift katmanl
nanokiriglerin olusumunda rol oynayan Grafen ve Ni atomlarinin malzeme 6zellikleri ve
boyutlar1 Cizelge 4.1'de verilmistir.

Cizelge 4.1. Grafen ve Ni atomlarindan olusan nano levhalar i¢in mekanik 6zellikler ve
boyutsal 6l¢iiler

Tip E [GPa] p [kg/m3] b [nm] t [nm]
Grafen 1000 2267 1.11 0.34
Ni 110 8908 1.11 0.248

Grafen ve Ni atomlarindan olusan levhalarin kalinliklar1 atom yarigaplarina gore
alindiginda katmanlarin Sekil 4.3°te verildigi gibi i¢ ice gegtigi goriilmektedir. Grafen
ve Ni atomlariin g¢aplar1 ve katmanlar arasindaki mesafe dikkate alinarak tek ve cift
katmanli nanokirisler i¢in toplam kalinlik degerleri hesaplanmigtir. Hesaplamalar
sonucunda t¢opiam degeri tek katmanli nanokirisler igin t¢opigm,cex = 0.71 nm ve gift
katmanli nanokirisler i¢in t;opiamcire = 1.08 nm olarak elde edilmistir. Nanokirislerin
toplam kalinliklarina gore ortalama Elastisite Modiilii degeri bagintis1 denklem 4.1°de,
ortalama p degeri bagintisi ise denklem 4.1°de verilmistir.

S — Grafen 3
- Grafen 3 5 EI i 1
5 L5 | —— Grafen 3 8
- Grafen g X EI ' 1
— Grafen 3
a) b)

Sekil 4.3. Kirig yapilarinin kesit goriinimleri; a) Tek katmanli nanokiris yapisi; b) Cift
katmanli nanokirig yapisi

Eore = (QEgrter + ENitNi)/ttoplam (4.2)

Port = (szrtGr + pNitNi)/ttoplam (4-2)

Cizelge 4.1°den alinan Grafen ve Ni i¢in mekanik 6zellik degerleri ve Sekil
4.3’ten elde edilen toplam kalinlik degerleri denklem 4.1 ve denklem 4.2°de ¢oziiliince
tek ve ¢ift katmanli nanokiris yapilarindaki E,,.; Ve p,.. degerleri elde edilir. Elde
edilen bu degerler Ve ty,pam degerleri Cizelge 4.2°de verilmistir. Hesaplamalarda
kullanilan nanokiris uzunluklar ise nanometre cinsinden Cizelge 4.3’te sunulmustur.
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Cizelge 4.2. Tek ve cift katmanli nanokirislerin mekanik 6zellikler ve boyutlari

Tlp ttoplam [nm] Eore [GPa] Port [kg/mg]
Gr-Ni-Gr 0.71 9961.7 5282
Gr-Ni-Gr-Ni-Gr 1.08 9949.6 6232

Cizelge 4.3. Tek ve ¢ift katmanli nanokirislerin uzunluklari (nm)

Tip Ly L, Ly L, Ls Le L, | Lg Lo

Gr-Ni-Gr 3.0 4.5 6.0 75 9.0 105 | 120 | 135 | 150

Gr-Ni-Gr-Ni-Gr 3.0 4.5 6.0 7.5 9.0 105 | 120 | 135 | 150

Kenetlenmis-kenetlenmis sinir kosulundaki kirigler i¢in frekans denklemi
denklem 4.3’te, mod sekli (normal fonksiyon igin) denklem 4.4°te, ;1 degerleri ise
denklem 4.5’te verilmistir (Rao 2017).

cosf,l-coshB,l =1 4.3)
W, (x) = C,[sinh B,x — sin B,x + a,(cosh B,,x — cos B,x)]

burada; (4.4)
r (sinh Bnl — sin ﬁnl>
~ \cos B, — cosh B,1

an

Byl = 4.730041, B,l = 7.853205, B5l = 10.995608, B,l = 14.137165  (4.5)

Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinda kirislerin baslangi¢ kosullari denklem
3.28 ile hesaplanan mod sekline gore atomlarin pozisyonlar1 modifiye edilerek
ayarlanmistir. Her uzunluk igin atom pozisyonlar1 Sekil 4.4’te gosterildigi gibi modifiye
edildikten sonra tek ve ¢ift katmanli nanokirislerin 1. ve 2. dogal frekanslar1 elde
edilmistir. Molekiiler Dinamik simiilasyonlarini yiiritmek i¢in kullanilan LAMMPS
kodu EK-1’de atom pozisyonlarint modifiye etmek igin kullanilan Python kodu ise EK-
2"de verilmistir.

Tek Katmanli Nanokiris — 1. Mod Cift Katmanli Nanokiris — 1. Mod

Tek Katmanli Nanokiris — 2. Mod Cift Katmanli Nanokiris — 2. Mod

Sekil 4.4. Tek ve ¢ift katmanli nanokirislerin birinci ve ikinci mod sekilleri
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Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinin yaninda tek ve ¢ift katmanlh
nanokirislerin dogal frekanslar1 denklem 3.28°de belirtilen yerel olmayan Euler-
Bernoulli kiris modeli DKY ile ¢oziilerek de hesaplanmistir. Burada kullanilan lokal
olmayan 7 parametresi MD simiilasyonlarinda hesaplanan dogal frekans degerleri DKY
sonuglari ile esitlenerek kalibre edilmistir. Her bir uzunluk i¢in MD simiilasyonlar1 ve
DKY yaklasimlarina gore elde edilen 1. ve 2. dogal frekans degerleri ve kalibre edilmis
T yerel olmayan parametre degerleri tek katmanli nanokirisler i¢in Cizelge 4.4°te

benzer sekilde ¢ift katmanli nanokirisler i¢in Cizelge 4.5’te sunulmustur.

Cizelge 4.4. Tek katmanli nanokirisler i¢in dogal frekans ve T degerleri

w4 W,

L (nm) MD (Hz) | DKY (Hz) T MD (Hz) | DKY (Hz) T
3.0 0.625 0.625 3.09087 1.568 1.568 1.76317
4.5 0.335 0.355 2.55601 0.812 0.81 1.51467
6.0 0.214 0.214 2.24833 0.512 0.512 1.34663
7.5 0.154 0.154 2.02587 0.355 0.355 1.24013
9.0 0.114 0.114 1.87756 0.267 0.267 1.14389
10.5 0.085 0.085 1.82571 0.218 0.218 1.02781
12.0 0.066 0.066 1.81642 0.182 0.182 0.93838
13.5 0.053 0.053 1.78815 0.152 0.152 0.88881
15.0 0.044 0.044 1.73240 0.132 0.132 0.82833

Cizelge 4.5. Cift katmanli nanokirisler i¢in dogal frekans ve T degerleri
W1 W3

L (nm) | MD (Hz) | DKY (Hz) T MD (Hz) | DKY (Hz) T
3.0 0.842 0.842 3.25653 1.951 1.951 2.0093
4.5 0.446 0.448 2.71378 1.081 1.081 1.61249
6.0 0.276 0.276 2.48027 0.672 0.672 1.45787
7.5 0.188 0.189 2.30987 0.455 0.455 1.37456
9.0 0.141 0.141 2.14578 0.33 0.33 1.29378
10.5 0.11 0.109 2.0421 0.256 0.256 1.24419
12.0 0.085 0.085 1.99983 0.207 0.207 1.1786
135 0.068 0.068 1.97748 0.172 0.172 1.12022
15.0 0.054 0.054 2.00693 0.147 0.147 1.06027

Dogal frekanslarin kiris uzunluguna bagl degisimini gérebilmek icin elde edilen
1. ve 2. dogal frekans degerleri, L = 15nm uzunlugundaki nanokirisin frekans
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degerlerine oranlanmistir. Bu oranlarin grafikleri tek katmanli ve ¢ift katmanl
nanokirigler i¢in Sekil 4.5’te verilmistir.

45 18

— Wy — W
40 16
—— W, —— W,
. 358 Rt
E 30 _5 12
| =
B~ 25 B 10
%’ 20 %’ 8
R 15 R 6
10 e + 4
5 e 2
0 : 0
2 4 6 8 10 12 14 16 2 4 6 8 10 12 14 16
Kirig Uzunlugu [nm] Kirig Uzunlugu [nm]
a) b)

Sekil 4.5. L = 15 nm degerine oranlanmis dogal frekans degerleri; a) Tek katmanli
nanokiris; b) Cift katmanli nanokiris

Farkl1 kiris uzunluklarina gore elde edilen 1. ve 2. dogal frekanslardaki  yerel
olmayan parametre degerlerinin L = 15 nm uzunlugundaki nanokirigin es degerine
oranlarmin grafikleri tek ve ¢ift katmanli nanokirisler i¢in Sekil 4.6°da verilmistir.
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a) b)

Sekil 4.6. L = 15 nm degerine oranlanmis T degerleri; a) Tek katmanli nanokiris; b)
Cift katmanli nanokiris

Katman sayisinin dogal frekanslara etkisini gorebilmek i¢in ¢ift katmanl
nanokiriglerin dogal frekans ve yerel olmayan t parametre degerleri tek katmanli
nanokirislerin degerlerine oranlanmis ve sonuglar 1. ve 2. dogal frekanslar i¢in Sekil
4.7°de verilmistir. Burada ¢ift katmanli nanokirislerin dogal frekansinin, tek katmanl
nanokirislerin yaklagik 1.2 kat1 oldugu ve bu oranin nanokiris uzadikca hafif¢e diistiigii
gorilmistlir. Yerel olmayan 7 parametresi i¢in ise oranin yaklasik 1.1 oldugu ve bu
oranin nanokiris uzadikca hafifce arttig1 gérilmiistiir.

1.6 1.4
14 1.2
1.2 1
1
ﬁ ﬁ 0.8
3 08 o
= & 06
S 06 o
S 0.4
0.4
— Wy 02 — Wy
0.2 — w, — w,
0 o]
2 4 6 8 10 12 14 16 2 4 6 8 10 12 14 16
Kiris Uzunlugu [nm] Kiris Uzunlugu [nm]
a) b)

Sekil 4.7. Cift katmanli nanokiris degerlerin tek katmanli nanokiris degerlerine oranlart,
a) Dogal frekanslar igin; b) T parametresi i¢in

Nanokirislerin titresim etkilerini incelemek i¢in Grafen ve Ni atomlarindan
olusan levhalardan iki tiir nanokiris yapisi gelistirilmistir. Levhalarin Gr-Ni-Gr seklinde
dizilmesine tek katmanli ve Gr-Ni-Gr-Ni-Gr seklinde dizilmesine ¢ift katmanl
nanokiris adi verilmistir. Tek katmanli ve ¢ift katmanli nanokirislerin kenetlenmis-
kenetlenmis sinir kosulu altindaki 1. ve 2. dogal frekanslari hem yerel olmayan Euler-
Bernoulli modeli ve DKY ile hem de MD simiilasyonlart ile hesaplanmistir.

Molekiiler Dinamik simiilasyonu sonuglari incelendiginde Grafen ve Ni
katmanlarindan olusan nanokirislerin stabil oldugu ve titresim gibi mekanik davranislari
tutarli olarak gosterdigi goriilmiistiir. Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinda yapilar tek
tek atomlarin hareketi ve atomlara etki eden kuvvetler tizerinden hesaplanir. Bu yontem
nano yapilar ve ozellikleri hakkinda ¢ok detayli bilgiler verse de; gerekli hesaplari
yapmak siirekli ortam teorileri kullanilarak gelistirilmis bir ¢ok diger metoda kiyasla
daha fazla islem giicli gerektirir. Bu nedenle ¢alismada ilgili nanokiriglerin dogal
frekanslarini hesaplayabilen yerel olmayan Euler-Bernoulli modeli kullanilmis ve bu
modelin ¢6ztimii DKY ile gerceklestirilmistir.
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Boliim-4’de sunulan sonuglar incelendiginde her iki yontemin de sonuglarinin
birbiri ile tutarli oldugu goriilmektedir. Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinda her bir
kirisi atom atom modelleyip uzun islemlere tabi tutmak gerekirken, yerel olmayan
Euler-Bernoulli modeli ile ayn1 sonuca ¢ok daha hizli ulasilabildigi gériilmiistiir. Burada
yerel olmayan Euler-Bernoulli modelinin dezavantaji tek bir yerel olmayan t
parametresinin tiim nanokiris boylar1 i¢in gecerli olmamasidir. Yine de; MD
simiilasyonlarinin veya varsa deneysel calismalarin sonuglarina goére yerel olmayan t
parametresi kalibre edilerek, kalibre edilen uzunluk araligindaki nanokirisler i¢in Euler-
Bernoulli modeli etkili bir sekilde kullanilabilir.

Bolim-4’de verilen tablo ve grafikler detayli olarak incelendiginde hem tek
katmanli hem de ¢ift katmanli kisa nanokirislerin uzun nanokirislere nispeten daha
yiiksek dogal frekans degerine sahip oldugu goriilmiistiir. Nanokirislerin dogal frekansi
ile uzunlugu arasinda nonlineer olarak azalan bir iliski oldugu goriilmiistiir. Benzer
sekilde yerel olmayan t parametresi kisa nanokirisler i¢in yiiksek, uzun nanokirisler igin
daha kiiciik degere sahiptir.

Katman sayisinin sonuglar {izerindeki etkisini arastirmak icin ¢ift katmanl
nanokirislerin sonuglar1 tek katmanli nanokirislerin sonuglarina boliinmustir. Cift
katmanl1 nanokirislerin dogal frekansinin, tek katmanli nanokirislerin yaklagik 1.2 kati
oldugu ve bu oranin nanokiris uzadik¢a hafif bir diisiis gosterdigi belirlenmistir. Yerel
olmayan 1T parametresi igin ise ¢ift ve tek katmanli nanokirisler arasindaki oranin
yaklasik 1.1 oldugu ve bu oranin nanokiris uzadike¢a hafifce arttigi goriilmiistiir.
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5. SONUCLAR

Bu c¢alismada nanokiriglerin titresim etkisini incelemek i¢in  farkli
uzunluklardaki Ni ve Grafen levhalarindan olusan tek ve cift katmanli nanokirisler
modellenmistir. Calismada hedeflendigi gibi Ni ve Grafen levhalarindan olusan tek ve
¢ift katmanli nanokirislerin dogal frekanslart hem MD simiilasyonlar1 hem de yerel
olmayan Euler-Bernoulli modeli ve DKY yontemi ile ¢oziilerek hesaplanmuistir.

Molekiiler Dinamik simiilasyonlar1 ve yerel olmayan Euler-Bernoulli modeli
yontemleri ile yapilan hesaplamalardan elde edilen dogal frekans degerleri i¢in sunulan
tablolar ve grafikler sonuglarin karsilastirilmasina olanak saglamistir. Her iki
yontemden elde edilen dogal frekans degerlerinin grafikleri incelendiginde elde edilen
degerlerin birbiri ile esdeger oranlarda ve uyum ig¢inde oldugu goriilmektedir.

Calismada tek ve ¢ift katmanli nanokiriglerin titresim analizlerini hesaplamak
icin kullanilan her iki yontemin sonuglari irdelendiginde; MD simiilasyonlari ile nano-
kiriglerin  ¢ok detayli bir sekilde incelenebildigi gorilmektedir. Ancak, MD
simiilasyonlar1 yontemi igin gerekli on hazirlik ve islemler uzun zaman almaktadir.
Yerel olmayan Euler-Bernoulli modeli ise ¢ok daha hizli bir sekilde sonu¢ vermekte
olsa da bu yontemin dezavantaji ise; dogru sonuglara ulasabilmek igin yerel olmayan t
parametresinin kalibre edilmesi gerekliligidir.

Molekiiler Dinamik simiilasyonlarinin veya varsa deneysel c¢alismalarin
sonuglarina gore yerel olmayan t parametresi kalibre edilebilir. Kalibre edilen uzunluk
araligindaki nanokirigler i¢in Euler-Bernoulli modeli etkili bir sekilde kullanilabilir.

Hem tek katmanli hem de ¢ift katmanli kisa nanokirislerin uzun nanokirislere
gore nispeten daha yiiksek dogal frekans degerine sahip oldugu goriilmiistiir.
Nanoirislerin dogal frekansi ile uzunlugu arasinda nonlineer olarak azalan bir iligki
oldugu goriilmiistiir. Benzer sekilde yerel olmayan t parametresi kisa nanokirisler igin
yiiksek, uzun nanokirisler icin daha kiiclik degere sahiptir.

Molekiiler Dinamik simiilasyonlariyla birlikte yerel olmayan Euler-Bernoulli
modeli ile yapilan hesaplamalar sonucunda dogal frekans degerlerinin kisa nanokirisler
icin uzun nanokirislere kiyasla daha yiiksek c¢iktigi goriilmektedir. Nanokirislerin
uzunluklarina bagli olarak degisse de genel olarak ¢ift katmanli nanokirislerin tek
katmanli nanokirislerden 1.2 kat daha biiylik dogal frekans degerine sahip oldugu
goriilmektedir.

Molekiiler Dinamik simiilasyonlariyla birlikte yerel olmayan Euler-Bernoulli
modeli ile yapilan hesaplamalar sonucunda ayni dogal frekansi veren yerel olmayan t
parametresinin uzun nanokirislere kiyasla kisa nanokirigler i¢in daha yiiksek degerde
oldugu elde edilmistir. Nanokirislerin uzunluklarina bagl olarak degigse de genel olarak
cift katmanli nanokiriglerin tek katmanli nanokirislerden 1.1 kat daha biiylik yerel
olmayan t parametre degerine sahip oldugu goriilmiistiir.

Dogal frekans ve yerel olmayan t parametre degerleri incelendiginde kiigiik

degisiklikler oldugu goriilmektedir. Ne kadar bu kiiglik degisikler olsa da bulgular hem
birinci hem de ikinci titresim modu i¢in gegerlidir.
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7. EKLER
EK-1
# -*- coding: utf-8 -*-

import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
import os

# %% Functions

def Get Data(path name, file name):
"""Get data from Rhino Points file."""

with open (f"{path name}/{file name}.txt","r") as file:
lines = file.readlines/()
data = []

for line in lines:
temp = [e[l:-1] for e in line.split(",")]

# Seperate points by color.

color = [float (temp[3]), float(temp[4]), float(temp[5][:-11)]
if color == [0,0,0]: # if black

data.append([1l, float (temp[0]),float (temp[l]), float (temp[2])])
else:

data.append([2, float (temp[0]), float (temp[1l]), float (temp[2])])
data = np.array(data)
return data

def Write Lammps Data(path name, file name,Atoms) :

n atoms = np.size(Atoms,0)

x min = np.min(Atoms([:,1])-10
X max = np.max(Atoms[:,1])+10
y min = np.min(Atoms[:,2])-10
y max = np.max (Atoms[:,2])+10
z min = np.min (Atoms[:,3])-30
z max = np.max (Atoms[:,3])+30

with open (f"{path name}/{file name}.data","w") as file:
file.writelines (f"""#Lammps Data File by GMG

{n atoms} atoms
2 atom types

{x min-30:0.3f} {x max+30:0.3f} xlo xhi
{y min:0.3f} {y max:0.3f} ylo yhi
{z min:0.3f} {z max:0.3f} zlo zhi

Masses

1 12.0107
2 58.6934

Atoms

nn lv)

for i,d in enumerate (Atoms) :
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file.write (£"{i+1:0.0£}\t{d[0]:0.0£}I\t{d[1]1:0.5EI\t{d[2]:0.5E£}\t{d[3]:0.5E£}\n"

)

def

1/2,

print (f"Lammps Data File Written as:\n\t'{file name}.data'")
return

Plot Data(L,h,data):
BBox = np.array([[-L/2,0,-2*h],[L/2,0,-2*%h], [L/2,0,2*h], [-L/2,0,2*%h], [-

0,-2*h]1,1)
plt.figure()
ax = plt.axes (projection ='3d")

ax.set box aspect((np.ptp(datal[:,1]), np.ptp(datal:,2]),

np.ptp(datal:,3]))) # aspect ratio is 1:1:1 in data space

def

def

ax.plot (BBox[:,0],BBox[:,1],BBox[:,2])
ax.scatter (datal:,1], datal:,2], data[:,3], s=50*datal[:,0], c=datal:,0])

return
Trim Data(data, L, c):
if ¢ > 0:

x min =-L/2 - ¢

x max = L/2 + ¢
else:

x min =-L/2

x max = L/2

data trm = []
for p in data:
if p[l] >= x min and p[l] <= x max:
data trm.append (p)

data trm = np.array(data trm)
return data trm
Deform(data,L,h,mode, typ="CC") :

x min =-L/2
x max = L/2

data dfm = []
if typ == "CC":
c =4
data = Trim Data(data, L, c )

BtL = [4.730041, 7.853205, 10,995608]
bt = BtL[mode-1]
an = (np.sinh(bt)-np.sin(bt)) / (np.cos(bt)-np.cosh(bt))
for p in data:
if p[l] >= x min and p[l] <= x max:
X = (p[l] + x max)/L
Wn = np.sinh(bt*X) - np.sin(bt*X) + an* (np.cosh(bt*X) -

np.cos (bt*X))

p(3] = p[3] + Wn*h

data_ dfm.append (p)
else:

data_ dfm.append(p)

if typ == "Ss":

c =2
data = Trim Data(data, L, c )
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#
i

BtL = [np.pi, 2*np.pi, 3*np.pil
bt = BtL[mode-1]
an = 1
for p in data:
if p[l] >= x min and p[l] <= x max:
X = (p[l] + x max)/L
Wn = np.sin (bt*X)
p[3] = p[3] + Wn*h
data_ dfm.append(p)
else:
data_ dfm.append(p)

data dfm = np.array(data dfm)

return data dfm

%% Main

f name == " main ":
#to get the current working directory
path name = os.getcwd()
file name = "Ni Gr Ni Single"

data = Get Data(path name, file name)

#mode = 1 2

typ="CC"

for mode in range(1l,3):
LL = [30, 60, 90, 120, 150]
Lh [1.25, 2, 3, 3.5, 4]

for i in range(5):

L = LL[1i]
h = Lh[i]
file name r = file name + f" Wn{mode}" + £f" L{L} " + typ

Atoms = Deform(data, L, h, mode, typ)
Write Lammps Data (path name,file name r,Atoms)

# Plot Data(L, h, Atoms)

input ("Quit")
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EK-2

o Start Up - —————=--——--——————————
variable layer type string Double
variable beam len equal 150

variable mode equal 2

variable barcode string Run 1

variable file name string

Ni Gr Ni S${layer type} Wn${mode} LS{beam len} CC
variable out dir string Output
variable x lim equal v_beam len/2
variable y lim equal v_x lim
variable x mid equal v_x 1lim/2
variable sim templ equal 50

variable sim temp2 equal 300

variable ts equal 0.0005

log ${out dir}\Log Last.log
units metal

atom style atomic

atom modify map vyes

boundary p p p

read data Data\${file name}.data

neighbor 2.5 bin

neigh modify delay 5 every 1

pair style hybrid airebo/morse 3.5 1 1 morse 3.75 morse
3.75

pair coeff * * airebo/morse CH.airebo-m C C

mass 2 58.6934

pair coeff 2 2 morse 1 0.4205 1.4199 2.780 # Ni-Ni
pair coeff 1 2 morse 2 0.4330 3.2440 2.316 # Ni-C
Fomm Define Groups ----------——---—---—---

group g all type 1

region 1 block ${x lim} INF INF INF INF INF

group g _right region 1

region 2 block INF -${x lim} INF INF INF INF

group g_left region 2

if "${mode} == 1" then "region 5 block $(-3) $(3) INF INF INF INE"
if "${mode} == 2" then "region 5 block $(v_x mid-2) $(v_x mid+2) INF INF INF
INE"

group g mid region 5

group g vib subtract g all g right g left

group g _brdr union g right g left

$p-——— CALCULATIONS —==—=—=—=——————————————

timestep ${ts}

compute 1 all stress/atom NULL

compute 2 all reduce ave c 1[*]
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compute 3 g mid property/atom x y z
compute 4 g mid reduce ave c 3[*]
compute 5 g left property/atom x y =z
compute 6 g left reduce ave c 5[*]
compute 7 g _right property/atom x y z
compute 8 g right reduce ave c 7[*]
variable time equal step*dt

variable Step equal step

variable Temp equal temp

variable Etot equal etotal

variable Ekin equal ke

variable Epot equal pe

variable S xx equal c 2[1]

variable S yy equal c 2[2]

variable S zz equal c 2[3]

variable Lm xx equal c 4[1]

variable ILm yy equal c 4[2]

variable Lm zz equal c 4[3]

variable LL xx equal c 6[1]

variable LL yy equal c 6[2]

variable LL zz equal c 6[3]

variable LR xx equal c 8[1]

variable LR yy equal c 8[2]

variable LR zz equal c 8[3]

variable Title string "' (Muir vd.) {time} {Lm zz} {LL xx} {LR xx} {Temp}

{Etot} {Epot} {Ekin} {S_

xx} {S_yy} {S_zz}'"

print -
print ${file name} S${barcode} Start
print -

thermo
dump

fix

500

2 all

XYZ

200 S{out dir}\${file name} S{barcode}.xyz

6 all print 100 "$(Muir vd.) ${time} ${Lm zz} ${LL xx} ${LR xx}
${Temp} ${Etot} ${Epot} ${Ekin} ${S_xx} ${S_yy} ${S_zz}" file
${out_dir}\Out ${file name} ${barcode}.txt title ${Title} screen no

#-—mm Run
minimize le-1 le-1 25000 50000

fix
fix
fix
run 1000

2 gb
3 gb

rdr
rdr

move linear 0 0 O
setforce 0 0 O

1 all nvt temp ${sim templ} ${sim temp2} $(100.0*dt)

1 all nvt temp S{sim temp2} ${sim_temp2} $(100.0*dt)
run $(800*v_x 1lim)

print ---—---------——————
print ${file_name}_${barcode}_Finish
print ---—---------——————
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