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Nanoteknolojide yerel olmayan ¢ubuklarin burkulmasi ve

baslangi¢ deger yontemi
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Ozet

Bu ¢alismada, yerel olmayan elastisite ¢ercevesinde baslangi¢ degerleri yontemi kullanilarak bir
cubugun burkulmasi arastiridmistir. Bilindigi gibi nanoteknoloji, molekiiler boyutta (1-100 nm)
fonksiyonel sistemlerin miihendisligidir. Atom ve molekiiller 6lceginde ozel yontem ve tekniklerle
yapilarin, materyallerin ve ara¢larin insa edilmesini, bu élgekte ol¢me, tahmin etme, izleme ve ya-
pim faaliyetlerinde bulunmayi, benzeri gériilmemis ozelliklerde yeni nanoteknolojik aygitlar iiret-
meyi hedefler. Nanoteknolojiyi uygulanabilir kilan sey, atomlarin yapisi ve aralarindaki olaganiistii
organizasyon ozelligi oldugundan atomlarin yapisi ve davranis bigimlerinin ¢ok iyi bilinmesi gere-
kir. Nanoteknolojide ilk uygulamalar karbon nanotiip yapist kullanilarak gergeklestirilmistir. Kar-
bon nanotiipler hem yapisal, hem de mekanik ozellikleri bakimindan nano ol¢ekteki malzemelere en
giizel orneklerden biri olup, sahip olduklar: olaganiistii ozelliklerden dolay: bilinen en sert ve en
gliclii liflerdir. Ayrica karbon nanotiipler, molekiiler boyutta grafit karbonlarin i¢i bos silindirik
cubuklari olarak diistiniiliir ve genis ¢apta nanoteknolojik uygulamalarda kullanilirlar. Calismada
baslangi¢ degerleri yonteminin uygulanabilirligi icin gerekli olan tasima matrisi verilmistir. Bir
cubuga ait tasima matrisinin bilinmesinin en énemli avantajlarindan biri, ¢ubuklarin kuvvetler etki-
si altindaki davramiglarin sistematik olarak incelemeyi miimkiin kilmasidir. Tasima matrisi elde
edildikten sonra ¢esitli tiirlerde desteklenmis ¢ubuklar icin kritik yiikler hesaplanmistir. Uygulama-
larda elde edilen sonuglar, yerel olmayan etkilerin nanoyapilarin mekanik davranislarint anlama-
da klasik elastisiteye gore ¢cok daha gii¢lii oldugunu ve karbon nanotiiplerin burkulmasinda da yerel
olmayan etkilerin onemli oldugunu géstermektedir.
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Buckling of nonlocal bars and initial
value method in nanotechnology

Extended abstract

Nanotechnology is a field of applied science and
technology covering a broad range of topics. The
main unifying theme is the control of matter on a
scale smaller than 1 micrometer, normally between
1-100 nanometers, as well as the fabrication of
devices on this same length scale. Nanotechnology
cuts across many disciplines, including colloidal
science, chemistry, applied physics, materials
science, and even mechanical and electrical
engineering. Carbon NanoTube (CNT) is a new form
of carbon, configurationally equivalent to two
dimensional graphene sheet rolled into a tube. It is
grown now by several techniques in the laboratory
and is just a_few nanometers in diameter and several
microns long. They are the stiffest and strongest
known fibers and have unique electrical properties.
An ideal nanotube can be thought of as a hexagonal
network of carbon atoms that has been rolled up to
make a seamless cylinder.

In classical elasticity theory the stress tensor at a
given point depends linearly on the strain tensor of
the same point. Thus, local elastic theory contains
no information about the long range forces between
atoms i.e., there is no internal length scale. On the
other hand, the theory of nonlocal continuum
mechanics assumes that the stress state at a given
reference point is considered to be function of the
strain states of all points in the body.

Properties of materials at the nanoscale differ
fundamentally from those of their bulk counterparts.
Carbon nanotubes are one of the structural elements
that are used in nanotechnological applications
widely. In this study, they are envisioned as hollow
cylindrical bars of graphitic carbon at the
nanoscale. For these reasons nonlocal theory is
more capable to display the mechanical behaviour
of materials at the nanoscale.

Carbon nanotubes hold substantial promise for the
development of nanotechnology. However, thorough
understanding of the mechanical behavior of carbon
nanotubes is essential. Currently, theoretical
treatment of buckling of carbon nanotubes has relied
on the use of classical continuum mechanics models,
such as the elastic shell model or the Bernoulli-
Euler beam bending model. Although classical
continuum models are relevant to some extent, and
efficient in computation for models at large length

scales, the applicability of these classical continuum
models at small length scales is questionable.

Multiple recent experimental results have shown a
significant size-effect in mechanical properties when
the dimensions of the specimen or the probed
material volume become small. The classical
continuum  theories lack the capability of
representing such effects since they do not include
any internal length scale. Consequently, these
theories are expected to fail when the specimen size
become comparable with the internal length scale(s)
of the material. Several modifications of the
classical elasticity formulation have been proposed
to address this deficiency. They are of nonlocal or
gradient type and, as a common feature, include one
or several intrinsic length scales. Nonlocal elasticity
theory was proposed to account for the scale effect
in elasticity by assuming the stress at a reference
point to be a function of strain field at every point in
the body. When the structure considered falls into
the nanometer range, nonlacality parameter y has a
significant influence on the outcomes of this study.
In some cases, the ratio of local and nonlocal
buckling loads can be 1.4.

The buckling of carbon nanotubes has been studied
by molecular mechanics in literature. In this paper
the method of initial values is used in the frame of
nonlocal elasticity. This method gives the values of
the displacements and stress resultants throughout
the rod once the initial displacements and initial
stress resultants are known. A priority of this method
is that the high degree of statical indeterminancy
adds no extra hardship to the solution of the prob-
lem. It is interesting to note that the size of the
matrix (2x2) from which the buckling determinant
obtained in the presented method is the half of its
classical counterpart.

Local modeling of nanomaterials can be inaccurate,
inadequate and misleading.

Proposed nanotechnology devices are envisioned to
have lengths on the order of nanometers

(]0'7cm <L< ]0'6cm). It is clear that for the
devices of this size nonlocal effects could be
significant. The results are used to display that
nonlocal effects could be significant in buckling of
carbon nanotubes.

Keywords: Nanotechnology, nanobar, carbon nano-
tubes, nonlocal elasticity, initial value problems.
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Giris

Nanoteknoloji fizik, kimya, biyoloji gibi fen bi-
limleri dallariyla, elektronik, endiistri, mekanik,
uzay, bilgisayar, malzeme gibi bir ¢ok miihen-
dislik dallarini birlestiren, tiim disiplinleri kendi
alanlarinda molekiiler diizeyde diisiinmeye, tani-
ylp anlamaya, tasarlamaya ve bunlar1 iirline do-
niistirmeye yonlendiren disiplinleraras1 bir bi-
lim dalidur.

Nanoteknoloji, atomlar ve molekiiller seviyesin-
de 1-100 nanometre boyutlarinda olan maddele-
rin anlasilmasi, kontrolii, atomsal seviyede degis-
tirilip islenmesi ve bu sayede yeni nanotek-
nolojik aygitlarin, malzemelerin, sistemlerin
iiretilmesi ile ilgilenir (Hierold vd., 2007; Gu
vd., 2007).

Nanoteknolojide yapilan ilk uygulamalar karbon
nanotiip (CNT) yapis1 kullanilarak gerceklesti-
rilmistir. Nanoteknoloji siirecini baslatan ilk ca-
lisma, 1991 yilinda karbon nanotiip yapilarin el-
de edilmesi i¢in yapilan deneysel g¢alismadir.
Karbon nanotiipler, hem yapisal, hem de meka-
nik Ozellikleri acisindan nanodlcekteki malze-
melere en giizel orneklerden biridir. Bilinen en
giiclii ve en sert liflerdir ve benzersiz elektriksel
ozelliklere sahiptirler. Laboratuvarlarda bazi
tekniklerle gelistirilmektedirler ve sadece birkag
nanometre ¢apinda ve birka¢ mikron uzunlugun-
dadirlar (Sekil 1).

Sekil 1. Karbon nanotiip (http://www.uncp.edu)

Karbon nanotiiplerin potansiyel uygulama alan-
larindan birkagi, diiz ekran televizyonlar, kursun
gecirmeyen, leke ve bakteri tutmayan kumaslar,
viicut zirh1 ve gozyast direngli kumas lifleri,
hidrojen depolama ve yakit hiicreleri, ortamda
bulunan zehirli gazlar algilayabilen gaz dedek-
torii 6rnek olarak verilebilir. Agirliklarinin ¢ok

hafif olmasi, yliksek elastisite modiilii ve gozii-
ken en dayanikli fiber olma ihtimali Onemli
ozelliklerinden biridir.

Karbon nanotiipler benzersiz nanoyapilar1 ile
olagantistii elektronik ve mekanik 6zelliklere sa-
hip olduklar1 i¢in, hem akademik, hem de en-
diistriyel alanlarda ilgi odagi haline gelmislerdir
(Gu vd., 2007; Chen vd., 1992; Barhate vd.,
2007; Lia vd., 2006; Wu., 2006; Mamalis vd.,
2004; Gould, 2007). ideal bir nanotiip, kusursuz
bir silindir elde etmek i¢cin karbon a-tomlarinin
biikiilerek olusturdugu bir hegzago-nal ag ola-
rak diisiiniilebilir. Karbon nanotiipler, tek ya da
icice geemis, uclart agik ya da kapali silindirler
biciminde degisik ¢aplarda olabil-mektedirler.

Grafit tabakalarinin sayisina gore tek duvarli na-
notlipler (SWNTs) ve ¢ok duvarli nanotiipler
(MWNTs) olmak tizere iki temel tipte nanotiip
vardir. Tek duvarli nanotiipler temel silindirik
yapt olarak diisiiniilebilir. Cok duvarli nanotiip-
ler ise icice ge¢cmis karbon tiiplerinden olugmak-
tadirlar ve bir tiip sekli formu olusturmak i¢in
bir ¢ok birbirlerine sarilmig grafit katmanlar ige-
rirler. Cok duvarli nanotiiplerde iki tiip arasinda-
ki uzaklik, genellikle tiipii olusturan karbon
atomlar1 arasindaki bag uzakligindan fazladir.
Grafit plakalarinin kivrilma yoniine gore tiipler
ya zikzak yapida, ya koltuk yapida, ya da her iki
yapinin biraz biikiilmesi ile biikiik yapida ola-
bilmektedirler.

Klasik elastisite teorisinde verilen bir noktadaki
gerilme tensorii, ayn1 noktadaki sekil degistirme
tensoriine lineer olarak baglidir. Bu yiizden, ye-
rel elastik teori, i¢ uzunluk Ol¢iileri olma-
digindan dolay1 atomlar vb. arasindaki uzun ara-
likl1 kuvvetler hakkinda bilgi icermezler. Diger
taraftan yerel olmayan siireklilik mekaniginde,
verilen bir referans noktasindaki gerilme duru-
munun, cismin biitiin noktalarindaki sekil degis-
tirmenin bir fonksiyonu oldugu diisiiniiliir
(Eringen, 1972; Kroner, 1967; Pin vd., 2007;
Polizotto vd., 2004).

Karbon nanotiipler, genis capta nanoteknolojik
uygulamalarda kullanilan yapi elemanlarindan
biridir. Nano boyutta grafit karbonlarin i¢i bos
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silindirik ¢ubuklar1 olarak tasarlanmislardir. Bu
sebeplerden dolay1 yerel olmayan teori, nano
boyuttaki malzemelerin mekanik davranislarini
ortaya koymada olduk¢a basarilidir (Peddieson
vd., 2003).

Literatiirde karbon nanotiiplerin burkulmasi1 mo-
lekiiler mekanik simulasyonlar olarak incelen-
migtir (Sears vd., 2006). Bu makalede yerel ol-
mayan elastisite ¢er¢evesinde baslangi¢ deger-
leri yontemi kullanmilmigtir. Bu yontem, bir kere
baslangic noktasindaki yerdegistirmeler ve ge-
rilme bilesenleri bilindiginde, tim ¢ubuk bo-
yunca olan yerdegistirme ve gerilme bilesenle-
rinin degerlerini verir.

Temel denklemler

Cubugun klasik elastisitedeki geometrik uygun-
luk kosullari, olusturucu bagint1 ve denge denk-
lemleri (Artan, 1997) (Sekil 2):

N N

. -l
-

>

I MeNaz \edm
Vv N N
T

Sekil 2. N eksenel kuveti ile sikistirtlmis bir

cubuk modeli

dv(z)

O 9(z) (1)
do(z) _ M(z)

dz ~  EI 2)
;e _ T(z) + No(z) (3)
dT(z)

P (4)

Bu denklemlerden yerel olmayan elastisitede
gecerli olan denklemler, geometrik uygunluk
kosulu olarak ifade edilen (1) denklemi ve (3-4)
denge denklemleridir. Diger taraftan (2) denkle-

mi, yerel olmayan elastisitede farkli bir formda
ifade edilir.

y = ep,a olmak lizere yerel olmayan elastisitede
gecerli olan baginti,

M—-y’M"= el (5)
Y2

olup, a i¢ karakteristik uzunluk, e, sabit olmak

tizere ¢ = 0.39cm ve ¢ = 4 x 10~ cm’dir. (1)
denklemi yardimryla (5) denklemi

M —y*M"=—EN" =—El¢p’ (6)
formuna dontisiir. (3) yardimiyla,
M” — N¢’ (7)

olur. (3) denklemine M'' ifadesini koyup tekrar
diizenlersek

2
M _ 4 7N

EI EI o ®

olur.

(1), (8), (3), (4) denklemleri matris formunda

,7 [0 1 0

0f
1
0 0 ——— 0
419\ El0-7) P 9
dz\M| o N 0 1| M
r] lo o 0 oLT
seklinde ifade edilir. Burada,
, N
a =— 10
I (10)
dir. Bu sistem kompakt formda
d
Z—dy+g, y(0)=y, (11)
dz
seklinde yazilabilir.
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Yerel olmayan elastisitede tasima

matrisi
(11) denkleminin ¢6ziimii

y(2) = Y(2,0)y4(2) (12)

olup, buradaki Y(z,0) matrisidir.
exp( Az ) fonksiyonu tagima matrisini verir (Ar-

tan, 1997; Myskis, 1975) ve

tasima

Y(a,0)=1, Y(@0)Y(a,0)=Y(p,a) (13)

formunda stirekli sahiptir

(Myskis, 1975).

grup Ozelligine

Hesaplanan tasima matrisinin elemanlar1 soyle-
dir:

Y,(2)=1 (14)
Ja’y® —1sinh (ZZOZ]
%(2) = a““y_l (15)
cosh (ZZOZ]—I
¥,\(2) = @y (16)
Ela?
2,2 _1sinh L
_\/a y° —lsin [\/m} za
Y, (2)= o (17)
Y, (2)=0 (18)
Y,,(z) = cosh [LJ (19)
a’y’ -1
sinh {f‘i]
V()= —— Ve ] (0)

cosh L -1
Jaiy® -1

Y24(Z) = Elaz

Y,(2)=0

Y, (2) = Ela\Ja’y’ -1 sinh( kil

Y,;(z) = cosh {%J (24)
a‘y -
Ja’y® —1sinh [ZZOEJ
Y(2) = a““7_1 (25)
Yy (2)=0 (26)
Y(2)=0 (27)
Y;(2)=0 (28)
Y, (2) =1 (29)

Yerel olmayan elastisitede burkulma

uygulamalan

Ornek

Her 4 durumda da baslangi¢ degerlerinin ikisi
bilinmektedir (Sekil 3). Digerleri siir kosulla-
rindan elde edilir. Bu kosullar iki bilinmeyen
icin lineer homojen sisteme yol acar.

/ 2 \
Y, Y, Y, Y,
Y43 YM YB Y24

Sy 2

R Y]2 YM 12 Y14 T
YZZ Yr24 Y32 Yr]*’v

Sekil 3. Cubuklar ve ilgili determinantlar
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Burkulma yiikleri, katsayilar matrisi determi-
nantinin sifira esitlenmesiyle elde edilir.

Bir ugtan sabitlenmis, diger ugtan desteklenmis
bir cubuktaki burkulma yiikleri soyledir:

7°El 7 El
loc = (O 7L)2 b nonloc — 7[2 7/2 (3 0)
' 07| 1+—
0.7 L

Basit bir bigimde desteklenmis c¢ubugun bur-
kulma ytikleri soyledir:

2 2
N :ﬂEI N _ - El

loc L2 ) nonloc —}/2 (3 1)
L2 |:1 + 7[2 Lz:|

Sabit cubugun burkulma yiikleri s6yledir:

2
N E14L,N APEl

loc = 2 nonluc': (32)
L
J5 {1 +4r 7:2}

Ankastre ¢ubuk i¢in burkulma yiikleri sdyledir:

7’ El 7*El
Nloc = 4L2 ’ nonloc = ( )2 (33)
a1+
4L
Sonug¢

Bu ¢aligmada karbon nanotiipler, nano boyutta
grafit karbonlarin i¢i bos silindirik ¢ubuklar
olarak diisiiniilebilir. Karbon nanotiipler nano-
teknolojinin gelismesine onemli katkilar sagla-
dig1 i¢in, karbon nanotiiplerin mekanik davra-
niglarinin ¢ok iyi anlasilmasi 6nemlidir. Karbon
nanotiiplerin burkulmasindaki teorik davranis-
lar, halen elastik doku modeli veya Bernoulli-
Euler ¢cubuk modeli gibi klasik siireklilik meka-
nigi modellerinin kullanimina dayanir.

Klasik siirekli ortam modeli biiyiik uzunluk 6l-
cegindeki modellerin hesaplanmasinda elve-

riglidir. Ancak kii¢iik uzunluk 6lgegindeki mo-
dellerin hesaplanmasinda uygulanabilirligi tarti-
silan bir konudur. Son zamanlarda yapilan ¢esit-
li deneysel sonuglar, modelin boyutlar1 veya
arastirilan malzemenin hacmi kiictildiigii zaman
mekanik 6zelliklerde boyut etkisinin énemli ol-
dugunu gostermistir.

Klasik stireklilik teorileri herhangi bir i¢ uzun-
luk 6l¢iistinii kapsamadigi i¢in gosterdigi etkile-
rin giigliiligiine gereksinim duymaktadir. Sonug
olarak, modelin boyutu malzemenin i¢ uzunluk
boyutu ile karsilastirilabilir bir boyutta oldugu
zaman bu teorilerin basarisiz oldugu diisiiniil-
mektedir. Bu eksikligi gidermek i¢in klasik elas-
tisite formiillerinde cesitli degisiklikler ileri sii-
rilmiistiir.

Karbon nanotiipler {izerine son on yilda yapilan
kesifler, birgok aragtirmacinin dikkatini ¢ekmis-
tir (Gould, 2007; Gibson vd., 2007; Guz vd.,
2007). Yapt nanometre boyutlarina indirgendi-
ginde yerel olmayan parametre olan y’nin bu

calismanin sonucu tlizerine 6nemli etkileri var-
dir (Sekil 4-7).

Uygulamalarda  verilen  ¢ubuklarin  boyu

(1 07 em<L<10 cm) arasinda atomik boyut
lara indirgenmis olup yontem olarak baslangi¢
deger metodu kullanilmistir. Metodun 6nceligi,
yiiksek dereceli statik belirsizliklerde problemin
cozlimiine ekstra bir zorluk eklememesidir (Ar-
tan, 1997). Baz1 durumlarda yerel ve yerel ol-
mayan burkulma yiikiinlin oran1 1.4 olabilir
(Sekil 7).

Nanomalzemelerin yerel modelleri hatali, yanil-
tic1, yetersiz olabilir. Uygulamalarda elde edilen
sonuglar, yerel olmayan etkilerin nano-yapilarin
mekanik  davramiglarimi anlamada  klasik
elastisiteye gore cok daha giiclii oldugunu ve
karbon nanotiiplerin burkulmasinda da yerel
olmayan etkilerin 6nemli oldugunu goster mek
tedir.
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Sekil 4. Basitce desteklenmis bir cubukta klasik
ve yerel olmayan burkulma yiiklerinin orani
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Sekil 6. Bir ucu sabit ve diger ucu desteklenmig
bir ¢ubukta klasik ve yerel olmayan burkulma
yiiklerinin orani

Kaynaklar
Artan, R., (1997). The analytical calculation of cir-
cular rods of variable cross-section by the initial

values method, Computers and Structures, 62, 3,
445-461.

1.025¢

102

LOLS|

/N
o nonloc

LY

1005

] =

| | 1 L | | 1
002 003 004 005 006 007 008
y/L

0.01 0.09 0.1

Sekil 5. Ankastre bir ¢ubukta klasik ve yerel ol-
mayan burkulma yiiklerinin orani

nonloc

N

002 003 004 005 006 007 008 009 0l
1L

0.01

Sekil 7. Sabitlenmis bir ¢ubugun klasik ve yerel
olmayan burkulma yiiklerinin orani

Barhate, R. ve Ramakrishna, S., (2007). Nanobrous
filtering media: Filtration problems and solutions
from tiny materials, Journal of Membrane Sci-
ence, 296, 1-2, 1-8.

Chen, J.S., Kadic-Galeb, Ferrari, M. ve Devine,
T.M., (1992). Embrittlement of nano-scale struc-

147



A. Tepe, R. Artan

tures, Mechanics Research Communications, 19,
6, 555-561.

Eringen, A., (1972). Nonlocal polar elastic continua,
International Journal of Engineering Science, 10,
1, 1-16.

Gu, F.X., Karnik, R., Wang, A. ve Nissenbaum,
L.E., (2007). Targeted nanoparticles for cancer
therapy, NanoToday, 2, 3, 14-21.

Gibson, R.F., Ayorinde, O. ve Wen, Y., (2007). Vi-
brations of carbon nanotubes and their compos-
ites: Areview, Composites Science and Technol-
ogy, 67,1, 1-28.

Gould, P., (2007). Nanotubes line up for electronics,
Nanotechnology Materials Today, 10, 5, 15-26.
Guz, 1., R.A.A. ve Rushchitsky, V., (2007). Devel-
oping the mechanical models for nanomaterials,
Composites PartA: Applied Science and Manu-

facturing, 38, 4, 1234-1250.

Hierold, C., Jungen, A., Jungen, C., ve Helbling, T.,
(2007). Nanoelectromechanical sensors based on
carbon nanotubes sensors and actuators, A.
Pyhsical, 136, 1, 51-61.

Kroner, E., (1967). Elasticity theory of materials
with long range cohesive forces, International
Journal of Solids and Structures, 3, 731-742.

Lia, Z., Lima, C. ve Heb, L., (2006). Stress concen-
tration around a nano-scale spherical cavity in
elastic media: effect of surface stress, Furopean
Journal of Mechanics-A/Solids, 25, 2, 260-270.

Mamalis, A., Vogtldnderb, L. ve Markopoulosa, A.,
(2004). Nanotechnology and nanostructured ma-
terials: trends in carbon nanotubes, Precision En-
gineering, 28, 1, 16-30.

Myskis, A.D., (1975). Advanced mathematics for
engineers, MirPublishers.

Pin, L., Lee, H., Lu, C. ve Zhang, P., (2007). Appli-
cation of nonlocal beam models for carbon nano-
tubes, International Journal of Solids and Struc-
tures, 44, 16, 5289-5300.

Peddieson, J., Buchanan, G.R., ve McNitt, R.P.,
(2003). Application of nonlocal continuum mod-
els to nanotechnology, International Journal of
Engineering Science, 41, 4, 305-312.

Polizzotto, C., Fuschi, P. ve Pisano, A., (2004). As-
train-difference-based nonlocal elasticity model,
International Journal of Solids and Structures,
41, 2383-2401.

Sears, A. ve Batra, R.C., (2006). Buckling of multi-
walled carbon nanotubes underaxial compression,
Physical Review B, 73, 8, 1-11.

Wu, H., (2006). Molecular dynamics study of the
mechanics of metal nanowires at finite tempera-
ture, European Journal of Mechanics A/Solids,
25,2, 370-377.

http://www.uncp.edu/home/mclurem/ptable/carbon.h
tm, (26.09.2007)

148



