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OZET

KARBON NANOSERIT SIMULASYONU
Cisem ELBASAN

Fizik Anabilim Dali

Yuksek Lisans Tezi
Tez Danismani: Prof. Dr. Giilay DERELI

Tek duvarh karbon nanotiplerin elektronik 6zellikleri TDKNT nin ¢apina ve kiralitesine
baghdir. Yapisal parametrelerine bagli olarak metalik, yariiletken veya metalik
yariiletken olabilirler. Bu tez calismasi 2003 yilinda Prof. Dr. Giilay Dereli tarafindan
kurulan Yildiz Teknik Universitesi Fizik Bélimi “Karbon Nanotiip Bilgisayar Simiilasyon”
laboratuvarinda vyapilmistir. Tez calismamda Prof. Dr. Giilay Dereli tarafindan
gelistirilen ve karbon nanotliplere basari ile uygulanan “Paralel, N Mertebeli Siki-Bag
Molekiler Dinamik Similasyon Programi” kullanildi. (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0),
(28,0) zigzag nanoserit TDKNT’lerin herbiri icin Fermi enerji seviyeleri, elektronik
durum yogunluklari ve enerji bant araliklari hesaplandi. (10,0), (11,0), (13,0), (14,0),
(17,0), (28,0) nanoserit seklindeki KNT’lerin fiziksel 6zellikleri (bag-agisi, bag-uzunlugu
radyal dagilim fonksiyonlari ve atomik koordinasyon sayisi) hesaplandi.

Sistem 50000 MD adimda kararl enerji seviyesine ulasiktan sonra secilen (17,0) ve
(28,0) zigzag nanoserit TDKNT Uizerine 10000 adim molekiler dinamik adim siiresince
gerinim uygulanarak, secilen tliplerin elektronik 6zellikleri incelendi.
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ABSTRACT

CARBON NANORIBBON SIMULATION

Cisem ELBASAN

Department of Physics

MSc. Thesis

Advisor: Prof. Dr. Giilay DERELI

The electronic properties of the structure of a single wall carbon nanotubes (SWCNT’s)
strongly depend upon the tube diameter and chirality (given by the chiral indices m
and n). SWCNT’s are either metallic or semiconducting depending on their parameters.
This thesis has been made at Yildiz Technical University Department of Physics “Carbon
Nanotube Simulation Laboratory” founded by Prof. Dr. Gililay Dereli. In this thesis,
Order N, Parallel Tight Binding Molecular Dynamics Simulation program written by
Prof. Dr. Giilay DERELI has been used. We calculated the electronic density of state
(eDOS), Fermi energy level and band structure energy of each tube with varying
chiralities from (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0), (28,0). We calculated from (10,0),
(11,0), (13,0), (14,0), (17,0), (28,0) carbon nanoribbon’s physical properties( bond
angle, bond length and radial distribution function and atomic coordination number).
We applied from (17,0) and (28,0) carbon nanoribbon ten thousand step tension and
compression on balanced tubes in fifty thousand MD step. We examined carbon
nanoribbon’s electronic and physical properties.
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BOLUM 1

GIRIS

1.1 Literatiir Ozeti

Karbon nanotup, karbon atomunun izomerlerinden biridir ve boy/ ¢ap orani ¢ok biiyiik
oldugundan tek boyutlu bir malzeme olarak kabul edilmektedir. Nanotipln c¢api,
simdiye kadar elde edilen yari iletken aygitlardan daha kiicik boyuttadir. [1]. Grafen
levhanin bir silindir etrafinda sarilmis halidir. KNT ler saglamliklari, 6nemli mekanik ve
elektronik Ozellikleri nedeniyle nanoteknoloji arastirmalarinda 0On siralarda yer
almaktadirlar [2]. Tek duvarli metal veya yari iletken olan karbon nanotipin elektronik
Ozelligi capi ve kiralitesine baghdir. Katkilamaya gerek olmadan sadece geometrik
paremetrelerin  degistiriimesiyle elektronik 6zelliklerinin  degistirilebilir olmasi

TDKNT’lere elektronik uygulamalarda énemli bir yer verir [3].

1.2 Tezin Amaci

Yiiksek Lisans tez calismamda Prof. Dr. Gilay Dereli tarafindan gelistirilen ve karbon
nanotliplere basari ile uygulanan Paralel N-Mertebeli Siki-Bag Molekiiler Dinamik
Simulasyon programi [4-14] kullanildi. Yarigaplari 3,9-10,9A arasinda degisen, boyu
4,26A olan karbon nanotiipler nanoserit olarak adlandirildi. Tezimde (10,0), (11,0),
(13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’ler 300K sicaklikta, simiilasyon
suresini belirleyen zaman 1fs alinarak 50000 adimda elektronik 6zellikleri (Fermi enerji

seviyesi, elektronik durum yogunlugu ve enerji bant araliklari) incelenmistir.

Sistem 50000 MD adimda kararh enerji seviyesine ulastiktan sonra secilen (17,0) ve

(28,0) zigzag nanoserit TDKNT Uzerine 10000 adim molekiler dinamik adim siresince



gerinim uygulanarak, segilen tlplerin elektronik 6zellikleri incelendi. Uygulanan
gerinim etkisi altinda zigzag nanoserit TDKNT’lerin yapisal kararliliklarinin bozulup

bozulmadig tespit edildi.

1.3 Hipotez

Karbon nanotiipler sagladiklari énemli mekanik ve elektronik o6zellikleri nedeniyle
nanoteknoloji arastirmalarinda 6n siralarda yer almaktadir [2]. Glinimizdeki tipik
uygulama orneklerine karbon lifler Ureterek hidrojen bataryasi olarak kullanma, coca-
cola plastik siselerin monolayer silisyum dioksitle kaplayarak cam ve plastigin Ustin
Ozelliklerinin birlestirilmesini, n ve p tipi transistor ve elektronik devrelerin imalini
duslinebiliriz. Kendi kendini temizleyen boyalardan, kirlenmeyen kumaslara; kanserli
hiicrelerin viicuda zarar vermeden o&ldiriilmesinden, ginlerce etkisini kaybetmeyen
kremlere; bakterileri 6ldirdiginden dolayr kokmayan c¢oraplara kadar hayatimiza
girmeye baslayan nanoteknoloji yeni bir teknoloji devrimi olarak algilaniyor [15]. Nano
bilim ¢alismalariyla yeni elektronik cihazlar Gretmek, inorganik diinya ile canl sistemler
arasinda bag kurmak, yeni malzemeler iretmek mimkin olacaktir. ileriki yillarda
biyoteknolojinin nanoteknoloji ile birlikteligi, yeni sektorlerin dogusuna zemin
hazirlayacak ve “Bio-nanoteknoloji Cagl” olarak adlandirilan yeni bir dénem
baslayacakti. Tim bu gelismeler dogrultusunda elektronikte, tipta, tekstilde ve bilimin
151g1 dogrultusunda daha bir¢ok alanda KNT’lerin kullanilmasi hedeflenmektedir. Yiksek
lisans tezimde Prof. Dr. Gililay Dereli tarafindan gelistirilen ve karbon nanotiplere
basari ile uygulanan “Paralel, N-Mertebeli Siki-bag Molekiiler Dinamik Similasyon
Programi” kullanilarak (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) Zigzag nanoserit
TDKNT’lerin fiziksel ve elektronik oOzelliklerinin incelenmesi hedeflendi ve gerinim
uygulanan (17,0), (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT'lerde yapisal kararliigin korunup

korunmadig tespit edildi, enerji bant araligindaki degisim gozlendi.



BOLUM 2

TEK DUVARLI KARBON NANOTUPLER

2.1 Tek Duvarh Karbon Nanotiiplerin Yapisi

Karbon nanottplerin tarihi, 1984 yilinda R. E. Smalley ve arkadaslari tarafindan karbon
atomunun yapay allotroplarindan biri olan “fulleren”lerin bulunmasiyla baslar ve
rastlanti sonucu 1991’de NEC laboratuvarlarinda (Japonya) c¢alisan Sumio lijima’nin,
fullerenlerden silindir seklinde nano yapilarin elde etmesiyle devam eder. lijima
tarafindan 1991’de bulunan “Karbon Nanotipler” dikkat ¢cekmistir. Bunlar ¢cok duvarli
karbon nanotiplerdir. Bu yapilar es merkezli i¢ ice bircok tlipten olusmaktadir. Tek
duvarh karbon nanotipler ilk kez 1993 yilinda gecis metallerinden olusan katalizérlerle
elde edilmistir. Karbon nanotip bir boyutlu kuantum tel, grafit 2 boyutlu iletken ve
elmas 3 boyutlu genis bant araligina sahip yari iletken seklinde farkh boyutta érnekleri
olan malzemelerdir [2]. 1996 Rice Universitesi Arastirma Grubunun tek katmanl
nanotlip gruplari olusturmada daha etkin bir yontem bulmasiyla, cok sayida karbon

nanotlip deneyleri yapildi.



2.2 Tek Duvarli Karbon Nanotiiplerin Siniflandiriimasi

Karbon nanotlip grafen levhanin bir silindir etrafinda sarilmis halidir. Grafin (tek grafit
yapisi) levhayi olusturan altigen 6rginiin tip ekseni etrafindaki yonelimi KNT yapisini
belirlemektedir. TDKNT’ler, Akiral ve Kiral olmak Gzere iki sinifa ayrilirlar. Akiral yapi
kendi ayna yansimasi orijinalinin yapisina 6zdes olan bir karbon nanotiple tanimlanir.
Koltuksu ve Zigzag yapi olarak ikiye ayrilir. Kiral yapi ayna yansimasi orijinal seklini
vermeyen bir simetri gosterir. Sekil 2.1’de sirasiyla Koltuksu KNT, Zigzag KNT, Kiral KNT

gosterilmistir.

armchair zigzag

Sekil 2. 1 Sirasiyla (Armchair) Koltuksu KNT, Zigzag KNT, (Chiral) Kiral KNT



2.1.1 Kiral Vektoru

Kiral vektori (n,m) indis cifti ile tanimlanir. Kiral vektorin biyUklGglu karbon

nanotlipln ¢evre uzunlugunu belirlememizi saglar [16].
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Sekil 2.2 (4,2) nanotip balpetegi rgiisii. (OA); Cy, vektéri, (0B); T 6teleme vektor,
d, ve d, birim baz vektérleri (Saito vd., 1998).

OB’ vektbri yonl nanotlip ekseninin yonudir ve 04 vektbrii (4,2) karbon nanotipiin

5h kiral vektoriint tanimlar. Sekilde O noktasi A noktasiyla; B noktasi B" noktasiyla Ust
Uste gelecek sekilde katlandiginda bir KNT modeli olusturmus oluruz. Sekil 2.2 TDKNT

altigen orglisiiniin diizleme agilmis halidir.

C, = nd, + md, = (n,m) (n,m tamsayr), 0 < |m| <n 2.1

o_n

seklinde tanimlanir [16]. Burada “n” ve “m” katsayilari sirasiyla d, ve d, baz

vektorleri
dogrultusundaki tam sayilardir. Orgiiniin altigen simetrisinden dolayi
0< |m| <n olur.

Orgliniin altigen yapisi nedeniyle aralarindaki a¢i 60° olan d, ve d, vektorleri Kartezyen

koordinatlar cinsinden
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ifadeleri elde edilebilir [2]. KNT yapida karbon atomlari arasindaki bag uzunlugu 1.44A

bulunur.

5h vektord, n ve m sayilarina bagli olarak altigen karbon orgulerinin tip ekseni

dogrultusundaki yonlendirilmelerini belirler.

n = m durumunda 5h = (n,n) vektoru Koltuksu KNT 6rnek : 5‘h = (5,5),(10,10) ...

Sekil 2. 3 Koltuksu KNT

m = 0 durumunda Eh = (n,0) vektori Zigzag KNT (6rnek: 5h = (5,0),(17,0) .....);

-’u'-d &’- o v‘ ‘.- .\l.""!
S r S PR SR
Sm N on i gu Y gu gt
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Sekil 2. 4 Zigzag KNT

0< |m| < n durumda 5h vektord Kiral KNT yapiyi ifade eder.

Sekil 2. 5 Kiral KNT

Kiral vektéri KNT’nin ozelliklerini belirlemektedir. Ornek olarak, (n,n) koltuksu KNT’ler

metalik; (n,0) zigzag KNT’ler ise n sayisi 3 sayisinin tam katlari oldugunda metalik,

bunun disindaki durumlarda yari iletken 6zellik gosterirler.



2.1.2 Oteleme Vektérii (T)

Oteleme vektorii f, bir boyutlu birim hiicrede tanimlanir ve KNT eksenine paralel olan
kiral vektorinin (5h) normalidir. Tip ekseni boyunca 6teleme periyodunu belirler.

Oteleme vektsri T, d, ve d, baz vektérleriyle ifade edilir.
T =t,d; + t,d, = (t, ve t, tamsayr) (2.4)
Oteleme vektoérii T, iki boyutlu grafen tabakanin ilk 6rgii noktasina karsi gelir ve

Sekil 2.2’deki OB vektdridir. 5h.T = 0 bagintisini kullanarak t; ve t, yi elde ederiz.

L 2Zm+n
1 — dR
2Zn+m
dgr

dr, n ve m nin en biyuk ortak bélenidir.
Eger (n — m), 3d nin tam katiise dg = 3d ;

Eger (n — m), 3d nin tam kati degil ise dp = d ifadesi gegerlidir.

2.1.3 Simetri Vektorii : (ﬁ)

R vektoriiyle, bir boyutlu nanotip birim hiicresinde karbon atom o6rgii noktasi

vektorleri tanimlanir. R simetri vektord, Eh kiral vektor yoniinde en kiglik bilesene

sahip olan 6rgl noktasi vektorii olarak tanimlanir ve asagidaki gibi ifade edilirler:
R =pd, +qd, = (p,q) (pveqtamsayr) (2.6)
p ve q tam sayilarinin “1”den baska ortak boleni yoktur.

R vektdrii KNT icindeki karbon atomlarinin koordinatlarini belirlemek igin kullanilir.



2.1.4 Birim Hiicre

Sekil 2. 6 Birim Hiicre

Bir kristal 6rgiiniin, kristalin blttn ozelliklerini tasiyan en kiiciik parcasina birim hiicre
denir. Bir birim hicrenin sekli ve buyuklGgl orijin olarak alinan koseden gizilen
vektorler ile belirtilir. Sekilde Eh (O—A)) veT (ﬁf Oteleme vektori) vektorlerinden

olusturulmus OAB'B dikdortgenidir.

2.2 Karbon Nanotiiplerin Elektronik Yapisi

Karbon nanotiiplerin elektronik yapisi ¢capina ve kiralitesine bagh olarak metalik veya
yariiletken olabilir. Yuvarlanarak karbon nanotip olusturuldugunda daire ¢evresinde
karbon atomlari, elektronlarin kuantum mekaniksel dalga fonksiyonlari da uyumlu
olarak diizenlenir. Radyal dogrultularda, elektronlar inceltilmis tek katmanl grafit
dizlem tarafindan sinirlandiriimistir.  TDKNT’lerin  elektronik yapilari, 2 boyutlu
grafinden elde edilebilir. Tlip ekseni dogrultusundaki dalga vektorleri (T vektord )
sonsuz tlp icin slreklidir. Bir KNT'nin boyu sonlu oldugundan (L), ayrik Edalga

vektorleri beklenebilir.

Ak = 2m/L 2.7)



BOLUM 3

SIMULASYON SONUCLARI

Bu tez calismasinda (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0), (28,0) Zigzag nanoserit
TDKNT’lerin ve gerinim uygulanan (17,0) ve (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’lerin fiziksel
ve elektronik &zellikleri Prof. Dr. Giilay DERELI tarafindan yazilan Parelel N-Mertebeli
Siki-Bag Molekiler Dinamik Similasyon yontemi ile incelendi. Similasyon siresini
saptayan molekiiler dinamik adimi 1fs olarak segildi. Similasyon programinda zigzag
nanoserit TDKN’lerin boyunu belirleyen katman sayisi (nlayer) 5 olarak secildi.
Simulasyonlarda, (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit
TDKNT’ler igin 50000 molekiler dinamik simiilasyon adimlari ¢ahsildi. (10,0), (11,0),
(13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) nanoserit KNT’lerin 300K ‘de ortalama enerji degerleri
lineer fit alinarak hesaplanmistir ve sirasiyla; -7,7374, -7,8797, -7,9076, -7,8389 ve -
7,9261 eV degerindedir. Fermi enerji degerleri sirasiyla 3,4105, 3,1720, 3,3045, 3,2145,
3,3555, 3,3315 eV degerindedir bu degerler civarinda elektronik durum yogunlugu
(eDOS) grafiklerine bakilarak zigzag nanoserit TDKNT’lerin elektronik &zellikleri
gozlemlendi. Elektronik durum yogunlugu grafiklerinde fermi enerjisi civarinda
elektronik durum yogunlugu gozleniyorsa nanoserit tek duvarli karbon nanotiiplerde
metalik davranis, gozlenmiyorsa yari iletken davranis beklenir. Elektronik durum
yogunlugu grafiklerinde egimlerdeki degisiklikler bize orada bir durum yogunlugu

oldugu bilgisini verir.

Her bir zigzag nanoserit TDKNT icin BADF, BUDF, RDF ve AKS grafikleri cizilmistir. 300K
sicaklikta bag- acisi dagilim fonksiyonu KNT’nin altigen orgisi yapisindan dolayi (10,0),
(11,0), (13,0), (14,0) Zigzag nanoserit TDKNT’lerde 119.4° derece degerinde pik
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yapmaktadir. (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT'de 118,2°; ve (28,0) Zigzag nanoserit
TDKNT'de 118,2° ve 121,8° degerlerinde pik yapmaktadir. Bag-uzunlugu dagilim
fonksiyonu 1.42A degerinde bir pik yapmaktadir. Altigen bir 6rgiide her karbon atomu
komsu atomlarla (¢ bag yapmaktadir. Atomik koordinasyon grafikleri incelendiginde
Sekil 3.4’te ve Sekil 3.20’de referans alinan bir karbon atomu etrafindaki 2 karbon
atomu ile komsudur, bu nedenle dagilim fonksiyonlarinda 2 civarinda dagilimlar
gozlemlenmektedir. Sistem 50000 MD adimda kararli enerji seviyesine ulastiktan sonra
secilen (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit TDKNT {zerine 10000 adim molekiler dinamik
adim suresince gerinim uygulanarak, secilen tiplerin elektronik o6zellikleri incelendi.
Uygulanan gerinim etkisi altinda zigzag nanogerit TDKNT’lerin yapisal kararhliklarinin

bozulup bozulmadigi tespit edildi.

3. Kiralitenin Fiziksel ve Elektronik Ozelliklere Etkisi

3.1.1 (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) Zigzag Nanoserit Tek Duvarl

Karbon Nanotiiplerin Fiziksel Ozellikleri

KNT’ yi meydana getiren grafin levhanin bir altigen 6rglsiinde baglar arasindaki agl
120° derecedir. 300K sicakhginda (10,0), (11,0), (13,0) ve (14,0) zigzag nanoserit
TDKNT’ler icin bag acisi dagilim fonksiyonlari sirasiyla Sekil 3.1, Sekil 3.5, Sekil 3.9, Sekil
3.13’te gorulmektedir. (17,0) zigzag nanoserit TDKNT icin baglar arasindaki a¢1 118,2°
derece olarak Sekil 3.17’de gosterilmistir. Sekil 3.21 incelendiginde (28,0) zigzag
nanoserit TDKNT icin baglar arasindaki a¢1 118.2°, 121.8° degerlerinde pik yapmaktadir.
(10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit TDKNT’lerde 300K
sicaklikta bag-uzunlugu dagilim fonksiyonu 1.44A degerinde bir pik yaptigini Sekil 3.2,
Sekil 3.6, Sekil 3.10, Sekil 3.14 ve Sekil 3.18, Sekil 3.22’te gozlemliyoruz. Atomik
koordinasyon sayisi grafikleri incelendiginde; Sekil 3.8, Sekil 3.12 ve Sekil 3.16’da
referans alinan atomun komsu atomlarla 3 bag yaptigi gozlemlenmektedir. Sekil 3.4’te
ve Sekil 3.20’de referans alinan bir karbon atomu etrafindaki 2 karbon atomu ile
komsudur, bu nedenle dagilm fonksiyonlarinda 2 civarinda dagilhimlar
gozlemlenmektedir. Radyal dagilim fonksiyonuna gore Sekil 3.3’te (10,0) zigzag

nanoserit TDKNT icin atomlar arasi uzakliklara ait ilk 3 tepe sirasiyla 2.48A, 2.82A,
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3.69A degerlerinde oldugu goriildii. Sekil 3.7’de (11,0) zigzag TDKNT icin atomlar arasi
uzakliklara ait ilk 3 tepe sirasiyla 2.44A, 2.82A, 3.19A degerlerinde oldugu gorildu.
Benzer sekilde (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit TDKNT'lerin radyal
dagihm fonksiyonlari sirasiyla Sekil 3.11, Sekil 3.15, Sekil 3.19, Sekil 3.23’te
gosterilmistir. Cizelge 3.1’de (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) Zigzag
nanoserit TDKNT’lerin atom sayilari sirasiyla; 50, 55, 65, 70, 85 ve 140 bulunmustur,
kiraliteye bagh olarak atom sayilari artmaktadir. Yaricaplari sirasiyla 3,93058, 4,32054,
5,10116, 5,49172, 6,66401 ve 10,96616; ve boylari 4,26A’dr. Sekil 3.25'te sirasiyla
(10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit TDKNT’lerin simulasyon

gorantileri verilmigtir.

Cizelge 3. 1 Zigzag Nanoserit Tek Duvarli Karbon Nanotiiplerin Fiziksel 6zellikleri

Yaricap: .
Kiralite | Atom sayist (N) . | Boy (A) | Buffer Skin Size
(Similasyon) (A)
(10,0) 50 3,93058 4,26 4,3
(11,0) 55 4,32054 4,26 4,5
(13,0) 65 510116 4,26 4,6
(14,0) 70 549172 4,26 4,5
(17,0) 85 6,66401 4,26 4,6
(28,0) 140 10,96616 4,26 4,8

11
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Sekil 3. 3 (10,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Radyal Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 4 (10,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Atomik Koordinasyon Sayisi
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Sekil 3. 6 (11,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Bag-Uzunlugu Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 10 (13,0) Zigzag nanoserit TDKNT nin Bag-Uzunlugu Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 12 (13,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Atomik Koordinasyon Sayisi
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Sekil 3. 13 (14,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Bag-Acisi Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 14 (14,0) Zigzag nanoserit TDKNT nin Bag-Uzunlugu Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 16 (14,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Atomik Koordinasyon Sayisi
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Sekil 3. 19 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Radyal Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 20 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT nin Atomik Koordinasyon Sayisi
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Sekil 3. 21 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Bag-Acisi Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 22 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT'nin Bag-uzunlugu Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 23 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin Radyal Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 24 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT nin Atomik Koordinasyon Sayisi
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(13,0) (14,0)

(17,0) (28,0)

Sekil 3. 25 (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit

TDKNT'lerin Similasyon gorintileri
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3.1.2 (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) Zigzag Nanoserit Tek Duvarl

Karbon Nanotiiplerin Elektronik Ozellikleri

Simulasyon programinda zigzag nanoserit TDKN’lerin boyunu belirleyen katman sayisi
(nlayer) 5 olarak segildi. (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit
tek duvarli karbon nanotlplerin denge durumundaki ortalama enerji grafikleri sekil
3.26-3.31’de gosterilmistir. Sekillerdeki lineer fit, 50000 MD adim boyunca ortalama
enerjiyi gostermektedir ve sirasiyla; -7,7374, -7,8797, -7,9076, 7,8861, -7,8389 ve -
7,9261 eV degerleri bulunmustur. Fermi enerji degerleri (10,0), (11.0), (13,0), (14,0),
(17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit tek duvarli karbon nanotipler igin sirasiyla 3,4105,
3,1720, 3,3045, 3,2145, 3,3555 ve 3,3315 eV degerinde bulunmustur. Molekiiler
dinamik adimina bagh fermi eneriji grafikleri Sekil 3,32-3,37'de gosterilmistir. Sekil 3.38’
den 3.41’ e kadar 300K’de elde edilen elektronik durum yogunlugu grafikleri (10,0),
(13,0), (14,0), (28,0) zigzag nanoserit tek duvarl karbon nanotipler icin cizilmistir.
Fermi seviyeleri grafikler Gzerinde okla isaretlenmistir. Bu grafikler bize fermi enerjisi
civarinda vyerellesmis durumlarin olup olmadigina dair bilgi vermektedir. Buda
KNT’lerin metal, yari iletken, veya metalik yari iletken 6zellik géstermeleri ile ilgili
bilgiler vermektedir. Elektronik durum yogunlugu grafiklerinde egimlerdeki degisiklikler
bize orada bir durum yogunlugu oldugu bilgisini verir. Fermi enerjisi civarinda
elektronik durum yogunlugu gozleniyorsa karbon nanotliplerde metalik davranis,
gozlenmiyorsa yariiletken davranis gézlenmesi beklenir. (10,0), (11,0), (13,0), (14,0),
(17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit TDKNT lerin metalik yari iletken oldugu tespit
edilmistir. Bu grafiklerden elde edilen enerji bant araliklari degerleri Cizelge 3.2'te
verilmigtir. Zigzag nanoserit tek duvarh karbon nanotiiplerin boyunu belirleyen katman
sayisi (nlayer) 5 olarak secildiginde (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag
nanoserit tek duvarli karbon nanotipler icin enerji bant araligi degerleri sirasiyla; 0,05,
0,06, 0,07, 0,11, 0,04, 0,10 (eV) bulunmustur. Katman sayisi (nlayer) 20 olarak
secildiginde 3000 molekiler dinamik simtlasyon adiminda (10,0), (11,0), (13,0), (14,0),
(17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit tek duvarli karbon nanotipler icin Cizelge 3.3'te
ortalama enerji, fermi enerji ve band aralig| degerleri verilmistir. Denge durumundaki
ortalama eneriji grafikleri sirasiyla; -8,20792, -8,22670, -8,25567, -8,26493, -8,78388 ve
-8,84234 eV degerlerinde bulunmustur. Fermi enerji degerleri 3,6940, 3,7090, 3,7111,
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3,7109, 3,7108 ve 3,8205 bulunmustur ve enerji bant araligi degerleri 0,58, 0,66, 0,45,

0,43, 0,35, 0,24 eV bulunmustur. (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag tek

duvarl karbon nanotiiplerin bant araligi degerleri 20 katman (n layer)’da artmustir.

Cizelge 3. 2 Zigzag Nanoserit Tek Duvarli Karbon Nanottiplerin Ortalama enerji Fermi

enerji ve Enerji Bant Araligi Degerleri (5 katman)

Kiralite MD Step Etor Efermi Ejqp(eV)
(10,0) 50000 —7,7374 3,4105 0,05
(11,0) 50000 —7,8797 3,1720 0,06
(13,0) 50000 —7,9076 3,3045 0,07
(14,0) 50000 —7,8861 3,2145 0,11
(17,0 50000 —7,8389 3,3555 0,04
(28,0) 50000 —-7,9261 3,3315 0,10
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Cizelge 3. 3 Zigzag Nanoserit Tek Duvarli Karbon Nanotiplerin Ortalama enerji Fermi
enerji ve Enerji Bant Araligi Degerleri (20 katman)

Kiralite MD Step Eiot Ef Egqp(eV)
(10,0) 3000 -8,20792 3,6940 0,58
(11,0) 3000 -8,22670 3,7090 0,66
(13,0) 3000 -8,25567 3,7111 0,45
(14,0) 3000 -8,26493 3,7109 0,43
(17,0) 3000 -8,78388 3,7408 0,35
(28,0) 3000 -8,84234 3,8205 0,24
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MD Adim

Sekil 3. 26 (10,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.3 MD adim:
50000 dt: 1fs galismalariigin Ey,, grafikleri

.76 . , , . , . ,

(11,0) 300K dt:1fs

Etot(ev)

-7,8

I . I . I . I .
0 10000 20000 30000 40000 50000

MD Adim

Sekil 3. 27 (11,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.5 MD adim:
50000 dt: 1fs galismalariigin  E;,; grafikleri
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76 . ,

(13,0) 300K dt:1fs
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MD Adim

Sekil 3. 28 (13,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim:
50000 dt: 1fs calismalariigin  E;,; grafikleri

-7,60 . :

7,65 | (14,0) 300K dt:1fs
7,70 T
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Sekil 3. 29 (14,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.5 MD adim:
50000 dt: 1fs calismalariicin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 30 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim:
50000 dt: 1fs gahgmalariigin  E;,; grafikleri
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Sekil 3. 31 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim:
50000 dt: 1fs galismalari icin E,; grafikleri
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Sekil 3. 32 (10,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.5 MD adim:

50000 dt: 1fs calismalari
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MD Adim

Sekil 3. 33 (11,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.5 MD adim:
50000 dt: 1fs calismalariigin - Efeppp; grafikleri
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3,10 . L

MD Adim

Sekil 3. 34 (13,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim:
50000 dt: 1fs calismalariigin  Efgppp; grafikleri
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MD Adim

Sekil 3. 35 (14,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.5 MD adim:
50000 dt: 1fs calismalariigin Ef oy, grafikleri
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MD Adim

Sekil 3. 36 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim :
50000 dt: 1fs calismalariigin = Efeppm; grafikleri
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Sekil 3. 37 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8, MD adim:
50000 dt:1fs calismalariigin = Efeppp; grafikleri
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Sekil 3. 38 (10,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.
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Sekil 3. 39 (13,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim:
50000, dt:1fs calismalari icin eDOS grafikleri
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Sekil 3. 40 (14,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.5 MD adim:
50000, dt:1fs galismalari igin eDOS grafikleri

1,0

— .

[ (28,0) 300K 1
08 I -
0,6 |- -
04| .
02 | -
0’0 1 " 1 " 1 " 1 1 " 1 " 1 "

.15 -

-20 10 -5 0 EF 5 10 15 20

eDOS

Energy (eV)

Sekil 3. 41 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim:
50000, dt:1fs calismalari icin eDOS grafikleri
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3.2 Germe - Sikigtirma Etkisi Altindaki (17,0) ve (28,0) Zigzag Nanoserit Tek

Duvarli Karbon Nanotiiplerin Fiziksel ve Elektronik Ozellikleri

Calismalarimda (17,0) ve (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’lere germe ve sikistirma
uygulanmistir. Pozitif gerinimler eksenel germeye, negatif gerinimler eksenel
sikistirmaya karsilik gelmektedir. 300K sicaklikta germe ve sikistirma uygulanan (17,0)
ve (28,0) zigzag nanoserit TDKNT’ lerin toplam enerji degisimlerinde, ilk 50000 adim
gerilimden 6nce dengeye getirilen sistemin, son 10000 adim ise gerilim altindaki
sistemin enerji seviyelerine karsilik gelmektedir. (17,0) zigzag nanoserit TDKNT’ye %6,
%8, %12, %18, %20 germe ve %-16 sikistirma uygulanmistir. (17,0) zigzag nanoserit
TDKNT’e %6 uygulanan germe sonucunda; atomik koordinasyon sayisi, radyal dagilim
fonksiyonu, bag-acisi dagilim fonksiyonu, bag-uzunlugu dagilim fonksiyonu grafikleri
cizilmigtir. Radyal dagihm fonksiyonuna gore Sekil 3.43’te atomlar arasi uzakliklara ait
ilk 3 tepe sirasiyla; 2,434, 2,474, 2,84A degerindedir. Sekil 3.44’te baglar arasindaki ac
degerleri 102,6°, 109,8°, 124,2°, 138,6° degerindedir. Karbon atomlari arasindaki bag
acl degerlerinin arttigi ve buna bagli olarak yapisal kararlilikta degisiklikler oldugu
gozlemlenmistir. Sekil 3.45’te bag- uzunlugu dagilim fonksiyonu 1,364, 1,424, 1,46A pik
yaptigi gozlemlenmistir. (28,0) zigzag nanoserit TDKNT'ye %2, %4, %6, %8, %10, %12,
%18, %20 germe ve %-2, %-4, %-8 sikistirma uygulanmistir. Her iki tlipin denge
durumu Uzerine 10000 adim uygulanan germe sikistirma igin E;,; grafikleri gizilmistir.
(17,0) Zigzag nanogerit TDKNT’nin 300K sicaklikta germe etkisi altinda E;,.(eV)
grafikleri Sekil 3.48’den Sekil 3.52’ye kadar verilmistir. %18, ve % 20’ lik germe
sonucunda (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin yapisindaki degisiklik Sekil 3.51 ve 3.52’
de tespit edilmistir. (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin 300K sicaklikta gerinim etkisi
altinda E;,;(eV) grafikleri Sekil 3.53’den Sekil 3.63’e kadar verilmistir. %18, ve %20
germe sonucunda (28,0) zigzag nanoserit tek duvarli karbon nanotlipiin yapisindaki
degisiklik Sekil 3.59 ve Sekil 3.60’ta gosterilmistir. Sekil 3.46’ta germe uygulanan (17,0)
zigzag nanoserit tek duvarli karbon nanotlipiin similasyon gorintileri verilmistir.
Atomlar arasindaki bazi baglarin koptugu %18, %20, %-16 gerinim uygulanan zigzag tek

duvarh karbon nanotipiln similasyon gorintilerinde gozlemlenmistir. Sekil 3.47’de
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(28,0) zigzag nanoserit tek duvarli karbon nanotliplin similasyon gorintileri
verilmistir. Atomlar arasindaki bazi baglarin koptugu %18 germe sonucunda
Similasyon goriintistnde verilmistir. En son simulasyon gorintiisiinde %-16 sikistirma

sonucunda baglar arasindaki kopmanin oldugu gorilmektedir.

1,0 T T T

(17,0) 300K &= %6

05

L 1 L L
1 2 3 4 5
Atomik Koordinasyon Sayisi

0,0

Sekil 3. 42 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin 300K MD Adim : 60000 €= 6 Zigzag
TDKNT’ nin Atomik Koordinasyon Sayisi
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Sekil 3. 43 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT i¢in 300K MD Adim: 60000 € = 6 Zigzag
TDKNT’nin Radyal Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 44 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin 300K MD Adim: 60000 =6 Zigzag
TDKNT’nin Bag- Acisi Dagilim Fonksiyonu
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Sekil 3. 45 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin 300K MD Adim: 50000 &= 6 Zigzag
TDKNT’nin Bag- Uzunlugu Dagihm Fonksiyonu
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Sekil 3. 46 Gerinim uygulanan (17,0) Zigzag Nanoserit Tek Duvarli

Karbon Nanotlipin Similasyon Gorlintileri
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Sekil 3. 47 Gerinim uygulanan (28,0) Zigzag Nanoserit Tek Duvarli

Karbon Nanotlipin SimUlasyon Gorlintileri
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Sekil 3. 48 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim :
50000 &= 6 ¢alismalariigin E;,; grafikleri
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MD Adim

Sekil 3. 49 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim :
50000 &= 8 galismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 50 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim :
50000 €= 12 g¢ahsmalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 51 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim :
50000 &= 18 galismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 52 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.6 MD adim :
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Sekil 3. 53 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
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50000 &= 20 ¢alismalariigin E;,; grafikleri
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50000 &= 2 galismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 54 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 &= 4 ¢alismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 55 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 €= 6 ¢alismalariigin E,; grafikleri
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Sekil 3. 56 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.8

MD adim : 50000 €= 8 calismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 57 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 €= 10 cgalismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 58 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 €= 12 gahsmalariigin Ey,. grafikleri
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Sekil 3. 59 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 &= 18 cgalismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 60 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 €= 20 gahsmalariigin Ey,. grafikleri
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Sekil 3. 61 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 &= -2 ¢alismalariigin E;,; grafikleri

49



75 T T T T T T T T T
(28,0) 300K &= % —4
76 F .
> 17 F i
()]
~
o
L
78 | .
-7,9 .
i ———— Lm—-w-
-8,0 | .
1 N 1 1 1 1 N
0 10000 20000 30000 40000 50000 60000

MD Adim

Sekil 3. 62 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT igin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 &= -4 ¢alismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 63 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT icin, 300K, Buffer Skin Size 4.8 MD adim :
50000 &= -8 galismalariigin E;,; grafikleri
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Sekil 3. 64 (17,0) Zigzag nanoserit TDKNT’lerin 300K sicaklikta germe-sikistirma etkisi
altinda enerji bant araligindaki degisim

(17,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin 300K sicaklikta gerinim etkisi altinda enerji bant
arahig altindaki degerlerin verildigi grafik incelendiginde, denge durumunda Fermi
enerji seviyesi civarinda hesaplanan enerji bant araligi 0,04 eV degerindeyken; %6
germe etkisi altinda 0,03 eV, %8 germe etkisi altinda 0,09 eV, %12 germe etkisi altinda
0,05 eV, %20 germe etkisi altinda 0,06 eV %-16 sikistirma etkisi altinda 0,07 eV
degerindedir. Fermi enerijisi civarindaki bant araligi degeri %6 ve %8 germe etkisi
altinda daha fazla geniglemistir. % 12 germe uygulandiginda bant araliginda azalma
gorilmustir ve %20 germe sonucunda bant araliginin arttigr gézlemlenmistir. Fermi
enerjisi civarindaki bant araligi degerinin %-16 sikistirma etkisi altinda arttig

gozlemlenmistir.
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Sekil 3. 65 (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’lerin 300K sicakhkta germe- sikistirma etkisi
altinda enerji bant araligindaki degisim

(28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin 300K sicaklikta gerinim etkisi altinda enerji bant
araligindaki degerlerin verildigi grafik incelendiginde, denge durumunda Fermi eneriji
seviyesi civarinda hesaplanan enerji bant aragl 0,04 eV degerindeyken ; %2 germe
etkisi altinda 0,02 eV, %4 germe etkisi altinda 0,12 eV, %6 germe etkisi altinda 0,05 eV
degerindedir. %-2 sikistirma etkisi altinda 0,05 eV, % -4 sikistirma etkisi altinda 0,03 eV
degerindedir. Fermi enerjisi civarindaki bant araligi degeri; %2 germe etkisi altinda
azalmis, %4 germe etkisi altinda artmis, ve %6 germe etkisi altinda yine azalmistir.

Fermi enerjisi civarindaki bant araligi degeri %-4 sikistirma etkisi altinda azalmistir.
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BOLUM 4

SONUC VE ONERILER

Tez calismamda Zigzag nanoserit TDKNTlerin fiziksel ve elektronik 6zellikleri Prof. Dr.
Gilay DERELI tarafindan yazilan Parelel N-Mertebeli Siki-Bag Molekiiler Dinamik
Similasyon yontemi ile incelendi. Similasyon siresini saptayan molekiler dinamik
adimi 1fs olarak secildi. Similasyon programinda zigzag nanoserit TDKN’lerin boyunu

belirleyen katman sayisi (nlayer) 5 olarak secildi.

Similasyonlarda, (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit
TDKNT’ler icin 50000 molekiler dinamik similasyon adimlari g¢alisildi. (10,0), (11,0),
(13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) nanoserit TDKNT’lerin 300K ‘de ortalama enerji degerleri
lineer fit alinarak hesaplanmistir ve sirasiyla; -7,7374, -7,8797, -7,9076, -7,8389 ve -
7,9261 eV degerindedir. Fermi enerji degerleri sirasiyla 3,4105, 3,1720, 3,3045, 3,2145,
3,3555 ve 3,3315 eV degerindedir bu degerler civarinda elektronik durum yogunlugu
(eDOS) grafiklerine bakilarak zigzag nanoserit TDKNT’lerin metalik yari iletken bir
davranis gosterdigi belirlendi. Elektronik durum yogunlugu grafiklerinde fermi enerjisi
civarinda elektronik durum yogunlugu gozleniyorsa nanoserit tek duvarli karbon
nanotliplerde metalik davranis, gbzlenmiyorsa yariiletken davranis beklenir. Elektronik
durum yogunlugu grafiklerinde egimlerdeki degisiklikler bize orada bir durum
yogunlugu oldugu bilgisini verir. Her bir nanoserit TDKNT igin BADF, BUDF, RDF ve AKS
grafikleri cizilmistir. Altigen bir 6rglide her karbon atomu komsu atomlarla li¢ bag
yapmaktadir. Atomik koordinasyon grafikleri incelendiginde bu degeri gozlemlemis

oluyoruz.

Sistem 50000 MD adimda kararli enerji seviyesine ulastiktan sonra secilen (17,0) ve
(28,0) tupleri Gzerine 10000 adim molekiiler dinamik adim siresince gerinim
uygulanarak, secilen tliplerin elektronik ozellikleri incelendi. Uygulanan gerinim etkisi

altinda zigzag nanoserit TDKNT’lerin yapisal kararhliklarinin bozulup bozulmadigi tespit
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edildi. Sekil 3.25’te (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0) ve (28,0) zigzag nanoserit tek
duvarli karbon nanotiplerin similasyon gorintileri verilmistir. Kiralitelerine bagh
olarak tlplerin yaricaplarinda da artma olmustur. (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0),
(28,0) zigzag nanoserit TDKNT lerde 300K sicaklikta bag-uzunlugu dagilim fonksiyonu
1.44A degerinde bir pik yaptigini gézlemliyoruz. Bir atoma en yakin atomlarin sayisina
koordinasyon denir. Radyal dagilim fonksiyonuna gore Sekil 3.3'te (10,0) zigzag
nanoserit TDKNT icin atomlar arasi uzakliklara ait ilk 3 tepe sirasiyla 2.48A, 2.82A,
3.69A degerlerinde oldugu goriildii. Sekil 3.7’de (11,0) zigzag TDKNT icin atomlar arasi
uzakliklara ait ilk 3 tepe sirasiyla 2.44A, 2.82A, 3.19A degerlerinde oldugu goriildi.
Cizelge 3.1’de (10,0), (11,0), (13,0), (14,0), (17,0), (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’lerin
atom sayilari sirasiyla; 50, 55, 65 ve 70 bulunmustur, kiraliteye bagl olarak atom
sayilarinda da artma gozlemlenmistir. Yaricaplari sirasiyla 3,93058, 4,32054, 5,10116,
5,49172A ve boylari 4,26A’ dir. Sekil 3.25te sirasiyla (10,0), (11,0), (13,0), (14,0),

(17,0), (28,0) zigzag nanoserit TDKNT’lerin similasyon goriintileri verilmistir.

Cahsmalarimda (17,0) ve (28,0) Zigzag nanoserit TDKNTlere germe ve sikistirma
uygulanmistir. Pozitif gerinimler eksenel germeye, negatif gerinimler eksenel
stkistirmaya karsilik gelmektedir. 300K sicaklikta germe ve sikistirma uygulanan bu
KNT’ lerin toplam enerji degisimlerinde, ilk 50000 adim gerilimden 6nce dengeye
getirilen sistemin, son 10000 adim ise gerilim altindaki sistemin enerji seviyelerine
karsilik gelmektedir. (17,0) zigzag nanoserit TDKNT'ye %6, %8, %12, %18, %20 germe
uygulanmistir. (17,0) zigzag nanoserit TDKNT'e %6 uygulanan germe sonucunda;
atomik koordinasyon sayisi, radyal dagilim fonksiyonu, bag acisi dagilim fonksiyonu,
bag uzunlugu dagilim fonksiyonu grafikleri gizilmistir. (28,0) zigzag nanoserit TDKNT ye
%2, %4, %6, %8, %10, %12, %18, %20 germe ve %-2, %-4, %-8 sikistirma uygulanmistir.
Her iki tiplin denge durumu Uzerine 10000 adim uygulanan germe sikistirma igin
E;o: (eV) grafikleri gizilmistir. (17,0) Zigzag nanoserit seklindeki TDKNT’nin 300K
sicaklikta gerinim etkisi altinda enerji bant araligi altindaki degerlerin verildigi grafik
incelendiginde, denge durumunda Fermi enerji seviyesi civarinda hesaplanan eneriji
bant araligi 0,04 eV degerindeyken; %6 germe etkisi altinda 0,03 eV, %8 germe etkisi
altinda 0,09 eV, %12 germe etkisi altinda 0,05 eV, %20 germe etkisi altinda 0,06 eV %-

16 sikistirma etkisi altinda 0,07 eV degerindedir. Fermi enerjisi civarindaki band aralig
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degeri %6 ve %8 germe etkisi altinda daha fazla genislemistir. % 12 germe
uygulandiginda band araliginda azalma goérilmustir ve %20 germe sonucunda band
araliginin arttigi gézlemlenmistir. Fermi enerjisi civarindaki band araligi degerinin %-16
sikistirma etkisi altinda arttig1 gézlemlenmistir. (28,0) Zigzag nanoserit TDKNT’nin 300K
sicakhikta gerinim etkisi altinda enerji bant araligindaki degerlerin verildigi grafik
incelendiginde, denge durumunda Fermi enerji seviyesi civarinda hesaplanan enerji
bant aragi 0,04 eV degerindeyken ; %2 germe etkisi altinda 0,02 eV, %4 germe etkisi
altinda 0,12 eV, %6 germe etkisi altinda 0,05 eV degerindedir. %-2 sikistirma etkisi
altinda 0,05 eV, % -4 sikistirma etkisi altinda 0,03 eV degerindedir. Fermi enerjisi
civarindaki band araligi degeri; %2 germe etkisi altinda azalmis, %4 germe etkisi altinda
artmis, ve %6 germe etkisi altinda yine azalmistir. Fermi enerijisi civarindaki band araligi

degeri %-4 sikistirma etkisi altinda azalmistir.
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