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OZET

Tek duvarli karbon nanotiiplerin (TDKNT) yapis1 chiral vektoriiyle tanimlanir. TDKNT lerin
elektronik yapist tiipiin ¢capina ve chiralitysine baghidir. KNT ler yapisal parametrelerine bagl
olarak hem metalik hem de yariiletken olabilirler.

TDKNT lerin yapisal, dinamik ve elektronik Ozelliklerini incelemede siki-bag molekiiler
dinamik yontemi basarilidir. Klasik siki-bag yontemi schrédinger denklemini direkt matris
kosegenlestirmesi ile ¢dzer ve atom sayisinin kiipii ile orantili simiilasyon zamani kullanir.
O(N) metodu bant enerjisini gercek uzayda ¢ozer ve baglanmaya yalniz yerel ¢evrenin katkisi
oldugu yaklasimini yapar. O(N) yontemi atom sayisiyla lineer orantili simiilasyon zamani
kullanir. Bu da simiilasyonlarda hesaplama zamanini kisaltir.

Bu caligmada (2,2) den (30,0) a kadar degisen farkli yapilardaki TDKNT lerin elektronik
yapilarint incelemek i¢in O(N) siki-bag molekiiler dinamik metodu paralel bilgisayar
ortaminda kullanilmistir. Bu tez ¢alismast Yildiz Teknik Universitesi Fizik Boliimii “Karbon
Nanotiip Bilgisayar Simiilasyon” laboratuvarinda yapilmistir. Her bir karbon nanotiip i¢in
elektronik durum yogunluklari, fermi enerji seviyeleri ve bant yapisi enerjileri hesaplanmustir.
Elektronik durum yogunlugu (eDOS) grafikleri kullanilarak TDKNT lerin metalik veya
yariiletken olmasini belirleyen genel kurallar belirlenmistir. Chiral parametrelerine bagl
olarak TDKNT nin n=m olmasi durumunda (armchair) metalik, n-m=3i olmasi durumunda
(zig-zag) kiiclik bant aralikli yariiletken ve diger durumlarda gercek yariiletken oldugu
gosterilmigtir. Bir yariiletken KNT nin bant araligi enerjisinin tiiplin yaricap:r ile ters
orantilidir. Yariiletken TDKNT lerin bant aralifi enerjileri hesaplanmistir ve literatiirde
mevcut teorik sonuglarla karsilastirilmistir. Sicakligin elektronik yapi iizerindeki etkisi
yukaridaki elektronik durum yogunluklari, bant enerji seviyeleri ve fermi seviyeleri
calismalari iki farkli sicaklikta (0.1 K - 300 K de) elde edilerek gdsterilmistir.

Anahtar kelimeler: Karbon nanotiip, karbon nanotiipiin elektronik &zellikleri, molekiiler
dinamik, siki-bag yontemi, O(N) teknigi, paralel ortam, durum yogunlugu, bant araligi
enerjisi, fermi seviyesi

viil



ABSTRACT

The structure of a Single Wall Carbon Nanotube (SWCNT) is specified by a chiral vector
(Ch=(n,m)). The electronic properties of SWCNTs 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 structural parameters.

Tight-Binding Molecular Dynamics is successful in studying the structural, dynamical, and
electronic properties of SWCNTs. The traditional TB solves the Schrodinger equation by
direct matrix diagonalization and uses the simulation time in cubic scaling with the respect to

the number of atoms (O (N*)). The Order N (O(N)) methods solve for the band energy in real
space and make the approximation that only the local environment contributes to the bonding,
and hence the band energy of each atom. In this case, the run time would be linearly scaled
with respect to the number of atoms.

In this study we use O(N) TBMD method in parallel computation to investigate electronic
properties of SWCNT’s with varying chiralities from (2,2) to (30,0). This thesis has been
made at Yildiz Technical University Carbon Nanotube Simulation Laboratory. We calculated
the electronic density of state (eDOS), fermi energy level and band structure energy of each
tube. Using eDOS graphs, we defined the general rules for determining whether SWCNT 1is
metallic or semiconducting. We showed that based on the chiral indices (n,m): the tube is
metallic when n=m; tube is a small-gap semiconductor when n-m=3i, where 1 is a nonzero
integer. All other combinations of (n,m) give true semiconductors. The band gap of a
semiconducting SWCNT is approximately inversely proportional to the tube diameter. We
estimated the band gaps of semiconducting SWCNTs and compared them with the available
theoretical results. Temperature effect on electronic properties is shown using energy band
gaps, electronic density of states and fermi levels at two different temperature.

Keywords: Carbon Nanotubes, Electronic properties of CNT, Density of states, Band gap
energy, Molecular Dynamics, Tight-Binding method, Parallel Environments, Order N, Fermi
Level

X
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1. GIRIS

Gilinlimiizde nano, teknik bir 6l¢ii birimi olarak kullanilir ve herhangi bir birimin milyarda biri
anlami tasir. Genellikle metre ile birlikte kullanilir. Nanometre, bir metrenin milyarda biri

Olciisiinde bir uzunlugu temsil eder (yaklasik olarak ard arda dizilmis 5 ila 10 atom).

Nano-teknoloji, ¢ok genel tanimiyla istisnai sekilde kiiciik (yaklagik atom boyutlarinda)
yapilarin ticari bir amaca hizmet edebilecek sekilde diizenlenmesidir. Maddeler {izerinde 100
nanometre Olgeginden kiiciik boyutlarda gergeklestirilen isleme, Ol¢iim, modelleme ve

diizenleme gibi ¢aligsmalar nano-teknoloji ¢alismalar1 olarak nitelendirilir.

Nano-teknoloji hizli bir sekilde 21.yiizyilin endiistriyel devrimi olarak bigimlendirilmektedir.
Nano-teknoloji yedigimiz gida iirtinlerinden, giydigimiz kiyafetlere, kullandigimiz ilaglardan,
bilgisayarlarimizin ~ giicline, siirdiigiimiiz otomobillerden, yasadigimiz evlere kadar

hayatimizin her noktasini etkileyecektir.

Nano-teknolojinin 6nemi, atomlar ve molekiiller seviyesinde (1 ila 100 nanometre (nm)
skalasinda) calisarak gelismis ve/veya tamamen yeni fiziksel, kimyasal, biyolojik 6zelliklere
sahip yapilar elde edilmesine imkan saglamasindan kaynaklanmaktadir. Teknik agidan
aciklamak gerekirse malzeme Ozellikleri ve cihazlarin ¢alisma prensipleri, genel olarak 100
nm’den biiylik boyutlari temel alarak yapilan varsayimlarin sonucunda ortaya ¢ikarilmis
geleneksel modelleme ve teorilere dayanmaktadir. Kritik uzunluklar 100 nm’nin altina
indiginde ise geleneksel teori ve modeller ortaya ¢ikan &zellikleri agiklamakta ¢ogu zaman
yetersiz kalmaktadir. Nano-teknoloji iste burada resme girmektedir. Daha saglam, daha
kaliteli, daha uzun Omiirlii ve daha ucuz cihazlar gelistirme istegi bir¢ok is kolunda gdézlenen
egilimlerdir. Minyatiirizasyon olarak tanimlanabilecek bu egilim bircok miihendislik
caligmasinin temelini olusturmaktadir. Minyatiirizasyonun sadece kullanilan pargalarin daha
az yer kaplamasindan ¢ok daha 6nemli getirileri vardir. Minyatiirizasyon iiretimde daha az
malzeme, daha az enerji, daha ucuz ve kolay nakliye, daha ¢ok fonksiyon ve kullanimda

kolaylik olarak uygulamada kendini gostermektedir.
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Gelecekteki Uygulama Alanlari:
e Malzeme ve imalat Sektorii
e Nano Elektronik ve Bilgisayar Teknolojileri
e Tip ve Saglik Sektorii
e Havacilik ve Uzay Aragtirmalari
e Cevre ve Enerji
e Bioteknoloji ve Tarim
e Savunma Sektori

Nanometre boyutlarindaki ilk karbon lifleri, Fransada’daki Orleans Universitesi'nde PhD
calismalar sirasinda, 1970 1i yillarda Morinobu Endo tarafindan bulunmustur. Endo, buharla
biiylitme teknigini kullanarak yaklasik 7 nm c¢apindaki karbon liflerini biiylitmeyi basardi,
ancak bu liflerin nanotiip olabileceginin farkina varilmadi ve uzun bir siire iizerinde

calisilmadi.

Karbon nanotiipler ilk defa 1991 yilinda, Tsukuba’daki NEC laboratuvarlarinda Sumio lijima
grubu tarafindan fulleren elde edilmeye ¢alisilirken i¢ ice ¢ok duvarli karbon nanotiipler

(CDKNT) olarak yiiksek ¢oziiniirliiklii elektron tarama mikroskobuyla gozlemlenmistir.

Karbon nanotiipler, geometrilerine bagli olarak metal ve yariiletken bir davranig gosterirler.
Elektriksel iletkenlikleri bakirdan daha iyidir. Grafit ve karbon fiberlerine benzer olarak KNT
ler saglam ve yiiksek elastikiyet modiiliine sahiptirler. TDKNT ler tipki uzay teknolojisi
uygulamalarinda kullanilan karbon fiberler gibi ¢ok saglam ve esneme altinda kirilmama
dayanikliligina sahiptir. Karbon nanotiipler termal 6zellikleri bakimindan bakirdan daha iyi
1s1y1 iletirler. Katkilamaya gerek olmadan sadece KNT nin geometrik parametrelerinin
degistirilmesi yoluyla elektronik 6zelliklerinin degistirilebilir olmasi, KNT lere elektronik

uygulamalarda 6nemli bir yer verir.
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Karbon nanotiipler elektronik malzeme olarak:
e Magnetik ve Optik nano aygit yapiminda
e Hafiza elemani
e Kapasitor
e Transistor
e Diyot
e Mantik Devresi
e Elektronik anahtar

yapiminda kullanim alanlar1 bulunuyor [1].

Bu tez ¢alismasinda Dong-Hwa Oh vd., (2000) calistiklar1 (10,10), (5,5), (4,4), (3,3), (10,0),
(9,0), (8,0), (6,0) KNT ler, N. Hamada vd., (1992) ¢alistiklar1 (6,0), (7,0), (8,0), (9,0), (10,0),
(11,0), (12,0), (13,0), (14,0), (15,0) KNT ler, O. Giilseren vd., (2002) calistiklar1 (4,0), (5,0),
(6,0), (7,0), (8,0), (9,0), (10,0), (11,0), (12,0), (13,0), (14,0), (15,0) KNT ler, R. Saito vd.,
(1992) calistiklar1 (9,0), (10,0) KNT ler, Y. L. Prylutskyy vd., (2000) ¢alistiklar1 (10,0), (5,5),
(17,0) KNT ler, H. Yorikawa vd., (1995) calistiklar1 (7,0), (8,0), (10,0), (11,0) KNT ler ile X.
Blase vd., (1994) c¢alistiklar1 (6,0), (7,0), (8,0), (9,0) KNT ler i¢in ¢alisilan elektronik durum
yogunlugu (eDOS) ve enerji bant arali§i degerleri sonuglarimla karsilastirmak igin referans

olarak verilmistir.

Bu tez calismasinda G.Dereli, C.Ozdogan (2003)(a), G.Dereli, C.Ozdogan (2003)(b),
C.Ozdogan, G.Dereli, T.Cagin (2002) tarafindan gelistirilen O(N) siki-bag molekiiler dinamik

simiilasyon programi kullanilmigtir.

Bu tez 24-01-01-04 nolu YTU-BAPK projesi ile kurulan YILDIZ TEKNiK UNIVERSITESI
KARBON NANOTUP SIMULASYON LABORATUVAR 1nda yapilmistir [2].

Tez calismamda farkli simetrik yapilardaki (2,2), (3,3), (4,4), (5.5), (6,6), (7,7), (8.,8), (9.,9),
(10,10), (11,11), (12,12), (13,13), (14,14), (15,15), (16,16), (17,17), (18,18), (19,19), (20,20)
metalik KNT ler ve (3,0), (4,0), (5,0), (6,0), (7,0), (8,0), (9,0), (10,0), (11,0), (12,0), (13,0),
(14,0), (15,0), (16,0), (17,0), (18,0), (19,0), (20,0), (21,0), (22,0), (23,0), (24,0), (25,0), (26,0),
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(27,0), (28,0), (29,0), (30,0) yariiletken ve metalik yariiletken KNT ler iki farkli sicaklik
degeri icin (0,1 K ve 300 K ) fermi enerji seviyeleri, elektronik durum yogunluklar1 (eDOS)
ve bant enerji araliklar1 ¢caligmalari incelenmistir. Caligmalarimda sicakligin fermi seviyesi ve
bant enerji araligina etkisine bakilmig ve literatiirde bulunan sonuglarla karsilastirmasi

yapilarak literatiir ile uygunlugu gosterilmistir.

Bu tezde, boliim 2 de karbon nanotiiplerin yapisal 6zellikleri, siniflandirilmast ve bunlara ait
terminoloji anlatilmigtir. Boliim 3 de, karbon malzemelerde siki bag hesaplamalarina genel bir
giris yapilmis, Boliim 4 de ise karbon nanotiiplerin elektronik yapisi anlatilmistir. Boliim 5 de
calisma sonuglar1 verilmis olup Bolim 6 da bu sonuclarla ilgili yorumlar ve literatiir

karsilagtirmalart yapilmigtir. Ek-1 MD simiilasyon adim1 zamaninin hesabini igermektedir.
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2. TEK DUVARLI KARBON NANOTUPLER

2.1 Tek Duvarh Karbon Naneotiiplerin Yapisi
Tek duvarli karbon nanotiipler, ¢ap1 1 nm (10°m) boyu birka¢ mikrometre (10°m) olabilen i¢i
bos silindir seklindeki yapilardir. Bu yapi, grafitin tek bir katmaninin yani grafin levhasinin
bir silindir c¢evresinde sarilmis hali olarak disiiniilebilir. Grafin levhasi, 6 tane karbon
atomundan olusan balpetegi yapilardan meydana gelmistir. Karbon atomlari arasinda sp”

hibritlesmesi ile olusan kuvvetli 6 baglar1 bulunmaktadir.

Karbon nanotiiplerin kesfi, 1991 yilinda Japonya’nin NEC Labrotuarlarinda S.Iijima ve grubu
tarafindan fulleren (Cg) elde edilmeye calisilirken i¢ ice ¢ok duvarli karbon nanotiiplerin
elektron mikroskobuyla goézlemlenmesiyle ger¢eklesmistir. Tek Duvarli Karbon Nanotiipler

ise S.Iijima ve T.Ichihashi tarafindan ilk kez 1993 yilinda sentezlenerek elde edilmistir.

2.2 Karbon Nanotiiplerin Smiflandirilmasi
Tek Duvarli Karbon Nanotiipler (TDKNT), cap1 yaklasik 0.7-10.0 nm’ye sahip i¢i bos silindir
yapilardir. Ancak gdzlenebilen cogunun ¢api < 2 nm dir. Eger bir karbon nanotiipiin iki ucunu
yokmus gibi farzeder ve silindiri sonsuzmus gibi diisiiniirsek (boy/cap oram 10*-10° kadar )

karbon nanotiipleri 1-boyutlu olarak goz oniine alabiliriz.

Grafin levhayi olusturan 6 karbonlu balpetegi 6rgiisiiniin, tiip ekseni etrafindaki oryantasyonu,
TDKNT nin yapisi ve fiziksel 6zelliklerini belirlemektedir. Bu oryantasyona gore TDKNT
ler iki sinifa ayrilirlar.(Sekil 2.1)

1-Achiral yap1 : Simetrik yapiya sahiptir. Ayna goriintiisiiniin yapis1 orijinal yap1 ile aynidir.
Altigen 6rgiiniin TDKNT ekseni dogrultusundaki goriintiisiine gore

a ) Armchair
b) Zig-Zag
yapi olarak ikiye ayrilir.

2-Chiral Yap1: Spiral simetriye sahiptir. Ayna goriintiisiinlin yapisi orijinal yapiyla anti-simetriktir.
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Sekil 2.1 a) Armchair KNT, b) Zig-Zag KNT, c) Chiral KNT

2.3 Chiral Vektorii (C, )

TDKNT nin yapisi, nanotlip eksenine dik dogrultudaki Chiral Vektori (Ch) tarafindan

belirlenir (Sekil 2.2)(a). Chiral vektoriin biyiikligi karbon nanotiibiin ¢evre uzunlugunu
verir. Kristalografik olarak karsilikli ayni yerler olan O, A ve B, B’ noktalar1 balpetegi
tabakamizi ekvator diizleminde katlayip silindir haline getirdigimizde O ve A noktalar
dolayisiyla B ve B'noktalar1 ¢akigirlar. Bu sekilde karbon nanotiibiin kagit bir modeli
yapilabilir.
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armchair”
Sekil 2.2 Ch (OA) vektorii, @, ve 4, birim baz vektorleri, T; (OB) 6teleme vektorii [3]

Sekil 2.2°deki &, ve &, vektorleri aralarinda 60 derece agi bulunan, ortogonal olmayan

altigen gercek uzay baz vektorleridir.

~ 3a a \/5 1

a, =—— —J]J=(—a,—a

1= 21 (2 > )

a, =ﬁf_3j5(£a,_la) (a=+3a,_, =2.49A") (2.1)

Buradan yola ¢ikarak aralarindaki bagmti & . & = &, . & =a’ ve & .d,=a’ /2 olarak

tanimlanir. éh vektor, altigen Orgiiniin gercek uzaydaki &, ve &, baz vektorleriyle
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C, =nd, +md, =(n,m) (n, m: tam sayilar 0< |m| <n) (2.2)

€69

seklinde tanimlanir. Burada “n” ve “m” katsayilar1 sirasiyla & ve &, baz vektorleri

dogrultusundaki tam sayilardir. Hegzagonal simetriden dolay1 0 <|m|<n olur. éh vektori, n ve

m sayilarina bagli olarak altigen karbon oOrgiilerinin tiip ekseni dogrultusundaki

oryantasyonunu belirler.

n =m durumunda C, = (n,n) vektdrii Armchair KNT (6rnek: C, =(5,5), (10,10) ...) ;
m = 0 durumunda Ch = (n,0) vektorii Zig-zag KNT (Ornek: éh =(5,0), (17,0)...);

0<|m|<n durumunda éh = (n,m) vektorii Chiral KNT yapiy1 ifade eder.

Cizelge 2.1: KNT lerin Siniflandirilmasi ( R. Saito, G. Dresselhaus, M. S. Dresselhaus, 1998)

Yap1 0 C, Kesit sekli
Armchair 30° (n,n) cis
Zig-zag 0° (n,0) trans
A T e

TDKNT nin ¢ap1 ( d; ), “L” tiiplin ¢evre uzunlugu olmak iizere ;

(2.3)
L=|C,|=(C,.C,)"=a+n>+m?+nm (2.4)

d, = S P (2.5)
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olarak tanimlanir. KNT yapida karbon atomlar1 arasindaki bag uzunlugu 1,44 A° olmak iizere

orgii sabiti a =|d,| =[d,| = v3.1,44 = 2,49 A° olarak bulunur.

Chiral agis1 (0), Ch ile &, vektorleri arasindaki ag1 olarak tanimlanir. €, balpetegi orgiiniin

hegzagonal simetrisinden dolay1 0° <@ <30° arasinda degerler alir. Chiral agis1 @, nanotiip
eksenin dogrultusuna gore altigenlerin egim agisin1 ve spiral simetriyi belirler. Kosiniis

teoreminden & agist;

|

(2n+m)

Lo (2.6)
él|) 24n* +m? +nm

cosf = qg:

olarak tanimlanir.
0 =0" ise zigzag KNT, @ = 30" ise armchair KNT , 0° < @ <30° ise chiral KNT olur.

éh ve @, KNT nin yapisal 6zelliklerini belirlerler. Ornegin elektrik iletkenliklerine gére

armchair KNT ler iletken, zig-zag KNT ler yariiletken 6zelliktedirler.

2.4 Oteleme Vektorii (T )
Oteleme vektorii T, 1-boyutlu KNT nin birim vektdrii olarak tanimlanmustir. T vektorii

nanotlip eksenine paralel ve Sekil 2.2°deki sarilmamis balpetegi tabakasindaki chiral
vektoriine (Ch) diktir. Sekil 2.2°de OB olarak gosterilen Gteleme vektorii T, & ve &, baz

vektorlerinin lineer kombinasyonu olarak
T =t a +t4a, (t; ve t, tam sayilar) 2.7)

tanimlanir. Oteleme vektdrii T, OB vektdriinden yani éh vektoriiniin normalinden gegen 2-
boyutlu grafin tabakanin birinci 6rgii noktasina karsilik gelir (Sekil 2.2). Bundan dolay: t, ve

t, *nin “1” den baska ortak boleni yoktur. T . éh = 0 diklik bagintis1 kullanarak; t, ve t, nin m

ve n cinsinden ifadesi,

. :@, () = _@ 2.8)

r r

olarak bulunur. Burada d,, (2m+n) ve (2n+m) nin en biiyiik ortak bdlenidir (EBOB).
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Ayrica d, n ve m tamsayilarinin en biiyiik ortak bdleni (EBOB) olarak tanimlanirsa d, ile d

arasindaki iligki asagidaki gibi olur.
eger (n-m) 3d 'nin katiise d, =3d ;
eger (n-m) 3d 'nin kat1 degil ise d, =d

Ornek; éhz (17,0) olan bir KNT i¢in d = EBOB(17,0)=17 ve n-m=17-0=17. Buna gore

d, =d=17 alir. Oteleme vektdriiniin biiyiikliigii;

V3L
d,
bagintist ile verilir.

Bir boyutlu karbon nanotiiblin birim hiicresi éh ve T vektorlerinin vektdrel carpimi
(‘Ch xf‘) yani Ch ve T vektorlerine gore belirlenen OAB'B dikdortgeninin alamidir

(Sekil 2.2). Tek bir hegzagonun alani ise &, ve @, baz vektorlerinin vektorel garpimi

(|a,xa,]) ile belirlenir. Boylece KNT birim hiicresi igersindeki bulunan hegzagonlarin sayisi

(N);

i

CoxT| o(n? +m* + nm) 20
la,xa, d a’d,

(2.10)

r

bagintist ile bulunur. Her bir hegzagonda 2 tane karbon atomu olduguna gére KNT birim

hiicresindeki toplam karbon atomu sayis1 2N dir.
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2.5 Simetri Vektorii (R)
1-boyutlu nanotiibiin birim hiicresi igersindeki karbon atomu konum vektoérlerini, uzay grup

(1344
1

simetri vektoriiniin ( R ) kez carpimi yani “iR * ile belirleriz.

o §

0 y=2uN  an

Sekil.2.3 Uzay gurup simetri operasyonu R=(¥,7) ¥, nanotiip ekseni etrafindaki ddonmenin
acist. 7, T vektorii dogrultusundaki gecis ( R. Saito, G. Dresselhaus, M.S. Dresselhaus, 1998)

R vektdrii KNT icindeki karbon atomlarinin koordinatlarmi belirlemek icin kullamilir. iR

birim hiicre disina ¢iktig1 zaman periyodik sinir kosullarim kullanarak, T yada éh integral

sayilar1 ile tanimlanmis gecis yoniinde, birim hiicre icerisinde kalacak sekilde ayarlanir. R

vektoriinii KNT nin birim hiicresinin éh ve T ortogonal vektorleri iizerindeki izdiisiimiine
gore agiklamak uygundur. Simetri vektorii R konum vektoriidiir ve éh yoniindeki en kiigiik

bilesene sahiptir. R, a, ve d, baz vektorlerine baglh olarak yazabiliriz;

R=pa, +qa, ( p ve g tam sayilar) (2.11)

p ve q tam sayilarmm “1” den baska ortak boleni yoktur. R vektoriiniin, éh bileseni yani

éh .R carpimi | xR | ile ya da TR carpimi | éhxﬁ | ile orantilidir.

= B |RXT r5 |[C,xR

C,-R J | ya da EJ R (2.12)
L T T L

TR = (t,q —t, p)a xd,) (2.13)

R vektoriinii en kii¢clik konum vektorii yapmak icin;

tg-t,p=1 (2.14)
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almir. R vektdriiniin 1- boyutlu KNT birim hiicresi i¢inde olmasindan dolayt
O<mp—-ng<N (2.15)

olmalidir.

RT _[CoR| _mp- ng _

0< 2.16
T? LT N ( )
5C RXT
<RG: ‘ _La-te 2.17)

N
Denklem (2.17) den;
O0<tg-t,p<N (2.18)

€699

KNT birim hiicresinin biitiin N konum vektorleri iR yi (i=1....N) belirlemek igin her “i” i¢in
i(t,g—t,p)=i (2.19)

aciklamasi kullanilir ve i(t,q —t, p) ifadesinin maksimum degeri N olur. N R nin 6h bileseni

her zaman ‘Ch‘z L ye esittir ve iR vektorleri KNT birim hiicresi igersinde N esdegerli

olmayan yerlesimi belirler.

Sonugta éh dogrultusu boyunca olan izdiistimleri i¢in farkli degerler olacaktir. Bundan dolay1
iR, (i=....N), KNT birim hiicresi i¢inde N farkli atom konumu iiretir.

Fiziksel agidan, R vektdriinii nanotiip ekseni etrafinda , T nin dogrultusundaki bir teleme 7
ile birlesmis y acisinin rotasyonundan meydana gelmistir ve bir chiral nanotiibiin

R=(y|7) ile gosterilen temel uzay grup simetrisini yansitir. 6h vektorii iizerindeki R nin

izdiisimii — ile ol¢eklendirilmis y acisim1 verir. Bununla birlikte R nin T {izerindeki
t

izdiistimiide KNT 1-boyutlu uzay grubunun temel simetri etkisi z Otelemesini verir.
RC,| _(mp-naja,xa| _(mp-ng)r

= = = 2.20
T L N (2.20)
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\TXR\M de(ta-t,p)v3a’ 27 221

L J3L 2 N

w acisi, KNT ekseni etrafindaki dénmedir. 7, T vektorii dogrultusundaki Stelemedir. Grup
simetri operatérii R = (w | 7)" olarak belirlenir. p ve q sayilari, (0,0) konumundaki atoma

simetri operatori R = (y | 7)" etkidigi zaman atomun gelecegi koordinatlari belirler. Yani

simetri operatorii, O orgii noktasini, C 6rgii noktasina tasir.

Sekil.2.4 éh = (4,2) Chiral KNT i¢in Simetri Vektorii ( R. Saito, G. Dresselhaus, M.S.
Dresselhaus, 1998)

NR=C, +MT ve (2.22)
M =mp-nq (2.23)

Burada M, O noktasindan NR noktasma ulasmak igin uygulanmasi gereken T vektorii

sayisini gosteren bir tamsayidir.
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Cizelge 2.2 n ve m katsayilarina bagl olarak degisik KNT ler i¢in biitiin yap1 parametrelerinin
degerleri ( R. Saito, G. Dresselhaus, M.S. Dresselhaus, 1998)

C, d [ d | d(A Gl T I N R M
a a

42 2 2 | 415 | 28 | (45 | 21 28 (1) | 6
(5,55 |5 |15 | 678 J75 0 (D) 1 10 | (1,0) | 5
90 |9 |9 7.05 9 (1,-2) 3ol 18 (1) |9
65 |1 |1 7.47 Vo1 | (16,-17) | 4273 | 182 | (1,-1) | 11
74 |1 |3 7.55 V93 (5-6) | 31 | 62 | (1,-1) | 11
@83 |1 |1 7.72 | A97 | (14,-19) | 291 | 194 | (3,-4) | 41
(10,10) | 10 | 30 | 13.56 300 | (1,-1) 1 20 | (1,00 | 10
(mn) |'n | 3n  \Bnaiz | ABn | (A1) 1 2n | (1,0) | n
M0 'n | 'n | na/z n (1,-2) V3o 2n [ (1) | on
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2.6 Birim Hiicre ve Brillouin Bolgesi

Gergek uzaydaki bir KNT i¢in birim hiicre Sekil 2.2 deki 6h ve T vektdrlerinden olusturmus
OAB'B dikdortgenidir. Eger bu birim hiicre i¢ersinde 2N tane karbon atomu varsa, N tane 7

bagi ve 7~ elektronik enerji band1 bulunur. Benzer sekilde, fonon dispersiyon bagmtisi, birim

hiicre icersindeki her bir atomun vektdrel yerlesiminin sonucu olarak 6N dallanma igerir.

KNT igin K, ve K, ters orgii vektorleri olmak iizere eksen dogrultusundaki K, ve ekvator

diizlemi dogrultusundaki K, ters orgii vektorleri R,.K ; =276, bagmtisi ile bulunur. KNT ler

— —

I-boyutlu bir yap1 oldugundan dolay1r sadece Kz ters Orgii vektoriinii igerir. K, C,

dogrultusundaki farkli k dalga vektorii sayilarini verir.
C,K =27 TK, =0 (2.24)
C,K,=0 TK,=2x (2.25)

Bagmtilarini kullanarak K, ve K, ters drgii vektorleri

T
KIZW(_thl +t1b2)> K,=—(mb, +nb,) (2.26)

olarak bulunur. Burada b, ve b, vektdrleri iki boyutlu grafitin ters érgii baz vektorleridir.

— 2T ~ 27 » 2w 27w
bl =—F=1+—] E(_a_)a
3a a J3a a

b,

s 27 A 27 2_7[

—_2_7Z-| +_J_(_
Jia a J3a© a

) (a; Orgli sabiti) (2.27)
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é‘ M
Sekil 2.5 KNT lerin Brillouin bolgesi ( R. Saito, G. Dresselhaus, M.S. Dresselhaus, 1998)
Sekil 2.5°de Ch =(4,2) chiral karbon nanotiip i¢in IZI ve Rz ters Orgii vektorleri
gosterilmistir. NIZIZ(—tZBl +t152) 2-boyutlu grafin i¢in bir ters Orgii vektoriine karsilik
geldiginden N IZI ile ayrilan iki dalga vektorii birbirinin aynisidir. t; ve t, nin “1” den baska
ortak boleni olmadigindan, N-1 vektoriin (p IZl (u=1,2,3,....N-1)) hicbiri ters orgii vektorii
degildir. Yani N dalga vektorii (u Rl (u=0,1,2,3,....N-1)) N tane ayrik k dalga vektorii verir.

Bu dalga vektorlerinin boyu, birinci Brillouin bolgesinin uzunlugu olan 2_|_—7T dir. Bu N tane k

dalga vektorii degeri, N tane bir boyutlu enerji bandi meydana getirir. T vektériiniin gegis
simetrisinden dolay1 sonsuz uzunluklu bir KNT i¢in IZZ vektorii yonilinde bir siirekli dalga

vektorii elde edilir. Fakat L, uzunluklu KNT i¢in dalga vektorleri arasindaki fark 2I__7[ dir. Bu
t

fark deneysel olarak da gézlenmistir.
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Cizelge 2.3 KNT ler i¢in Parametreler ( R. Saito, G. Dresselhaus, M.S. Dresselhaus, 1998)

Sembol Isim Formul Deger
&) = [a,| baz vekior a=13a,, =2,49A° a,. = L49A°
e biiyiikliigii ce T ce T
= gercek uzay baz V31 3 1 .
a,,4a, vektorii (7 , E)a , (7 ,—E)a X,y koordinati
= ters orgii baz L 2z L 27 .
b,,b, vekiorii ( B ) 2 ( i ) a x,y koordinati
C, chiral vektor C,=n & -+m &, =(n,m) 0<|m[<n
] katwinsewe | (6o o s om
uzunlugu
L
d, cap de=—
T
sing - —_3m o<l <Z
24/n* +m? +nm 6
o chiral agis1 A
3m
cosd = 2n+m tan @ =
24/n* +m? +nm 2n+m
d ebob(n,m)
eger (n-m) 3d ‘nin kati ise d, = 3d
d, ebob(2m+n,2n+m)
eger (n-m) 3d ‘nin kat1 degil ise d, =d
T Oteleme vektorii T =t a, +tda, =(t,t,) ebob(t,,t,)=1
= Oteleme vektoriiniin = ABL
U A T=[T|=——
biiytkligi d,
\ birim hiicre igindeki |y _ 2(n° +m’+nm)
hegzagon sayisi .
R simetri vektori R = pa, +9a, =(p,q) ebob (p,q) =1
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3. KARBON MALZEMELERDE SIKI - BAG YONTEMi HESAPLAMALARI

Birim hiicrelerin &, (i =1,2,3) 6rgii vektorleri yoniindeki 6teleme simetrilerinden dolayr ¥ ile

gosterilen herhangi bir 6rgii dalga fonksiyonu
T, ¥ =e*hy (i=123) 3.1)

ifadesiyle verilen Bloch teoremini saglar. Burada T_, & orgii vektorii boyunca dteleme

islemini, k bir dalga vektoriinii gostermektedir. Bu bagintiy1 saglayan birgok farkli ¥ dalga
fonksiyonu vardir. En sik kullanilan ¥ fonksiyonu diizlem dalgalarin lineer birlestirilmesi

halinde yazilabilenlerdir. Diizlem dalgalarin sik¢a kullanilmasinin nedenleri:

e Diizlem dalgalar lizerinde integrallerin kolayca ve analitik olarak alinabilmesi,

e Nimerik duyarhiligin sadece kullanilan diizlem dalga sayisina bagli olmasidir.
Ancak diizlem dalga yonteminin getirdigi bazi sinirlamalar da vardir. Bunlar:

e Hesaplamanin boyutlar1 biiyiiktiir,

e Diizlem dalga fonksiyonunu katilardaki atomik orbitallerle iliskilendirmek zordur.

Bloch teoremini saglayan ve birim hiicre veya atomdaki j. atomik orbital ile iliskili Siki-Bag

Bloch fonksiyonu
= 1< ik.R = B ;
#;( ,r)=WZe T (r=-R) - (J=1...n) 3.2)
R

ifadesi ile verilir. Burada N kristaldeki atom sayisi, R atomun pozisyonu, ¢; atomun
J. durumundaki dalga fonksiyonu, n birim hiicredeki dalga fonksiyonu sayisidir. Katilarda her

k degeri igin n tane Bloch fonksiyonu vardir. ¢ (IZ, F) fonksiyonu olusturulurken N =10

birim hiicredeki ¢, ler e'®® faz vektorii ile carpilip kristali (katty1) meydana getiren R érgii

vektorleri lizerinden toplam alinmistir. Bu sekilde Bloch fonksiyonunda atomik orbitallerin

kullanilmasinin avantajlart:

e Birim hiicredeki atomik dalga fonksiyonu sayisi n, diizlem dalga sayisindan daha
azdir.
e Bir¢ok fiziksel o0zelligin formiilleri atomik orbitaller kullanilarak rahatlikla

c¢ikartilabilir.



28

Siki-Bag metodunun dezavantajlari:

e Atomik orbitallerin atomlar aras1 bélgeyi tanimlayamamasi,

e Sayisal duyarlilig1 gelistirmenin zorlugudur.

Denklem (3.2) de verilen Siki-Bag fonksiyonu Bloch sartini saglamaktadir. Fonksiyon a

kadar 6telendiginde,
C o s | Sk e = B
(K, T +a)=WZe fp,(F+a-R) (3.3)
R

ise Bloch sartin1 sagladig1 goriilmektedir. Her &, orgii vektorii boyunca 6teleme isleminde

1

periyodik smir sartlar1 kullanildiginda (M = N 73)

¢, (K,T+Ma,) =¢,(K,T) (i=1,2,3) (3.4)

ikMai _ 1

Burada T,,; =1e sartin1 getirir. Buradan da k ile p arasindaki baginti

k=2PZ (p=01..M=1) (i=12.3) (3.5)
Ma,
bulunur.

Ug boyutta k nin bilesenleri k., k. ,k, ile gosterilir. Birinci Brillouin bélgesinde M = N tane

xo Ny

dalga vektorii vardir. K, ler siirekli degiskenler seklinde algilanmaktadir.

Bir katinin 6zfonksiyonlart ¥, (IZ,F) (j=12,...,n), Bloch fonksiyonlarinin ¢j,(|Z, r) lineer

kombinasyonu seklinde yazilir:
Wi (K, F) =2 Cu (k) (K, F) (3.6)
j=1

Burada C J-J-.(IZ) tanimlanmasi gereken katsayilardir.

Eger H katinin hamiltoniyeni ise bu dalga fonksiyonlarinin j inci 6zdegerleri K cinsinden
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o (w|H|w,) [wiHW
00 (W,|¥;)  [wiwdr

(3.7)

dalga fonksiyonu bagintilarin1 yerine koyup, indeks degisikligini yaptiktan sonra

- j;f:‘?c”'@i ‘H‘¢J"> j;lHjj'(E)C;Cij'
Ei (k) == = (3.8)
j;1CijCij'<¢j ‘¢J> j;lSjj,(k)Ci’;Cij,

Burada H jj,(IZ) = <¢ j ‘H ‘ ¢ j,> transfer integral matrisi,

Sy (k) = <¢ j ‘ @ j,> (J, J'=1,.......,n) overlap integral matrisidir. Verilen belli bir k degeri igin
nxn matrislerini belirledigimizde 6zdegerleri minimize eden C;; katsayilarini bulabiliriz. C;;

katsayilar1 da k ya baglidir.

E; (k)

Lokal minimum degerini ai = 0 sartin1 kullanarak bulabiliriz.

" =

ij
C;; e gore kismi tiirev aldigimizda diger katsayilar1 C;;., C;., C;; i sabit kabul edersek

N . N .,

5. () Z H ;. (k)Cy Z H ; (k)C;Cy

aé* _ :;:1 =l _ Zsjj'(k)cij' =0 (3.9)
ii — * N = . i'=

: _Zsjj'(k)CijCij' (_Zsjj,(k)cijcij} a

j=l -
5] =1

N —
denklemin her iki tarafini )" S, (k)C;C;, ile ¢arpip

N

Z H, (k)C,C,
E, (k)= ifadesini kullanirsak denklem (3.10)
DS, (k)C;Cy

jij=1

ZHH.(IZ)CU, :Ei(IZ)ZSH,(IZ)C”, (3.11)
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Situn vektoruni

cC.=| " (3.12)

seklinde tanimlarsak o zaman denklem
HC, = E, (k)SC, (3.13)
seklinde yazabiliriz.

Eger [H —Ei(IZ)S]Ci =0 matrisinin tersi varsa her iki tarafi bu ters matris ile carpariz.
Boylece C, matrisi sifir olur. C, matrisi sifir olursa higbir dalga fonksiyonu elde edilemez.

Onun i¢in detfH —ES]=0 olmalidir. Bu denklem her bir k degeri ig¢in n tane enerji
Ozdegerlerini E, (IZ) (i=1,....,n) veren sekiiler denklemdir.

Siki-Bag yonteminde enerji dispersiyon degerlerinin bulunmasinda izlenecek yol:

Siki-Bag yonteminde, sekiiler denklem

detfH —ES]=0 (3.14)
coziilerek enerji Ozdegerleri E, (k) bulunur. Bu ozdegerler ters orgii uzaymn Birinci
Brilloiun bélgesindedir. Ug boyutlu bir kat1 igin k nin her degeri igin

e Birim hiicre ve birim hiicre vektorleri &, tanimlanir. Birim hiicredeki atomlarin

koordinatlar1 belirlenir. Hesaplarda kullanilacak olan n tane atomik orbitaller segilir.

e Brillouin bdlgesi ve ters orgii vektorleri Bi tanimlanir. Brillouin bolgesindeki simetri

eksenleri ve k noktalari segilir.

e Segilen k noktalarinda transfer ve overlap (H;veS;) matrisleri olusturulur.

Eger overlap matrisi birim matris olarak alinip sadece transfer matrisi olusturulursa Slater-
Koster extrapolasyonu uygulanmis olur. Siki-Bag hesaplar1 “self-consistent” degildir, yani
hakiki sistemlere uygularken matris elemanlar1 sistem parametreleri olarak segilip, deneysel

sonug veya “first-principle” hesap sonuglarina fit edilerek bulunur.
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Daha sonra Slater- Koster veya Iz.ﬁ extrapolasyon metotlart uygulanir. Siki-Bag ydntemi

kovalent yapilar icin kullanilmaktadir. sp, sp”, sp° seklinde hibritlesen sistemlere

uygulanmaktadir.
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4. KARBON NANOTUPLERIN ELEKTRONIK YAPISI

TDKNT lerin dikkat cekici elektriksel 6zellikleri yapildiklar: 2-boyutlu yapilar olan ‘grafinin’
elektronik yapisindan kaynaklanir. Grafin, grafitin tek bir tabakasi olarak diisiiniilebilir.

TDKNT lerin elektrik iletkenlikleri, fermi enerjisi civarindaki elektronik dogasindan

kaynaklanir. TDKNT lerin elektronik yapilari, 2 boyutlu grafinden elde edilebilir. éh ile

—

tanimlanan g¢evresel eksen iizerine uygulanan periyodik sinir kosullart uygulanmasi ile C,

dogrultusundaki dalga vektorleri kuantize olurlar. T vektorii yani tiip ekseni dogrultusundaki

dalga vektorleri sonsuz tiip i¢in siireklidir. Gergekte, bir KNT nin boyu sonlu oldugundan

(L), ayrik k dalga vektorleri beklenebilir.
Ak =27/L 4.1)

Boylece enerji bantlari, bir 1 boyutlu enerji dispersiyon bagintilar1 seti igerir.

G

—_

k
Kl

b2

&

Sekil 4.1 Metalik enerji bandi sart: YK vektoriiniin boyunun, Kl boyuna orani tam say1 ise,
metalik enerji band1 elde edilmis olur ( R. Saito, G. Dresselhaus, M.S. Dresselhaus, 1998).

WW' dan ylZl ile ayrilan ¢izgi segmentlerinde bulunan 2 boyutlu grafinin enerji dispersiyon
bagintilar EQZD(IZ) ile katlanir. Oyle ki IZZ ye paralel dalga vektorleri, WW' ¢izgi

segmentleri ile ayni yerde olurlar (Sekil 4.1). Boylece N tane, denklem 4.2 ile verilen

TDKNT enerji dispersiyon bagintilarina karsilik gelen 1 boyutlu enerji dispersiyon bagintilar
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olusur.

Ko VR | (u=0ul,.... ,N—lve—$<k<£) (4.2)

E,(k)=E,p| k \Kz T

Kesikler, (kIZ2 / Kz )+ ,ulzl cizgilerinde olustugunda, N parca enerji dispersiyon egrileri, 2

boyutlu grafin i¢in 2 boyutlu enerji dispersiyon alani kesitine denk olur. Eger belirli bir (n,m)

nanotiip igin, kesikli ¢izgiler, 2 boyutlu grafitin 7 ve 7z~ enerji bantlarinin simetri tarafindan
yozlastirildig1 yerde, 2 boyutlu Brillouin bolgesinin K noktasina dogru ilerlerse 1 boyutlu
enerji bantlari, sifir enerji yariklarina sahip olurlar. Bu KNT ler i¢in Fermi diizeyi civarindaki
durum yogunlugu belirli bir deger alir ve bdylece bu tiipler metaliktir. Eger kesikli ¢izgiler K
noktasina dogru ilerlemezlerse, KNT ler valans ve iletkenlik bantlar1 arasinda belirli enerji

yariklarina sahip olurlar ve boylece yariiletken davranis gosterirler.

Sekil 4.1 deki YK vektoriiniin boyunun, Rl boyuna orani tam say1 ise metalik enerji bandi

elde edilmis olur. Burada YK vektorii

vk = 2nEmg 4.3)
3

bagintisi ile verilir. Metalik nanotiip sart, (2n+m) veya (n—m) degerinin 3 sayisinin katlar

olmasidir. Ozellikle (n,n) ile verilen armchair KNT ler her zaman metaliktir. (n,0) ile

verilen zig-zag KNT ler yalnizca ndegerinin 3 sayisinin katt oldugu durumlarda metaliktir.

Diger durumlardaki zig-zag KNT ler yariiletken davranis gosterirler.
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4.1 Durum Yogunlugu ve Enerji Bant Arahg

Sekil 4.2 Fermi enerjisi civarinda elektronik durumlarin k dalga vektoriine gore degisimi

Biitiin metalik KNT ler i¢in durum yogunlugu cap ve chirality den bagimsiz olarak tiip ekseni

boyunca birim uzunluk basina

N(E,)=——o

J3ra ]

seklinde verilir.

a grafin tabakanin orgii sabiti ve t komsu iki karbon bagi arasindaki siki bag overlap

enerjisidir.
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E(k)t

Sekil 4.3 éh =(9,6) Achiral karbon nanotiip i¢in enerji bandinin degisimi ( R. Saito, G.
Dresselhaus, M.S. Dresselhaus, 1998)

1-boyutlu metalik nanotiip (n,m) = (9,6) icin —t ve t enerji araliginda enerji bandinin degisim

grafigi gosterilmektedir. E(k)/ |t| birimsizdir. Fermi seviyesindeki enerji degeri E=0 dir. (9,6)
KNT nin en biiyiik ortak boleni (ebob) 3 tiir. O halde d=3 ve d, =3 olarak yazilir ve k=0

durumunda dort enerji bandi kesigsmektedir. Buda bize fermi enerjisi civarinda elektronik

durum yogunlugu oldugunu gostermektedir ve (9,6) KNT metalik davranig gostermektedir.
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E(k)Vt

Sekil 4.4 Ch =(7,4) Achiral karbon nanotiip i¢in enerji bandinin degisimi ( R. Saito, G.
Dresselhaus, M.S. Dresselhaus, 1998)

1-boyutlu metalik nanotiip (n,m) = (7,4) i¢in —t ve t enerji araliginda enerji bandinin degisim

grafigi gosterilmektedir. E(k)/ |t| birimsizdir. Fermi seviyesindeki enerji degeri E=0 dir. (7,4)
KNT nin en biiyiik ortak boleni (ebob) 1 dir. O halde d=1 ve d =3 olarak yazilir ve

k=+(2/3)(#/T) durumunda iki enerji bandi kesismektedir. Buda bize fermi enerjisi

civarinda elektronik durum yogunlugu oldugunu gostermektedir ve (7,4) KNT metalik

davranig gostermektedir.
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Sekil 4.5 (10,0) ve (9,0) KNT lerin durum yogunlugu ( R. Saito, G. Dresselhaus, M.S.
Dresselhaus, 1998)

Sekil 4.5 (a) ve (b) sirasiyla (10,0) ve (9,0) zig-zag yapidaki karbon nanotiiplerin durum
yogunlugu grafigi goriilmektedir. Zig-zag yapidaki metalik (9,0) KNT ile yariletken (10,0)
KNT nin durum yogunlugu karsilastirmalar1 incelenmistir. Fermi enerjisi civarindaki durum
yogunlugu E=0 konumuna getirilmistir. Yariiletken karbon nanotiipler i¢in durum yogunlugu
sifir degerine sahipken metalik karbon nanotiipler i¢in belirgin bir durum yogunlugu degeri

vardir.
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5. SONUCLAR

Bu tez ¢aligmasinda farkli yapidaki karbon nanotiiplerin (metaller i¢in 2x2 den 20x20 ye
kadar tiim tiipler, yariiletkenler i¢in ise 4x0 dan 30x0 a kadar tiim tiipler) durum yogunluklar1
0,1 K de ve 300 K de 0,025 eV elektronik sicaklikta O(N) Siki-Bag Molekiiler Dinamik
simiilasyon yontemi kullanilarak incelenmistir. Calismalarimda G.Dereli, C.Ozdogan
(2003)(a), G.Dereli, C.Ozdogan (2003)(b), C.Ozdogan, G.Dereli, T.Cagin (2002) tarafindan
gelistirilen O(N) siki-bag molekiiler dinamik simiilasyon programi kullanildi. Bu program da
velocity verlet algoritmalar1 kanonik NVT ortaminda kullanildi. Simiilasyon siiresini saptayan
molekiiler dinamik adimi 1 fs olarak secildi. Simiilasyon programinda KNT nin boyunu
belirleyen katman sayist (nlayer) 20 olarak segildi. O(N®) yéntemi, Schrodinger denklemini
tim sistemin Hamilton matrisinin kdsegenlestirilmesiyle ¢ozer, bu da atom sayisinin (N)
kiipii ile orantili simiilasyon zamam O(N®) gerektirmektedir. Order(N) metodu ise, tim
sistemi alt sistemlere boler. Her bir alt sistemin ¢dziimleri bulunarak toplam sistemin ¢ézimii
elde edilir (divide and conquer-D&C). O(N) teknigi her atomun sadece yerel ¢evresinin bag
yapmaya etkisi oldugu prensibinden hareket eder. Buna gore alt sistemler segilir. D&C
yaklagimi, tiim sistemi alt sistemlere bolerek her bir sistemi, kendi igerisinde ¢ozer. Her alt
sistemin bir buffer bolgesi ve buna gore olusturulmus hamilton matrisi vardir. Tiim sistemin
hamilton matrisinin ¢6ziimii yerine olusturulan kiiciik hamilton matrislerinin ¢oziimii yapilir.
Kiiciik hamilton matrisleri kosegenlestirilerek 6zdegerler ve 6zvektorler elde edilir. Her bir alt
sistem kosegenlestirildikten sonra elde edilen bilgiler esas sistemin kimyasal potansiyelini
hesaplamada kullanilir. Hesaplanan kimyasal potansiyel bize fermi enerjisinin seviyesini
verir. Buradan bant yapisi enerjisi bulunur. Her alt sistem ¢0zlimlerinin toplamiyla tiim
sistemin ¢6zimil bulunmus olur. Alt sistemlerin biiyiikliglinii “buffer skin size” parametresi
belirler. O(N) sonuclarmin, O(N?) ile uygunlugunu saglayabilmek icin, ¢alisilan her tiip i¢in
O(N?)-O(N) enerji hata grafikleri olusturulmustur. Bu grafikler tiipiin 1 MD simiilasyon adim
i¢in, O(N’) ortalama atom basimna toplam enerji degeri ile O(N) atom basina toplam enerji
degerleri arasindaki farkin (bu fark “hata” olarak tanimlanmistir) farkli “buffer skin size”
degerlerine gore ¢izilmesi ile olusturulmustur. Sekil 4.6 ve Sekil 4.7 bu calismalara 6rnek

olarak verilmistir.
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Sekil 4.6 Zig-Zag KNT lerin ‘Buffer Skin Size’ parametresine bagli olarak O(N3) - O(N)
Toplam Enerji Fark grafikleri
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Sekil 4.7 Armchair KNT lerin ‘Buffer Skin Size’ Parametresine bagli olarak O(N3) - O(N)
Toplam Enerji Fark grafikleri
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Sekil 4.6 ve Sekil 4.7 de enerji farkini sifir veya sifira yakin veren 4.6 A°, 4.8 A°, 4.8 A°,

6.0 A° buffer skin size parametreleri belirlenmistir. Buffer skin size degeri O(N’) ortalama
atom basina toplam enerji degerleri ile O(N) atom basina toplam enerjilerinin farkini
minimum yapan deger baz alinarak bulunmustur. Buffer skin size parametresinin biiylik
secilmesi simiilasyon zamanini attirir. Kiigiik sec¢ilmesi ise hatali sonuglara neden olur. Bu
nedenle enerji farkint minimum yapan degerler buffer skin size parametresi olarak
belirlenmistir. Cizelge 4.1 ve 4.2 de calisilan biitiin KNT ler i¢in “buffer skin size”

parametreleri tablo halinde verilmistir.

Cizelge 4.1 Armchair KNT ler i¢in Buffer Skin Size (AO) Degerleri

C, =(n,m) Buffer Skin Size(A”) | C,=(n,m) | Buffer Skin Size( A®)
2,2) 43 (12,12) 49
(3.3) 38 (13,13) 4.8
(4,4) 49 (14,14) 48
(5.5) 4.4 (15,15) 52
(6,6) 4.6 (16,16) 5.1
(7,7) 4.6 (17,17) 5.0
(8.,8) 4.6 (18,18) 6.0
(9,9) 4.6 (19,19) 48
(10,10) 4.8 (20,20) 6.0

(11,11) 49
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Cizelge 4.2 Zig-Zag KNT ler i¢in Buffer Skin Size( AO) Degerleri

C, =(n,m) Buffer Skin Size( A) C, =(n,m) Buffer Skin Size( A)
(4,0) 5.0 (18,0) 4.6
(5,0) 5.0 (19,0) 5.8
(6,0) 4.6 (20,0) 5.7
(7,0) 49 (21,0) 4.8
(8,0) 4.4 (22,0) 47
9,0) 4.6 (23,0) 5.8
(10,0) 43 (24,0) 48
(11,0 45 (25,0) 5.8
(12,0 45 (26,0) 4.7
(13,0) 4.6 (27,0) 4.7
(14,0) 45 (28,0) 4.8
(15,0) 4.8 (29,0) 5.8
(16,0) 4.6 (30,0) 48
(17,0) 4.6
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Buffer skin size parametresi belirlendikten sonra program, farkli yapidaki KNT ler i¢in belirli
molekiiler dinamik simiilasyon adimlarinda calistirildi. Calistirilan her bir simiilasyon adimi
belirli bir zamana karsilik gelmektedir (At) (Ek 1). Yapilan ¢aligmalarin neticesinde, farkli
yapidaki tiiplerin, bant enerji arahigi (E;), fermi enerji degerleri ve elektronik durum
yogunluklar1 (eDOS) molekiiler dinamik (MD) adimina bagli grafikleri elde edilmistir. Bu
grafikler kullanilarak, farkli yapidaki KNT lerin elektronik durum yogunluklar1 (eDOS) ile
caplarma (denklem 2.5) bagl iliskileri incelenmis ve literatiirdeki yapilan ¢alismalarla olan

durumlari karsilagtirilmali olarak degerlendirilmistir.

O(N) siki bag molekiiler dinamik yontemi paralel ortamda calistirilarak farkli simetrik

yapilardaki tek duvarli karbon nanotiipler i¢in fermi enerji degerleri (E; ) iki farkli sicaklik

icin (0,1 K ve 300 K) elde edildi (Cizelge 4.3 -4.4-4.5ve 4.6).

Cizelge 4.3 Armchair KNT lerin 0.1 K Sicakliktaki Fermi Enerji ( E; ) Degerleri

KNT nin yarigapi E (01K
(n,m) Atom Sayi1s1 (similasyon) ¢ (0,1K)
(2,2) 80 1,404609 3,49862
(3,3) 120 2,065612 3,29100
(4,4) (4.9) 160 2,735498 3,83522
(4,4) (5.6) 160 2,735498 3,54030
(5,5) 200 3,408721 3,72534
(6,6) 240 4,083567 3,66642
(7.7) 280 4,759325 3,74300
(8,8) 320 5,435650 3,74000
(9,9) 360 6,112349 3,73510
(10,10) 400 6,789311 3,70652
(11,11) 440 7,466462 3,73308
(12,12) 480 8,143755 3,73484
(13,13) 520 8,821157 3,73400
(14,14) 560 9,498645 3,73272

(15,15) 600 10,176201 3,73100
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Cizelge 4.4 Zig-Zag KNT lerin 0.1 K Sicakliktaki Fermi Enerji ( E; ) Degerleri

KNT nin yarigap1 E (0.1K

(n,m) Atom Sayisi (simiilasyon) ¢ (0,1 K)
(4,0) 80 1,606753 3,10686
(5,0) 100 1,989787 3,33714
(6,0) 120 2,375706 3,36242
(7,0) 140 2,763236 3,73614
(9,0) 180 3,540941 3,71132
(10,0) 200 3,930579 3,70672
(11,0 220 4,320547 3,71808
(12,0) 240 4,710763 3,71222
(13,0) 260 5,101169 3,71636
(14,0) 280 5,491724 3,72174
(17,0) (4.6) * 340 6,664018 3,72246
(17,0) (5,8) * 340 6,664018 3,72700
(22,0) 440 8,619078 3,72412
(24,0) 480 9,401355 3,72760
(26,0) 520 10,183725 3,72512
(28,0) 560 10,966169 3,72870
(30,0) 600 11,748673 3,72718

*(17,0) KNT ig¢in iki farkli “buffer skin size” parametresi i¢in hesaplama yapilmistir.
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Cizelge 4.5 Armchair KNT lerin 300 K Sicakliktaki Fermi Enerji ( E; ) Degerleri

KNT nin yarigap1 E (300K

(n,m) Atom Sayisi (similasyon) e ( )
2,2) 80 1,404609 3,51000
(3,3) 120 2,065612 3,35800
(6,6) 240 4,083567 3,61599
7,7) 280 4,759325 3,72900
(8,8) 320 5,435650 3,73399
(9,9) 360 6,112349 3,72300
(10,10) 400 6,789311 3,69899
(11,11) 440 7,466462 3,72199
(12,12) 480 8,143755 3,73600
(13,13) 520 8,821157 3,72900
(14,14) 560 9,498645 3,72799
(15,15) 600 10,176201 3,73000
(16,16) 640 10,853813 3,72600
(17,17) 680 11,531471 3,72900
(19,19) 760 12,886895 3,72600
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Cizelge 4.6 Zig-Zag KNT lerin 300 K Sicakliktaki Fermi Enerji ( E; ) Degerleri

KNT nin yarigap1 E (300K
(n,m) Atom Sayis1 (simiilasyon) e ( )
(4,0) 80 1,606753 3,10200
(5,0) 100 1,989787 3,32100
(6,0) 120 2,375706 3,54200
(9,0) 180 3,540941 3,68799
(11,0) 220 4,320547 3,71099
(12,0) 240 4,710763 3,72300
(13,0) 260 5,101169 3,69799
(14,0) 280 5,491724 3,71499
(15,0) 300 5,882398 3,71399
(16,0) 320 6,273168 3,70799
(17,0) 340 6,664018 3,71900
(18,0) 360 7,054934 3,72099
(19,0) 380 7,445905 3,72199
(21,0) 420 8,227984 3,71600
(22,0) 440 8,619078 3,71900
(23,0) 460 9,010203 3,72300
(24,0) 480 9,401355 3,70799
(25,0) 500 9,792529 3,72499
(26,0) 520 10,183725 3,71700
(27,0) 540 10,574939 3,71799
(28,0) 560 10,966169 3,70499
(29,0) 580 11,357414 3,72300
(30,0) 600 11,748673 3,72000
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Farkli simetrik yapilardaki karbon nanotiipler i¢cin fermi enerji degerleri 0.1 K ve 300 K
sicaklik degerleri i¢in hesaplanmistir. Bu degerler fermi enerjisi civarinda karbon
nanotiiplerin davranigini (metalik, metalik yariiletken veya yariiletken ) belirlememizi sagladi.
Fermi enerjisi civarinda elektronik durum yogunlugu (eDOS) grafiklerine bakilarak farkli
simetrik yapidaki karbon nanotiiplerin metalik veya yariiletken bir davranig gosterdigi
belirlendi. Elektronik durum yogunlugu grafiklerinde fermi enerjisi civarinda elektronik
durum yogunlugu gozleniyorsa karbon nanotiiplerde metalik davranig, gostermiyorsa

yariiletken davranis beklenir.

Simiilasyonlarda, elektronik durum yogunluklar1 asagidaki formiiller kullanilarak

hesaplanmaktadir;

dN(e)  N(s+€)—N(¢)
de e

p(e) =

N sistemdeki elektron sayis1 olmak tizere:

Neety 4Ny 2 4Ny

N(g)zzizz; 1+ f((E—gi)/kBT)*;|H(j’i)|

Elektronik durum yogunlugu grafiklerinde egimlerdeki degisiklikler bize orada bir durum
yogunlugu oldugu bilgisini verir. Cizelge 4.7 ve 4.8 de zig-zag KNT ler i¢in 2 farkl sicaklikta
(0.1 K ve 300 K de) enerji bant aralig1 degerleri verilmistir.

Sekil 4.10 ve 4.11 de bu degerler yaricapa karsi ¢izilmistir. Yarigap arttik¢a enerji bant araligi
diismektedir KNT lerin yaricap: biiylidiikce enerji bant araligi grafin tabakanin enerji bant

aralig1 degerine yaklagmaktadir.



49

Cizelge 4.7 Zig-Zag KNT ler i¢in 0.1 K Sicakliktaki Bant Araligi (E, ) Degerleri

KNT nin yarigap1 Egap(eV)
(n,m) Atom Say1st (simiilasyon) (0.1 K)
(4,0) 80 1,606753
(5,0) 100 1,989787 1,07
(6,0) 120 2,375706 0,35
(7,0) 140 2,763236 0,61
(9,0) 180 3,540941 0,11
(10,0) 200 3,930579 0,59
(11,0) 220 4,320547 0,69
(12,0) 240 4,710763 0,08
(13,0) 260 5,101169 0,49
(14,0) 280 5,491724 0,53
(15,0) 300 5,882398 0,06584
(16,0) 320 6,273168 0,43
(17,0) 340 6,664018 0,42
(18,0) 360 7,054934 0,0474
(19,0) 380 7,445905 0,36
(20,0) 400 7,836924 0,37
(21,0) 420 8,227984 0,24
(22,0) 440 8,619078 0,35
(23,0) 460 9,010203 0,3
(24,0) 480 9,401355 0,035
(25,0) 500 9,792529 0,29
(26,0) 520 10,183725 0,24
(27,0) 540 10,574939 0,035
(28,0) 560 10,966169 0,29
(29,0) 580 11,357414 0,24
(30,0) 600 11,748673 0,01082
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Cizelge 4.8 Zig-Zag KNT ler i¢in 300 K Sicakliktaki Bant Araligi ( E;) Degerleri

KNT nin yarigap1 Egap(eV)

(n,m) Atom Say1st (simiilasyon) (300 K)
(4,0) 80 1,606753

(5,0) 100 1,989787 0,91
(6,0) 120 2,375706 0,29
(7,0) 140 2,763236

(9,0) 180 3,540941 0,13
(10,0) 200 3,930579 0,58
(11,0) 220 4,320547 0,66
(12,0) 240 4,710763 0,07
(13,0) 260 5,101169 0,45
(14,0) 280 5,491724 0,43
(15,0) 300 5,882398 0,04
(16,0) 320 6,273168 0,38
(17,0) 340 6,664018 0,35
(18,0) 360 7,054934 0,03
(19,0) 380 7,445905 0,33
(20,0) 400 7,836924 0,34
(21,0 420 8,227984 0,23
(22,0) 440 8,619078 0,29
(23,0) 460 9,010203 0,25
(24,0 480 9,401355 0,02422
(25,0) 500 9,792529 0,27
(26,0) 520 10,183725 0,12
(27,0 540 10,574939 0,00446
(28,0) 560 10,966169 0,24
(29,0) 580 11,357414 0,17
(30,0) 600 11,748673 0,0323
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Yariiletken zig-zag KNT :(m =0) durumunda (n—m = 3i) ise (fh =(n,0) vektorii yariiletken

zig-zag KNT (i : tamsay1 olmak lizere)
Sekil 4.12 de yariiletken zig-zag KNT lerin iki farkli sicaklikta enerji bant araliklar yarigapa

gore ¢izildi. Her iki sicaklik degeri iginde enerji bant aralidi degerleri yarigapa gore —
r

seklinde azalmaktadir. Sicaklik arttik¢a enerji bant aralig1 degerlerinde azalma gozlendi.

(m=0)durumunda (N—m=3i) ise; bu KNT ler metal zig-zag KNT olarak tanimlanir.

(1 : tamsay1 olmak iizere)

Sekil 4.13 te metal zig-zag KNT ler i¢in iki farkli sicaklikta enerji bant araligi degerleri KNT
birim hiicresindeki hegzagon sayisina gore ¢izildi. Bu grafikte de metal zig-zag KNT ler
icinde enerji bant araligi degerlerinin hegzagon sayisi arttikca daha hizli bir sekilde sifira
gittigi gozlemlendi. Bu sonug literatiirde bu KNT ler icin metalik yariiletken KNT ler
teriminin kullanilmasini desteklemektedir. Sicaklik etkisinin enerji bant araligi degerlerinde

azalmaya neden oldugu goézlendi.
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Sekil 4.14 ten 4.21 e kadar 0.1 K de elde edilen elektronik durum yogunlugu grafikleri
verilmistir. Kesik cizgilerle verilen durum yogunlugu grafikleri her bir enerji degerindeki
yerel durum yogunluklarini gostermektedir. Simiilasyon oncesi ve simiilasyon sonrasi sistem
belli bir dengeye (equilibration) ulastiktan sonraki durumlar grafik iizerinde belirtilmistir.
Ayrica fermi seviyeleri grafikler iizerinde okla isaretlenmistir. Bu grafikler 0.1 K de elde

edilmistir.

Bu grafikler bize fermi enerjisi civarinda yerellesmis durumlarin olup olmadigina dair bilgi
vermektedir. Bu da KNT lerin metal, yariiletken veya metalik yariiletken 6zellik gdstermeleri

ile ilgili bilgiler vermektedir.
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Sekil 4.22 den 4.28 e kadar 300 K de elde edilen elektronik durum yogunlugu grafikleri 6rnek
olarak verilmistir. Kesik ¢izgilerle verilen durum yogunlugu grafikleri her bir enerji
degerindeki yerel durum yogunluklarini gdstermektedir. Simiilasyon &ncesi ve simiilasyon
sonrasi sistem belli bir dengeye (equilibration) ulastiktan sonraki durumlar grafik iizerinde
belirtilmistir. Ayrica fermi seviyeleri grafikler lizerinde okla isaretlenmistir. Bu grafiklerden

elde edilen enerji bant araliklar1 Cizelge 4.7 ve 4.8 de tablo halinde verilmistir.
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6. YORUM

Bu ¢alismada O(N) siki-bag molekiiler dinamik yontemi kullanilarak farkli simetrik yapidaki
karbon nanotiiplerin (metaller i¢cin 2x2 den 20x20 ye kadar tiim tiipler, yariiletkenler i¢in ise
4x0 dan 30x0 a kadar tiim tiipler ) iki farkli sicaklikta elektronik durum yogunluklari, enerji
bant araliklar1, fermi seviyeleri incelenmistir. incelenen biitiin tiipler i¢in O(N) sonuglarinin
O(N’) ile uygunlugunu saglayabilmek icin, O(N’)- O(N) enerji hata grafikleri
olusturulmustur. Calisilan biitiin tiipler icin O(N®) ortalama atom basma toplam enerji

degerleri ile O(N) atom basina toplam enerji degerlerinin farkini minimum yapan deger baz
almarak “buffer skin size” parametreleri belirlenmistir. Buffer skin size parametresi
belirlendikten sonra siki-bag molekiiler dinamik programi farkli yapidaki KNT ler i¢in belirli
molekiiler dinamik adimlarinda calistirilmistir. incelenen farkli simetrik yapidaki KNT ler
icin elektronik durum yogunluklar1 (eDOS), bant araligi enerjisi, fermi enerji degerleri
molekiiler dinamik (MD) adimina bagli olarak c¢alisilmistir. Fermi enerji civarindaki
elektronik durum yogunlugu grafiklerine bakilarak farkli simetrik yapilardaki karbon
nanotliplerin metalik, yariiletken ve metalik yariiletken bir davranis gosterdigi belirlenmistir.
Bant enerji aralig1 degerleri farkl sicaklik degerleri i¢in yarigapa karsi cizilmistir. Yarigap
arttikca enerji bant araligimi diigmektedir. Yariiletken zig-zag karbon nanotiiplerin farkl iki

sicaklik degeri i¢in enerji bant araliklar1 yarigapa gore ¢izilmistir. Her iki sicaklik degeri
iginde enerji bant arahigi degerleri yaricapa gore — seklinde azalmaktadir. Metalik zig-zag
r

karbon nanotiipler i¢inde ayni ¢alisma yapilmistir. Metalik zig-zag karbon nanotiipler i¢inde
enerji bant aralig1 degerlerinin hegzagon sayisi arttikca daha hizli bir sekilde sifira gittigi
gozlemlenmistir. Beklenildigi gibi sicaklik etkisi her iki cins KNT de (yariiletken ve metalik

yariiletken KNT ) enerji bant aralig1 degerlerini diistirecek sekilde olmustur.

Bu calismada incelenen armchair KNT ler metalik davranis gostermistir. Zig-zag KNT ler
icinde n-m=3i durumunu saglayan KNT lerde metalik davranig gosterdigi belirlenmistir.
Diger zig-zag KNT lerin bant arali§1 enerjisi sonuglarina bakilarak yariiletken bir davranig

gosterdigi belirlenmistir.

Bu calismada incelenen farkli simetrik yapilardaki KNT lerin teorik ve literatiir sonuglar ile
karsilastirmasi yapilmistir. R.Saito, G.Dressselhaus ve M.Dresselhaus (1998) un vermis

oldugu
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E,=—" ([|=25eV , a,, =142A°, d, KNT nin ¢apidir)

denklemi ,

Yu.l. Prylutskyy, S.S.Durov, O.V.Ogloblya, E.V.Buzaneva, P.Scharff (2000) i vermis
oldugu

d

E, = 'B”R_ (B, =33eV ,d,=a,,. ve R, KNT nin ¢apidir )
0

denklemleri kullanilarak yariiletken KNT i¢in hesaplamalar yapilmistir.

Ayrica X.Blase, L.X.Benedict, E.L.Shirley, S.G.Louie (1994) ve H.Yorikawa, S.Muramatsu
(1995), N.Hamada, S.Sawada, A.Oshiyama (1992), M.Simeoni, C.D.Luca, S.P.Picozzi,
S.Santucci, B.Delley (2005), D.H.Oh, J.M.Park, K.S.Kim (2000), O.Giilseren, T.Yildirim,
and S.Ciraci (2002) nin vermis olduklar1 bant enerji aralig1 degerleri Cizelge 4.9 da belirtilmis
ve calismamizda bulunan sonuglarla karsilastirmalart yapilmigtir. Sonuglarin literatiir ile

uygunlugu gosterilmistir.

Calismalarimda (3,3), (4,4), (5,5), (10,10) KNT ler i¢in enerji bant araligi degerleri sifir
olarak bulunmustur. Bu KNT ler metalik 6zellik gostermektedir. D. H. Oh vd., siki-bag ve
yar1 ampirik kuantum kimyasal yaklagim kullanarak yaptigi ¢alismalarda bu KNT ler i¢in
enerji bant aralig1 degerleri sifir olarak verilmistir. (6,0) KNT i¢in enerji bant aralig1 degeri
0,29 eV olarak bulunmustur. D. H. Oh vd., yapmis oldugu calismalarda bu deger 0,20 eV ve
N. Hamada vd., Tersoff ampirik potansiyelini kullanarak yaptigi ¢calismalarda (6,0) KNT igin

enerji bant aralig1 0,21 eV olarak verilmistir.

(9,0) KNT igin enerji bant araligi 0,13 eV olarak bulunmustur. D. H. Oh vd., yaptig
caligmalarda bu deger 0,09 eV, N. Hamada vd., yapmis oldugu calismalarda bu deger 0,045
olarak verilmigtir. O. Giilseren vd., ilk prensipler hesaplamalar1 kullanarak yaptigi
calismalarda bu deger 0,093 eV olarak verilmistir. X. Blase vd., ab initio: psedu-potansiyel
yerel durum yogunlugu (LDA) hesaplamalarindan yapmis olduklar1 ¢aligmalarda bu deger

0,17 eV olarak verilmistir.

(10,0) KNT i¢in enerji bant araligt 0,58 eV olarak bulunmustur. D. H. Oh vd., yaptigi
caligmalarda bu deger 0,59 eV, N. Hamada vd., yapmis olduklar1 ¢aligmalarda bu deger 0,86
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eV, O. Gilseren vd., yapmis olduklar1 calismalarda bu deger 0,764 eV, R. Saito vd.,
calismalarinda 0,45 eV olarak verilmistir. Y. I. Prylutskyy vd., basit titresim modelini
kullanarak yaptig1 calismalarda bu deger 1,19 eV, H. Yorikawa vd., siki-bag yaklagimi ve
analitik ve numerik metotlar kullanarak yapmis olduklar1 ¢aligmalarda bu deger 0,65 eV
olarak verilmistir. (11,0) KNT i¢in enerji bant aralig1 0,66 eV olarak bulunmustur. N. Hamada
vd., yapmis olduklar1 ¢alismalarda bu deger 0,89 eV, O. Giilseren vd., yapmis olduklar
caligmalarda bu deger 0,939 eV, H. Yorikawa vd., ise bu degeri 0,80 eV olarak verilmistir.
(12,0) KNT icin enerji bant araligit 0,07 eV olarak bulunmustur. N. Hamada vd.,
caligmalarinda bu deger 0,008 eV, O. Giilseren vd., ¢alismalarinda ise bu deger 0,078 eV
olarak verilmistir. (13,0) KNT i¢in enerji bant araligi 0,45 eV olarak bulunmustur. N.
Hamada vd., yapmis olduklar1 caligmalarda bu deger 0,697 eV, O. Giilseren vd.,
calismalarinda bu deger 0,625 eV olarak verilmistir. (15,0) KNT igin enerji bant aralig1 0,04
eV olarak bulunmustur. N. Hamada vd., yapmis olduklar1 ¢aligmalarda bu deger 0 eV, O.
Giilseren vd., caligmalarinda bu deger 0,028 eV olarak verilmistir. Calismalarimin literatiir ile

uyum sagladigi gosterilmistir.



74

Cizelge 4.9 KNT lerin bant araliklari (E, (eV) ) ve literatiir sonuglari karsilagtirmasi

(1) D.H. Oh vd.,2000, (2) N. Hamada vd., 1992, (3) O. Giilseren vd., 2002, (4) R. Saito vd.,
1992, (5) Y.I. Prylutskyy vd., 2000, (6) H. Yorikawa vd., 1995, (7) X. Blase vd., 1994

E,(eV)
C, =(n,m) r(A") E, (V) Kaynaklar
(1),(2),(3).(4),(5),(6),(7)
3,3 2,0656 0 0(1)
4.4 2,7355 0 0(1)
5,5 3,4087 0 0(1)
10,10 6,7893 0 0(1)
6,0 2,3757 0,29 0,20(1) 0,21(2)
0,09(1) 0,045(2)
9,0 3,5409 0,13
0,093(3) 0,17(7)
0,59(1) 0,86(2)
10,0 3,9305 0,58 0,764(3) 0,45(4)
1,19(5) 0,65(6)
0,89(2) 0,939(3)
11,0 4,3205 0,66
0,80(6)
12,0 4,7107 0,07 0,008(2) 0,078(3)
13,0 5,1011 0,45 0,697(2) 0,625(3)
14,0 5,4917 0,43 0,7(2) 0,736(3)
15,0 5,8823 0,04 0(2) 0,028(3)
17,0 6,6640 0,35 0,27(4) 0,70(5)
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EK1I

At BELIRLENMESI

X = (At)> *a = (At)> *F /m = (At)> *E /(x*m)
At =[x>*m/E]"? = (10" A)*> *(1akb/1.66 x107*7) /(eV /1,602 x107"))"* = saniye
saniye = 9.822x10" *birim

birim =1.01x107"* saniye
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