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OZET

Bu tezde tek duvarli karbon nanotiiplerin (TDKNT) eksenel gerinim altinda elektronik
yapilar1 incelenirken, Prof. Dr. Giilay DERELI tarafindan gelistirilen O(N) N. Mertebe Siki
Bag Molekiiller Dinamik (SBMD) simiilasyon programi kullanilarak farkli simetrik
yapilardaki zigzag yapili karbon nanotiipler (KNT) lizerinde calisildi.

Simiilasyonda ilk adimda baslangi¢ kosullart KNT iin elektronik yapist incelenebilecek
sekilde segildi. KNT e eksenel gerinimler uygulamaya baslamadan o6nce 3000 adimlik
simiilasyonlarla enerjisinin dengeye gelmesi beklendi ve enerji dengeye geldikten sonra farkli
genliklerdeki eksenel gerinimleri 2000 adim uygulandi. Durum yogunlugu fonksiyonu
grafikleri kullanilarak eksenel gerinimle enerji bant araliginin degisimi incelenerek elektronik
yapilari incelendi.

Farkl1 elektronik yapilar1 inceleyebilmek igin simiilasyonda KNT lerin ¢ap uzunluklari kii¢iik
cap uzunlugu boélgesinde (5,0), orta ¢cap uzunlugu bolgesinde (15,0) ve biiyiik ¢cap uzunlugu
bolgesinde (26,0), (27,0) karbon nanotiipleri ile galisildi.

Tezin ilk béliimii iki asama olarak anlatildi. ilkinde, tek duvarli karbon nanotiiplerin yapist,
terminolojisi, smiflandirilmas: ve elektronik yapilari anlatildi. Ikinci asamada ydntemin
anlasilmasi i¢in molekiiler dinamik ydntem ve calismada kullanilan Prof. Dr. Giilay DERELI
tarafindan gelistirilen O(N) N Mertebeli Siki Bag Molekiiler Dinamik (SBMD) simiilasyon
programi anlatildi. Tezin ikinci boliimiinde ¢alismadaki yontem verilerek sonuglar aciklandi.
Tezin {igiincii boliimiinde sonugclar literatiirle karsilastirilarak yorumlar yapildi.

Anahtar kelimeler: karbon nanotiip, eksenel gerinim, enerji bant araligi, elektronik yapi,
molekiiler dinamik simiilasyonu



ABSTRACT

In this thesis electronic structures of single-walled carbon nanotubes under the axial strain are
investigated. We used the simulation program ‘O(N) Algorithms in Tight Binding Molacular
Dynamic (TBMD)’ developed by Prof. Dr. Giilay DERELI to investigate zig-zag carbon
nanotubes of various kind of symmetrical structures.

In the simulation, as a first step, we chosed the initial conditions such as to analyse the
electronical structure of carbon nanotube. After the energy of carbon nanotube balanced at the
end of 3000 step, we applied 2000 step of axial strains with various kind of amplitudes onto
the carbon nanotube. We observed the variation of energy band gap with axial strain by using
the graphics of state density function.

We chosed the radius length of carbon nanotubes’ to investigate different eletronical
structures such as (5,0) in the small radius region, (14,0), (15,0) in the medium radius region
and (26,0), (27,0) in the large radius region.

We seperated first chapter of the thesis into two section. In the first section we summarized
the general properties, classification and electronical structures of carbon naotubes. In the
second section to explain the method we summarized molecular dynamics method and ‘O(N)
Algorithms in Tight Binding Molacular Dynamic (TBMD)’ simulation. In the second chapter
we presented the method and results. In the third chapter we compared and discussed our
results with literature.

Keywords: carbon naonotube, uniaxial strain, energy band gap, electronical structure,
molecular dynamic simulation.



1. GIRIS

Milimetrenin milyonda biri biyiikliigiindeki yapilara inerek maddelere yeni Ozellikler
kazandiran nanoteknoloji yakin gelecekte tiim diinyanin sanayi kollarina ve insan hayatina
yon verecek. Nanoteknoloji atom ve molekiil 6l¢eginde 6lgme, tahmin etme, izleme ve yapim
faaliyetlerinde bulunmay1 bu 6l¢egin bazi temel Ozelliklerinden yararlanarak yapilarin ve

materyallerin insa edilmesini ifade eder.

Nanoteknoloji, kullandigimiz aletleri, bilgisayarlari, yapilari, elbiseleri ve materyalleri
degistirecek ve yeni triinler, piyasalar ve yasam tarzini giindeme getirecektir. Nanoteknoloji,
yalnizca minyatiirize olmus {irlin ve {iretim yapilar ortaya ¢ikarmayacaktir; bunun yani sira
tiretim silirecinde kullanilan materyaller atom ve molekiiler diizeyde ele alinip isleneceginden
atom (kuantum) fizigi devreye girecektir. Bu anlamda nanoteknoloji ¢esitli alanlarda yeni

teknoloji, piyasa ve iirlinlerin ortaya ¢ikmasina olanak tanimaktadir.

Bugiin hayal gibi goriinse de, kullandiklarimizdan binlerce kat hizli bilgisayarlar, damarlarin
icinde 1ilerleyerek hastaliklar1 tedavi edecek nanoaygitlar, organlarin icinde ameliyat
yapabilecek robotlar, betondan daha dayanikli plastik binalar, hareketleri sarj edilmis elektrik
ile saglanan yapay kaslar, cok daha hafif ve gelismis silah sistemleri gelecekte karsimiza
cikacak. Enerji konusundaki temel sikint1 olan enerji sarfiyat: sifira inebilecek ve zararl her

tir atiktan kurtulmak miumkiin olacaktir.

Bu tezin konusunu olusturan karbon nanotiipler lizerinde yapilan c¢alismalarin sonuglar1 ¢ok
onemli olacaktir. Clinkii mekanik ve elektronik 6zelliklerinden dolayr gelecegin elektronik ve
optik aygitlar, nano olgeklerdeki basing algilayicilari ve nanoelektromekanik geviricilerin

tasariminda ¢ok 6nemli rol oynayacaktir.

Nano boyutta yapilan ¢aligmalarin fiziksel ortamda gerceklestirilmesi olduk¢a zordur. Bu
nedenle, deneyleri bilgisayar ortaminda simiile ederek problemlerin ¢oziilmesinde olanak

saglanmaktadir.



1.1 Karbon Nanotiipler
Karbon periyodik tabloda altinci ve dordiincii stitundaki elementler arasinda en diisiik atom
numarasina sahip elementtir. Yildizlarin igerisinde niikleer tepkimeler ile evrendeki en agir

elementlerin ve nano 6l¢eklerde karbon nanotiiplerin liretilmesinde 6nemli rol oynar

Karbonun iki ana allotrobu vardir; Grafit ve elmas. Grafit ve elmasin haricinde yakin
zamanda kesfedilmis allotroplar1 fulleren ve nanotiiplerdir. Elmas ve Grafit karbonun ii¢
boyutlu, nanotiip bir boyutlu ve fulleren sifir boyutlu allotrobudur. Yakin zamanda da iki

boyutlu allotrobu olan grafin kesfedilmistir.
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Sekil 1.1 Karbon allotroplarmin kristal yapisi. (Soldan saga) Ug boyutlu elmas ve grafit
(3D); iki boyutlu grafin (2D); bir boyutlu nanotiip (1D); ve sifir boyutlu fuleren (0D).
(Katsnelson, 2007)

Elmasta karbon atomlar1 elmasa dayanikliligini veren diizgiin bir kristal yap1 olusturur. Fakat
grafitte ise durum tam tersidir. Grafin tek atom kalinligindaki karbon atomlarmim petek
seklinde dizilmesi ile olusmustur. Grafit ise birgok grafin tabakasinin bir biri iizerine
kiimelenmesi ile olusmustur. Tabakalar birbirlerine zayif Van der Waals kuvvetleri ile

baghdir. Bu da tabakalarin kolayca hareket etmesine neden olur.



Sekil 1.2 Grafit yapist ~

Karbon nanotiipler nanometre 6lgiilerindeki grafin tabakasinin silindir olusturacak sekilde
katlanmasi ile elde edilir. Karbon nanotiiplerin 6zelliklerine daha sonra ayrintili olarak

deginilecektir.

Karbon atomlarinin kafes olusturacak sekilde dizilmesi ile fulleren olusur. Geometrik olarak

futbol topununa benzer. En yaygin iiyesi Cgo’dur.

1.1.1 Karbon Nanotiiplerin Yapisi
Grafin levhasinin bir eksen etrafinda kendi iizerine kapanmasiyla olusan, ¢ap1 birkag nm
(10°m) boyu birka¢ mikrometre (10°m) uzunlugundaki i¢i bos silindir seklindeki yapiya

karbon nanotiip denir.

oy e e L £ B o P L) e aid

Sekil 1.3 Grafin yiizeyin sarilmasi f

* http://www.benbest.com/cryonics/graphite.gif ,2008
T http://www.worldscibooks.com/nanosci/etextbook/v002/v002_chap01.pdf, 2008


http://www.benbest.com/cryonics/graphite.gif
http://www.worldscibooks.com/nanosci/etextbook/v002/v002_chap01.pdf

Grafit levhasi yarimetaldir, yuvarlanarak nanotiip olusturuldugunda; daire ¢evresinde yalnizca
karbon atomlar1 siralanmaz, ayni zamanda elektronlarin kuantum mekaniksel dalga
fonksiyonlar1 da uyumlu olarak diizenlenir. Radyal dogrultularda, elektronlar inceltilmis tek
katmanli grafit diizlem tarafindan siirlanmistir. Nanotiibiin daire ¢evresinde periyodik sinir
sartlar1 ortaya ¢ikmaktadir. Karbon nanotiipler (KNT) lijima, (1991) tarafindan fulerenin ark
bosalmasi1 yontemi ile sentezlenmesi esnasinda kesfedilmistir. Bu malzemelerin elektrik ve
1s1sal iletkenlikleri ¢ok yiiksektir. Bu tliplerin geometrisi, grafin seridi tiip olusturmak tizere
silindir haline getirilmesiyle olusur. d; ve 3, vektorleri, hegzagonal kafesteki birbirine dik
olmayan gergek uzay birim vektorleri ve n, m (n, m tamsayi, 0 < |m| < n) katsayilar1 da bu

birim vektorler dogrultusundaki genlikleri ile KNT iin katlama eksenini belirlenir. Eksen

Chiral (C;,) vektdriidiir ve

C, =n3; +md, (n,mtamsay,0<|m| < n) (1.1)
- \/3 a - \/3 a
w=(7a3) L=(Ta-3 (2

seklinde tanimlidir.

Sekil 1.4 Acilmis petek levha .

n ve m tamsayilari ayni zamanda KNT in ismini de (m,n) seklinde belirler. n ve m
tamsayilarinin  degisimine gore KNT 1iin elektronik 6zelligi ve yapis1 degisiklik

gostermektedir.

* http://www.ks.uiuc.edu/Research/nanotube/lattice_combine.jpg, 2008
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e m ve n tamsayilar birbirlerine esit oldugunda (n,n) armchair nanotiip, metal 6zelligi
gosterirler.

e (m#n) ise chiral nanotiip olarak adlandirilir, elektronik yapilari m ve n nin degisimine
gore farklilik gostermektedir.

e nCN* ve m=0 oldugunda (n,0) zigzag nanotiip, N-m=0 (mod3) metal 6zelligi ve

n-m=1 (mod3) ve n-m=2 (mod3) yariiletken 6zelligi gostermesi beklenir.

.....

.....
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Sekil 1.6 Farkli KNT yapilar a) Armchair b) Chiral ¢) Zig-zag

“* http://www2.phys.chemie.uni-muenchen.de/hartschuh/typo3temp/pics/8dac4d2b16,jpg, 2008


http://www2.phys.chemie.uni-muenchen.de/hartschuh/typo3temp/pics/8dac4d2b16.jpg

dt

na, + ma,

&

i_.h=

Sekil 1.7 Chiral vektoriiniin KNT iizerinde gosterimi

Chiral vektoriiniin biiytikligiine C dersek

ICu| = C = /(n3; + m3,)? = avnZ + m% + nm (1.3)
seklinde olur.

KNT iin yarigap1 d; de C yi yerine yazarsak,

d, =< =2VnZ+ m? + nm (1.4)
t A T

olarak buluruz.

a, ve a,’nin ortogonal degildir yani skaler ¢arpimlari sifirdan farklidir.

Sekil 1.8 Baz vektorleri

* http://www.ks.uiuc.edu/Research/nanotube/lattice_combine.jpg, 2008


http://www.ks.uiuc.edu/Research/nanotube/lattice_combine.jpg

- - az
,a1.d2 = — (1.5)

31.51 = 52.32 = a2

Burada a, bal petegi yapisindaki kafes sabitidir ve
a= 1424 xV/3=2494 (1.6)
degerindedir.

Chiral ag1s1 0, Eh vektorii ile a; vektorii arasindaki acidir. Kosiniis teoremi kullanilarak,

Cp a (nad;+maj).a 2na%+ma? 2n+m
cos = == —L—21 = SCAD (1.7)
ICh|l21]  avnZ4+mZ+nma  2a2VnZ+mZ+nm  2vVnZ+mZ+nm
— 2n+m
0 = cos™ ! (#) (1.8)
2VnZ+m2+nm

Denklemden de goriildiigii gibi Chiral agis1 (0), “n” ve “m” katsayilari ile dolayistyla da KNT
tin tipi ile iligkilidir.

Zig zag KNT i¢in (n=n ve m=0) ‘1 yerlerine yazarsak,

_ -1 (2n+0)
6 = cos™ (y2rrs) (1.9)

Buna gore, Zig zag KNT i¢in 6=0° olur.

Armchair KNT i¢in (m=n) i yerlerine yazarsak

0 =cos™! (%) = cos™! (?) (1.10)

Armchair KNT i¢in 6=30° olur.

Chiral KNT i¢in ise (6<30°) olur.

Gegis vektorii (7), KNT lerin birim vektoriinii tanimlar. Sekil 1.1 ‘de goriilecegi gibi gecis

vektort, tiip eksenine paralel ve chiral vektore diktir. Baz vektorler cinsinden gegis vektorti,
T) = tlf_i)l + tzf_i)z (tl, t2€N) (111)

seklinde tanmlanir. Eh ve T nin birbirlerine dik olduklarindan Eh? =0 dir. Eh ve T

vektorlerini yerlerine yazip a; Ve a, baz vektorlerini yerlerine koyarsak,

(nd; + ma,)(t;a; +t,a,) =0 (1.12)



nt1§1.51 + ntzal.az + mt1§2.51 + mtzgz.az =0 (1.13)
2 a’ a’ 2

nt;a® + nt; — + mty — + mtya® = 0 (1.14)

nt; + =2+ =2+ mt, = 0 (1.15)

t;2n+m) +t,(n+2m) =0 (1.16)

(2m + n) ve (2n + m) EBOB una dj diyip ona bolersek,

_ 2m+n 2n+m

ti = t, =
1 in 2 in

(1.17)

Elde etmis oluruz.

Diger yandan m ve n nin EBOB una d dersek, d ile dp arasinda asagidaki bagintilar

yazilabilir.
d, (n—m) 3dnin kat1degil
= 11
dr { 3d, (n—m) 3dnin kati (1.18)
Gegis vektoriiniin uzunlugu ;
T =|T|= V3L (1.19)
dr

ile verilir.

Burada L, KNT iin ¢evre uzunlugunu gostermektedir. Vurgulanmasi gereken (n,m) ‘nin ortak
boleni oldugunda ya da (n-m), 3d ‘nin kat1 oldugunda T uzunlugunun fazlaca azalacak

olmasidir.
KNT ekseni etrafindaki donmeyi, ¥ ve T yoniindeki doniisiimii, T ile gostererek Uzay grup
simetri operatorii R(‘W|t) olur.

Karbon atom kat1 vektori, 1 bir tamsay1 olmak iizere (i=1,....N) 1 defa 1D KNT birim hiicre,

iR ile verildi. iR birim hiicrenin disina ¢iktiginda, i¢eride kalmasi i¢in periyodik sinir kosullar

kullanilarak gecis lizerinden Eh ve T vektorlerinin tamsayi katlar1 ile kaydirinz.



sasrmmmeymat
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=~ Cp,
27

Sekil 1.9 Birim hiicrede vektorler (R. Saito vd., 1998)

R vektorii, KNT i¢indeki karbon atomlarmin koordinatlarini iiretmek i¢in kullanildi. R
vektorii, bu vektoriin KNT birim hiicresinin 6}1 ve T dik vektorleri iizerindeki izdlistimii ile
ifade edilmeye uygundur. Bu durumda simetri vektorii R, Eh yoniindeki en kiiciik bilesene

sahip kat1 vektor olarak tanimlanir ve a;, a, cinsinden R,

=)

=pa; +qd, =(p,q), (pveqaralarinda asal) (1.20)

R ‘nin Eh bileseni veya 6},. R asagida verilen T xR degeri ile orantilidir.

R = (t1q — t;p)(@; x3ay) (1.21)

=3
X

e [IP]

Denklem...1‘in sagindaki (t;q — t,p) terimi bir tamsayidir. R “deki p” ve “q” en kiiciik
kat1 vektdr (i=1) elde edilecek sekilde segildi. Oyle ki ,

tig—t;p =1, (0 < np— mqg < N) (1.22)

e

Eger t; ve t;’ nin disinda ortak boleni yok ise, “p” ve “q” i¢in bir tek ¢ézliim vardir. denklem
3.12 ‘deki ikinci kosul, 0 < np — mg < N, R’nin bir boyutlu KNT birim hiicre i¢in
mevcut olmasindan kaynaklanmaktadir. Bu yiizden, denklem  (3.2), (3.8) ve(3.9)

kullanilarak,

L
1

. G R _
:'}{':””mq<1 (1.23)

0<

3
[\
o~
~
=

Benzer sekilde, denklem (3.6) ve (3.9) kullanilarak R ‘nin 1D birim hiicre icerisinde
olusundan dolay1 bir diger gerekli kosul elde edilir.
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0 < R'Ch — |I—?)x7| — t1q—typ
- 12 LT N

IA

1 (1.24)

Ve denklem 3.14 kullanilarak asagidaki kosul elde edilir.
0<tyg—t,p <N (1.25)

Denklem 3.12 nin ilk kismi, denklem 3.14’i de sagladigindan dolayz, R’nin asagida verilen

tanimina denklem 3.14’{in katilmasina gerek yoktur.
KNT birim hiicresinin tiim iR ,(i=1,..,N) N yer vektorlerinin tanimlanmasi i¢in,

i(tiq — typ) =i esitligi tiim 1 degerleri i¢in uygulanir ve i(t;q — t,p) nin en yiiksek degeri

N olarak tutulur.

NR ‘nin Eh bileseninin her zaman |Eh| = L oldugu gergegi kullanilarak, iR vektorleri, KNT

birim hiicresinde esit olmayan N tane bolge tanimlar ve boylece ﬁh yoniinde birbirinden farkli
degerlerde izdiistimlere sahip olurlar. Bu nedenle iR, (i=1,...N), KNT hiicresi icerisinde, esit

biiyiikliikte olmayan N tane atom bolgesi meydana getirir.

Fiziksel bakimdan, R vektorii, KNT ekseni etrafindaki ¥ derece dénme ile T yoniindeki t

cevirmesinin birlesiminden meydana gelmektedir ve sekil 3.3 de gosterilen R(‘¥P|r) ile

-

belirtilen operasyon, chiral KNT {in temel uzay grup simetri operasyonunu gosterir. R

vektoriiniin fiziksel anlami, R’nin Eh tizerindeki izdiisimii L/dt ile 6l¢eklenmis (L/dt = =)
“P” agisin verirken, T tizerindeki izdiigiimiiniin de karbon KNT iin 1D uzay grubunun temel
simetri operasyonunun T donmesini vermesidir. (p,q) tamsayilar1 simetri operasyonu (‘P'|t)
‘nin (0,0) ‘daki atoma uygulandigi zaman ulasilan koordinatlar1 tanimlar, Ornegin
(P|t)(0,0)=(p,q). Eger (¥|r) , KNT icin bir simetri operasyonu ise, bu durumda
(Y02, (|03, ..., (PN ‘in tamami, Cy ile tanimlanan Abelian grubun bagimsiz simetri

operasyonlaridir. Burada, (¥|t)N = E birim operasyondur.

Gosterilen vektor carpimlari R x (_fh, R x T aliarak ve denklem (3.2), (3.8), (3.9),(3.12) ile

verilen esitlikler kullanilarak t uzunlugu ve donme acis1 ¥ i¢in asagidaki ifadeler elde edilir.

[RxCh| _ w-m@)laix az| _ (np—mq)T
L L N

T = (1.26)
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TxR| 2m _ dp(tiq—tzp) V3a? _ 2m (1.27)

_
lP_TL_ V3L 2 N

Ve bu tamimlamalar kullanilarak, donme agis1, “¥”, 27/N olur. Burada N, KNT {in 1D birim

hiicresindeki altigen yapilarin sayisidir.

Sekil 1.10 ‘a gore, simetri operatorii , (¥|t)N , sekil 3.4 de goriildiigii gibi kafes noktas1 0 ‘1,
esdeger kafes noktas1 C’ye getirir.

Sekil 1.10 Simetri Operatorii( Saito vd., 1998)

NR = (W|)N  vektori, silindirik  yiizeyde gosteriliyor. KNT etrafinda 2n  kadar

dondiiriildiikten sonra NR, kafes noktasi 0’a esdeger olan C noktasina ulasir.

Burada,

NR =C, + MT (1.28)
ve

M = (np —mq) (1.29)

M, 0’dan NR noktasina ulagmak i¢in gerekli T vektorlerinin sayisini tanimlayan bir

tamsay1dir.

1.1.2  Elektronik Ozellikleri
Caligmalar karbon nanotiiplerin elektronik ozelliklerinin geometrik yapilarina ¢ok baglh
oldugunu ortaya ¢ikarmistir. Karbon nanotiipler, burkulma derecelerine (chiralite) ve

caplarina bagli olarak metal ya da yan iletken olurlar. Karbon nanotiiplerin elektronik
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ozelliklerinin  geometrik  ozelliklere olan hassasiyeti  (band-folding) canlandirmasi
cercevesinde anlasilabilir. Bu hassasiyet grafin tabakasinin kendine 6zgii bant yapisindan
(fermi seviyesini k-uzayinda esit olmayan yanliz iki noktada gecen enerji seviyelerine
sahiptir.) ve elektron dalga vektoriinlin tiiplin ¢evresi dogrultusundaki kuantizasyonundan
kaynaklanmaktadir.  Grafinin elektronik yapisi, grafin nanotiip haline getirilirken bant
araliklarinin nasil sekillendigini ve dolayisiyla karbon nanotiiplerin elektronik 6zelliklerini
anlamak igin énemlidir. izole haldeki bir grafin tabakas1 fermi enerjisi civarindaki elektronik
yapist isgal edilmis m band1 ve isgal edilmemis n bandi tarafindan belirlenir. Bu iki bant
Fermi seviyesinde, Brillouin bolgesindeki K noktasinda bulusur. Bir tiip olusturulurken tiipiin
cevresi dogrultusunda uygulanan periodik sinir kosullarina bagli olarak sadece bazi k-
seviyelerine izin verilir. Tiiplin metal mi yoksa yar1 iletken mi oldugunu belirleyen bu izin
verilen k-seviyelerinin K noktasini igerip igermedigidir. Eger K noktasini igeriyorsa sistem

durum yogunlugu fermi seviyesinde sifir olmayan metal, icermiyorsa yari iletkendir.

Tek duvarl karbon nanotiiplerin metalligini belirleyen genel kurallar; (n,n) nanotiipleri metal,
(n,m) tiipleri n-m=3j, j sifir olmayan bir tam say1 olmak {izere “kiigiik aralik” yar1 iletken
(aslinda bu nanotiiplerin metal olmasi gerekirken yar1 iletken olmasi nanotiipiin egrilik
etkilerinden dolayr j’nin sifirdan farkli olmasindan kaynaklanmaktadir. Fakat genelde
deneysel gozlemlenebilen cap biiyiikliikleri dahilinde ve oda sicakliginda egrilik etkilerinin
diisiik olmasindan kaynakli olarak metalik olarak diisiiniilmektedirler.), diger biitiin
nanotiipler “biiylik aralik” yar1 iletkenlerdir. Dolayisiyla karbon nanotiipler “biiyiik aralik,

kiiciik aralik ve sifir aralik” nanotiipler olmak {izere ii¢ ¢esittir.

1.1.3 Mekanik Ozellikler

Karbon nanotiiplerin en 6nemli mekanik 6zelliklerinden biri dayanikliliklarinin yani sira
oldukca esnek olmalaridir. Mikron Olgiilerde bulunmayan bu 6zellik karbon nanotiiplerin
mekanik Ozelliklerini arastirmaya yoOneltmistir. Mekanik bozulmalar KNT lerin elektrik

oOzelliklerini de etkilemektedir.

KNT lerin Young modiilii ve gerilim kuvveti yiiksektir. Hesaplar 1 nm uzunlugundaki
TDKNT nin Young modiiliiniin 0,6 - 0,7 TPa araliginda oldugunu gdstermistir. (Encyclopedia

of Chemical Processing, 2006). Klasik mekanikten ¢ juzunlugunda ve enine kesit alan1 Ag olan
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. F
ince bir ¢ubugun Young modiili, E = 9 erlllm/ g /g oldugunu biliyoruz. Young

erinim ~ ol /,
0

modiilii atomlar arasindaki kimyasal baglarla iligkilidir. Dolayisiyla KNT lerin Young modiilii
sz bag kuvvetine baglidir ve nanotiip C-C baglarin1 onemli Olgiide bozacak kadar kiiciik
degilse grafin tabakasimnin Young modiilii ile ayn1 olmalidir. Klasik yaklasimda atomik yapi
gz Oniine alinmadigindan grafin yapragimin katlanmasi ile Young modiiliiniin degisimi
beklenmez. Dolayisiyla klasik yaklagim biiyiik capli nanotiipler i¢in gegerlidir. Fakat kiiciik
caplara sahip tiipler i¢in atomik yap1 ve bag dizilisleri dikkate alinmalidir. Teori ve deneyler
KNT lerin Young modiillerinin grafitin ki kadar hatta TDKNT lerinkinin daha da yiiksek
olabilecegini gostermistir (Salvetat vd., 1999).

Bir maddenin dayaniklilifi Young modiiliiniin yani sira maddenin ge¢cmigine, basinca ve
sicakliga da baglhdir. Ornegin diisiik sicakliklarda biitiin kovalent maddeler gibi KNT ler
capmna ve burkulma derecesine bagli olmaksizin kirillgandirlar. Yine KNT lerin oda
sicakligindaki  esneklikleri yiiksek dayanikliliklarina ve hekzagonal ag yapisina

dayanmaktadir.

1.2 Molekiiler Dinamik

MD simiilasyonlar1 yap1 ve dinamiklerin molekiiler seviyede goriintiillenmelerini saglar. En
kullanisli metotlardan biridir. Yapt ve ozellik iliskileri hakkinda bilgi verir. Deneyimler
genelde simiilasyonlardan molekiiler seviyede kullanish bilgi saglamazlar. Boylelikle
teorisyenler ve uygulamacilar materyal ozelliklerine ait yeni fikirler edinmek i¢in birlikte
caligabilirler. MD simiilasyonlar1 sentezlenmemis yeni materyaller hakkinda Ongoriilerde
bulunmaya elveriglidir. Ayn1 zamanda 6zelliklerinin dl¢limiiniin zor oldugu ya da anlagilmasi

zor olan mevcut materyaller hakkinda da fikirler verir.

MD, hareketlerin klasik esitliklerinin niimerik entegrasyonudur. Ayrica MD, zaman i¢inde
iretilmis sistemlerin ardisik konfigiirasyonlaridir. MD simiilasyonlar1 atomun konum ve
hizlar1 zamana bagli olarak degisen bir yoriinge saglar. MD simiilasyonlari teorisinde Newton
hareket yasalar1 kullanilir ve ydriingeleri de Newton’un ikinci yasasmin diferansiyel

esitliklerinin ¢ozlimlenmesiyle saglanir.

Fi =m;q; (130)
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F;, i. Pargacigi etki eden kuvvet
m; ve a;, i.ninci par¢acigin kiitle ve ivmesi

Bununla birlikte i.ninci parcaciga etki eden kuvvet, potansiyel enerji V’nin gradyenti olarak

da gosterilebilir

F,=-VV (1.31)
(1.30) ve (1.31) den

av d?r;
— o =M dtrz (1.32)

I.’ninci pargacigin hareketinin yonii pargaciga etki eden bileske kuvvetin yoniinde olur.

Potansiyel enerjinin konuma gore degisimiyle, konumun zamana goére degisimi
iliskilendirilebilir.

Potansiyel, sistemdeki tiim atomlarin atomik konumlarinin bir fonksiyonudur ve bu
fonksiyonlarin karisik dogalarindan dolay1 hareket esitliklerinin analitik bir ¢6ziimii yoktur.
Bundan dolay1 niimerik yontemlerle ¢oziiliirler. Velocity verlet algoritmasi (1.32) esitliginin

belirli bir zaman diliminde kullanilan atomlarin durumlari ve 6nceki pozisyonlarina uyum

saglamasi i¢in kullanilir.

Bir MD simiilasyonu faz uzayinda zamanin bir fonksiyonu olan noktalar dizisi olusturur.
Bunlar belirli momentte ve sistemin farkli tatbikleriyle uyum i¢indedirler. Kullanilan temel

kiime tipleri:

e Mikrokanonik kiime: (NVE): Termodinamik durum belirli sayida atom N, belirli bir
hacim V ve belirli bir enerji E ile karakterize edilir. Bu izole edilmis sisteme karsilik
gelir.

e Kanonik kiime: (NVT): Termodinamik durumu belirli sayidaki atom N, belirli bir
hacim V ve belirli bir sicaklik T ile karakterize edilmis sistemlerin derlenmesidir.

e Isobarik kiime: (NPT): Belirli sayidaki atom N, belirli bir basing P ve belirli bir
sicaklik T ile karakterize edilmistir.

e Biiyiik kanonik kiime (uVT): Termodinamik durum, belirli bir kimyasal potansiyel p,

belirli bir hacim V ve belirli bir sicaklik T i¢in karakterize edilmistir.
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1.2.1 Sekiiler Denklem

a;, (i=1,2,...) orgi (lattice) vektorlerinin yoniinde birim hiicrelerinin 6teleme simetrisi

yiiziinden Orgilinlin herhangi bir W dalga fonksiyonu Bloch’un teoremini saglamalidir;
Tz, ¥ =efy, (i=12..) (1.33)

Burada Tg,, d; Orgii vektorii boyunca 6teleme operasyonu (islemi) ve k*de dalga vektorii.

y 'nin denklem (1.33)’ti saglayan olasi bir¢ok fonksiyonel formu mevcuttur. En yaygin
kullanilan ise Wy ’nin diizlem dalgalarin lineer bir kombinasyonu oldugu formdur. Diizlem

dalgalarin yaygin olarak kullanilma sebepleri ise;

Diizlem dalga fonksiyonunun integrasyonu kolaydir ve analitik olarak hesaplanabilir.
Niimerik dogruluk (kesinlik) yalnizca kullanilan diizlem dalganin sayisina baghdir.
Ancak diizlem dalga metodunun da getirdigi bazi sinirlamalar vardir;

Olgiim sikalas1 genistir.

Diizlem dalga fonksiyonunu katidaki diger atomik orbitallerle bagdastirmak zordur.

Denklem (1.33)’ii saglayan baska bir fonksiyonel form ise atom ya da birim hiicredeki j.

atomik orbitale dayamir. Bir siki bag, ®; (E, 7) Bloch fonksiyonu;
T o> 1 iR - = .
@ (k,7) = WZ% e R (7 —R), (=1....n) (1.34)

ile verilir. Burada R atomun konumu, @; ise j durumundaki atomik dalga fonksiyonunu ifade
eder. Birim hiicredeki atomik dalga fonksiyonlarinin sayis1 n ile belirtilir ve verilen bir k
dalga vektorii i¢in katida n tane Bloch fonksiyonuna sahibiz. Denklem (1.34) de ®; (E, 7)’yi
olustumak i¢in ¢; , ek R faz faktorii ile carpilir ve sonrada tiim kristalin R orgl vektorleri
tizerinden toplam alinir.

Bloch fonksiyonlarinda atomik orbitaller kullanmanin faydalari sunlardir;

e Diizlem dalgalarin sayisi ile karsilastirildiginda baz fonksiyonlarinin sayisi n, daha az
olabilir.

e Bu metodun kullanimiyla formiilii kolayca tiiretebiliriz.
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Sik1 bag metodunun getirdigi sinirlamalar ise sunlardir;

e Niimerik dogrulugu degerlendirmek i¢in basit bir kural yoktur.

e Atomik orbitaller interatomik bdlgeyi tanimlamazlar.

Bundan sonra artik (1.34) denkleminin siki bag fonksiyonlarini Bloch fonksiyonlar1 olarak
betimlenecek. Acik olarak goriilmektedir ki (1.34) denklemi (1.33) denklemini

saglamaktadir. Ciinkii;

D, (E,F+ q) = \/Lﬁzgelm(p] (Ff+d—R)= ﬁa’%zg_aem.m G, (7 —
(R—a)=eik.a®jkr (1.35)

1
Burada a; yoniinde M = N3 birim vektorleri i¢in kullandigimiz periyodik sinir kosulu;
@; (k, 7+ Md;) = ©;(k,7), (i=1,....3) (1.36)
Twa, =1 Oteleme vektorinin maruz kaldigi smir kosulu ile tutarli. Bu sir kosulundan

deklem (1.34) de ortaya ¢ikan faz faktorii e % = 1 olur.

k dalga sayis1 da p tam sayisina baglidir;

_ 2pm Y (i
k=1 (0701 M), (i=1,..3) (1.37)

Ug boyutta K dalga vektorii x, y, z yonlerinde k,, k, k, olarak tanimlanir. Bu yiizden

M~3 = N dalga vektorleri ilk Brillouin bolgesinde mevcuttur. Burada k;, kontinuum (uzay-

zaman siireklisi) degiskenleri olarak diisiiniilebilir.

n, Bloch dalga fonksiyonlarinin sayis1 olmak {izere katidaki V¥ i (E, 7Yy =1,..,n)

ozfonksiyonlar1 asagida gosterildigi gibi @, (E, 7) Bloch fonksiyonlarmin lineer bir

kombinasyonu olarak tarif edilir;

Y (k7)) =21 C

5 (k) @ (k, 7) (1.38)

Burada G ’ler katsayilardir. ¥ ].(E, 7) fonksiyonlarinin Bloch’un teoremini saglamasi

gerektigine gore, (1.38) denklemindeki toplam yalnizca k’nin aymi degerleri ile @; (E, 7)
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Bloch orbitalleri i¢in alinir.

J- E (E) (G=1,...,n) 6zdegeri k’nin bir fonksiyonu olarak sdyle tanimlanir;

E (k) = (YilH[YS) s e
j (¥)]¥,) [¥ Y ar

(1.39)

Burada H katinin Hamiltonyenidir. Denklem (1.38) ’y1 denklem (1.39) de yerine yazar ve
indislerde bir degisiklik yaparsak asagidaki denklemi elde ederiz;

E. (k) ]n—l Cl]'*c;ij’(q)j'H'cDj) — Zn =1 ]] (k)CU C (140)
RN TG LD Yo BCRY (3 ToT o

Burada Bloch orbitalleri tizerinden integraller, H;;’ (E) ve S;; (E) transfer integral matrisleri

olarak adlandirilir ve ortiisme (overlap) integral matrisleri sirasiyla asagidaki gibi tanimlanir;
Hyy (k) = (| H|®;), S5 (k) = (@[ @) G =1,00m) (1.41)
Verilen bir k degeri i¢in Denklem (1.41) da H; ;- (E) ve s (E) n X n matrislerinin degerlerini

sabitlersek, C;;* katsayis1 E; k ’y1 minimize etmek i¢in en iyi sekilde kullanilmis olur.
j Y

Burada gunu da belirtmeli ki Cj; " katsayisi k’nin da bir fonkiyonudur. Bu yiizden her k icin

C."

ij  tayin edilmelidir. Diger C;

ij » Cij’ " ve C;; katsayilarini sabitlerken C;; “’nin kismi tiirevini

aldigimizda yerel minimum durum i¢in asagida gosterildigi gibi sifir elde ederiz;

- N (K ,
oE; (k) Zj=1H;; (K)C; Sy @cscy

F T §N
9Cyj 221 S (k)CU c, (zj" S, (B)cy ¢y)

N -
Ciinkti C;; genellikle serbestlik derecesi iki olan kompleks bir degiskendir, reel ve kompleks
kisimlari vardir, C;; ve Cj; “’nin her ikisi de birbirinden bagimsiz olarak degistirebilir.

(1.42) denklemini her iki taraftan Z i =15] (k)C - ile carparsak ve (1.42) denkleminin

ikinci teriminin igine (1.40) denklemindeki E; (k) ifadesini yazarsak;
-1 H;j (k) G = E; (k)Z, —1 5 (k) G (1.43)

Bir siitun vektor tanimlarsak;
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Cix
C; =< 5 ) (L.44)
Ci

(1.43) denklemini soyle ifade ederiz;

HC; = E;(k)SC; (1.45)

(3.13) denkleminin sag tarafinin isaretini degistirip sol tarafa alirsak [H —E i(E)S ] C;=0

elde ederiz. [H — EI(E)S] matrisinin tersi mevcutsa, C; = 0 elde etmek i¢in her iki tarafini

g -1
[H — Ei(k)S] ile carpariz. (Burada O null (sifir) vektorii ifade eder.) Yani hicbir dalga
fonksiyonu elde edilmez. Boylece verilen Ozfonksiyonlar ters matris mevcut olmayinca

verilen su kosul ile tutarl olur;

det[H —ES] =0 (1.46)
(1.46) denlemi sekiiler denklem olarak adlandirilir ve n dereceli bir denklemdir ve verilen bir
k i¢in ¢ozlimii (i=1,....,n) olmak lizere E 1(%)’nln biitiin n 6zdegerlerini verir.

(1.39) ve (1.43) denklemlerinde El(z) ifadesini kullanirsak C; katsayilar k’nm bir
fonksiyonuymus gibi tanimlanabilir. E I(E) enerji bandlar1 ya da enerji dispersiyon
bagmtilarin1 elde etmek icin (1.46) sekiiler denklemini yiiksek simetri k noktalarinin bir

sayist i¢in ¢ozeriz (Dereli, 2003).

1.2.2 Siki Bag Molekiiler Dinamik

Sik1 bag molekiiler dinamik yontemi (SBMD) kuantum mekanigi ile sistemlerin elektronik

ozelliklerini agiklayarak deneysel sonuglarla bagdastirmak i¢indir.

1.2.2.1 Siki-Bag Formalizmi

Bir sistemin Hamiltonyenini c¢ekirdek iyonlar1 ve degerlik elektronlarindan olusturarak

yazilirsa,
Hmp =T,+T,+U,, +U;, + Uj; (1.47)

Seklindedir.
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Burada; T, kinetik enerjiyi, U, Potansiyel enerjiyi, i, iyonlar1 ve e, elektronlar1 gostermektedir.
Cekirdegin hizinin, elektronun hiziyla karsilagtirildiginda ihmal edilebilir. Yani ¢ekirdek
hareketsiz gibi kabul edilebilir. Bu yaklasimla (1.47) denklemi tek elektronlu sisteme

indirgenerek ¢oziilebilir hale gelir. Hamiltonyeni,

h=T,+ U, + U, (1.48)
Seklini alir. n. 6zfonksiyonuna karsilik gelen n. 6zdeger fonksiyonu ¢, ise,

h|¥,) = €,|%) (1.49)

olur. Yapida, ¢ekirdekler ile elektronlar arasindaki Coulomb etkilesmesi sebebiyle kesikli
enerji seviyeleri bulunan serbest atomlar bolgelere ayrilir. Siki bag formalizmi, yap: i¢indeki
elektronun dalga fonksiyonunu |¥,), atomik yoriingelerin |®,,) dogrusal kombinasyonu

seklinde gostermektedir:

a iyonunun n. durumdaki [ yoriingesinin doluluk katsayist Cj;, dir. [ yoriinge sayisi, @ iyon

numarasidir.

Periyodik potansiyele sahip N atomlu kristal i¢in;

#) = 2R e ™R o) (1.50)
Bloch fonksiyonu seklindedir. R , atomun konumudur.

|®,, ), baz seti dik olmadigindan

(P p|Pie) %0 (151)
dir. Genellestirilmis sekiiler denklem,

Y1l Py g |h|Prer) Clle = X1 €0 (811 8up + Siy g ) Cle (1.52)
Seklinde yazilir. Sekiiler denklemin ¢6ziimii (I birim matris olmak iizere)

hC™ =¢,(S+1)C™ (1.53)

dir. Siki bag molekiiler dinamik simiilasyonlarinda yiiksek mertebeli sistemler ic¢in dik
olmayan baz setlerinin kullanilmasi elverisli degildir. Bilgisayar her adim i¢in Ortiisme

matrisini hesaplayacagi icin bilgisayar1 mesgul edecektir. Bunun yerine dik atomik
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yoriingelerden olusan ¢, “Lowdin” baz seti kullanilabilir.

Yie ({01 g || @1a) = €281 60 ) b, = 0, hb™ = &,b" (1.54)
Seklinde yazilir. b™ = bj}, dogrusal kombinasyonun yeni baz setinin katsayilari olmak {izere,

|¥,) = Xie ble | 01a) (1.55)

(‘Pl’[; |<Pla> = 011 Ogp (1.56)

Ile verilir. Léwdin yoriingeleri dik olmayan ydriingelerin tiim simetri dzelliklerine sahiptir.
Dik sik1 bag modelinde en 6nemli kisim tek-elektron hamiltonyeninin “hopping tiimlevleri”
denilen (¢ 8 |h| @1, ) matris elemanlarinin ¢éziimiidiir. Bu ¢ziimde Slater ve Koster (1954)

gore su yaklasimlar1 yapmak gerekir:

e Minimal baz seti segilir.

e Yalniz ciftli etkilesimler hesaba katilir.

e Hopping tiimlevi atomlar arast1 mesafeye baglidir. Belirli mesafeye kadar olan
etkilesimler alinir.

1.2.2.2 O(N) Siki-Bag Molekiiler Dinamik Yontemi

Klasik SB teorisi Schrodinger Denklemini hamilton matrisinin kdsegenlestirilmesiyle ters
uzayda direk olarak ¢oziiliir ve atom sayisinin kiibii ile orantili O(N3) kadar ¢dziim zamani

gereklidir.

Diger taraftan O(N) metodu enerji bandin1 reel uzayda ¢ozer ve bant enerjisi her atomun
baglanmasina katkida bulunur. Yiik dagilimi, toplam enerji, her atom iizerindeki biitiin
kuvvetler gibi sistemin biitiin 6zelliklerinin bilindigi O(N) metotlarinda bir elektronun etkin
Hamiltonyenini tam hesaplayabilmek i¢in bazi yaklasimlar yapmak gerekir. Bu yaklagimlar
yerel cevreye baglillk veya kiiciik bir komsulukla ilgili olma prensibi gibi fiziksel
varsayimlara dayanir. simiilasyon zamani atom sayist (N) ile dogru orantili olarak degisir

(Bowler vd., 2005) O(N) metodu ile zamandan biiyiik 6l¢iide kazang saglanmis kazanilir.

Biitiin O(N) metodlarinda tek-elektron hamilton denkleminin ¢oziimlerine yaklagim saglanir.
O(N) yaklasimi, bilgi aktarimi “Paralel Virtual Machine” (PVM) kiitiiphanlelerinin

kullanilmastyla paralel olarak daha etkin kullanilabilir.

Kullanilan programda “Divide and Conquer” (DAC) yaklasim metodu kullanilmaktadir
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(Ordejon, 2001). Oncelikle sistem alt sistemlere boliinerek ele alinir. Alt sistemlerin elektron
yogunluklar1 hesaplanip tiim sistem iizerinden toplam alinir. Alt sistemler atomik yoriingeler
yerine baz fonksiyonlar1 ile degerlendirilirler ve komsu atomlarin baz fonksiyonlari
yardimiyla daha hassas hale getirilirler. Komsu atomlara “buffer” denir. Bufferin Schrodinger
denklemi (1.54) ile aymidir.alt sistemlerin hamilton matrislerinin kosegenlestirilmesiyle

0zdeger ve 6zvektorler bulunur.

O(N) paralel SBMD algoritmalar1 Prof. Dr. Giilay DERELI tarafindan gelistirilmistir (Dereli
ve Ozdogan, 2002, 2003(a); 2003(b)).

KNT lerin simiilasyonuna basari ile uygulanmistir (Dereli ve Siingii, 2007(a), 2007(b)).
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2. METOD VE SONUCLAR
Karbon nanotiip (KNT) ler chiral vektor (Eh (n, m)) ’le tanimlanir, ti¢ ¢esit KNT vardir.

1. Armchair KNT (n=m)

2. Chiral KNT (n#m)

3. Zig-zag KNT (n,0)
Bunlardan sikistirilip germeye karsi elektronik yapisi duyarli olan Zigzag yapili KNT lerdir.
KNT lerin ¢ap uzunluklariin etkisinin de goriilebilmesi i¢in KNT ler farkli ¢cap bolgelerinden
secildi. Ayrica “n” parametresinin “mod3” deki kalanlarma gore siniflandiginda farkli
elektronik o6zellikler gostermesi beklenmekte. N-m=0 (mod3) i¢in (15,0) ve (27,0) KNT leri,
n-m=2 (mod3) i¢in (5,0) ve (26,0) KNT leri ile ¢alisildi. Segilen KNT lerin simiilasyondan

sonraki yarigaplari tablo 2.1 de verilmistir.

Tablo 2.1 ¢alisilan KNT lerin yarigaplari

Co(nm) | Yansap (A)
(simtilasyon)
(5,0) 1,988
(15,0) 5,882
(26,0) 10,184
(27,0) 10,575

KNT lerin sekilleri asagida gdsterilmistir.

d—a

v Fal -
- A —dd—a

&

X

~

o3
™

‘:.‘ a
L T S R

#-d -4
i34 3

Sekil 2.1 (5,0) KNT iiniin yan ve dik goériiniisii
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Sekil 2.2 (15,0) KNT {iniin dik ve yan goriiniisii

0) KNT {iniin dik ve (27,0) KNT iiniin yan goriiniisii

b

Sekil 2.3 (26
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KNT lerdeki alt sistem biiyikliginin (Buffer skin size) secimi O(N) ve O(N®)
algoritmalarinin uyumu i¢in 6nemlidir. Birim hiicre bliyiikliigli olmas1 gerekenden biiyiik
secilirse simiilasyon zamani artmaktadir bunun yani sira kiiciik segilirse yanlis sonuglar
vermektedir. Bunun icin O(N®) - O(N) farkinin (hata) minimum secilmesi gerekmektedir.
Daha onceden bu hesaplar Prof. Dr. Giilay DERELI danismanhiginda “01-01-2004-04"
numarali YTU-BAPK projesi ile kurulan Karbon Nanotiip simiilasyon Laboratuvari’nda
Necati VARDAR tarafindan “Farkli Simetrik Yapilardaki Karbon Nanotiiplerin Durum
Yogunluklarinin simiilasyonu” isimli yiiksek lisans tezinde hesaplanmis ve “Cizelge 4.2 Zig-

Zag KNT ler i¢in Buffer Skin Size (A) Degerleri” de gosterilmistir.

Tablo 2.2 galisilan KNT lerin Alt sistem biiyiikliikleri (Buffer Skin Size), (Vardar, 2006)

. Alt Sistem

Ch(mm) | giviikiigii (A)
(5.0) 50
(15,0) 4,8
(26,0) 47
(27,0) 47

Simiilasyonda KNT lerin boyunu belirleyen nlayer parametresi 20 olarak segildi.

Olusturulan KNT ler 300K ve 0,025eV elektronik sicaklikta sabit tutuldu. Molekiiler Dinamik
(MD) adim 1fs zamaninda 2000 adim uygulandi. (26,0) ve (27,0) KNT leri dengeye ulasti
fakat (5,0) ve (15,0) KNT lerinde denge durumu gézlenmedi. KNT lerin dengeye gelmesi
icin (5,0) 1fs zamaninda 3000 MD adim calistirilirken, (15,0) KNT 1 1,5fs zamaninda 3000
MD adim calistirildi.
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Tablo 2.3 KNT ler gerilmeden once ortalama dengelenme enerjileri

¢,(n,m) | Eeor (€V/atom)
(simiilasyon)
(5.0) -7,86830
(15,0) -8,27224
(26,0) -8,30806
(27,0) -8,30923

Etot (eV/atom)

(5,0) skin:5.0A, cap:1.988A, dt:1fs, T:300K
-7,84
-7,85
-7,86 _J
-7,87 4
-7,88
y T y T y T y T y T y
0 500 1000 1500 2000 2500 3000

MD adim

Sekil 2.4 (5,0) KNT iiniin Ei- MD adim grafigi



Etot (eV/atom)

Etot (eV/atom)

26

(15,0) skin:4.8A, cap:5.882A, dt:1.5fs, T:300K
-8,26
-8,27 4 *
-8,28
T T T T T T T T T
0 500 1000 1500 2000 2500 3000
MD adim
Sekil 2.5 (15,0) KNT {iniin Eyo;- MD adim grafigi
-8,29
(26,0) skin:4.7A, cap:10.184A, dt:1fs, T:300K
-8,30 4
-8,31
T T T T T
0 500 1000 1500 2000
MD adim

Sekil 2.6 (26,0) KNT iiniin Eq- MD adim grafigi
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-8,29 .
(27,0) skin:4.7, ¢cap:10.575, dt:1fs, T:300K

€
S -830-
S
>
2L
S
w

-8,31

T T T T T T T
0 500 1000 1500 2000

MD adim

Sekil 2.7 (27,0) KNT iiniin Eq -MD adim grafigi

KNT lere gerinim uygulanmadan 6nceki simulasyonlarda elde edilen fermi enerji seviyeleri

ve fermi enerjisi civarindaki bant araligi genislikleri asagidaki gibidir.

Tablo 2.4 Gerinim uygulanmadan 6nceki Fermi enerji seviyeleri ve Bant araliklari

Gm) | | i (o)
(5,0) 3,336 0,93
(15,0) 3,711 0,01
(26,0) 3,715 0,20
(27,0) 3,717 0,01

Bant araliklari incelendiginde 0,01eV degeriyle (15,0) ve (27,0) KNT lerinin metal 6zelligi,
0,2eV ve daha yiiksek degeriyle (5,0) ve (26,0) KNT leri yariiletken 6zelligi gostermektedir.

Eksenel gerinim parametresi (€): [ tiipiin gerinim uygulanmadan 6nceki boyu olmak iizere,
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tiiptin boyunu istenilen miktarda sikistirip ¢ekilerek olusturulan yeni boyu [ olsun. Tiipiin
boyundaki degisimin tiipiin boyuna orani tiipiin eksenel gerinim parametresi epsilon (&)

degeridir ve

e = % 100 2.1)

ile hesaplanir. Kullanilan programda istenilen “€” degeri igin girilen parametre ile

degistirilebilir. € ‘un pozitif degerleri KNT {in gerilme miktarini gosterirken, negatif degerleri
ise KNT iin sikistirilma miktarini gosterir.

Denge durumu saglanmig KNT lere %3, 6, 9, 12, 15, 18, 21 ve 23 oraninda germe ve %-1, -2,
-3, -4, -5, -6, -7, -8 ve -9 oraninda sikistirma 2000 MD adim uygulandi.

(5,0) KNT i igin uygulanan gerinimlerde anlasilamayan sebeplerden dolay1 %-2 sikistirma
degerinin haricindeki sikistirmalarda program sonlanamadi. Bu sebeple (5,0) KNT i %3, 6, 9,
12, 15, 18, 21, 23 ve -2 gerinim degerleri i¢in incelendi.

(5,0) KNT:

-6,4 -
(5,0),skin:5.0A,cap:1.988A dt:1fs, T:300°K
-6,6 -
-6,8 Eksenel Gerinim (%) s meshertimnn Ao
’é\ ] 23 J\Ww/\/w«/bwvwvwvww«rwwww
S -7,04 —21
<
S . 18
2 75 ——15
<) —12
L 9 M A e
7.4 4
— 6
A AW ARt Ao A
—3
767 — -2 S
—20
-7,8 1 I AAAAA AN AAAA NN A s
WWWWMMWWWWWNWWWMM
T T T T T T T T T T T T T T T T T T T

0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000
MD adim

Sekil 2.8 (5,0) KNT iiniin farkli gerinimlerdeki MD adim- E;y grafigi
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Tablo 2.5 (5,0) KNT {iniin €- E tablosu

€ (%) Eror (€V/atom)
23 -6,81614
21 -6,95862
18 -7,15901
15 -7,34183
12 -7,50382
9 -7,64152
6 -7,75067
3 -7,82644
0 -7,86830
-2 -7,86810

KNT e sikigtirma ve germe uygulandiktan sonra atom basina ortalama enerji degeri sayisal
olarak azaldi. Kiigiik gerinim degerlerinde dengeleme enerjisi ¢ok kiiglik degisiklik gosterdi.

Gerinim degerleri bitylidiikge enerji degerlerindeki degisim artt1.

. (5,0),skin:5,0A, cap:1,988A dt:1fs, T:300°K, step:3000+2000
9,07 |

_7,0_: %

724
S
9 B
© | |
S 744 /
L
= 1 ||
9
W -7,6 1 /
/.
[
-7,8 1 ./
e
-8,0 — 7T - 1 - T - T T T T~ T T T * T
-3 0 3 6 9 12 15 18 21 24

Eksenel Gerinim (%)

Sekil 2.9 (5,0) KNT {iniin €- Ey grafigi
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Germe degerleri ile atom bagina ortalama toplam enerji grafigi eksponansiyel olarak degisti.
Fermi enerji seviyesi;

Tablo 2.6 (5,0) KNT {iniin € - Efem tablosu

€ (%) | Efermi (€V)
23 3,73370
21 3,73956
18 3,74540
15 3,74860
12 3,75014
9 3,74723
6 3,73852
3 3,72574
0 3,33569
-2 3,29363

KNT e %3 germe uygulaninca fermi enerji seviyesinde yaklasik olarak 0,4eV luk ani
yiikkselme gozlendi. Germe devam edince kiiclik degisimler oldu. Sikistirma uygulaninca

fermi enerji degeri azaldi.

3,8 -
(5,0),skin:5.0A,cap:1.988A dt:1fs, T:300°K, step:3000+2000
1 . ° g b g ] e o
3,7
9 3,6 o
2
E
RS 3,5 4
L
3,4
[ J
33e
T T T T T T T T T T T T T T T
0 3 6 9 12 15 18 21

Eksenel gerinim (%)

Sekil 2.10 (5,0) KNT tiiniin € - Egermi grafigi
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1(5,0),skin:5.0A,cap:1.988A dt:1fs, T:300°K, step:3000+2000
3,75 °
[ ]
[ ]
[ ]
>
L
E 374 °
kS °
L0
[ ]
3,73
1®
T T T T T T T T T T T T T
3 6 9 12 15 18 21

Eksenel gerinim (%)

Sekil 2.11 (5,0) KNT iiniin ayrintili € - Egermi grafigi

Fermi enerji seviyesi %3 ile %12 germe degerlerinde ~0,21 eV artt1, %12 ile %23 germe

degerleri arasinda ~0,17 eV azald1.



32

(15,0) KNT :
7.1 (15,0), skin:4.8A, cap:5.882A, |dt:1.5fs, T:300K
7.2
7,3 1 Eksenel Gerinim (%)
74 23
T 754 -8
E " —15
8 7,64 12
@, 7,74 —9
= ] 6
o
o 8 —-9
7,9 6
-8,0 - 3
] —3
'8,1—- 0
_8’2_
‘8-3!ww'|'|'|'|'|'|'|'|'|'|
0 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000

MD adim

Sekil 2.12 (15,0) KNT {iniin farkli gerinimlerdeki MD adim- Eiy grafigi

Tablo 2.7 (15,0) KNT {iniin €- E tablosu

€ (%) | Ewt (ev/atom) | € (%) | Et (ev/atom)
23 -7,97766 -9 -8,13357
21 -7,32900 -8 -8,14177
18 -7,54255 -7 -8,17307
15 -7,73403 -6 -8,20202
12 -7,90248 -5 -8,22282
9 -8,04520 -4 -8,24560
6 -8,15686 -3 -8,26190
3 -8,23257 -2 -8,26981
0 -8,27224 -1 -8,27216

KNT e sikistirma ve germe uygulandiktan sonra atom basina ortalama enerji degeri sayisal
olarak azalmaya basladi. %-1 sikistirmasi i¢in E.,; daki degisim 0,00008 eV degerindeyken.
%-2 sikistirma degeri i¢in E.,; daki degisim 0,00243 eV degerine ulasti. %-3 sikistirma
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degerinde E.,; degisimi ~0,01 eV degerine kadar artti. Eix %3 germe degerinde ~0,04 eV
artarken, %-3 sikistirma degerinde ~0,01 eV artt1. %6 germe degerinde ~0,12 eV artarken %-

6 sikistirma degerinde ~0,07 eV artti. Germe degerlerinde sikistirma degerlerine gore daha

bliyiik degisim gozlendi.
7,2 : .
| (15,0),skin:4.8A,cap:5.882A,dt:1.5fs, T:300 K, step:3000+2000
-7,3 —_ -
-7,4
-7,5 _-

7,6 /
7,7
78 /

-7,9 4 |

-8,0—: / "
81, /

824 “mg -

-8,3 +——r——1——rT T
10 -8 6 -4 -2 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

Etot (eV/atom)

Eksenel gerinim (%)

Sekil 2.13 (15,0) KNT {iniin €- Eyy grafigi

Etot degerleri artarak devam ederken %23 germe degerinde ani olarak ~0,65 eV azaldi. %-8 ve

%-9 degerleri arasinda grafigin egimi azaldi.
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Fermi enerji seviyesi;

€ (%) | Efermi (ev) | € (%) | Etermi (eV)
23 2,84364 -9 3,69866
21 3,75480 -8 3,71994
18 3,75140 -7 3,71482
15 3,74576 -6 3,72791
12 3,73783 -5 3,73459
9 3,72975 -4 3,72905
6 3,71472 -3 3,71668
3 3,71156 -2 3,71344
0 3,71047 -1 3,71280

3.8 4 (15,0),skin:4.8A cap:5.882A dt:1.5fs, T:300°K,step:3000+2000

3,6 4

3,4

Efermi (eV)

3,2 4

3,0 4

2,8

Eksenel gerinim (%)

Sekil 2.14 (15,0) KNT {iniin € - Egerm; grafigi

Fermi enerji degeri %21 germe degerinden sonra yaklasik ~0,9 eV azaldi. %-9 ile %21

gerinim degerleri daha acik incelenirse;
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3,76 . 5
1 (15,0),skin:4.8A,¢cap:5.882A,dt:1.5fs, T:300 K, step:3000+2000
4 |

3,75 u

3,74

373 . n

Efermi (eV)

3724 =
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Sekil 2.15 (15,0) KNT KNT tiniin ayrintili € - Egermi grafigi

(15,0) KNT 1 gerildiginde fermi enerji seviyesi artt1 ve sikistirildiginda da %-6 degerine
kadar artip %-7 sikistirma degerinden sonra azalmaya basladi ve %0 gerinim degerindeki

fermi enerji seviyesinden daha diisiik degere kadar azaldi.
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(26,0) KNT:

7,14 (26,0),skin:4.7A cap:10.183A dt:1fs, T:300°K
7,2 -
7.3 Eksenel Gerinim (%)
7,4 —21 T
1 —15
—~ _7’5 -
g : —23
5 -7,6—-' 9
\?9/ 7.7 — 7
g 7.8 -5
L.*j - ——3
7.9 3
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8,1 - WWW
_8‘2_-' Lmr«%v\/-\/\,w
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I T T ' I I I I T
500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000

MD adim

Sekil 2.16 (26,0) KNT KNT tiniin farkli gerinimlerdeki MD adim- Ey grafigi

Tip yarigaplar biiylidilkce KNT iin dengeye gelmesi zorlasti. %21 ve %15 denge durumlari
incelendiginde daha kii¢iik yarigapli KNT ler olan (5,0) ve (15,0) ‘a gore daha genis dalga
genliginde dengeye geldigi gozlendi. Artarak devam eden E degerleri %23 germe degerinde

ani sekilde azaldi.
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Tablo 2.9 (26,0) KNT iiniin €- E tablosu

€ (%) | Ewt (eV/atom) | € (%) | Eiwr (€V/atom)

23 -7,96237

21 -7,37039

18 -7,58300 -7 -8,22915
15 -7,77540 -6 -8,24558
12 -7,94406 -5 -8,26279
9 -8,08833 -4 -8,28189
6 -8,19825 -3 -8,29586
3 -8,27252 -2 -8,30467
0 -8,30806 -1 -8,30806

Yukaridaki tabloda, %-1 sikistirma degeri ile %0 gerilmemis durum ayni enerji degerinde
dengeye geldi. %3 germe ve sikistirma degerleri arasindaki fark ~0,02300 eV oldu. Sikistirma

degerlerinde %-6 ile %-7 arasinda grafigin egimi azald1.

-7,2

{26,0),skin:4,7A,cap:10,184A  dt:1fs, T:300°K, step:2000+2000
-7’3 -

7,4
_7'5_- /
-7,6—-

_7’7_- /
-7,8—-

_7'9_- /

-8,0—- /
-8,1—- /

-8,2 4 [ ]

Etot (eV/atom)

-8,3 L R

O
6 -3 0 3 6 9 12 15 18 21 24

Eksenel gerinim (%)

Sekil 2.17 (26,0) KNT {iniin €- Ey grafigi

%21 germe degerinden sonra 0,6 ev azalma gozlendi.
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Fermi enerji seviyesi;

€ (%) | Efermi (eV) | € (%) | Efermi (eV)
23 2,84527
21 3,75377
18 3,75248 -7 3,73211
15 3,74918 -6 3,73318
12 3,73832 -5 3,72593
3,73964 -4 3,71925
3,73382 -3 3,71799
3,72535 -2 3,71858
3,71503 -1 3,71735

(26,0),skin:4.7A, cap:10.184A dt:1fs, T:300°K, step:2000+2000
3,8
|A4daanaa 4 4 4 4 4 4 4
3,6
E 3,4 -
E
2
W32
3,0
A
2,8 4
T T T T T T T T T T T T T T T T T T T T
-6 -3 0 3 6 9 12 15 18 21 24

Eksenel gerinim (%)

Sekil 2.18 (26,0) KNT {iniin € - Egerm; grafigi

(26,0) KNT {iinde %21 gerinimden sonra Fermi enerji seviyesi ~0,9 eV azaldu.
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1 (26,0),skin:4.7A cap:10.184A dt:1fs, T:300 K,step:2000+2000
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Sekil 2.19 (26,0) KNT {iniin ayrintilt € - Eermi grafigi

%21 Germe degerine kadar Fermi enerji seviyesi artti. Ayrica sikistirma degerlerinde %-6

degerine kadar da artip -7 seviyesinde azalmaya bagladi.
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(27,0) KNT:

-6,8
69 (27,0), skin:4.7A, cap:10.574A dt:1fs, T:300°K
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Sekil 2.20 (27,0) KNT {iniin farkli gerinimlerdeki MD adim- Eiy grafigi

KNT iin yarigap1 biiyiidiik¢e dengeye gelmesinin zorlasmasi (27,0) KNT i igin de %15 germe
degerinde goziikti. %21 germe degerinde Eiy hizlica azaldi, %23 germe degeri de ayni

sekilde azalirken %21 germe degerinden daha biiyiik enerji degerinde dengelendi.

Tablo 2.11 (27,0) KNT iiniin €- Ey tablosu

€ (%) | Etwt (eV/atom) | € (%) | Etwt (€V/atom)

23 -7,99269 -9 -8,20721
21 -7,96789 -8 -8,22140
18 -7,56897 -7 -8,23550
15 -7,76225 -6 -8,25180
12 -7,93445 -5 -8,26814

9 -8,07864 -4 -8,28653
6 -8,18139 -3 -8,29950
3 -8,26871 -2 -8,30704
0 -8,30923 -1 -8,30929
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Sekil 2.21 (27,0) KNT {iniin €- E grafigi

(27,0) KNT iinde %18 germeden sonra E, degerinde ~0,40 eV ‘luk azalma gozlendi. %3 ve

%-3 germe ve sikistirma degerleri arasinda 0,3 eV ‘luk fark olustu.

Fermi enerji seviyesi;

€ (%) | Efermi (eVv) | € (%) | Efermi (eV)
23 2,78561 -9 3,72856
21 2,85321 -8 3,73081
18 3,67065 -7 3,73248
15 3,74539 -6 3,73252
12 3,74408 -5 3,72518

9 3,73559 -4 3,72066

6 3,72915 -3 3,72023

3

0

3,72470 -2 3,72020
3,71743 -1 3,72084
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Sekil 2.22 (27,0) KNT {iniin € - Egerm; grafigi

Ustteki grafik incelendiginde, %15 germe degerinden sonra 0,07 eV ‘luk azalma ve

sonrasinda ~0,8 eV ‘luk azalma oldu.
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Sekil 2.23 (27,0) KNT {iniin ayrintilt € - Eermi grafigi

Grafigin %15 ile %-10 arasindaki degerlerinde fermi enerji seviyesi %0 ‘dan %15 ‘e kadar
artt1. Ayrica %0 ‘dan %-6 ‘ya kadar artip %-6 ‘dan %-9 ‘a kadar azaldu.
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Sekil 2.24 Farkli KNT lerin e— Eior grafigi

KNT lerin Ei -€ degisimleri aynmi grafikte ¢izilince tiiplerin germe degerlerinin egimleri ile

sikistirma degerlerinin egimleri birbirlerine ¢ok yakin c¢iktilar. Fakat ayni tlip i¢in germe

degerlerinin egimi sikistirma degerlerinin egiminden daha biiyiik ¢ikt1.

Simiilasyon sonunda olusan “ffOelectdos.out” dosyasi elektronlarin yerlesebilecekleri
seviyelerin olasiligi (DOS, Density of states) ‘n1 gosterir. Ayrica bu dosya fermi enerji
seviyesini, enerji slitununda sifir degerine denk gelecek sekilde ayarlidir. Fermi enerjisi ile
elektronlarin yerlesebildikleri {ist enerji seviyesi arasindaki fark yasak bant araliginin
genisligini gosterir. Yani sifir enerji degeri etrafinda elektronlarin yerlesemedikleri bolge
yasak bant araligidir. Elektronlarin yerlesebilecekleri durumlar arasindaki enerji farki
Olgiilerek veya hesaplanarak bant araligi bilinebilir. Hassasligi arttirmak i¢in hesaplama

yontemi kullanarak farkli gerinimdeki KNT lerin yasak bant araliklar1 bulundu.
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(5,0) KNT:

Tablo 2.13 (5,0) KNT i i¢in €- Efemi —Bant araligi tablosu

€ (%) | Efermi (V) | Bant aralig1 (eV)
23 3,7337 0,34
21 3,7396 0,45
18 3,7454 0,60
15 3,7486 0,89
12 3,7501 0,90
9 3,7472 1,18
6 3,7385 1,22
3 3,7257 1,31
0 3,3356 0,93
-2 3,2936 0,84

(5,0) KNT iine gerinim uygulanmamis durumda bant araligi genisligi 0,93 eV ile yariiletken
ozelligi gosterdi. %3 germeye kadar bant araligi genisleyip azalmaya basladi. Bant araligi

%23 germe degerinde 0,34 eV ‘luk genislige kadar azaldi.

(5,0) skin:5.0A, cap:1.988A, dt:1fs, T:300K, MD adim:5000

1,04 e 023
- %3
%0
0,8
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&) : { {
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024/

— 77 T
-10 -08 -06 -04 -02 00 02 04 06 08
Enerji (eV)

Sekil 2.25 (5,0) KNT i i¢in baz1 gerinim degerlerinin DOS grafigi
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Ustteki grafikte siirekli siyah cizgili durumlar gerinim uygulanmamis KNT de elektronlarin
yerlesebilecekleri seviyeleri gosterdi. Germe artinca bant arali§i kesikli mavi ¢izgilere kadar

genisledi. Sonrasinda en igteki kesikli kirmizi ¢izgelere kadar daralmaya devam etti.

1,4

(5,0),5kin'5.0A,cap:1.988A dt.1fs, T:300°K, MD adim:3000+2000
4 | |

12 I.
1,0 1
0,8

0,6 '--__

Bant Araligi (eV)
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0,2 1

0,0
— 1t + r - T + T + T - T * T * T 7
-3 0 3 6 9 12 15 18 21 24
Eksenel Gerinim (%)

Sekil 2.26 (5,0) KNT ii i¢in €- Bant aralig: grafigi

Bant araliginin daralmasi %6 ile %9 arasinda ve %12 ile %15 arasinda yavasladi. Kesikli

¢izgi bant araliginin ortalama degerini gosterir.
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(15,0) KNT:

(15,0) skin:4.8A, cap:5.882A,dt:1.5fs, T:300K,MD adim:5000
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Sekil 2.27 (15,0) KNT ii i¢in bazi gerinim degerlerinin DOS grafigi

(15,0) KNT i gerilmemis durumunda 0,01 eV luk bant araligi genisligiyle metalik 6zellik
gosterdi. KNT e %6 germe ve %-6 sikistirma uygulandiginda da bant aralig1 genisledi.
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Tablo 2.14 (15,0) KNT ii i¢in €- Efermi —Bant aralig1 tablosu

€ (%) | Efermi (V) | Bant aralig1 (eV)
23 2,8436 0,007
21 3,7548 0,058
18 3,7514 0,100
15 3,7457 0,010
12 3,7378 0,010
9 3,7297 0,010
6 3,7147 0,220
3 3,7115 0,120
0 3,7104 0,010
-1 3,7128 0,070
-2 3,7134 0,064
-3 3,7166 0,037
-4 3,7290 0,040
-5 3,7345 0,140
-6 3,7279 0,320
-7 3,7148 0,250
-8 3,7199 0,010
-9 3,6986 0,010

Gerinim uygulanmamis durumdaki (15,0) KNT {ine gerinim uygulaninca, %6 germe
degerinde bant aralig1r 0,22 eV ‘a kadar genisleyip %15 germe degerine kadar daraldi, %18
germe degerinde genisleyip %23 germe degerine kadar yeniden daraldi. KNT Sikistirildiginda
%-1 sikistirma degerine kadar 0,06 eV genisleyip, %-5 sikistirma degerine kadar daraldi. %-6

sikistirma degerinde genisleyip tekrar daraldi.

Asagidaki grafikten de goriildiigli gibi bant araliginin genisleyip daralmasi sirayla devam etti.
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(15,0),skin:4.8A,cap:5.882A dt:1.5fs,T:300°K, MD adim:3000+2000
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Sekil 2.28 (15,0) KNT ii i¢in &- Bant aralig grafigi
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(26,0) KNT:

(26,0) skin:4.7A, cap:10.184A ,dt:1fs, T:300K,MD adim:4000
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Sekil 2.29 (26,0) KNT i i¢in baz1 gerinim degerlerinin DOS grafigi

(26,0) KNT i gerilmemis durumda (siirekli siyah ¢izgi) 0,2 eV bant aralifi degeriyle
yariiletken ozellik gosterdi. KNT e germe uygulandiginda bant araligi daraldi. %0 germe
durumundaki KNT sikistirildiginda bant araligi genisledi.



51

Tablo 2.15 (26,0) KNT ii i¢in €- Efermi —Bant aralig1 tablosu

€ (%) | Epermi (eV) | Bantaraligi (eV)
23 2,8453 0,14
21 3,7538 0,05
18 3,7525 0.14
15 3,7492 0,01
12 3,7383 0,14
9 3,7396 0.22
6 3,7338 0,04
3 3,7254 0,08
0 3,7150 0.20
-1 3,7174 0.24
-2 3,7186 0,27
-3 3,7180 0,26
-4 3,7193 0.29
-5 3,7259 0.31
-6 3,7332 0.25
-7 3,7321 0.16

Gerinim uygulanmamis (26,0) KNT {iniin bant aralig1 %3 germede hemen daraldi ve sonradan
%9 germe degerine kadar yeniden genisledi. %18 germe degerine kadar daralip tekrar
genisledi. Sikistirma uygulandiginda %-5 sikistirma degerine kadar genisledi sonra azalmaya
basladi.

Asagidaki grafikten de goriilecegi gibi %0 germesiz durumunda yariiletken 6zellik gostererek

sonrasinda metal 6zelligi gosterdi.
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Sekil 2.30 (26,0) KNT i i¢in &- Bant aralig1 grafigi
(27,0) KNT:
(27,0) skin:4.7A, cap:10.575A dt:1fs, T:300K,MD adim:4000
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Sekil 2.31 (27,0) KNT i i¢in baz1 gerinim degerlerinin DOS grafigi
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(27,0) KNT 1 %0 germesiz durumda 0,01 eV bant aralig1 ile metal 6zeligi gosterdi. Gerinim
uygulandiginda bant araligit %6 germe degerine kadar ~0,3 eV genisledi, KNT %-7
sikistirildiginda bant araligi 0,79 eV genisledi.

Tablo 2.16 (27,0) KNT ii i¢in &- Egermi- Bant araligi tablosu

€ (%) | Erermi (eV) | Bantaralgi (eV)
23 2,7856 0,007
21 2,8532 0,005
18 3,6707 0,085
15 3,7454 0,050
12 3,7441 0,009
9 3,7356 0,200
6 3,7292 0,310
3 3,7247 0,250
0 3,7174 0,010
-1 3,7208 0,020
-2 3,7202 0,040
-3 3,7202 0,010
-4 3,7207 0,029
-5 3,7252 0,030
-6 3,7325 0,067
-7 3,7325 0,800
-8 3,7308 0,100
-9 3,7286 0,250

(27,0) KNT iine germe uygulandiginda %6 ‘ya kadar bant aralig1 genisledi sonrasinda %23
germe degerine kadar azaldi. Sikistirma uygulandiginda %-3 de bant aralig1 azalma gostererek

%-7 sikistirma degerine kadar genisledi. Sonrasinda tekrar daraldu.

Asagidaki grafikte gerinimsiz durumda metalik 6zellik gostererek sonrasinda yariiletken

ozellik gosterdigi ve tekrar metalik 6zellik gosterdigi goziikiiyor.
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Sekil 2.32 (27,0) KNT 1 i¢in &- Bant aralig grafigi

KNT lerin gerinim degerlerine karsilik bant araligi degisimi tek grafikte toplanabilir.
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Sekil 2.33 Farkli KNT ler i¢in €- Bant aralig: grafigi
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KNT ler gerinimsiz durumda (15,0) ve (27,0) metalik 6zelligi gosterdi, (5,0) ve (26,0) ise
yariiletken ozelligi gosterdi. KNT lere germe uygulandiginda, (15,0) ve (27,0) KNT lerinin
bant araliklar1 %6 germeye kadar genisledi, (26,0) ‘in bant aralig1 %6 ‘ya kadar daraldi ve
(5,0) KNT tiniin bant aralig1 %3’e kadar genisleyip sonrasinda daraldi. (15,0) KNT i %9,
%12 ve %23 germe degerlerinde tekrardan metalik 6zellik gosterdi. (27,0) KNT i %12, %21
ve %23 germelerde metalik 6zellik gosterdi. (26,0) KNT i %6, %15 degerlerinde metalik
ozellik gosterdi. (5,0) KNT {iiniin metalik 6zellik gostermesi i¢in %23 germe yetersiz geldi.
KNT lere sikistirma uygulandiginda, (15,0) ve (27,0) KNT leri %-3 sikistirmaya kadar
metalik 6zellik gosterdiler. (15,0) KNT i %-3 ile %-6 sikistirma degerleri arasinda bant
aralig1 genisledi, %-6 ile %-9 sikistirma degerlerinde bant araligi daraldi. (27,0) KNT i %-3
ile %-7 sikistirma degerlerinde bant araligi genisledi, %-7 ile %-9 arasinda daraldi. (26,0)
KNT i %-5 sikistirma degerine kadar bant araligi genisledi sonra daralmaya basladi. (5,0)

KNT 1 sikigtirma degerlerinde incelenemedi.

(15,0) ve (27,0) KNT lerinin Gerinim-Bant araligi degisimleri ayn1 grafikte ¢izilirse:
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Sekil 2.34 (15,0) ve (27,0) KNT leri igin €- Bant aralig1 grafigi
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Bant araliklarinin artma ve azalmasiin birbirlerine paralellik gosterdigi dikkat ¢ekti. Aym
gerinim degerlerinde ayni elektronik Ozellikleri gosterdiler. Ayrica metal 6zelliginden

baslayarak sonrasinda yariiletken 6zelligi gosterip tekrar metal 6zelligi gosterdiler.
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3. YORUM
I. KNT iin ¢ap1 (Rknr) ile atom basina ortalama toplam enerji (Etor) degerinin degisimi:

KNT {in yarigap1 biiyiidiik¢e, atom basina dengelenme enerjisi azaldi fakat enerjinin mutlak

degeri artt1 (tablo 2.3). Yani KNT genisledik¢e atomlar daha zor dengeye gelirler.
ii. € -Eqo grafigi:

KNT e germe veya sikistirma uygulandiginda Eiy degeri artti. Epsilonun mutlak degeri, Eo

ile quatratik olarak degisir (sekil 2.24) |g|?aE,,; .

Ito vd., (2002), zigzag yapili tek duvarli karbon nanotiiplerde toplam enerji, germenin

karesiyle orantil1 artarak elastik davranig gosterir.

lii. Germe ve sikistirma degerleri karsilastirildiginda Ei;, germe degerlerinde sikistirma
degerlerine gore daha hizli artti. Yani € -Eqy grafiginin germe ve sikistirma degerlerindeki
quatratik degisim ayni degildir. Yani bu farkli degisim iki yarim paraboliin ayni noktadan
birlesmesi gibi diisiiniilebilir.

IV. € -Eqo; grafigindeki quatratik degisim, (15,0) KNT tinde %23 germe degerinde, (26,0) KNT
tinde %23 germe degerinde ve (27,0) KNT tinde %21 ve %23 germe degerlerinde ani lineer
azalma gosterdi (sekil 2.24). Farklilik gosteren germe degerleri sekil 2.12, sekil 2.16 ve sekil
2.20 ‘lerdeki enerji dengelenme grafiklerinde incelendiginde ani azalmanin nedeni KNT den
atom kopmasidir. Bu gerinim degerlerinin bazilar1 simiile edilirse asagidaki sekillerde

gorsellik kazanir.

Sekil 3.1 (26,0) KNT iinde %23 germe degerinde atom kopmasi resmi



58

Sekil 3.2 (27,0) KNT iinde %23 germe degerinde atom kopmasi resmi
Yani KNT de dengelenme enerjisindeki ani diistisler atom kopmasini gosterir.

V. & Efermi grafigi:

KNT e germe ve sikistirma uygulandigi zaman fermi enerjisi artar ve belirli degerlerden sonra

azalir.

KNT lerdeki atom kopmalar1 fermi enerjilerinin ani azalmasina da neden olur (tablo 2.8, tablo
2.10 ve tablo 2.12).

Vi. e- Bant Aralig1 grafigi:

Gerinim uygulanmadan 6nce KNT {in tipine gore farkli elektronik 6zellik gosterdi.

=0, n-m=15= 0 (mod3), n-m=27 = 0 (mod3) yani ii¢iin tam katlarinda metal 6zelligi gosterdi
(tablo 2.14 ve tablo 2.16).

=0, n-m=5= 2 (mod3), n-m=26 = 2 (mod3) {i¢iin 2 kalanli modlarinda yariiletken 6zelligi
gosterdi (tablo 2.13 ve tablo 2.15).

Umeno vd. (2004), yaptiklar1 hesaplamalarda ti¢lin tam kat1 olan (8,8) armchair KNT i i¢in
gerinim uygulanmadan once bant araligmi sifir ve {i¢iin 2 kalan modunda bulunan (14,0)

Zigzag KNT ii i¢in sifirdan olmadigini buldular. Sonug¢larimizla uyum iginde.

Ayrica Sreekela vd. (2008), yaptiklar1 ¢alismada gerinim uygulanmadan onceki bant araligi
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icin (9,0) KNT i i¢in sifir bant araligi, (11,0) KNT i i¢in 0,922 eV ve %6 germede bant

araliginin kapanarak metal 6zelligi gosterdigini gozlemislerdir. Ayni sonuglarla uyum iginde.

vii. Sekil 2.28, sekil 2.30 ve sekil 2.32 lerden goriilebilecegi gibi (15,0), (26,0) ve (27,0) KNT
lerine germe ve sikistirma uygulandiginda bant araligi metal = yariiletken > metal 6zelligi

gosterecek kadar azalip sonra artmaktadir.

(15,0) KNT i metal - yariiletken - metal

(26,0) KNT {i yariiletken - metal = yariiletken

(27,0) KNT i metal - yariiletken = metal 6zelligi degisimleri gozlenir.
Bu gecisler Umeno vd. (2004) sonuglari ile uyum igerisindedir.

Sekil 2.34 de goriildiigi gibi (15,0) ve (27,0) KNT lerine germe ve sikistirma uygulandiginda

bant araliklarinin degisimi paralellik gdsteriyor.
Umeno vd. (2004) ve Sreekela vd. (2008) galismalar1 ile uyum igindedir.

2 kalan modlarinda bulunan (5,0) ve (26,0) KNT lerinin bant aralig1 degisimlerinin paralellik
gostermesini bekledik fakat gdzleyemedik. Bunun nedeni, (15,0) ve (27,0) KNT lerinin
yarigaplarinin, (5,0) ve (26,0) KNT lerinin yarigaplarina gére daha yakin olmasidir.

Enerji bant araligit KNT iin ¢apina bagl olarak degisir Umeno vd. (2004). (5,0) KNT iiniin
capinin 1,988A ve (26,0) KNT iiniin ¢ap1 10,184A “dur.

viii. Sekil 2.33 incelendiginde yariiletken ozellik gosteren (26,0) ile metal 6zellik gosteren
(15,0) ve (27,0) KNT leri bant aralig1 degerlerinin artma ve azalma degerlerinde ters olarak

oo

degistigi gortiilmektedir.

Ayni kalan modunda bulunan KNT lerin gerinim uygulanmadan 6nceki elektronik yapilari,
aynt modda bulunan KNT lerin bant araliklarinin paralellik gostermesi, farkli modlarda
bulunan KNT lerin bant yapilarinin birbirlerine gore degisiminde elde ettigimiz sonuglar

Sreekela vd. (2008) ¢aligmalariyla uyum saglamaktadir.
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Sekil 3.3 Gerinim ile bant aralig1 degisimi, Sreekela vd. (2008)
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