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OZET

Siki Bag Molekiler Dinamik Simulasyon (O(N) SBMD) yoéntemi kullanilarak farkl
yapilardaki tek duvarli karbon nanotuplerin (TDKNT) fiziksel ve elektronik yapilari
incelenmistir. TDKNT ’lerin elektronik yapisi tupln ¢apina ve simetrisine baglhdir ve chiral
vektoruyle belirlenmektedir. Tek Duvarli Karbon Nanotipler yapisal parametrelerine bagh
olarak hem metalik hem de yariiletken olabilirler.

Tek Duvarli Karbon Nanotiplerin yapisal ve elektronik dzelliklerini incelemede (O(N)) Siki
Bag Molekiler Dinamik Similasyon yontemin kullaniriz. Order “*‘N’” algoritmalari paralel
hesaplamaya uygun algoritmalardir. Klasik siki-bag yontemi Shrodinger denklemini direk
matris kdsegenlestirmesi ile ¢ozer ve atom sayisinin kubi ile orantili similasyon zamani
kullanir. O(N) metodu band enerjisini gercek uzayda cozer ve baglanmaya yalniz yerel
cevrenin katkisi oldugu yaklagimini yapar. O(N) yontemi, atom sayisiyla lineer orantili
simulasyon zamani kullanir. Bu da simiilasyonlarda hesaplama zamanini kisaltir.

Bu calismada (9x0) dan baslayarak (21x0)’a kadar olan Zigzag TDKNT lerin, 0.1 K duslk
sicakliklardan 2100 K yiksek sicakliklara kadar (0.000008 eV ve 0.175 eV) elektronik
sicakliklarda, her bir karbon nanotip icin Fermi enerji seviyeleri, bant araligi enerjileri,
Elektronik Durum yogunlugu (eDOS) grafikleri, Fermi-Dirac Dagilim Fonksiyonu ve tuplerin
yaricaplari hesaplanmistir.

Tek Duvarli Karbon Nanotiplerin elektronik yapilarinin incelenmesi igin Zigzag karbon
nanotdplerin Elektronik durum yogunlugu ve bant araligi enerjileri karsilastiriimali olarak
incelenmistir ve bu sonuglarin literaturdeki sonuglarla kiyaslamasi yapiimistir.

Anahtar kelimeler: Karbon nanotiip, N-mertebe, siki bag, molekiler dinamik similasyonu,
elektronik ozellik, durum yogunlugu, enerji band araligi, sicaklik, dagihm.



ABSTRACT

The physical and electronic structures of the Single-Walled Carbon Nanotubes (SWCNT’s) in
different forms have been examined by using an Order-N (O(N)) Tight-Binding Molecular
Dynamics Simulation (TBMD) method. Electronic structures of SWCNT’s depend on the
diameter and chirality of the tube and can be defined by means of chiral vector. Single-Walled
Carbon Nanotubes show metallic or semi-conductor behaviors depending on their geometrical

parameters.

We use the Order-N (O(N)) Tight-Binding Molecular Dynamics Simulation method to
examine physical and electronic structures of Single-Walled Carbon Nanotubes. Our Order-
N(O(N)) parallel tight-binding Moleculer Dinamics Simulation method. 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 (N3)). 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.

Some physical characteristics of the Zigzag carbon nanotubes between 9x0 and 21x0, such as
Fermi energies, energy, band widths, densities of states, eDOS graphs, Fermi-Dirac
distribution functions, radiuses and the relations among these have been examined at the
temperatures from low (0.1 K) to high (2100 K); at the electronic temperature of 0.000008 eV
and 0.175 eV and at the equilibrium state of the tubes.

The “electronic densities of states” of the carbon nanotubes with different chiralities have
been comparatively examined to examine the electronic forms of the Single-Walled Carbon

NanoTubes; and the results have been compared with the results in the literature.

Keywords: Carbon nanotube, O (N) tight binding, moleculer dynamics simulation,

temperature, density of states (eDOS), band gaps, electronic properties, distribution.
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1. GIRIS

Son yillarda dusiik boyutlu sistemler arasinda, birgok ilging gelisme ve kesifler olmustur.
Modern mikro ogretim tekniklerinin gelismesi, nanoteknolojinin dogmasina yol acti ve
cagimizin en oncelikli konularindan birisi oldu. Herhangi uzay boyutu dogrultusunda
kuantum mekaniksel olarak hapislenmis elektron sistemleri elde etmek mimkiinddr: kuantum
kuyulari, kuantum telleri ve karbon nanotupler bunun tipik 6rnekleridir. Son yillardaki
arastirma konulari bu yapilarin elektronik dzelliklerine odaklanmistir, ¢linkii nanotipler tek
boyutlu kuantum tellerin ilk ornegi olarak ele alinabilir. Ozellikle bunlarin teknolojide
potansiyel kullanimi, 6nemini daha da arttirmaktadir. Nanometre boyutlarinda malzeme; daha
islevsel, daha mukavemetli olabiliyor, daha hizli islem yapabiliyor. Buna karsilik daha az
enerji harcayip daha az yer kaplayabiliyor, iste bu gelismeler 20 yizyilin sonunda bilim
adamlarini nanometre olcutlerinde bilime yoneltti. Gunlimizde nano, teknik bir 6l¢t birimi
olarak kullanihir ve herhangi bir birimin milyarda biri anlami tasir. Genellikle metre ile
birlikte kullanilir. Nanometre, bir metrenin milyarda biri él¢tstnde bir uzunlugu temsil eder

yaklasik olarak ard arda dizilmis 5 ila 10 atom.

Bu boyutlarda sistemlerin fiziksel davraniglarinda normal sistemlere kiyasla farkl dzellikler
gozlemlenmektedir. Nano-olgek seviyesinde malzemelerin 6zellikleri makroskopik 6lcekten
tamamen farkli olup nano-6lgege yaklastikca bircok 6zel ve yararli olay yeni 6zellikler ortaya
cikmaktadir. Ornegin, iletim 6zellikleri (momentum, enerji ve kitle) artik stirekli olarak degil
ancak kesikli olarak tarif edilmektedir. Simdi maddeyi nanometre seviyesinde isleyerek ve
ortaya ¢ikan degisik Ozellikleri kullanarak, yeni teknolojik nano-Olgekte aygitlar ve
malzemeler yapmak mimkiin olmustur. Ornegin tarama tinelleme ve atomik kuvvet
mikroskoplarini kullanarak yuzey lzerinde atomlar iterek birbirlerinden ayirmak ve istenilen
sekilde dizmek mimkdinddr. Batlin bu gelismeler, 19. yizyilda dunyayi yeniden sekillendiren
sanayi devrimine esdeger bir bilimsel ve teknolojik devrim baslatmistir. Butun bu ¢alismalar
ve gelismeler elektronik, kimya, fizik, malzeme bilimi, uzay ve saglik bilimlerini harekete
gecirmistir. Onimiizdeki birkag yil icerisinde nanoteknoloji sayesinde stiper komputerlere
mikroskop altinda bakilabilecek, insan viicudunun iginde hastalikli dokuyu bulup iyilestiren,
ameliyat yapan nano robotlar bulunabilecek, insan beyninin kapasitesi ek nano hafizalarla
glclendirebilecek, kirliligi énleyen nano parcaciklar sayesinde fabrikalar gevreyi ¢ok daha az
kirletecektir. Nanoteknolojide gelecek 10-15 yil icinde buylk bir sirpriz ciktilar ve yeni
pazarlar beklenmektedir Nanotupler ilk olarak tek boyutlu kuantum teller icin 6rnek olarak

disundldigunden cok blyuk ilgi gekti. Diger kullanigh dzelliklerin kesfedilmesiyle; dzellikle



dayaniklihgi, potansiyel kullanim alanlarini cogaltti. Ornegin, karbon nanotiipler nanometrik
boyutlardaki elektronik devrelerde ya da kuvvetlendirilmis polimer malzemelerde
kullanilabilir. Nanoteknolojinin en 6nemli konularindan biri karbon nanotiplerdir. Karbon
nanotipler 6nemli elektronik ve mekanik o©zelliklere sahip nano yapilardir. Kisaca; bir
nanoyapinin fiziksel dzellikleri, bag yapisi ve dolayisi ile mukavemeti onun biyukluglne ve
boyutlarina bagli olarak 6nemli degismeler gosterebilmektedir. Nanobilim ¢ok kiglk
boyutlarda ortaya c¢ikan yeni davraniglari kuantum kurami yardimi ile anlamamizi saglar.
Nanoteknoloji ise yeni malzemeler, nanoyapilar tasarlayip sentezlemeyi veya molekileri
islevsel hale getirip onlarin kazandiklari olaganistu 6zellikleri yeni uygulamalarda kullanmayi
amagclar (ERGUN 1997).

Karbon malzemelerde (nanotipler-fullerine kafesler) mikemmel 6zelliklere sahiptir. Karbon
nanotdpler orijinal olarak fullerin aragtirmasinin bir yan trlini olarak kesfedilmistir Karbon
nanotipler cok ilging elektronik, mekanik ve termal 6zelliklere sahiptir (Lijima, 1991).
Normalde her bir karbon (C) atomu bir birine 120° C agI yapan 3 kovalent bag olusturur ve
sonugta 1 atom kalinliginda bal petegine benzer tabakalar olusur. Bu tabakalarin tst Uste, yan
yana vs. gibi dizilmeleriyle kursun kalem uglari gibi normal grafit yapilar meydana gelir
(Ebbesen, 1997). Bilinenlerden gok farkli olarak, grafit tabakalarin kivrilarak nano ¢apa sahip
boru seklinde bir yapilandirma olusturulmasiyla “‘karbon nanotiip’’ olarak bilinen bir yapi
ortaya gikar, bu simdiye kadar Gretilebilen en ince ve en saglam malzemedir (Saito vd., 1992).
Nanoteknoloji gelecegin teknolojisidir ve bu konuda cok yogun bilimsel arastirmalar
yapilmaktadir. Bu bilimsel arastirmalarin sonuglarini ¢ok yakin zamanda gunliik yasamimizda
hissedecegimiz konusunda suphe yoktur. Nanoteknolojinin ¢ok sayida bilim dalinin galisma
konusu olmasi ve teknolojinin gok genis bir spektrumunda yer almasi nedeni ile disiplinler
arasi calismalari gerektirmektedir. Bu nedenle bu konuda disiplinler arasi calismalari da
icerecek buyuk yapilanmalara gereksinim vardir. Gelisen bir teknoloji olan nanoteknoloji’ye

birgok ulke yatirim yapmaktadir.

Nano parcacikli malzemelerin fiziksel ve kimyasal Ozelliklerinin incelenmesinde, birgok
kusursuzluklar olmasindan dolay! bilgisayar simulasyonu ile incelenmesi buiyik 6nem
kazanmaktadir. Deneysel calismalarda KNT’lerin biydtilmesi sirasinda olusan yapisal
bozukluklar ve 6l¢cim zorlugundan olusan dezavantajlar bilgisayar similasyonda tamamiyla
ortadan kalkmaktadir ve calismamiz igin kolaylik saglamaktadir. Similasyon bilgisayarda
yapilan deney olarak algilanabilir. Teorik olarak hesaplanmasi zaman gerektiren ve deneysel
olarak da incelenmesi zor olan sistemlerde ¢ok buyiik yardimci olmaktadir. Son gelismis

malzemelerin yapisal 6zelliklerini, deneyden turetilen atomlar arasi potansiyeller kullanilan



Klasik Molekiler Dinamik (MD) simiilasyon yontemiyle hesaplamak mumkundir (Dereli,
2003). Karbon nanotlplerin elektronik yapilarinin sicakhktan itibaren degisimlerinin
incelenmesi  kuantum mekaniksel yontemler gerektirmektedir. Bilgisayar Similasyonda
kullandigimiz Siki-Bag Hamiltoniyeni ile hesaplara katmasi sebebiyle elverisli bir sistemdir.
Siki-Bag teorisi; atomik ve elektronik yapi, toplam enerji, molekuler sistemler igin atomlar
aras! kuvvetlerin hesaplanmasinda basariyla uygulanan bir yontemdir. Bu yontemin diger
yararlari olarak uygulama kolayligl, hesaplama yiikiinin az olmasi sonuglarin givenilirligi ilk

siradadir.

Yuksek Lisans tezimde O(N) SBMD yodntemini kullanilarak (9x0’dan 21x0)’a kadar Zigzag
Karbon Nanotuplerin Bilgisayar Simulasyon laboratuarinda incelenmesi hedeflendi.
Simulasyonlar ‘’24-01-01-04"" nolu YTU-BARK projesi ile kurulan ‘‘Karbon Nanotiip
Simulasyon Laboratuvar’inda yapildi Calisma toplam bes ana kisma ayrilmaktadir. Birinci
kisimda giris kismiyla baslayip karbon nanotiplerin genel tanimi verilmektedir. Bélim 2’de
KNT’lerin yapisal 6zellikleri, olusum yoénleri, siniflandirilmasi ve bunlara ait terminoloji
anlatilmistir. Bélim 3’de Karbon Nanotiplerin elektronik yapilari, durum yogunlugu, Enerji
bant araligi ve enerji dispersiyon bagintilari anlatiimistir. Bélim 4’de Molekuler Dinamik
Similasyon Yonteminden s6z edilmistir ve son olarak tezin 5’inci kisminda ise calisma
sonuglari verilmis olup bu sonuclarla ilgili yorumlar ve literattrdeki calismalarla kiyaslamalar

yaptimistir.



1.1 Genel Bilgiler

Teknolojide yasanan hizli gelismeler nano teknolojinin dogmasina yol acti ve ¢agimizin en
oncelikli konularindan biri oldu. Karbon (C) elementi, canlilarin temel tasidir. Yapisinda
Karbon icermeyen higbir canli varlik yoktur. Karbon nanoyapilar, bu tiir nano sistemlerin

yapilmasinda, simdilik tek adaydir. Karbon, bir boyutlu (1B) iletken, yariiletken
nanotdplerden; sifir boyutlu (0B) nanotoplara kadar, farkl kararli yapilara ve birgok ilging
Ozellige sahip harikulade bir elementtir. Karbonun (1B) ve (0B) yapilari, nanometre

diizeyinde olduklari icin, bu sistemlere nanotiipler ve nanotoplar denilmektedir. Tek duvarli
bir karbon nanotlbiu tek bir grafit tabakasinin her iki kenarinda fulleren uglari ile kendi
etrafinda dondirtlmus halidir (single shel), ¢ok sayida tabakalarin i ice kivrilmasiyla da ¢ok
kabuklu (multi shel) nano tupler elde edilir (Ebbesen vd., 1997).

Son yillarda tim arastirmacilar karbon nanotiplerin en heyecan verici ve en ilging
Ozelliklerinden birisi olan elektronik Ozelliklerini arastirmaktadirlar. Bir karbon nanotp,
grafit bir tabakanin silindir seklinde bikulmesiyle elde edilir. Her tip chiral indis denilen

ve (n,m) ile gosterilen bir sayl tanimi ile karakterize edilir; burada (n,m) tam sayilar olup,
karbon nanotupleri tek olarak belirler, bunlarin elektronik yapilari (n,m)ye bagl ya metalik

ya da yariiletkendir (Dresselhaus vd., 1992). Karbon nanottplerin birgok 6zelligi iki boyutlu
grafit tabakasindan kaynaklanmaktadir: bu nedenle, karbon nanotuplerin incelenmesine iki
boyutlu grafit yapisi ile baslanir ve bu yapi silindir seklinde katlanip tek boyutlu tiip elde
edilirken bu Ozelliklerin nasil gelistigi ele alinir. Higbir katki maddesi olmaksizin,
nanotdplerin, geometrik parametrelerinin degistirilmesiyle, elektronik o6zellikleri de
degistirilebilir. Tuplerin elektronik uygulamalarinda, énemli bir yeri vardir ¢cok esnek ve
saglamdirlar. Karbon nanotipler radyan yonde kolayca esneyebilirken, eksen yonde celikten
defalarca daha ylksek bir mukavemete sahip olabilmektedir. Daha da Onemlisi tup;
yaricapina, atom tabakasinin sarmal agisina gore cok degisik elektronik o6zellikler
goOstermektedir. Belli sarmal acilarda metal gibi davranip yuksek bir iletkenlik gosterirken,
baska sarmal acilarda yariiletken olabilmektedir. Ustelik bu yariiletkenin yasak bant aralig

tlpin ¢capina bagli olarak degisebilmektedir (Popov., 2004). KNT’ler ise ¢aplarina, geometrik

yapilarina bagli olarak farkli davranislar gosterirler. Ornegin, capi 4,& olan bir nanotiip (4000
K) civarindaki yuksek sicakliklarda karbon atomlarinin ¢ bagi arasinda bir atomik bosluga
sahip olup silindirik seklini kaybetmemektedir, Bununla birlikte Molekiler Dinamik (MD)
simulasyon metodun kullanilarak cesitli KNT’lerin elektronik o6zelliklerin incelemislerdir.

Karbon nanotuplerin bilimsel macerasi 1985’te 60 ya da daha fazla karbon atomunun



birlestirilmesiyle olusan futbol topu seklindeki molekiillerin kesfiyle baslanmistir. Bu toplarin
diger atom veya molekiillerle yaptigi bilesiklere *“fullerin’® denir. Bu kesiften sonra birkag
laboratuvar sicak karbon buharini yogunlastirarak futbol topu seklindeki molekulleri elde
etmeye ¢alismis, bu elde etme isleminden kucuk degisiklerle gesitli sekil ve boyutlarda kiireye

benzer yapilar elde edilmistir.

Metal Yariiletken Grafit

Sekil 1.1 Karbon Nanotip gorintilemeleri. (Smaley, 1996).

Nanotupler, kristalin grafitlerden olusan hekzagonal 6rgudeki karbon atomlarindan olusur.
1993’de tek katmanli nanotuplerin elde edilmesi, karbon nanotiplerin gelismesinde blyik bir
asama olmustur. 1996’da Rice Universitesi Arastirma Grubunun tek katmanli nanotip
gruplari olusturmada daha etkin bir yontem bulmasiyla, ¢ok sayida karbon nanotip
deneylerinin 6nii acilmis oldu. Arzu edilen nanotiipler 1200° C de karbonun Lazer-
buharlastiriimasiyla elde edildi. Daha sonra Montpellier Universitesinden Catherine Journet,
Patrick Bernier ve calisma grubu karbon Ark-buharlasma metoduyla iyonlasmis karbon
plazmasindan tek katmanli nanotiip elde etmislerdir. Cok katmanli karbon nanotiplerin
buyuttlmesi igin katalizor gerekmezken, tek katmanli karbon nanotupler ancak katalizor ile
buyuttlebilmektedir. Karbon nanotipler tesadifen kesfedilmis olmasina ragmen dinyanin
dort bir yaninda yogun bir sekilde karbon nanotuplerin dzelliklerinin arastiriimasina yol acti.
Aragtirmacilar karbon nanottplerin nano 6lgekte birgok fiziksel, kimyasal, yapisal, elektriksel
ve optik ézelliklerinin oldugunu buldular. Karbon nanotipler ¢ok iyi elektrik ve 1s1 iletkenlige
sahip, olagan ustl elektronik 6zellikleri olan sert ve dayanikli yeni bir karbon turtdir bu

malzemenin hazirlanmasi, saflastirilmasi malzeme 6zelliklerinin belirlenmesi (zerinde



literattirde yogun calismalar bulunmaktadir. Karbon nanottpleri ¢ok farkli sekillerde ve farkh
yontemlerle elde edebilmekte ve boyutlari, 6zellikleri saflik dereceleri agisindan farkliliklar
gOstermektedir (Peter vd.,1999). Diger taraftan karbon nanottplerinin Gretiminin zor ve pahal
olmasi da 6nemli bir problemdir. 1996°da Rice Universitesindeki grubun daha verimli bir
sekilde tek katmanli nanotlpleri Uretmesiyle, karbon nanotlpler (zerine blyik miktarda
deneyler yapilmasinin 6ninu agti. Istenilen nanotlipler 1200C°de firinda karbonun lazer
buharlagmasi sonucu elde edilir. Kobalt-nikel katalizor(, nanottplerin olusumunda kullanilir.
CGunki olusum sirasinda nanottplerin sonlarinin kapaklanmasini énler ve boylelikle %70-90
oraninda karbon hedefleri tek katmanli nanottplere dontsttrullr, bunlar Cok Duvarli Karbon
nanotdplerdir ve ardindan yogun calismanin sonucunda 1993 yilinda Tek Duvarl Karbon
Nanotupleri tGretmeyi basardilar. Nanottpleri tretiminde kullanilan yaygin yontemlerden biri
“‘Karbon-Ark’’ yéntemidir. Bu ydntemde, biri uzun (6mm ¢ap1) pozitif elektrot ve biri kisa (9
mm ¢ap) negatif elektrot kullanthr. 500 tonluk He gaz ortaminda elektrotlara 100A 18 V bir
potansiyel uygulanir. Aralarindaki mesafe 1 mm de korunacak sekilde birbirlerine
yaklastirildiklarinda bir plazma olusur. Bu plazmada uzun elektrot harcandikca, kisa elektrot
uzerinde karbonik bir tortu olusur. Bu tortunun i¢ kismindaki siyah gekirdek nanottpleri ve
deger nano parcaciklari icerir. Dis kismindaki metalik gri kisimda ise herhangi bir nano
pargacik yoktur. Nanotlplerin caplari 2-20 nm arasinda degisir. Bu yontemde ¢ok miktarda
(gram mertebelerinde) malzeme daha kolay ve ucuz olarak elde edilebilmektedir (Ebbesen
vd., 1997).

Kimyasal buhar yontemi ise elektrikli tup seklinde firin icerisinde yapilir. Altlik olarak
aliminyum plaka kullanilir 900°C sicakliktaki firin igerisine 6nce argon gazi, sonra sirasiyla
hidrokarbon gazi (asetilen, metan, benzin vb.) ve hidrojen gazi uygun akis hizlarinda
pompalanir. Yiksek basing altinda firin 1sitilir, boylece firin igerisinde pirolitik reaksiyon
gerceklestirilerek KNT’ler althik Uzerinde olusur. Bu yoOntemler arasinda kiyaslama
yapildiginda birbirlerine gore cesitli avantaj ve dezavantajlara sahiptirler. Elektrik ark
bosalmasi yonteminde cesitli capta KNT’ler sentezlenmesine karsilik saflastiritima islemi
gerektirmektedir. Diger taraftan lazer buharlastirma yontemi, ylksek verimli ve ¢zellikle
TDKNT ler ve kiiglk ¢aplt KNT’ler icin daha etkili bir ydontem olmasina ragmen bu yontemle
bilyiik miktarda Gretimler yapilamamaktadir. Ote yandan kimyasal buharlastirma yontemi
daha kolay bir sentez yontemi olmasina ragmen sentezlenen KNT’lerin kalitesi daha dusUktar.
Literatlirde daha farkli yontemlere rastlamak mumkindir. Yeni gelistirilen bir CVD ekligiyle
hidrojen sllfit gazi ortaminda boyu 20 cm’yi bulan nano kablolar dretmek mimkin
olmaktadir (Popov, 2004).



1.2 Karbon Nanotiiplerin Ozellikleri ve Uygulama Alanlari

Karbon nanotpler, cok basit olarak tek grafit atom katmaninin adeta uygun capta bir silindir
Uzerine sarllmis durumu olarak tanimlanabilir. Nanometre mertebelerinde cesitli ¢aplarda ve
degisik sarmal acilarda elde edilebilen bu yapay yapr son derece ilging ozellikler
sergilemektedir. Radyal yonde kolayca esneyebilirken eksen yonunde gelikten defalarca daha
yuksek bir mukavemete sahip olabilmektedir. Daha da 6nemlisi tlip yaricapina, atom
tabakasinin sarmal agisina gore ¢ok degisik elektronik 6zellikler gostermektedir. Belli sarmal
acilarda metal gibi davranip ylksek bir iletkenlik gosterirken, baska sarmal agcilarda
yariiletken olabilmektedir. Ustelik bu yariiletkenin yasak bant araligi tiipiin capina bagl
olarak degisebilmektedir. Malzemenin yabanci atomlarla etkilesmesinde gosterdigi
olaganisty davraniglar, Uzeri gecis elementleri ile kaplandiginda sahip olacagli manyetik
Ozellikler, baska malzemelerden elde edilemeyen cok sayida 6zelligi ve degisik secenekleri
teknolojinin kullanimina sunmaktadir. Karbon Nanotplerin agirhiklarinin ¢ok hafif olmasi,
yiksek elastik modulini ve gbziken en dayanikli fiber olma ihtimalleri 6nemli
Ozelliklerindendir. Karbon nanotipln belli metal yizeyleri ile yaptigi temas sonucu
olusturdugu gerilim farkina dayanarak fizikgiler transistor yapmayi basardilar. Yine karbon
nanotiipln ucunda olusan ¢ok yiiksek bir elektrik alani kullanarak milimetre boyutunda adeta
elbiselerin yakasina takilip kictuk pillerle ¢ahisabilen gaz sensorlari yapildi. Bilinen gaz
sensorlarinin biyuk boyutlari ve kullandiklart 300 Volt gerilim saglayan enerji kaynaklari
dikkate alindiginda nanoteknolojinin bizlere ne kadar énemli yararlar sunacagi gorilmektedir.
Yalitkan bir karbon nanotup titanyum atomlari ile kaplandiginda hem cok iyi bir iletken
olmakta, hem de miknatislik 6zelligini kazanabilmektedir. Belirli caplarda ve iletkenlikte
kontrolli bir sekilde yapilabilen iletken nanoteller ileride yapilmasi tasarlanan birkag
nanometre buyikligiundeki molekuler elektronik aygitin - devrelerini  tamamlamakta
kullanilabilecektir. Son yapilan c¢ahsmalar titanyum ile kaplanan KNT’ler hidrojen

depolanmasinda diinyanin en verimli yakit deposun olusturacagini gosteriyor.



2 KARBON NANOTUPLERIN YAPISAL ve FIZIKSEL NITELIKLERI

2.1 Karbon Nanotupler

Karbon nanotup, grafitin bal petegini andiran atom dizleminin bir silindir Uzerine hicbir kusur
olusturmadan kesiksiz olarak sarilmis seklidir.

e 1991’de Sumio Lijima tarafindan kesfedilmistir,

e Tek duvarli (SWCNT) ve ¢ok duvarli (MWCNT),

e Tek duvarh bir karbon nanotipi tek bir grafit tabakasinin her iki kenarinda fullerin
uclari ile kendi etrafinda donddrulms halidir,

e TD 0,4-20 nm ¢apinda, 100 nm-10 mikro uzunlugunda,

e (D 4-30 nm ¢apinda, en ¢cok 1 mikro metre uzunlugunda,

e Celikten yuz kat gugcli. Bir kursun kalemin yarisi kadar genislige sahip bir karbon
nanottip 40.000 Kg’dan fazla yuk tastyabilir,

e Yiksek erime sicakligina sahip,

e lyi bir iletken veya yari iletken 6zellikleri tasimaktadir.

Bir grafit tabakas! ucglarindan bukulerek silindirik bir sekle getirilirse elde edilecek olan yapi
tek duvarl karbon nanotiptur. Tek duvarli karbon nanotipler bir silindir seklinde sarilan bir
grafit tabaka olarak tanimlanir. Bu yapi eksenel simetriye sahip, olan bir boyutlu bir yapidir

ve bir sarmal yapi gostermesi chiralitesi olarak isimlendirilir (Saito vd., 1992).

2.2 Karbon Nanotuplerin Olusum Yonleri

Deneysel olarak gozlenen nanotuplerin ¢ok biyuk kismini ¢ok duvarli karbon nanotipler
olusturmaktadir, ancak bize gerekli olan kismi tek duvarli nanotupler. Tipik bir tek duvarli
karbon nanotiplerin ¢cogu 2nm’den kiglk caplara sahip olmalarina ragmen tek duvarli
karbon nanotlip 0,7-10,0 nm civarinda bir capa sahip silindir seklinde grafit tabaka olarak

tanimlanir.

Karbon nanotupleri bir boyutlu olarak géz onune alabiliriz. Bir goriuse gore (TDKNT) iki

sinifa ayrilirlar (Sekil 2.1)

e Achiral yapi: Karbon nanotiip kendi ayna yansimasi orijinalinin yapisina 6zdes olan
bir karbon nanotlple tanimlanir. Altigen 6rgiinin TDKNT ekseni dogrultusundaki
gorantusune gore,

a) Armchair

b) Zigzag yapi olarak ikiye ayrilir



e Chiral yapi: Spiral simetriye sahiptir. Ayna gorlntlsinun yapisi orijinal yapiya anti-

simetriktir.

Cas ”( ) mrm 1:-
EEERER B
% r
- Ce — K
Uf% ‘l'-.‘ -
& &
Cw | (18,5) chiral

Sekil 2.1 Armchair KNT, Zigzag KNT, Chiral KNT

Nanotupleri olusturan temel altyapi 6 adet C atomundan meydana gelen, altigen bigimli
yapidir (Sekil 2.1). Nanotiplerin u¢ kisimlarindaki yapi, tipin tlrine bagh olarak degisir
Sekil 2.1°de gosterildigi gibi yarim fullerine (Ceo) benzer, her kapak 6 pentagon ve kapagi

silindirik kismi uygun hale getirecek miktarda hekzagondan meydana gelir (Kurti vd., 2003).

2.3 Chiral vektori (C,,)

Tek Duvarli Karbon Nanotuplerinin yapisal ¢zellikleri, nanottp eksenine dik dogrultuda yer

alan Chiral vektori (Cf)h) ile belirlenmektedir. Sekil 2.2’de TDKNT’nin altigen 6rglstinin

diizleme aciimis petek orgust gosterilmektedir, burada OB vektori yoni nanotlp ekseninin

N

yonudir ve  OA vektor bir karbon nanotlpiin C, chiral vektorinu tanimlar. Buna gore
sekilde verilen O noktasi tam A noktasiyla; B noktasi ise B noktasi ile ¢cakisir O, A, B, B

noktalarini diisiinelim, petek 6rgilyl katladigimizda O ve A noktalari ve B ve B noktalari

cakisir bu yontemin uzerine kagittan 6rnek modelleri yapabiliriz. C, chiral vektoru altigen

Orginin

gl = (%a,%} ve gz = (% a,—%} gercek uzay birim vektorleriyle ifade edilir.

C, —na+maz = (n,m) (n,m tamsay1,0 <|m<n|) (2.1)
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Sekil 2.2 TDKNT lerin a¢ilmis petek drglisu (Saito vd., 1998)

Chiral vektori C, = nai+ma; = (n,m), ifadesi ile verilir. Goraldugii gibi bu formiilde zi ve

a, altigen 6rgiiniin uzay birim vektortdir. (n,m) ise tamsayl, 0<|m<n|) olmak tzere (n

,m) sayilarina bagl olarak altigen orgulerin tup ekseni dogrultusundaki yonelimini

belirlemektedir. Bundan dolay! armchair nanotiipler n=m yani C: = (n,n) durumunda, Zig

zag nanotpler ise C, =(n,n) yani n=m durumuna Kkarsi gelirler. Petek 6rguniin altigen

simetrisinden dolayi chiral nanottpler icin yalnizca 0 < |m| < n kosulunu diistintriiz. Orginin

altigen yapisi nedeniyle aralarindaki aci 60° olan a, ve a, vektorleri kartezyan koordinatlar

cinsinden birbiriyle ortoganal olmadigina dikkat edelim ve bunlarin i¢ carpimlari

- 5 5 o —>—>a2

a,.a,=a,.a,=a’ a.8,=— (2.2)

bu sekilde verilir. Bu denklemde petek 6rglnin 6rgi sabiti (KNT yapida karbon atomlari

arasindaki bag uzunlugu) a=144 A°x+/3=249A°dir. Burada “‘a” 6rgi sabitidir.

—

a=|a a_; =1.44x+/3=2.49 A olarak bulunur. Bunlara gore KNT’nin capl ““d,”’, tupdn

cevre uzunlugu “* L’ cinsinden verilir

L=[C,|=4C,C, =avn®+m? +nm (2.3)

Karbon nanotuplerinin ¢capi d, =— ile tanimlariz ve burada L karbon nanottplerin gevresidir:
V4
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Jn?+m?+nm (2.4)

dt :LZE
T T
Olarak tanimlanir. Bu denklemin yardimiyla 6rnek olarak (10,10) KNT icin capi 13.56

,Z‘ olarak hesaplanir.

Chiral acisi 6, C: ile z;l vektorleri arasindaki agidir (Sekil 2.2). Altigen simetriden dolayi

(n,m) tamsay1,0 < |m < n| arasindaki degerleri alir. Bu agi altigenlerin nanottip eksenine gore

yonelimini gosteren agidir ve asagida gosterilmektedir.

cosé = Coty _ 2n+m (2.5)
6h ;1 24n% +m? +nm

ifadesi ile verilmektedir. Bunlara gore armchair KNT’ler igin 6 =30°; Zigzag KNT’ler igin

0 =0°’dir. Diger aci degerleri ise chiral tipleri gostermektedir.

Chiral acisi ve vektori KNT’nin Ozelliklerini belirlemektedir. Mesela, (n,n) armchair
KNT’ler metal; (n,0) zigzag KNT’ler ise n sayisi 3 sayisinin tam katlari oldugunda metalik,

onun disindaki durumlarda yariiletken davranis géstermektedirler.

Cizelge 2.1 Karbon nanotiplerin siniflandiriimasi (R Saito vd., 1998).

Yapi 0¥ Chb’ Kesitin sekli Simetri

Armchair 30° (n,n) cis D, ®C,

Zigzag 0° (n,0) trans D, ®C,
Chiral 0° <|g| <30° (n,m) Ikisinin karigimi C,®C,/d
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2.4 Oteleme Vektori (?)

Oteleme vektorii T, bir boyutlu birim hicrede tanimlanir ve nanotiip eksenine paralel, chiral

vektorine C, ’ne diktir. Oteleme vektori T, a, ve a, taban vektorleriyle ifade edilir.
T=ta,+t,a, =(tt,), (tvet,) (2.6)

Oteleme vektori '? iki boyutlu grafit tabakanin ilk 6rgii noktasina karsi gelir ve Sekil 2.2

-

deki OB vektorudir. Burada t, ve t,” nin birden baska ortak bolenleri yoktur. T

Vektorunin bu 6zelligini ifade ederek

T =0 bagintisini kullanarak t; ve t,’yi elde ederiz.

:2m+n i :_2n+m 2.7

t ,
1 d2 2 d2

Olarak bulunur. Burada d; (n, m)’ nin en biyuk ortak bélenidir. Eger (n, m) degeri3d ’nin
katl ise dr =3d; eger n—m degeri 3d ’nin kati degil ise dr =d alinir. Ornegin; C?h =(4,2)
olan bir KNT icind = EBOB(4,2)=2, ve n—-m=4-2=2 olur. “*Ch” ve “*d ” ile
asagidaki gibi iligkilidir.

d, :{d n—m,3d nin bir kati degil ise 2.8)

3d n-—m,3d nin bir kati ise

Sekil 2.2° de C_)h =(4,2), |[d=d;=2 ve ?:(4,—5) "dir, buradan Oteleme vektorii f)’nin

blydkligund bulalim.

T=T|= (2.9)

Bir boyutlu karbon nanotuplerin birim hicresi, iki boyutlu grafitin birim hicresini tanimlayan

—

51 ve a, vektorleriyle ifade edilen T ve C, vektorleriyle tanimlanan Sekil 2.2’deki
OAB’B dikdortgenidir. Nanotiip birim hicresinin alani |Ch ><T|, bir altigen alani |a1><a2|’ye

bolundiginde altigenlerin birim hiicre basina “*N’” sayisini yazacagiz

:|Cth|:2(n2+m2+nm)_ 2L° (2.10)

N la, xa, | dy a’d,
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ile verilir. Bir altigen iki karbon atomu icerdiginden karbon nanotlplerin her bir birim

hicresinde 2N tane karbon atomu vardir.

2.5 Simetri Vektorii (R)

Burada nanottiplerin uzay grup simetri operasyonu verilmistir. R=(¥,z)¥ nanotiip ekseni

etrafindaki donmenin agisi yani ¢, T vektOri dogrultusundaki gecis noktasi.

f o

Sekil 2.3 Nanotliplin uzay grup simetri operasyonu (Dresselhaus vd.,1998).
Burada y nanotiip ekseni etrafindaki donmenin agisi. T, T vektord dogrultusundaki gegis
iﬁ(i:l,...N) Vektorl ile, bir boyutlu nanotlp birim hicresinde karbon atom 6rgi noktasi
vektorlerini tanimlariz. '? ve €h ortoganal vektorleri ﬁ izdUstmleriyle ifade edilebilir. ﬁ
simetri vektora, C: chiral vektori yonunde en kiguk bilesene sahip olan 6rgii noktasi vektori

- - -

olarak tanimlanir ve R, a, ve a, cinsinden asagidaki gibi ifade edilir:

ﬁz pa:+ qa, :fp,q), (p ve q tamsayi) (2.11)
Burada p g’nun bir haricinde ortak bilenleri yoktur. i=1’iken en kiiguk Orgu noktayi
olusturacak ﬁ icin p ve g degerlerinin se¢im kosulu:

t,g-t,p=1 (O<mp-mg<N) (2.12)

Eger T simetri vektoriini tanimlayan t,ve t,’nin birden baska ortak boleni yoksa (2.13)

denkleminde p ve q igin ¢6zim tekdir.
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0<tg-t,p<N (2.14)
Nanotiip birim hiicresinin N tane 6rgii noktasi yerlesme vektéri iR, (i =f ..... ,N)’yi elde
etmek igin her i icin i(t,q—t,p)=i ifadesini kullanacagiz ve i(t,q—t,p)’nin en blyik
““N ”* olduguna dikkat ederiz. iR,(i :Z,...,N) nanotiip birim hiicresinde ““ N *” farkli 6rgi
noktasi olusturur. Fiziksel agidan, avektdru '? dogrultusunda bir 7z Otelemesi ile
nanotiiplerin temel uzay grup simetri islemini gésterir ve R=(w|z)ile gosterilir. R
vektoriinin fiziksel Gnemi: 'FUzerineR:<y/|r>’nin izdisimii karbon nanotiiplerin  bir
boyutlu uzay grubunun temel simetri isleminin 7z G&telemesini verirken, chiral vektor
6h uzerine R ’nin izdistimi L/d;ile dlceklendirilen y agisiyla verilir (Saito vd., 1998).

Simetri islemi (y|7), (0,0) da bir atom tzerine etki ederek, (p,q) tamsayilari ile verilen

koordinat belirtir, (y|z) (0,0)=(p,q). Eger (w|z) nanotiip igin bir simetri islemi ise o
zaman<w|r>2,<yf|r>3,...,<1//|z->N, C, lle tanimli bir ameliyen grubun bitin farkli simetri
islemleridir, burada (z//|z'>N =E Ozdeslik islemidir.

donme agisI i ve dteleme 7 *nun uzunlugu;

RxT (mp —nq)la, xa,| (mp - ng)T
. _ 1%, _ (Mp—nq (2.15)
L L N
_|RxT| 2z _da(tg-t,pN3a® 2z (2.16)
L L 2 N

Bu sekilde ifade edilir, simetri islemi <l//|T>N , gozuktugl gibi 6rgui noktasi O ’yu 6zdes org

noktay1 C’ ye getiririz,

NR=C,+MT 2.17)
M =mp-nq (2.18)

C:=(4,2) Chiral Karbon Nanotlpler icin yapilan simetri vektoridir. Burada M ve O

noktasindan N R noktasina ulagmak igin uygulanmasi gereken T vektéruniin sayisini
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tanimlayan bir tamsayidir.

Cizelge 2.2 Cesitli karbon nanottpleri karakterize etme parametreleri. (Saito vd.,1998).

e | ¢ | e few | s fm| o
a a

(4,2) 2 2 4,15 | /28 (4-5) J21 28

(9,0 9 9 7,05 9 (1-2) J3 18

(7,4) 1 3 7,55 J93 (5-6) J31 62

(10,10) 10 30 13,56 /300 (1-1) 1 2n

(n,n) n 3n /3na J3n (1-1) 1 2n
/4

(n,0) n N na n (1-2) V3 2n
V4

Cizelge 2.2°de (n,m)’yi saglayan karbon nanotuplerin karakteristik parametreleri listemizde

gosterilmis durumdadir. Cizelgede gosterildigi gibi parametrelerin atlandirilisi: C: chail

vektori, ““L’” ise chiral vektorunin cevresi, *“T *’ ise bir boyutlu 6rglinin dénisim

mesafesi, (noktasi) ““ N ** bir boyutlu nanotlplerin birim hucresi basina altigen sayisi, ““R”’

simetri vektori ve son olarak ““M *’ tamsayidir.
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2.6 Brilluoin Bolgeleri

““N’” bir adet birim hiicre icindeki altigen sayisi olmak Uzere, karbon atomu sayisinin 2N
oldugu daha once agiklanmisti. Brilluoin bolgesi KNT’lerin gergek uzay birim hcresi '?

ile 6; vektorlerinin olusturdugu bolgedir. Uzayda bir karbon nanotip igin birim hiicre Sekil

2.2°de gosterildigi gibi Chiral vektor 6h ve Oteleme vektor( '? ile olusturulmus OAB’Bdik

dortgeniyle verilir. Birim hiicrede 2N tane karbon atomu oldugundan *“N °* tane “‘ 7z *’bagl
ve “N’’ tane anti bagl ““z """ elektronik enerji bandi bulunur. Benzer sekilde, fonon

dispersiyon bagintisi, birim hicre igerisindeki her bir atomun vektorel yerlesiminin sonucu

olarak 6N dallanma icerir. Nanotlp ekseni boyunca olan ters 6rgu vektorli K, ve ¢embersel

yondeki ters vektor IZlN’in ifadeleri R, Ki =276, bagintisindan elde edilir, burada F?,

gercek uzayda orgul vektorl ve K, ters uzayda orgti vektortdr.

— 1 — — 1 — —
1:W(_t2 b,+t, sz,Kz :W[mbl—nsz, (2.19)
Buradaki B{%%j ve 62:(2%,—2?”j vektorleri iki boyutlu grafitin ters Orgu
a a

vektorleridir.

Sekil 2.4 Brilluoin Bolgesi (Dresselhaus, 1998).
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Sekil 2.4’de gosterilmis olan 6h =(4,2) chiral vektor icin ters orgii vektorlerini goririz. Bu

e e

bir boyutlu materyalin birincisi. N El =(-t, b, +t, t,) iki boyutlu grafitin ters 6rgu vektoriine
karsl geldiginden N »Zl kadar fark eden iki dalga vektori Ozdestir. t,ve t,” nin birden baska
ortak boleni olmadigindan (N —1) tane le(ﬂ =1,..,N —1) vektérlerinden higbiri iki

boyutlu grafitin ters 6rgii vektorii degildir. Bu nedenle (#=0,..,N—1)N tane vektor, 6h

uzerindeki periyodik sinir kosullari ile iligkili kuvantize edilmis dalga vektorlerinden

kaynaklanan *“ N *” tane E) vektorunden ortaya ¢ikar. Sekil 2.4’de bu E) vektorleri N =28 ve

30 paralel ¢izgi pargasiyla gosterilmistir. Paralel dogrularin hepsinin uzunlugu bir boyutlu
birinci Brilluoin bdlgesinin uzunlugu olan ZT—” dir. k’nin “* N *” tane farkli degeri icin ““ N’
tane bir boyutlu enerji bandi meydana gelir. “*T °* simetri Gtelemelerinden dolay! sonsuz

uzunlukta bir karbon nanotup i¢in K, yonutnde strekli dalga vektorlerini aliriz Ancak L, sonlu

uzunluklu bir karbon nanottp icin dalga vektorleri arasindaki aralik ZL—” "dir. Dalga vektorleri

arasindaki bu aralik deneysel olarak gézlemlenmistir.
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Cizelge 2.3 KNT’ler icin Parametreler (Saito.,1998).

Sembol Isim Formul Deger
|gl| - |g2| Baz vektor buyukliigii a4 m a, . =L149A°
8.8, Gergek uzay baz A1) (31 X, y koordinati
vektor (T,Eja,[ > '_EJ
b..b, Ters 6rgl baz vektoru X, y koordinati

GEGE

o Chiral vektor & =n ¥+im& =(m) 0<|m<n
L KNT’nin gevre >
uzunluéu L=|C,|=avn®+m?+nm
d a L
t Cap ot
V4
o Chiral agisi / V3
sind = Sm OS|‘9| :Sg
24n% +m? +nm
v2n+m tané = /3m
cosé = 2n+m
2vn% +m? +nm
d E bob (n,m)
d, E bob Eger (n,m) 3d’nin kati ise
(2m+n,2n+m) d =3d
Eger (n,m) 3d’nin kati degil
ise d, =d
- Otel ktord - - E bob
= eleme vektor Tota +t,a =(.t,) 0
(t,.t,)=1

Oteleme vektoriinin
biyukltgu

i

Birim hicre icindeki
hegzagon sayisI

N = 2(n? +(r}|n2 +nm)

r
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3 KARBON NANOTUPLERIN ELEKTRONIK OZELLIKLERI

3.1 TDKNT lerin Elektronik Yapisi

KNT’lerin yapisal 6zellikleri ile elektronik Ozellikleri arasindaki karsilikli etkilesim yeni
fiziksel fenomenlerin ortaya ¢ikmasina ve nano Olcekli cihaz uygulamalarina olanak saglar.
Karbon nanotuplerin elektronik yapisi karbon atomlarinin 7 -elektronlari igin uygulanan Siki-
Bag hesaplamalarindan elde edilir. Simulasyonda kullandigimiz Siki-Bag Molekdiler Dinamik
(SBMD) yontemi, sistemin elektronik yapisini siki bag hamiltoniyeni ile hesaplara katar.
Nanomalzeme biliminin gelismesiyle 6nemli yer alan elektronik yapinin Siki Bag (SB) teorisi
ile hesaplanmasin ilk olarak Slater ve Koster (1954) yilinda kesfetmistir ve ondan bu yana
kullanilip gelmektedir. Teorik hesaplamalarin sonucuna gére KNT’lerin elektronik 6zellikleri
geometrik yapilarina bagl olarak degismektedir. Nanotlpler yapilarindaki degisiklige
(chirality) bagli olarak metalik ya da vyari iletken 0Ozellik goOsterebilmektedir ayrica
elastik/plastik yapi deformasyonlari ile elektronik 0Ozellikleri degistirilebilmektedir. Bu
Ozellikleri ile Karbon Nanotlpler yiksek bir teknolojik potansiyele sahiptirler. Buna goére
(n,n) armchair tipler simetrilerinden dolay! egriliklerinden bagimsiz olarak daima metalik,

(n,m) tlpler j sifirdan farkh bir tam sayi olmak tzere, n—m=3j ise kicuk enerji aralikli

yariiletken, eger n—-m=3j+1 ise genis enerji arahkh d, =0,7 nm igin =10 eV)

yariiletkendir. Tip ¢api d, arttikga genis enerji bandi araligi ( q Ye bagl olarak, kugik
t

enerji bandi araligi 1/d? ye bagh olarak azalir. Deneysel olarak en ¢ok gézlenen KNT” ler
icin egrilik etkisiyle ortaya ¢ikan enerji bandi araligi ¢ok kiicuktir. Daha ¢ok pratik amaglar
icin, oda sicakhiginda isisal enerjileri elektronu balans bandindan, iletim bandina uyarmak igin

yeterli olan tim n—m =3j olan kicuk enerji aralikli yariiletken tupler metalik olarak g6z
online alinabilir. Bu Siki Bag yaklasimi Gzerine kurulu olup buyuk caph tipler d, 21 nm

icin gecerli olur ve deneysel olarak da kanitlanmistir (Takeda vd.,2002). KNT’ler geometrik
yapilarina bagl olarak metalik veya yariiletken olabildiklerinden dolayr metal-yariiletken,
yariiletken-yariiletken veya metal-metal kavsaklarin olusturulmasinda kullanilabilirler. Bu
kavsaklar nano boyutlarda olduklarindan ve tek bir kimyasal elementten olustuklarindan
dolayr uygulamalarda blyuk bir potansiyele sahiptirler. Ayrica yariiletken ve metalik
nanotipler arasindaki kavsaklar diyot gibi davranmaktadir. Bu tir diyot yapiya ornek; siki
bag yaklasiminda 1,2 eV enerji araligina sahip olan (8,0) yariiletken ve (7,1) metalik tup
kavsagidir. Ayrica iki kesisen nanotlip arasindaki kavsak, alternatif akimi dogru akima

ceviren dogrultucu gibi davranmaktadir. Yariiletken nanotiip icin enerji araligl, capiyla ters
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orantili olarak degisir ve tarama tunelleme mikroskobik olgtimleriyle dogrudan gdzlemlenir
(Dresselhaus vd., 1998). TDKNT’ lerin en dikkat gekici ozellikleri yapildiklari 2-boyutlu
yapilar olan “‘grafinin’’ elektronik yapisindan kaynaklanir. Grafin, grafitin tek bir tabakasi
olarak dusundlebilir.  TDKNT’lerin elektrik iletkenlikleri, Fermi enerjisi civarindaki
elektronik dogasindan kaynaklanir. Karbon nanottpler iki boyutlu grafitin sarilmasi sonucu
elde edilir. Bu ylzden karbon nanotuplerin elektronik yapisini ifade eden bir formilasyon
yazmak igin grafitin elektronik yapisindan yararlanilir. Karbon nanottplerin elektronik yapisi
incelendiginde Enerji Bant arahigi elde edilir ve buna bagli olarak da Fermi enerji degerleri,
eDOS grafikleri vb parametrelerin arastirip 6grenebiliriz. Karbon nanotuplerin yariiletken
teknolojisinde kullanilmaya baslanmasi yari iletken teknolojisinde ¢ok buyuk bir atilima
neden olabilecektir c¢lnki nanotuplerin ok ilging elektronik 0Ozellikleri vardir. Tupin
geometrisine (gapina ve silindir ylzeyinin kivrilma yonine) bagli olarak nanotlpler metal
veya yariiletkenlik 0Ozelligi gosterebilirler. Tupln elektronik o6zellikleri, katki maddesi

olmaksizin yalnizca geometrik parametrelerle ayarlanabilir.

3.2 Enerji Dispersiyon Bagintilari

Tek duvarli karbon nanottplerde oldugu gibi herhangi bir sistemin bir ucundan diger ucuna
elektrigin ve sicakhigin gecisi elektronlarin dagihm mekanizmasina baglidir. Elektronlarin
sacllmasi yiksek sicaklikta gecisler icin énemlidir. iki boyutlu karbon atomlarindan olusmus
bir petek orgiisu goz 6nune alalim. Bu 6rglnin birim hiicresinde 6zdes olmayan iki karbon
atomu vardir. Bu iki karbon atomunun s, 2 , 2  yérungeselleri o bagi olusturur ve bu bag da
sp 2 konfigirasyonunda melezlesir. Geriye kalan 2p, yorungeselleri, grafit diizlemine diktir ve
‘m’ kovalent bagi yaparlar. Bu z-baglarinin olusturdugu elektronik enerji bandi ile
ilgileniyoruz. Bunun icin bu yoringeleri olusturulan Blosh fonksiyonlari ile siki bag

yaklasikliginda enerji 6z degerleri

NS it«{?j
Egm(k)——% 3.1)
1+ s«{kj

Olarak bulunur. Burada pay ve paydadaki (+) isareti enerji baginin z-enerji bandini ve (-)
isareti anti bagin 7z~ -enerji bandini gdsterir. “‘s ve t** bant olusumu ile ilgili iist Uste binme
integralleridir. Ust-tiste binme integrali “‘s =0°” oldugunda = ve z bantlari E =Eyq civarinda

simetriktir ve bu durumda enerji dispersiyon bagintisi
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. %
E,p Kk, .k, )—+t{1+4cos 3k, cos ka +4cos? ka (3.2)
’ Y 2 2 2

olur. Bir tek grafit levhasi yari metaldir, bunun anlami sahip oldugu 6zellikleri yariiletken ile

metal arasinda orta diizeyde olmasidir (Sekil 3.1). Grafit levha yuvarlanarak nanotip
olusturuldugunda; daire cevresinde yalnizca karbon atomlari siralanmaz, ayni zamanda
elektronlarin kuantum mekaniksel dalga fonksiyonlari da uyumlu olarak duzenlenir. Radyal
dogrultularda, elektronlar inceltilmis tek katmanli grafit duzlem tarafindan sinirlanmistir.
Nanottpin daire gevresinde periyodik sinir sartlari ortaya ¢ikmaktadir. Ornegin; eger bir
nanotip daire cevresinde 10 hekzagon bulunduruyorsa, 11 hekzagonal 1 ile ¢akismaktadir.
Silindir etrafinda 2nTik faz farki ile karsilagilir. Kuantum sinirlarindan dolayi elektronlar
sadece nanotlp ekseni boyunca etkili olmaktadir, bdylece dalga vektorleri de bu dogrultuda
isaretlenir. Bu basit diisiince tek boyutlu bandin daginim bagintisini hesaplamakta kullantlir.
Bu da c¢ok iyi bilinen grafit levhasi tzerinden, dalga vektorinu enerjiye baglar. Noriaki
Hamada ve meslektaslari ve daha sonra NEC Laboratuarinda kigik capli nanotupler igin
daginim bagintisini hesaplamiglardir. Bu da gosteriyor ki kiglik c¢apli nanotiplerin 1/3’0
metalik, geri kalani ise caplarina ve chiral agilarina bagl olarak yariletken ozellikleri
tasimaktadir. TDKNT’lerin elektriksel ozellikleri 2 boyutlu yapilar olan grafitin elektronik

N
yapisindan kaynaklanir. C, ile tanimlanan cevresel eksen tzerine uygulanan periyodik sinir

kosullari uygulanmasi ile 6h dogrultusundaki dalga vektorleri kuvantize olurlar. Enerji
Bantlar, iki boyutlu grafit kesitinin bir boyutlu enerji dagihm iligkisinden olusur WW’’ne ux
(#=01,....,N-1) uygulandiginda x, ve “WW”gaklslr. Bu durumda 1D enerji dagihim iliskisi
asagidaki gibi verilir.

E, (k)= gz,{| |+,uK1j,(,u 0. ,N—1ve—$<k<$j (3.3)
2

Denklem (3.3)’de verilen “*N " ¢ift enerji dagihim egrileri (k%+ﬂKlj dogrultusunda

K,

yapilan kesilmelerde, iki boyutlu enerji dagihim yizeyin kesitine karsilik gelir. Gergekte, bir
KNT’nin boyu sonlu oldugundan (L), ayhk ﬁdalga vektorleri beklenebilir.

27
Vk =— 3.4
3 (3.4)
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Sekil 3.1 Metalik enerji bantlari (Dresselhaus, 1998).

Bdylece enerji bantlari, bir boyutlu enerji dispersiyon bagintilari seti igerir. Metalik enerji

—

bandi; YT( vektdrlerinin boyunun, K, boyuna orani tam sayi ise metalik enerji bandin
tasimaktadir. WW"dan u IZI ile ayrilan ¢izgi segmentlerinde bulunan 2 boyutlu grafitin enerji
dispersiyon bagintilari EQZD[EJ, katlanir. Oyle ki K_; ye paralel dalga vektorleri, WW ’gizgi

segmentleri ile ayni yerde olurlar (Sekil 3.1). Boylece *“ N *” tane (denklem 3.2) ile verilen
TDKNT enerji dispersiyon bagintilarina karsilik gelen 1 boyutlu enerji dispersiyon bagintilar

olusur.

K .4 V.4
E (k)=E K—2 +uK, ||| 4=01,......, N-lve—-=<k<= 3.5
(3] gzo( K. U J (ﬂ T Tj (3.5)

Bu baginti tek duvarli karbon nanottplerinin enerji dispersiyon bagintisina karsilik gelir

Armchair

Sekil 3.2 Yariiletken ve metalik karbon nanotiplerin yapisi (Fujita vd., 1992)
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—

Kesikler, (k K, /K,

Jﬂul?l cizgilerinde olustugunda, ““N’’ parca enerji dispersiyon

egrileri, 2 boyutlu grafit icin 2 boyutlu enerji dispersiyon alani kesitine denk olur. Eger belirli
bir (n,m) nanotup igin, kesikli gizgiler, 2 boyutlu grafitin 7 ve x* enerji bantlarinin simetri
tarafindan yozlastirlldigl yerde, 2 boyutlu Brillouin bdlgesinin ““ K ** noktasina dogru
ilerlerse 1 boyutlu enerji bantlari, sifir enerji yariklarina sahip olurlar. Bu KNT’ler icin Fermi
diizeyi civarindaki durum yogunlugu belirli bir deger alir ve bdylece bu tipler metaliktir. Eger
kesikli cizgiler *“ K *” noktasina dogru ilerlemezlerse, KNT’ler balans ve iletkenlik bantlari

arasinda belirli enerji yariklarina sahip olurlar ve bdylece yariiletken davranis gosterirler
(Dereli vd., 2003). Sekil 3.1°deki Y IZ vektoriinin boyunun, El boyuna orani tam sayi ise

metalik enerji bandi elde edilmis oluruz. Burada Y Rvektb‘ru

K, (3.6)

bagintisi ile verilir. (n,m) bir karbon nanotiip (2n+m)veya(n —m) olmak sartiyla metaliktir.
(n,n) ile verilen armchair KNT’ler her zaman metaliktir. (n, 0) ile verilen Zig zag KNT’ler

yalnizca “‘n’” degerinin 3 sayisinin kati oldugu durumlarda metaliktir, diger durumlardaki Zig
zag KNT’ler yari iletken davranis gosterirler. Sekil 3.2°de metalik olan karbon nanottpleri
kirmizi ¢cemberler ve yariiletken olan karbon nanotupleri acik ¢emberlerle goésterilmistir.
Yaklasik olarak karbon nanotiplerin Gcte biri metalik ve Ugte ikisi yariiletkendir. Elektriksel
ozelligi hem yariiletken hem metalik iletkendirler iletkenlik 1 milyar Amper/m? olabilir
(Bakir=1 milyon Amper/m?). Sadece grafit levhasi yari metaldir. Bu da sahip oldugu
Ozellikleri yariiletken ile metal arasinda orta dizeyde olmasidir (Sekil 3.2). Grafit levha
yuvarlanarak nanotup olusturdugunda; daire cevresine yalnizca karbon atomlari siralanmaz,
ayni zamanda elektronlarin kuantum mekaniksel dalga fonksiyonlari da uyumlu olarak
diizenlenir. Kuantum sinirlarindan dolayi elektronlar sadece nanotup ekseni boyunca etkili
olmaktadir, boylece dalga vektorleri de bu dogrultuda isaretlenir. Bu basit dustince tek
boyutlu bandin daginim bagintisini hesaplamakta kullanilir. Bu da ¢ok iyi bilinen grafit
levhasi (zerinden, dalga vektorini enerjiye baglar. Bu da gosteriyor ki kicuk capli
nanotiplerin 1/3’0 metalik, geri kalani ise ¢aplarina ve chiral acilarina bagli olarak

yariiletkendir. Genel olarak (n,m) bir karbon nanotiip n—m =3 olmak sartiyla metaliktir.

Butln “‘armchair’” nanotiipler metaliktir. “‘Zigzag’’ nanotuplerin 1/3’U de metaliktir.
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3.3 Zigzag ve Armchair Nanotuplerin Enerji Dispersiyon Bagintilari

Enerji dispersiyonlari igin acik ifadeyi nanotuplerin yiiksek simetriye sahip olduklarini

disunerek basit bir sekilde elde edebiliriz. (n,n) armchair nanottplerin enerji 6z degerlerini
elde etmek icin kullanilan uygun sinir kosulari dairesel yonlerde az sayida Kk, ,dalga

vektorleri ile tanimlanir.
ny3k,  a=2m,(q=1...,2n) (3.7)

Denklem (3.7)’de verilmis olan k, ,nin kesikli ve izinli degerlerini EQZD(kX,ky) degerlerini

2D bagintisinin yerine yazarak chiral nanotipler icin enerji dispersiyon bagintilarin

E2(k)’lar elde ederiz

%
E2(k)==t {1i 4cos(q7”jcos(k—;j+4cosz(k—;j} (-7 <ka < aveq=1,....,2n) (3.8)

N

Burada ‘a’, armchair nanotiip oldugunu gésteriyor ve k , K, =b, —b,/2 vektdriniin

yoniinde bir boyutlu bir vektordir E vektorinin yond grafitin iki boyutlu Brillouin

bolgesinin K ve I'nokta vektorlerine karsi gelir.
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Sekil 3.3 a) Armchair, b) Zigzag nanottplerin gercel ve ters uzayda birim hticreleri

(5.5) armchair nanotlp i¢in bir boyutlu dispersiyon bagintilari E; nin hesaplanmis sonuglari

Sekil 3.3’de goruldr, burada iletim bantlari igin alti tane dispersiyon bagintisi ve balans
bantlar icin alti tane dispersiyon bagintisi vardir. Sekil 3.4’de *““a’’ ile siniflandirilanlar iki

kat dejeneredir.

Armchair nanotupler icin enerji bantlari bolge sinirlari ka =7z de yuksek bir dejenerasyon
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gOsterir. Bu yizden EQZD(kX,ky)’de iki boyutlu grafit tabakasi igin bdlge katlanmalari ve

n’den bagimsiz olarak asagidaki formile sahip olur.

Eyzo (ke 7/a) = 2t (3.9)
g X
{8} (B}

2 2

| 1

= oL |:|
w |

1 i
b

G o

K- k-

Sekil 3.4 Enerji dispersiyon bagintilari

Gergek uzay Orgusi icin Sekil 3.3 a’da ki birim huicrede dort karbon atomu olmasina ragmen
bir grafit tabakanin ayni alt 6rgiisu tizerinde iki karbon atomu simetrik olarak 6zdestir ve bu
nedenle Brilloin bolgesi sinirlarindaki enerji bantlari dejenere olur. Chiral nanottpler igin
balans ve iletim bantlari k =0dan k =z/a bélge sinirina olan mesafenin 2/3 0 olan bir k
noktasinda cakisirlar. Bu ¢akisma Fermi enerjisinde meydana gelir ve £k degerinde enerji
bantlari simetriktir. Bant cakismalarinda iletim ve balans bantlari arasindaki dejenerasyon
noktasi nedeniyle (5,5) chiral nanottpler sonlu sicakhikta metalik iletkenlik gdsterecek olan
bant arahigi sifir olan bir yariiletken seklindedir; ¢linki; iletim bandindaki tastyicilar uyarmak

icin yalnizca sonsuz kiigiik uyarmalara ihtiyag duyulur. (Dresselhaus vd., 1998).
Benzer hesaplamalar sunu gosterir (n,n) karbon nanotiplerin hepsinin denklem (3.a)’ya
analoji yaparak (2n) balans, (2n) iletim bandi olmak Uzere (4n) enerji alt bandi verir ve bu

(2n) bantlarin iki tanesi dejenere degil, (n—1) tanesi ¢ift kat dejeneredir. Sekil 3.4.a’daki u

ve g sembolleri simetrik terslenme ile ilgili bu durumlarin ¢ift ve tek davranisini gosterir, £
isaretler denklem (3.4)" deki isaretlere karsi gelir ve tam sayilar (1,2,3,...... ), bir digeriyle

sahip enerji bantlarini ayirmak icin kullanilir.

BUtlin armchair nanotlpler Fermi enerjisinde bantlarin gakistigi k =+27/3a’da en ylksek
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balans ve en dustk iletim bantlari arasinda bir bant dejenerasyonuna sahiptir, bu ylzden,
battn chiral nanotuplerin, iki boyutlu grafit tabakalarina benzer sekilde metalik iletim

gostermesi beklenir ng(kxky) denkleminde k tzerinden periyodik sinir kosullari
nk,qa=2m,(q=1,..,2n) (3.10)

Kullanarak C, = (n,0) Zigzag nanotipler igin enerji bantlari E;‘( '(k) ler elde edilir

v2
E2(k)=%t{1+4cos v3ka cos(q—”j+4cosz(q—”j ,(—l< ka<iveq=1,...2nj (3.11)
2 n n J3 J3

Bir enerji fonksiyonu olarak elektronik durumlarin yogunlugu nanotiplerin birgok ¢esidi igin

hesaplanmistir. ilk basta (9,0) ve (10,0) Zigzag karbon nanotipler igin hesaplanmis bir
boyutlu dispersiyon bagintilari E‘;‘(k)larm sonuglart Sekil 3.4 b) ve Sekil 3.4.c)’de

gosterilmektedir. (9,0) Zigzag karbon nanotip icin k=0 da enerji arahigi var iken (10,0)
Zigzag karbon nanotiip icin k=0 da enerji araligl yoktur, genel olarak (n,0) Zigzag metalik
yari iletken KNT (12,0), (15,0) ve gercek yariiletken (13,0), (14,0) Sekil (3,5) ve (3,6) Zigzag
karbon nanotupler i¢in hesaplanmis durum yogunluklarini gz dntinde bulunduralim (13,0) ve
(14,0) yariiletken Zigzag karbon nanotupler i¢in k =0’da enerji arahg! yokken, (12,0) ve
(15,0) Zigzag karbon nanotiipler icin ise k =0 da enerji araligi vardir. Ozellikle, (12,0) ve
(15,0) Zigzag karbon nanotiiplerde tekil bir durumlar yogunlugu veren E/t=1"de bir

dispersiyonsuz enerji bandi vardir. (12,0) ve (15,0). Zigzag karbon nanotlp igin
Konvansiyonel metaller diiz bir durum yogunluguna sahip, bu nanottpler her u¢ noktanin
(zirve) tek bir kuantum alt bandina benzedigi denk distlgu bir takim tekillikler tuhafliklarca
sekillendirilir. Bu tuhafliklar deneysel sonuglari yorumlarken énemlidir. Raman spektral ve

spektroskopi tunel taramadan elde edilen 6lguler asagidaki gibidir.
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Sekil 3.5 Zigzag TDKNT” lerin durum yogunlugu (Saito vd, 1998).

Sekil 3.5’de sirasi ile (14,0) (15,0) ve Sekil 3.6’da (13,0) (12,0) Zigzag yapidaki karbon
nanotiplerin durum yogunlugu grafikleri gosterilmistir.  KNT’nin  durum yogunlugu
karsilagtirmali olarak incelenmistir. Fermi enerjisi civarindaki durum yogunlugu E =0
konumuna getirilmistir. Yariiletken karbon nanotupler i¢in durum yogunlugu sifir degerlerine

sahipken, metalik karbon nanotupler icin belirgin durum yogunlugu degerleri vardir.

130 azm

Energy 2V} Enerey 2\

Sekil 3.6 Zigzag Karbon nanotiplerinin durum yogunlugu (Saito vd, 1998).
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4. MOLEKULER DINAMIK SIMULASYON YONTEMI

Molekdiler Dinamik Similasyon (MD) yontemi, sistemdeki pargaciklarin zamana bagli
davraniglarinin incelenmesine izin vermesi nedeniyle 6nemli bir ayricaliga sahiptir. Molekdler
Dinamik Simulasyon hesaplamalarindan dogru sonuglarin elde edilmesi ise atomlar arasindaki
fiziksel etkilesmelerin gergege uygun olarak modellenmesine baghdir. Bilgisayarin islem
yapabilme kapasiteleri ve hizlarindaki artis ile birlikte son yillar bilgisayar similasyonu
bilimsel calismalarda ¢ok yogun olarak kullanilmaktadir. Atomlar arasi etkilesmeyi veren
potansiyellerin metalleri de igerecek sekilde olusturulmasi ve bunlarin yayginligi nedeniyle
Molekiler Dinamik (MD) Simdilasyonu sistemin termodinamik, yapisal ve dinamik
oOzelliklerinin hesaplamasinda yaygin olarak kullaniimaktadir deneysel ¢alismalarin yetersiz,
cok zor ve pahali olmasi bilim arastirmalari Molekiler Dinamik Similasyon yontemin
kullanmaya suriikledi. Teorik ve deneysel gelismelerin yaninda, bilgisayar dunyasindaki
gelismeler, bircok arastirmacinin bilgisayar ortaminda simulasyonlarla yapilmasi yolunu
acmis, bilgisayar simulasyonlarina dayal hesaplama yéntemleri gelistirilmistir. Ayrica deney
ile teorinin yeterli olmadig durumlarda bilgisayar benzetiminden faydalanmak kaginilmaz
hale gelmistir. Fizik alaninda da atomlar arasindaki etkilesimleri modellemek igin ¢cok hassas
kuantum mekaniksel hesaplama yontemlerinden, daha basit yari deneysel yontemlere kadar
bircok hesaplama yontem gelistirilmistir. Fiziksel bir sistemin, bilgisayar ortaminda benzetimi
onun kuguk bir modelidir. MD similasyonu atomik molekiler sistemlerin mikroskobik
Ozelliklerini incelemeyi hedeflemektedir. Bircok simulasyonda 100<N<10000 atomlu
sistemlerin yapisal ve termodinamik Ozellikleri incelenmektedir. Bilgisayarlarin islem
yapabilme kapasiteleri ve hizlarindaki artis ile birlikte son yirmi-otuz yil igerisinde bilgisayar
simulasyonu bilimsel calismalarda ¢ok yogun olarak kullanilmaktadir. Atomlar arasi
etkilesmeyi veren potansiyellerin metalleri de icerecek sekilde olusturulmasi ve bunlarin
yayginhigi nedeniyle molekiler dinamik (MD) similasyonu metallerin ve alasimlarin
termodinamik, yapisal ve dinamik Ozelliklerinin hesaplanmasinda yaygin olarak
kullaniimaktadir. MD similasyonu ile birgok gecis metali ve bunlarin alasimlarinin yapisal

Ozelliklerini inceleyen ¢ok sayida ¢alisma bulunmaktadir.

Karbon Nanottplerinin simulasyonunda matris diyagonallestirme veya dalga fonksiyonlarinin
ortogonalasyonu sonucunda eldeki algoritmalarin karmasikligi (complexity) N*3 gibidir (N
atom sayisi olmak (izere). Bu bilgisayar kapasitesi agisindan incelenen sistem buytklugind
kisitlamaktadir.  Algoritmalarin  karmasikligini  Order N’e indirmek karbon nanotip
simulasyonlarinda hedeflenen calismalardir. Ayrica ““b6l ve kullan’” Order ““N’” algoritmalari

paralel hesaplamaya uygun algoritmalardir. Algoritmalarin karmasikligini Order N’e indirmek
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ve paralel calisir duruma getirmek eldeki bilgisayar olanaklarini daha blyuk sistemler igin

daha avantajli bir sekilde kullanma olanagi saglar (Dereli vd.,2002).

Molekuler Dinamik (MD) metodu, hareket denklemlerini ¢ozerek sistemin statik ve dinamik
Ozelliklerini belirtir. MD metodun baslangic noktasi, sistemin mikroskobik 6zelliklerinin
Hamiltonien, Lagrangian veya dogrudan Newton hareket denklemlerinin kullanilmasi ile iyi

belirlenmesidir. Sistem birka¢ parcacik veya ¢ok pargacik sistemi olabilir.

MD metodu, hareket denklemlerini bilgisayarda sayisal olarak ¢6zer. Bunun igin uygun
yaklasimlar yapmak gereklidir. Surekli degiskenli diferansiyel denklemlerden, kesikli
degiskenli sonlu fark operatorlerine gegiste belirli bir hata olusur. Bu hatanin derecesi yapilan
yaklasima baglidir (Verlet Algoritmasi). Fiziksel sistemlerin bilgisayar similasyonlarinda,

kiime ortalamalari zaman ortalamalarinin yerini alir.
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5. LABORATUVAR SONUCLARI

Bu calismamizda ‘‘Karbon nanottplerin elektronik yapisina sicakligin etkisi’” hakkindaki
bilgileri elde etmek igin gerekli formalzasyonlar incelendi, O(N) Siki Bag Molekiiler Dinamik
yontemini kullanarak yariiletken karbon nanotlpler (9x0 dan 21x0’ye kadar tim Zigzag
karbon nanotipler) sicaklik 0.1K’den 2100 K’e 0,000008eV ve 0,175 eV elektronik
sicakliklarda elektronik yapilarinin incelenmesi, Zigzag karbon nanotlplerin elektronik
Durum yogunlugu (eDQOS), Enerji bant araligl, Fermi enerji degerleri, Toplam Enerjisi,
Fermi-Dirac Dagilim fonksiyonu, KNT’lerin yaricap degerleri ve *“‘Buffer Skin’* buyiklGg
Yildiz Teknik Universitesi bilgisayar similasyon laboratuvarinda incelendi. Calismamizda
Prof. Dr. Giilay Dereli tarafindan gelistirilen O(N) Siki Bag Molekdiler Dinamik Simulasyon
programini kullanarak ‘“Velocity verlet’” algoritmalari kanonik NVT ortaminda calistirildi.
(G. Dereli, C. Ozdogan (2003) a), G. Dereli, C. Ozdogan (2003) b), C. Ozdogan, G. Dereli,
T. Cagin (2002)) Similasyon suresini belirleyen molekiler dinamik adim 1 fs olarak secildi
ve programda karbon nanotiplerin boyunu belirleyen sayi katmani (nlayer) 20 olarak alindi.
Molekuler Dinamik zaman 50 ve 3000 adimlarda calistirildi. Tipln atom basina disen
toplam enerjiye bakildi. Siki-Bag teorisi atomik ve elektronik yapi, toplam enerji, molekiiler
sistemler igin atomlar arasi kuvvetlerin hesaplanmasinda en iyi yoéntemlerden biridir. Siki-Bag
teorisi ¢alisma sirasinda kuvantum mekaniksel etkileri en basit bicimde hesaplamakta fiziksel
ve kimyasal bakimdan en iyi sonuglar verir. Temel ilkeler similasyonlari ile model
potansiyeller arasinda hem sayisal hem de istenilen hassasiyet acgisindan bir kopri
konumundadir. Ancak klasik Siki Bag teorisi Schredinger denklemini hamilton matrisinin
kosegenlestirilmesiyle cozer. Bu da atom sayisi (N) ile kiibik orantili O(N®) (N® mertebeli) bir
¢6zum zamani gerektirir. Diger yandan O(N) (N mertebeli) metodu, sadece yerel bolgeyi baga
ve baglanma enerjisi hesaplarina katan bir yaklagim yapmaktadir ve simiilasyon zamani atom
sayisina bagl olarak dogrusal degismektedir. Her alt sistem sonuglarinin toplamiyla butin
sistemin ¢6zumi bulunmus olur. Burada alt sistemlerin buytklugini ‘‘Buffer Skin™’
parametresi belirler bu bdlgenin boyutunu belirleyen ““Buffer Skin’” parametresinin kigik
secilmesi hatayi arttirirken, biylk secilmesi ise similasyon zamanini arttirmaktadir. O(N) ve
O(N®) yontemleri ile ayri ayri hesaplanan toplam enerji sonuglari arasindaki fark (hata)
““Buffer Skin’’ parametrelerine gore incelenerek KNT icgin similasyon zamanini en kisa
degerde tutabilmek igin hatanin en az oldugu ilk degerler alinarak *“‘Buffer Skin™’
parametreleri belirlenmistir. Sicakhgin gercek yariiletken ve metalik yariiletken karbon
nanotuplerin fiziksel karakteristikleri, sicaklik Uzerindeki etkisi disuk sicakliklardan 0,1

K’den yiksek sicakliklara 2100K kadar incelenmistir. Sicakhigin sistem Uzerindeki etkisi,
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Isitmaya dayah olarak, her bir zaman adimi 1 fs olarak secilip sistem 0.1 K de calistiriimaya
baslatildi, Bu sekilde program devam ederek sistemin sicakligi 300K araliklarla arttirilarak
program calistirlmigtir. Calisma sirasinda her tip igin belirli sicakliklar verilmistir ve
tiplerde sicakligin artmasiyla Fermi enerji seviyesine etkisinin yaklasik 3.71112 (eV)’dan
3.63013 (eV)’a kadar bir azalma oldugu gortlmustir. Fermi Enerjisi gittikce azalma durumun
gosterdi. Boylece sicaklik ylkseldikge atom bagina toplam enerji E(y) artarken sistemin daha
yiksek enerjisinde dengeye ulasmasi saglanmistir. Asagida vermis oldugumuz Cizelge
5.2’den Cizelge 5.10 tablolarinda agikca gosterilmistir. Fermi Enerjisinin batin sicakhiklar
icin ayni anda hesaplanarak grafigi cizilmistir. Sicaklik yukseldikge Fermi Enerjisinin azalma
(dusme) durumunda oldugu tespit edilmistir. Ve her bir tip icin sicakhklar ayri ayri
hesaplanip grafikleri ¢izilmistir. Ayni anda (11x0, 15x0 ve 17x0) tlpler igin farkh
sicakliklarda Fermi-Dirac Dagilim Fonksiyonu hesaplanarak grafikleri ¢izilmistir. Enerji bant
arahgl her bir tip icin farkh farkl sicakliklarda sonuclari elde edilerek tablo haline
getirilmistir. Cizelge 5.10°dan Cizelge 5.18’e kadar ve son olarak eDOS grafiklerimiz ¢izildi.
Sekil 5.10’dan Sekil 5.45.
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Sekil 5.1 Metal ve Yariiletken KNT” lerin YILDIZ TEKNIK UNIVERSITESI Karbon
Nanotip Similasyon Laboratuarinda alinan goértntileri.

a) b) c) d)

Sekil 5.2 Uretilen Karbon Nanotiip formlari; a) Tek katmanli, b) Cok katmanli,

c) Cift katmanli, d) Fullerin iceren tek katmanli
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Cizelge 5.1°de Zigzag KNT’lerin enerji farkinin sifir veya sifira yakin sayilan ““Buffer skin®’
blyuklik parametreleri belirlenmistir. Hesaplanmis olan *‘Buffer skin’* buyuklik
parametreleri N. Vardar ‘‘Farkli simetrik yapilardaki Karbon Nanotuplerin durum
yogunluklarinin similasyonu.”” (2005) Yuksek Lisans tezinden alinmistir. “‘Buffer skin’’
buyukluk parametreleri MD Simulasyon programinda, farkli yapilardaki KNT’ler igin
belirlenmis olan adimlarla ¢ahistirildi. Calistirtlan her bir similasyon adimi belirli bir zamana

karsilik gelmektedir At (Ek 1). Alt sistemlerin buyukliguni “‘Buffer skin’> parametresi
belirler. O(N ) Sonuclarinin O(Ns) -O(N) hata grafikleri olusturulmustur. Bu grafikler

tipin 1 MD similasyon adimi igin, O(N3) ortalama atom basina toplam enerji degerleri ile

O(N) atom basina toplam enerjilerinin farki alinarak bulunmustur. Bu farkhliklar sifir yapan

degerler segilir. “‘Buffer skin’’ bulyuklik parametresinin buyik secilmesi similasyon
zamanini arttirir kicik secilmesi ise hatali sonuclara sirtkler, Bu nedenle enerji farkini
minimum yapan degerler “*buffer skin’’ biyikluk parametresi olarak belirlenmistir ve
asagidaki Cizelge-5.1’de calisilan  bitun  KNT’lerin  “*Buffer skin®* buyukliginin

parametreleri gosterilmistir.

Cizelge 5.1 Zig zag KNT’ler igin **Buffer Skin>* Buyiikliigii (A°) Degerleri.

C. =(n,m) Atom say1s! ““Buffer Skin”’( A)
(9,0) 180 46
(11,0) 220 45
(12,0) 240 45
(13,0) 260 4.6
(14,0) 280 45
(15,0) 300 48
(16,0) 320 46
(17.,0) 340 4.6
21,0) 420 4.8
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KNT’lerin, Molekuler Dinamik (MD) adimina gore ortalamalari alinarak, denge durumunda
atomlarin sahip oldugu toplam enerji degerleri bulunmustur Cizelge 5.2’den Cizelge 5.11°e
kadar. Hesaplamis oldugumuz tablo halindeki toplam enerjilerimiz ilk basta 50 adimlarda
calistinldi ve sonuglar alindi, sonra adimlari yikselterek 3000 adimla ¢alistirildi. KNT’lerde

atom sayisint ‘n,m’ degerleri ile KNT eksen dogrultusundaki katman sayisi (nlayer)
belirlemektedir. Yapilan ¢alismalarin neticesinde. (Eg ) Fermi enerji degerleri, farkli yapidaki

tiplerin, Enerji Bant araligl, Elektronik durum yogunluklari (eDOS) Molekiler Dinamik
adimlara bagli grafikleri elde edilmistir ve c¢alismalarin neticesinde alinan grafikleri
kullanilarak, farkh yapidaki KNT’lerin elektronik durum yogunlugu (eDOS) ile caplarina
(denklem 2.5) bagh iliskileri incelenerek literatirdeki yapilan ¢alismalarla karsilastiriimali
olarak degerlendirilmistir. O (N) Siki-Bag Molekiler Dinamik yontemi paralel ortamda

cahstirilarak farkli simetrik yapilardaki Tek duvarli karbon nanotupler icin Fermi enerji

degerleri (E) farkli sicakliklar icin denenmistir ve tablo haline getirilmistir. (Cizelge 5.2).

Cizelge 5.2 Zigzag KNT’lerin 0.1K Sicakhktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri

(n,m) E toplam enerji E.(0,1K) E-(01K) | E toplam enerji
50adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0 -7.88783 3,71282 3,714721 -8,18075
(11,0) -7,89785 3,71106 3,711044 -8,22671
(12,0) -7,89675 3,71223 3,715142 -8,24401
(13,0) -7,90123 3,71635 3,706665 -8,25531
(14,0) -7,91606 3,71172 3,712371 -8,26483
(15,0) -7,94678 3,71032 3,709224 -8,27342
(16,0) -7,92567 3,72245 3,72683 -8,27769
(17,0) -7,95763 3,71345 3,72405 -8,27781
(21,0) -7,97564 3,71677 3,71614 -8,27791
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Gizelge 5.3 Zigzag KNT’lerin 300 K Sicakliktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri.

(n,m) E toplam enerji E - (300K) E - (300K) E toplam enerji
50adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0 -7,89675 3,69798 3,709224 -8,22261
(11,0 -7,89863 3,71781 3,701254 -8,23462
(12,0) -7,89786 3,71051 3,709953 -8,24288
(13,0) -7,90122 3,69461 3,705382 -8,25549
(14,0) -7,91798 3,71499 3,709951 -8,27261
(15,0) -7,95678 3,71399 3,710635 -8,27267
(16,0) -7,92675 3,70799 3,709224 -8,27291
(17,0) -7,95987 3,71198 3,714945 -8,28461
(21,0) -7,98096 3,71344 3,71451 -8,26567

Cizelge 5.4 Zigzag KNT’lerin 600 K Sicakhktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri.

(n,m) E toplam enerji E . (600K) E - (600K) E toplam enerji
S0adim 50adim 3000adim 3000adim
9,0 -7,91675 3,68172 3,698425 -8,19262
(11,0 -7,91653 3,69655 3,694361 -8,22773
(12,0) -7,93456 3,70694 3,700091 -8,24419
(13,0) -7,94576 3,69832 3,704423 -8,25661
(14,0) -7,95785 3,69881 3,701644 -8,26545
(15,0) -7,98764 3,69292 3,694361 -8,27773
(16,0) -7,97547 3,70752 3,707228 -8,27898
(17,0) -7,98675 3,70618 3,705253 -8,28597
(21,0 -7,99654 3,70202 3,712311 -8,29543
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Gizelge 5.5 Zigzag KNT’lerin 900 K Sicakliktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri.

(n,m) E toplam enerji E - (900K) E . (900K) E toplam enerji
50adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0) -7,93465 3,67318 3,69578 -8,19469
(11,0) -7,92657 3,68472 3,68398 -8,22773
(12,0) -7,94756 3,70548 3,68918 -8,25479
(13,0) -7,95785 3,68669 3,69132 -8,25771
(14,0) -7,96745 3,68761 3,68998 -8,26593
(15,0) -7,98096 3,67984 3,68550 -8,27906
(16,0) -7,98765 3,69322 3,68236 -8,27987
(17,0) -7,99567 3,69122 3,69322 -8,28631
(21,0) -8,01987 3,69516 3,70872 -8,29873

Cizelge 5.6 Zigzag KNT’lerin 1200 K Sicakliktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri.

(n,m) E toplam enerji | E _(1200K) E . (1200K) | E toplam enerji
S0adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0) -7,93562 3,65056 3,68257 -8,19592
(11,0) -7,97541 3,67071 3,67218 -8,22988
(12,0) -7,98721 3,69451 3,67501 -8,24532
(13,0) -7,98931 3,66861 3,67985 -8,25811
(14,0) -8,01795 3,67534 3,66539 -8,26959
(15,0) -8,01865 3,66628 3,67680 -8,27708
(16,0) -8,03245 3,67748 3,68234 -8,27546
(17,0) -8,03147 3,67524 3,68020 -8,28652
(21,0) -8,03431 3,67234 3,68973 -8,31768




Cizelge 5.7 Zigzag KNT’lerin 1500 K Sicakliktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri.
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(n,m) E toplam enerji | E . (1500K) E . (1500K) | E toplam enerji
50adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0) -7,93641 3,63338 3,64811 -8,20765
(11,0) -7,97661 3,65524 3,65794 -8,23178
(12,0) -7,98863 3,66952 3,66196 -8,25345
(13,0) -7,98971 3,65968 3,66565 -8,25783
(14,0) -8,01848 3,66756 3,66539 -8,26748
(15,0) -8,01954 3,65517 3,66550 -8,27653
(16,0) -8,03641 3,65873 3,66236 -8,28235
(17,0) -8,04265 3,66524 3,66667 -8,29876
(21,0) -8,05543 3,66931 3,66930 -8,32152

Cizelge 5.8 Zigzag KNT’lerin 1700 K Sicakliktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri.

(n,m) E toplam enerji E . (1700K) E . (1700K) E toplam enerji
50adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0) -7,93767 3,63706 3,64076 -8,20941
(11,0) -7,97872 3,64440 3,64509 -8,23257
(12,0) -7,97981 3,66302 3,65042 -8,25452
(13,0) -7,98657 3,65725 3,65725 -8,25764
(14,0) -8,01899 3,65054 3,65018 -8,27456
(15,0) -8,01987 3,65781 3,65578 -8,28653
(16,0) -8,02769 3,65194 3,64756 -8,29985
(17,0) -8,04781 3,65546 3,65763 -8,31984
(21,0) -8,06761 3,65096 3,66930 -8,32537




Cizelge 5.9 Zigzag KNT’lerin 1900 K Sicakliktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri
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(n,m) E toplam enerji | E _(1900K) E(1900K) | E toplam enerji
50adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0) -7,93982 3,64232 3,63090 -8,21981
(11,0) -7,97987 3,65156 3,61569 -8,23432
(12,0) -7,97985 3,65176 3,62295 -8,24542
(13,0) -7,98765 3,65195 3,62615 -8,25872
(14,0) -8,01997 3,64784 3,64986 -8,27983
(15,0) -8,02124 3,65182 3,64955 -8,28973
(16,0) -8,02798 3,64808 3,64657 -8,29995
(17,0) -8,03873 3,65348 3,64971 -8,31998
(21,0) -8,06563 3,64613 3,63613 -8,32762

Cizelge 5.10 Zigzag KNT’lerin 2100 K Sicakliktaki Fermi Enerji ve Toplam Enerji Degerleri

(n,m) E toplam enerji | E_(2100K) | E . (2100K) E toplam enerji
50adim 50adim 3000adim 3000adim
(9,0) -7,95254 3,64978 3,63094 -8,22025
(11,0) -7,97987 3,63261 3,62931 -8,23232
(12,0) -7,97995 3,63996 3,63721 -8,25456
(13,0) -7,98786 3,62264 3,63612 -8,26984
(14,0) -8,01231 3,63394 3,63910 -8,27765
(15,0) -8,01325 3,62344 3,63996 -8,28947
(16,0) -8,02453 3,64187 3,63757 -8,29985
(17,0) -8,03564 3,63946 3,64058 -8,32784
(21,0) -8,06986 3,63013 3,63678 -8,33879
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Sekil 5.3 Zigzag TDKNT ’lerin Fermi Enerji Degerlerinin Sicaklikla degisimi
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Sekil 5.5 Yariiletken Zigzag TDKNT ’lerin Fermi Enerji Degerlerinin Sicaklikla degisimi

Tek duvarli karbon nanotlpler icin Fermi enerji degerleri (E;) farkh sicakhklar icin

hesaplanarak (0.1 K, 300 K, 600 K, 900 K, 1200 K, 1500 K, 1700 K, 1900 K, ve 2100 K)
sicakliklarda (9.0, 12.0, 15.0 ve 21.0) metalimsi-yariiletken ve (11.0, 13.0, 14.0, 16.0 ve
17.0) Yariiletken TDKNT lerin Fermi Enerji Degerlerinin Sicaklikla degisimleri hesaplanarak
grafikleri cizilmistir. (Sekil 5.5, Sekil 5.6 ve Sekil 5.7). Calisma sirasinda her tiip igin belirli
sicakhiklar verilmistir ve tiplerde sicakhgin artmasiyla Fermi enerji seviyesine etkisinin
yaklasik ilk degerimiz 3.71112 (eV)’dan 3.63013 (eV)’a kadar bir azalma oldugu gordldi,
demek ki sicaklik yiikseldikce Fermi enerjimiz azalmaktadir ve bu bize Fermi enerjisi

civarinda karbon nanottplerin davranisini belirlememizi sagladi.
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Isisal denge sartlarinda, yari-tam degerli spine sahip (fermiyon) olan ve Pauli ilkesine tabi
olan parcaciklar Fermi-Dirac Dagilim fonksiyonuna uyarlar. Fermi-Dirac Dagihm

Fonksiyonu (5,1 denklem) belirli bir sicaklikta, belirli bir enerji durumunda (E) parcacigin
bulunma olasihigini ifade etmektedir. Fermi fonksiyonunu mutlak sifirda T =0 g6z Onlne

bulundurahm Elektronlarin enerjisi Fermi enerjisinden kicik E<E. veya Fermi

enerjisinden blyik E < E; oldugunda, (5.1 denklem) Fermi fonksiyonu su degerleri alir:

F(E)=1, E<SE; i¢inve F(E)=0 durumu E = E_ alir. Mutlak sifirda Fermi enerjisinden
daha kucuk enerjili durumlar elektronlarla isgal olunmaktadir (F(E)=1), ve Fermi

enerjisinden daha buyuk enerjili durumlar bosturlar dolayisiyla, mutlak sifirda elektronlar en
kicuk enerjili durumlarda yerlesmektedir. Bu dagihm, T sicakhg arttik¢a (Sekil 5.8, Sekil
5.9, Sekil 5.10 ve Sekil 5.11) deki gibi degisir. Fiziksel olarak bu davranisi anlamak kolaydir.
En dipteki elektronlarin, k,T kadar az bir enerjiyle gecgebilecekleri st durumlar tamamen
dolu oldugu icin Pauli ilkesine gore, buralara gecemezler. Bos durumlara gegebilmeleri igin
daha biyik enerjiler gerekir. Oysa Fermi dlzeyine yakin durumlardaki fermiyonlar az bir
enerji kazandiklarinda, hemen Ustlerindeki bos yerlere gecerler. Sicaklik arttikca daha alttaki
duzeyler de bosalirlar. Farkh sicakliklar icin bakacak olursak, sicaklik arttikca elektronlar
daha yuksek enerjili durumlara gecebilir ve bu nedenle Fermi fonksiyonunun karakteri
degisebilir. Bir sonraki grafiklerimizde (Sekil 5.8, Sekil 5.9, Sekil 5.10 ve Sekil 5.11)
Enerjiye bagl olarak Fermi-Dirac Dagilim Fonksiyonun degisimi hesaplanarak grafikleri
cizilmistir.
1

“E)ZXP[@]H

i, T

(5.1)

(5.1) ifadesi ile verilen fonksiyon, Fermi-Dirac Dagilim fonksiyonu olarak tanimlanir. Fermi-
Dirac dagihmi, 1sisal dengedeki ideal bir elektron gazinda enerji ‘¢’ olan bir yoriingenin
dolu olma olasthigini verir. Verilen bir problemde ““u’” niin segimi, toplam elektron sayisini

dogru (yani N) verecek sekilde yapilir. Mutlak sifirday =é&F olur, ¢iinkii T—0 olurken
& =¢&F = degerinde f(g) fonksiyonu 1 (dolu) degerinden O (bos) degerine kesikli bir

diisus yapar. Tim sicakliklarda, € = ¢ oldugunda f(¢) :%degeri alir, Burada “‘Ef’” Fermi

enerjisi veya kimyasal potansiyel enerji “*k’” Bolsman sabiti ve “*T’” mutlak sicaklik.
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Sekil 5.6 (11x0) KNT’lerin a) 0,1K, b) 300K’ de Enerjiye bagli olarak Fermi-Dirac Dagilim

Fonksiyonun degisimi.



43

kT=0,050

Fermi-Dirac Dagilimi

2,5 3,0 3,5 4,0 4,5 5,0
a) Enerji (eV)

kT=0,1

Fermi-Dirak Dagilimi

20 25 30 35 4,0 45 50
b) Enerji (eV)

Sekil 5.7 (15x0) KNT’lerin a) 600 b)1200K’ de Enerjiye bagl olarak Fermi-Dirac Dagihm

Fonksiyonun degisimi.
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Dolu olan seviyeye tekabil eden enerji Fermi enerjisi E, olarak adlandirilir. Bu analiz yalniz
mutlak sifir sicakliginda dogru, fakat daha yiksek sicakliklarda elektronlar termal enerji
kazanacaklarindan daha yuksek enerji hallerine uyarihrlar formilimuz (5.1) de verildi bu
Fermi-Dirac Dagilimi olarak adlandirihr. T=0 K’de denklem, dagilimin Sekil 5.8 0.1K’de
verildigi gibi olur, fakat daha yulksek sicakliklarda (300K, 600K, 1200K, ve 2100K)
dagilimdaki keskin adim Sekil 5.9, Sekil 5.10, Sekil 5.11°de gosterildigi gibi daha meyilli

hale gelir.
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Yapilan ¢alismalarin sonucunda, Zigzag yariiletken Karbon Nanotuplerin, enerji bant aralig

(E,), Fermi enerji (E. ) degerleri elektronik durum yogunluklari (eDOS) grafiklerinden

elde edilmistir. Fermi enerjisi civarinda elektronik durum yogunlugu (eDOS) grafiklerine
bakilarak Zigzag karbon nanotiiplerin metalimsi yariiletken veya yariiletken bir davranis
gosterdigi belirlendi. Zigzag yariiletken karbon nanotiplerde, elektronik durum yogunlugu
grafiklerinde, Fermi enerjisi civarinda elektronik durum yogunlugu go6zleniyorsa karbon
nanotiiplerde metalimsi davranis gostermektedir, eger Fermi enerji civarinda elektronik

durum yogunlugu goézlenmiyorsa yariiletken davranis durumunu gostermektedir.
Simulasyon sirasinda elektronik durum yogunlugun hesaplayici formil asagida verilmistir.

ple) = dN(e) N(e+e)-N(e)

= 5.2
de € 5.2)
Bu formilde ‘N’ sistemdeki elektron sayisi:
Ncell 4 Nat 2 4Nat L
Ne)=3 3 2 [H(j, i)’ (5.3)

S T(E-g)/k,T) =

Grafikteki degisiklikler bize orada bir elektronik durum yogunlugu oldugun belirtmektedir.
Cizelge 5.10, Cizelge 5.11, Cizelge 5.12, Cizelge 5.13, Cizelge 5.14, Cizelge 5.15, Cizelge
5.16, Cizelge 5.17, Cizelge 5.18 ve Cizelge 5.20" de Zigzag KNT’ler icin farkli sicakliklarda
enerji bant araligl degerleri 50 adim ve 3000 adim igin ayri hesaplanip tablo haline getirildi ve
farkli sicakhiklarda elde edilen elektronik durum yogunlugu grafikleri cizildi. Grafikteki kesik
¢izgi durumu, verilen durum yogunlugu grafikleri her bir enerji degerindeki yerel durum

yogunluklarini gostermektedir.

Herhangi bir sicaklikta elektron bulunan en yuksek enerji seviyesine valans bandi, bunu
izleyen ilk bos enerji duzeyine ise iletkenlik bandi adi verilmistir. Bant araligi iletkenlik

bandinin en duslk enerjisi ile valans bandinin en yuksek enerjisi arasindaki enerji farkidir.

Mutlak sifir sicakliginda ( 0 OK) elektron bulunan en yiiksek enerji diizeyinin adi ise Fermi

Enerji seviyesidir.



Cizelgede 5.11 Zigzag KNT’ler icin 0.1K Sicakliktaki Bant Araligi (E, )Degerleri
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(n,m) Atom sayisi E gap (eV) E gap (eV)
(50 adim) (3000 adim)
(9,0) 180 0,11 0,71
(11,0 220 0,69 0,72
(12,0) 240 0,04 0,68
(13,0) 260 0,46 0,48
(14,0) 280 0,53 0,55
(15,0) 300 0,063 0,062
(16,0) 320 0,41 0,43
(17,0) 340 0,45 0,39
(21,0) 420 0,25 0,33

Cizelge 5.12 Zigzag KNT’ler icin 300 K Sicakliktaki Bant Araligi (E ) Degerleri

(n,m) Atom sayIsi E gap (eV) E gap (eV)
(50adim) (3000adim)
(9,0) 180 0,13 0, 59
(11,0 220 0,65 0,69
(12,0) 240 0,06 0,073
(13,0) 260 0,44 0,43
(14,0) 280 0,43 0,45
(15,0) 300 0,05 0,42
(16,0) 320 0,36 0,43
(17,0 340 0,37 0,36
(21,0 420 0,23 0,31




Cizelge 5.13 Zigzag KNT’ler icin 600 K Sicakliktaki Bant Araligi (E, ) Degerleri
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(n,m) Atom sayIsi E gap (eV) E gap (eV)
(50 adim) (3000adim)
(9,0 180 0,15 0, 68
(11,0 220 0,62 0, 64
(12,0) 240 0,04 0,65
(13,0 260 0,42 0,43
(14,0) 280 0,41 0,39
(15,0) 300 0,07 0,06
(16,0) 320 0,28 0,32
(17,0) 340 0,35 0,31
(21,0 420 0,31 0,32

Cizelge 5.14 Zigzag KNT’ler icin 900 K Sicakliktaki Bant Arahgi (E, ) Degerleri

(n,m) Atom sayIsi E gap (eV) E gap (eV)
(50 adim) (3000adim)
(9,0) 180 0,13 0,67
(11,0) 220 0,61 0,66
(12,0) 240 0,73 0,62
(13,0) 260 0,41 0,43
(14,0) 280 0,39 0,41
(15,0) 300 0,49 0,43
(16,0) 320 0,38 0,31
(17,0) 340 0,36 0,33
(21,0 420 0,33 0,32
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Cizelge 5.15 Zigzag KNT’ler igin 1200 K Sicakliktaki Bant Araligi (E, ) Degerleri

(n,m) Atom sayisi E gap (eV) E gap (eV)
(50 adim) (3000 adim)
9,0 180 0,13 0,66
(11,0 220 0,58 0,65
(12,0) 240 0,62 0,59
(13,0) 260 0,38 0,41
(14,0) 280 0,39 0,42
(15,0) 300 0,54 0,39
(16,0) 320 0,46 0,36
(17,0) 340 0,37 0,33
(21,0 420 0,29 0,31

Cizelge 5.16 Zigzag KNT’ler icin 1500 K Sicakliktaki Bant Arahigi (E, ) Degerleri

(n,m) Atom sayIsi E gap (eV) E gap (eV)
(50 adim) (3000 adim)
(9,0) 180 0,15 0,65
(11,0) 220 0,73 0,64
(12,0) 240 0,47 0,56
(13,0) 260 0,37 0,43
(14,0) 280 0,38 0,44
(15,0) 300 0,53 0,43
(16,0) 320 0,37 0,33
(17,0) 340 0,42 0,37
(21,0 420 0,36 0,38
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Cizelge 5.17 Zigzag KNT’ler icin 1700K Sicakliktaki Bant Araligi (E, ) Degerleri

(n,m) Atom sayIsi E gap (eV) E gap (eV)
(50 adim) (3000 adim)
(9,0 180 0,22 0,62
(11,0 220 0,66 0,63
(12,0) 240 0,73 0,55
(13,0) 260 0,46 0,41
(14,0) 280 0,40 0,39
(15,0) 300 0,06 0,37
(16,0) 320 0,33 0,38
(17,0) 340 0,42 0,32
(21,0 420 0,28 0,27

Cizelge 5.18 Zigzag KNT’ler igin 1900K Sicakliktaki Bant Araligi (E ) Degerleri

(n,m) Atom sayIsi E gap (eV) E gap (eV)
(50 adim) (3000adim)
(9,0) 180 0,15 0,62
(11,0 220 0,58 0,63
(12,0) 240 0,42 0,55
(13,0) 260 0,35 0,47
(14,0) 280 0,39 0,41
(15,0) 300 0,49 0,40
(16,0) 320 0,47 0,39
(17,0 340 0,46 0,38
(21,0) 420 0,29 0,27
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Cizelge 5.19 Zigzag KNT’ler icin 2100 K Sicakliktaki Bant Araligi (E, ) Degerleri

(n,m) Atom sayIsi E gap (eV) E gap (eV)
(50adim) (3000adim)
(9,0) 180 0,17 0,52
(11,0) 220 0,59 0,51
(12,0) 240 0,04 0,53
(13,0) 260 0,34 0,35
(14,0) 280 0,38 0,37
(15,0) 300 0,61 0,33
(16,0) 320 0,47 0,30
(17,0) 340 0,38 0,31
(21,0) 420 0,23 0,26
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Sekil 5.11 Zigzag TDKNT ’lerin sicakliga bagli olarak Egap degisimi




Sekil 5.9 Yariiletken Zigzag KNT’lerin sicakliga bagli olarak Egap degisimi
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Sekil 5.13’te Metalimsi-yariiletken Zigzag KNT’lerin sicakliga bagli olarak Egap degisimi
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Sekil 5.11, Sekil 5.12 ve Sekil 5.13’te Zigzag KNT’ler icin farkli sicakliklarda enerji bant
arahg degerleri alinarak, grafikleri cizilmistir. KNT’lerin enerji bant araligi sicakhk

yukseldikce azalmaktadir.

Cizelge 5.20 Zigzag KNT’lerin Yaricap Degerleri (Simulasyon 3000adim)

(nxm) | 0,1K 300K | 600K | 900K | 1200K | 1500K | 1700K | 1900K | 2100K

9x0 3,5489 | 3,5822 | 3,5861 | 3,5869 | 3,5954 | 3,6009 | 3,6172 | 3,6092 | 3,6138

11x0 4,3408 | 4,3403 | 4,3421 | 4,3444 | 4,3471 | 4,3503 | 4,3632 | 4,3553 | 4,3580

12x0 4,7155 | 4,7273 | 4,7315 | 4,7333 | 4,7360 | 4,7463 | 4,7501 | 4,7541 | 4,7582

13x0 5,1051 | 5,1460 | 5,1556 | 5,1700 | 5,1841 | 5,1948 | 5,1967 | 5,2153 | 5,2243

14x0 5,4931 | 5,4963 | 5,4958 | 5,4971 | 5,5005 | 5,5032 | 5,5067 | 5,5132 | 5,5154

15x0 5,8809 | 5,8823 | 5,8835 | 5,8851 | 5,8998 | 5,8953 | 5,8974 | 5,9095 | 5,9098

16x0 6,2702 | 6,2739 | 6,2782 | 6,2791 | 6,2851 | 6,2888 | 6,2933 | 6,2941 | 6,2950

17x0 6,6602 | 6,6648 | 6,6653 | 6,6664 | 6,6680 | 6,6699 | 6,6700 | 6,6701 | 6,6703

21x0 8,2233 | 8,2279 | 8,2374 | 8,2379 | 8,2490 | 8,2541 | 8,2556 | 8,2623 | 8,2660

Cizelge 5.20°de Metalimsi-yariiletken KNT’ler (9x0, 12x0,15x0, 21x0) ve yariiletken
KNT’ler (11x0,13x0, 14x0, 16x0, 17x0) icin 0,1K. 300K, 600K, 1200K, 1500K, 1700K,
1900K, 2100K sicakliklarda, 3000 adimda yarigap degerleri alindi.
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5.1 Farkli yapilardaki Zigzag KNT’lerin eDOS Ozellikleri

Zigzag Karbon nanotiplerin Elektronik 6zelliklerin incelemek icin, Zigzag karbon
nanotiplerin elektronik durum yogunluklari (eDOS) incelenmistir. Her tip igin Fermi enerji
degerleri tespit edilmistir. Elektronik durum yogunlugu grafiklerinde Fermi enerji civarindaki
davranisi KNT’lerin iletken yoksa yariiletken oldugunu gostermektedir. eDOS grafiklerinde,
Fermi enerjisi civarinda elektronik durum yogunlugu gozleniyorsa metalik davranis gosterir,
Fermi civarinda elektronik durum yogunlugu gézlenmiyorsa yariiletken davranis gosterir. ilk
basta metalimsi-yariiletken KNT’ler igin farkl sicakliklarda hesaplamalar yapilarak eDOS
grafikleri ¢izilmistir. Cizilmis olan tiplerimiz (metalimsi- yariiletken Karbon nanottpler 9x0,
12x0, 15x0, 21x0 yariiletken Karbon nanotiplerimiz icin ise 11x0, 13x0, 14x0, 16x0 vel7x0 )
tiplerimiz icin kiyaslamalar yapilarak eDOS grafikleri elde edilmistir. Sekil 5.15” den Sekil
5.26" ya kadar farkli sicakliklarda elde edilen elektronik durum yogunlugu grafikleri
verilmistir. Grafiklerdeki kesik cizgilerle verilen durum yogunlugu grafikleri her bir enerji
degerindeki yerel durum yogunluklarini gostermektedir. Similasyon o6ncesi ve simulasyon
sonrasi sistem belli bir dengeye ulastiktan sonraki durumlar grafik tizerinde belirtilmistir. Bu
grafikler bize Fermi enerjisi civarinda yerellesmis durumlarin olup olmadigina dair bilgi
vermektedir. Bu da bize TDKNT’lerin metalimsi-yariiletken veya vyariiletken 06zellik

gOsterecegin belirlememize yardimci olmaktadir.

Bundan sonraki grafiklerimiz 3000 adimla calismis olan tlplerimizden elde edilmis
grafiklerdir. Cizilmis olan tiplerimiz (metalimsi-yariiletken Karbon nanotipler 9x0, 12x0,
15x0, ve 21x0 yariiletken Karbon nanotiplerimiz i¢in 11x0, 13x0, 14x0, ve 16x0 vel7x0 )
kiyaslamalar yapilarak eDOS grafikler ¢izildi.
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Sekil 5.11 9x0 KNT’ler i¢in, 0,1K, “*Buffer Skin’’ Biyukltgl 4.6, MD adim: 3000, dt:1fs,
nlayer 20 galismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.12 11x0 KNT’ler i¢in 0,1 K, *“Buffer skin’’ Blyuklugi 4.5 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari icin eDOS grafikleri
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Sekil 5.13 12x0 KNT’ler i¢in 0.1K, ““Buffer skin’’ Biyukltgt 4.5, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 galismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.14 13x0 KNT’ler icin 0.1K, ““Buffer skin’’ Blyukligi 4.6 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 galismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.15 14x0 KNT’ler i¢in 0.1K, ““Buffer skin’’ Biyukltgt 4.5, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 galismalari i¢in eDOS grafikleri



60

15x0, 0.1K, 3000stp "buffer” 4.8)

1 T T T ; : ; :
felectrdos.oufp ———
ielectrdo=s.ouf e
8.5 |
H.E6 |
w
o
=]
v
H.4 |
|. |
t=1=]
Energy teWl
(15x0, 01K, 3000stp "buffer” 4.8)
1 T T T T T ; :
ffelectrdas. out
iielectrdas. ot e
8.5 |
= i
i
o
a
o
= i
a. ’ |
8 1 28

Erergy el

Sekil 5.16 15x0 KNT’ler i¢in 0.1K, ““Buffer skin’’ Biyukligu 4.8 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 galismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.20 dan 5.27 e kadar 300 K’de elde edilen elektronik durum yogunlugu grafikleri drnek
olarak verilmistir. Grafiklerin Uzerinde belirtilmis olan kesik c¢izgilerle verilen durum
yogunlugu grafikleri her bir enerji degerindeki durum yogunluklarini gostermektedir. Fermi
seviyeleri grafikler lizerinde isaretlenmistir. Bu grafiklerden elde edilen enerji bant araliklari
Cizelge 5.10 ve Cizelge 5.19” da tablo haline getirilmistir. (9x0, 11x0, 12x0, 13x0, 14x0,
15x0, 16x0,17x0 ve 21x0) bu tuplerin eDOS grafikleri kiyaslanarak ¢izilmistir.

Sekil 5.28’den baslayip Sekil 5.35’e kadar tum tlplerin 600 K’de elde edilen elektronik
durum yogunlugu hesaplanarak grafikleri elde edildi. Cizelge 5.10 ve Cizelge 5.19°da

grafiklerden elde edilen sonuglardan enerji bant araligi belirlenerek tablo haline getirildi.
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Sekil 5.17 9x0 KNT’ler igin, 300K, “‘Buffer Skin’’ Buyuklugi 4.6, MD adim: 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.18 11x0 KNT’ler i¢in 300K, “‘Buffer skin’’ Blyuklugi 4.5 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.19 12x0 KNT’ler i¢in 300K, ““Buffer skin’” Blyukligu 4.5, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari icin eDOS grafikleri
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Sekil 5.20 13x0 KNT’ler i¢in 300K, ““Buffer skin’’ Blyuklugu 4.6, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 ¢calismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.21 14x0 KNT’ler i¢in 300K, ““Buffer skin’” Blyukligu 4.5, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.22 15x0 KNT’ler i¢in 300K, “‘Buffer skin’” Blyuklugi 4.8 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 galismalari i¢in eDOS grafikleri



68

(170, 300K, 3000stp,"buffer" 4.8)

1 T T T T T

T T
felectrdos.out ——

eD0s

-za -13 -1a -3 =1 ]

Energy CeW¥l

(170, 300K, 3000stp, "outfer” 4.6)

1 T T T T T

m
o4
e

T
ffelectrdds|
iielectrdgs]. oug -

eD0s

=1 ]

Energy (eWl

Sekil 5.23 17x0 KNT’ler i¢in 300K, *‘Buffer skin’’ Blyuklugi 4.6 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari icin eDOS grafikleri
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Sekil 5.24 21x0 KNT’ler i¢in 300 K, ““Buffer Skin’” Buyikligu 4.8, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri.
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Sekil 5.25 11x0 KNT’ler i¢in 600K, *‘Buffer skin’” Blyuklugu 4.5 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.26 12x0 KNT’ler i¢in 600K, *“Buffer skin’’ Blyuklugu 4.5, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 ¢alismalari igin eDOS grafikleri
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Sekil 5.27 13x0 KNT’ler i¢in 600K, *“Buffer skin’’ Blyuklugu 4.6, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.28 14x0 KNT’ler i¢in 600K, *‘Buffer skin’’ Blyuklugu 4.5 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri
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Sekil 5.29 15x0 KNT’ler i¢in 600K, *‘Buffer skin’” Blyuklugi 4.8 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari icin eDOS grafikleri
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Sekil 5.30 17x0 KNT’ler i¢in 600K, *“Buffer skin’” Blyuklugi 4.6 MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari icin eDOS grafikleri
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Sekil 5.31 21x0 KNT’ler icin 600 K, “*Buffer Skin’” Blyukligu 4.8, MD adim 3000, dt:1fs,
nlayer 20 calismalari i¢in eDOS grafikleri.
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TDKNT lerin elektronik 6zellige etkisin incelemede metalimsi-yariiletken KNT’ler 9x0,
12x0, 15x0, 21x0 ve gercek yariiletken 11x0, 13x0, 14x0, 16x0, 17x0 tlpler secilmistir ve bu
tiplerin eDOS grafikleri incelenmistir. Yukarida inceledigimiz tiplerin “eDOS” grafikleri
kullanilarak, enerji bant araligl (Egsp) tablo haline getirilmistir. (Cizelge 5.10°dan Cizelge
5.19) iletken yoksa yariiletken KNT’ler grafiklerden ve cizelgeden bakilarak belirlenmistir.
Incelenen (n,0) ile verilen Zigzag KNT’ler yalnizca “‘n’” degerinin 3 sayisinin kati oldugu
durumlarda metalimsi-yariiletkendir, diger durumlarda ise Zigzag KNT’ler her zaman
yariiletken davranis gostermektedir. Deneysel olarak en ¢ok gdzlenen KNT’ler igin egrilik
etkisiyle ortaya ¢ikan enerji bandi arahgl ¢ok kiguktir. Daha ¢ok pratik amaglar icin, oda
sicakliginda 1sisal enerjileri elektronu balans bandindan iletim bandina uyarmak igin yeterli

olan tim n—-m =3 olan kii¢ik enerji aralikli yariiletken tipler metalimsi olarak g6z 6niine
alinabilir. Bu betimleme siki bag yaklasimi Gzerine kurulu olup biytk ¢apli tipler d, =1 nm

icin gegerli olur ve deneysel olarak da kanitlanmistir. Chiral vektériinin (C, =(n,m) ), ‘n-

degeri tglin kati olan 9x0, 12x0, 15x0, 21x0 Zigzag KNT lerin, Egap degerlerinin 0.13 eV,
0.04 eV, 0.62 eV ve 0.23 eV oldugu tespit edilmistir ve bu KNT’ leriin metalimsi davranis
gosterdikleri gosterilmistir. Fermi enerjisi Eg civarindaki durum yogunlugu E =0konumuna
getirilmistir. Incelenen diger, Yariiletken nanotiipler icin durum yogunlugu ““0’’ degerine
sahiptir. Burada yerlesmis durum yok bos alan vardir. Yariiletken TDKNT’lerin (11x0, 13x0,
14x0, 16x0 ve 17x0) Eg degerleri 0.66 eV 0.45 eV, 0.43 eV ve 0.38 eV bulunmustur ve bu
KNT’lerin yariiletken olduklari belirlenmistir. Alinan sonuglarin teorik ve literatlir sonuclari

ile karstlastiriimasi yaptimistir.

Yariiletken nanotuplerin chiral acilarindan bagimsiz olarak, Eg’leri B =3.3 eV, d,=a_,

(grafin tabakasindaki en yakin iki karbon atomu arasi mesafedir) ve dt’ye baglidir. Bu
ifadeleri kullanarak yariiletken KNT’lerin sonuglari literatir sonuclariyla kiyaslanma
yapiimistir ve Cizelge 5.20°da verilmistir. Sonuclar arasinda uygunluk oldugu gorilmastur.
Bizim calistigimiz sonuglar ile literatiir calismalarinin sonuclarinin degerleri arasinda bazi
farkhhklar olmasina ragmen iletkenlik davraniglari sonuglari uygunluk olmaktadir.
Farkhliklar calisma kosullarinin ayni olmamasindan kaynaklanmaktadir. Mesela; (11,0)
KNT’0n, tim calismalarda yariiletken ve (12,0) KNT’ler ise daima metalimsi davranis
gostermektedir. Durum yogunlugu metalimsi yariiletken KNT’ler i¢cin Er Fermi civarinda
yerlesmis durumlari gostermektedir. Sekil 5.14, Sekil 5.16, Sekil 5.19, Sekil 5.22. Metalimsi-
Yariiletken KNT’lerin (9x0, 12x0,15x0 ve 21x0) Egap degerleri (0,13 eV, 0,07 eV, 0,04 eV,

0,23 eV) enerji araliklari daima dardir.
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Cizelge 5.20 TDKNT ’lerin Enerji bant araliklari (Eg eV) literatir sonuclart ile

karsilastiriimasi.

( (1) 1. Cabria vd., 2003, (2) X. Benedict vd., 1994, (3) K. Kanamitsu vd., 2002, (4) G. San
vd., (2002), (5) O.Dubay vd., 2001, (6) S.Kim vd.,1994, (7) H.Yorikawa vd., 1995, (8) V.
Zolyomi vd., 2004, (9) S. Muramatsu vd., 1995.)

gh - (n.m) Eg(eVv) Eg(eV) Eg (eV)
(50 adim) (3000 adim) Kaynaklar (1, 2, 3, 4,
56,7,8)
(9,0 0,11 0,71 0,13(1) 0,17(2) 0,20
(4) 0.09 (6)
(11,0 0,69 0,72 0,66(1) 1,0(3)
0.13(4) 0.93(8)
0,96(9)
(12,0) 0,04 0,06 0,07(1) 0,08 (4)
0,040 (8)
(13,0) 0,46 0,48 0,45(1) 0,73(4)
0,64(8)
(14,0) 0,53 0,55 0,43(1) 0,90(4)
0,72(8)
(15,0) 0,063 0,062 0,02 (1) 0,14(4)
0,030(5) 0,023(8)
(16,0) 0,41 0,43 0,43(1) 0,61(4)
0,52(5) 0,54(8)
(17,0) 0,45 0,39 0,35(1) 0,58(5)
0,58(8)
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5.2 YORUM

Bu calismada Zigzag karbon nanotiipler (metalimsi-yariiletken icin 9x0, 12x0, 15x0, ve 21x0
gercek vyariiletkenler icin 11x0, 13x0, 14x0,16x0 ve 17x0’a kadarki tipler) disik
sicakliklardan (0.1K) yiiksek sicakliklara kadar incelendi. Elektronik durum yogunlugu
(eDOS), Enerji bant araligi, Fermi enerji degerleri, Fermi-Dirac Dagilim fonksiyonu, Toplam
enerjisi,  N-mertebeli Siki-bag Molekiler Dinamik Similasyon laboratuarinda yuksek
sicakliklara kadar (2100 K) kadar 300K sicaklik artislariyla incelenmistir. Oncelikle incelenen
batin tupler igin O (N) sonuclarinin O (N3) ile uygun olmasini saglamamiz igin ikisinin
enerji hata grafikleri belirlenmistir. Butin tupler icin O (N) ortalama atom basina toplam
enerji degerleri ile O (N3) atom basina toplam enerjisinin farkini minimum yapan deger yani
KNT igin similasyon zamanini kisa degerde tutabilmek amaciyla hatanin en az oldugu ilk
deger alinarak ‘‘Buffer skin’’ parametreleri belirlenmistir. Calisma sirasinda kullanilan
“‘Buffer skin’’ blyuklik parametresi Prof. Dr. Gulay Dereli tarafindan yaptirilan Necati
Vardar’ in YL tezinden alinmistir. “*Buffer skin’’ parametresi girildikten sonra, incelenen
Zigzag KNT ler igin fiziksel karakteristikleri Molekuler Dinamik (MD) adimina baglh olarak
calistinlmigtir. Calismalarimizda ilk basta 50 adim ve 3000 adimlar igin simulasyonlar
yapilarak Fermi enerjileri hesaplanmistir. Calisma sirasinda her tip icin belirli sicakliklar
verilmistir ve sicakhik yiikseldikge Fermi Enerjisi gittikce azalma durumun gdstermistir.
Boylece sicaklik yiikseldikce atom basina toplam enerji E(wr) artti (yukselme gosterdi).
Sicakhgin gergek vyariiletken ve metalimsi-yariiletken karbon nanotiplerin fiziksel
karakteristikleri, sicaklik izerindeki etkisi dusuk sicakliklardan 0,1 K’den yuksek sicakliklara
2100K kadar incelenmistir. 0,1 K’den isitma islemi 300K artiglarla uygulanmistir. Ayni anda
(11x0, 15x0 ve 17x0) tupler icin (0.1K, 300K, 600K, 1200K ve 2100K) sicakliklarda Fermi-
Dirac Dagilim Fonksiyonu hesaplanarak grafigi ¢izilmistir. Sicakhk arttikca daha alttaki
dizeyler bosalirlar. Farkli sicakliklar i¢in bakacak olursak, sicaklik arttik¢a elektronlar daha
yuksek enerjili durumlara gegebilir ve bu nedenle Fermi fonksiyonunun karakteri degisebilir.
Enerjiye bagli olarak Fermi-Dirac Dagilim Fonksiyonun degisimi hesaplanarak grafikleri
cizilmistir (Sekil 5.8, Sekil 5.9, Sekil 5.10 ve Sekil 5.11).

Fermi enerji civarindaki elektronik durum yogunlugu farkh simetrik yapilardaki karbon
nanotiiplerin metalimsi-yariiletken ve gercek yariiletken davranis gosterdigi belirlenmistir
(Sekil 5.14°’den Sekil 5.35). Enerji bant araligi 50 adim ve 3000 adimlar icin ayri ayri
hesaplandi grafikleri ¢izildi Sekil 5.11, Sekil 5.12, ve Sekil 5.13 ve tablo haline getirildi
Cizelge 5.10’dan Cizelge 5.18.
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Cahisilmis Zigzag yariiletken KNT’ ler icin Egap degerlerini kiyaslayacak olursak (9,0)
tiplmdaz igin 50 adimda 0,11 eV. 3000 adimda ise 0,71 eV literatirlerde 0,13 eV(1), 0,17
eV(2), 0,20 eV (4). (11,0) tup icin 50 adimda 0.69 eV, 3000 adimda ise 0,72 eV, literatiirde
0,66 eV (1), 0,13 eV (4), 0,93 eV (8), 0,96 eV(9), (12x0) icin 50 adimda 0,04 eV. 3000
adimda ise 0,06 eV literatiirde 0,07 eV (1), 0,08 eV (4), 0,040 Ev (8). (13x0) tiipiimiz igin
bakacak olursak 50 adimda 0,46 eV, 3000 adimda ise 0,48 eV literatlrlerde 0,45 eV(1), 0,73
eV (4), 0,64 eV(8). Bir sonraki tiipiimiz (14x0) 50 adimda 0,53 eV 3000 adimda ise 0,55 eV
literattrde 0,43 eV(1), 0,90 eV(4), 0,72 eV(4) olmaktadir. (15x0) tip icin 50 adimda 0,063
eV, 3000 adimda 0,062 eV literatiirlerde 0,02 eV(1), 0,030 eV(5), 0,023 eV(8), sonraki tiipe
bakacak olursak (16x0) icin 50 adimda 0,41eV, 3000 adimda ise 0,43 eV literatirlerde 0,43
eV (1), 0,61 eV(4), 0,52 eV (5), 0,54 eV(8). 17x0 tup i¢in 50 adimda 0,45 eV 3000 adimda ise
0,39 eV literatirlerde 0,35 eV (1), 0,58 eV(5), 0,58 eV(8) olmaktadir. Bu ¢alismada Zigzag
KNT’lerin teorik ve literatiir sonuclari ile karsilastiriimasi yapiimistir ve sonuglarin oldukga

uygun oldugu tespit edilmistir.
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EKI

A t BELIRLENMESI
X = (At)? xa = (At)* * F /m = (At)? = E/(x*m)
At =[x?=m/E]"? = (10" A)? * (lakb /1.66 107" ) /(eV /1,602 x107*))"? = saniye
saniye = 9.822x10" = birim

birim =1.01x10 " saniye
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