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100. YIL ANISINA YOĞUN MADDE FİZİĞİ ÇALIŞTAYI PROGRAMI  (27.10.2023) 

Gazi Üniversitesi Fen Fakültesi Fizik Bölümü 

9.00- 9.30 Kayıt   

9.30- 10.00 Açılış Konuşmaları  

 
10:00-11:00 
 
 

1. Oturum 
 Oturum Başkanı 
Fizik Bölüm Başkanı 
Prof. Dr. Bülent KUTLU  

10:00- 10:30 Prof. Dr.  Ali GENCER (Ankara Ü.) 
“ Süperiletkenlerin Kuantum Dünyası Üzerine” 

10:30- 11:00 Prof. Dr. Süleyman ÖZÇELİK (Gazi Ü.) 
“21. Yüzyılın Öncül Teknolojisi: Fotonik” 

11:00-11:20  ARA  Çay-kahve-poster  

 
 
 
11:20-12:20 

2. Oturum 
  
 
Oturum Başkanı 
Prof. Dr. Sezgin AYDIN 

 

11:20-11:50 Prof. Dr. Şemsettin ALTINDAL (Gazi Ü.)  
“Ara-yüzey tabakalı metal-yarıiletken (MIS) 
benzeri yarıiletken aygıtlarda muhtemel akım 
iletim mekanizmaları ve performansı sınırlayan 
faktörler” 

11:50- 12:20 
Zoom (online) 

 Prof. Dr. Serap Şentürk DALGIÇ (Trakya Ü.) 
“Sensör ve ilaç dağıtım uygulamaları için karbon 
bazlı nanotüpler” 

12:20-13:00 
 
13:00- 13:15 

ARA 
 
Ara Oturum 

Öğle yemeği- çay-kahve-poster-tartışma 
 
EDULINE Sunum 
 

 
 
 
 
 
 
13:30-15:00 

 
 

 
 

3. Oturum 
  
Oturum Başkanı 
Prof. Dr. Şenay  YURDAKUL  

13:30-14:00  
  

 Prof. Dr. H. Hilal YÜCEL (Gazi Ü.) 
“Plazmanın Endüstriyel, Teknolojik ve 
Optoelektronik Uygulamaları”  

14:00- 14.30 Doç. Dr. Hande Toffoli  (ODTU) 
“Düzensiz Ortamlarda Reaksiyon Dinamiği Teorisi: 
BiNiX Üçlü Metal Alaşımları Kullanılarak CH4  
gazından H2 eldesi” 

14:30-15:00  Doç. Dr. Fatih ERSAN (Adnan Menderes Ü.) 
“İki Boyutlu MXene’lerin Elektronik ve Manyetik 
Özelliklerinin Ayarlanması” 
 

15:00-15:20  ARA  Çay-kahve-poster  

 
 
 
 
15:20- 16:50 

 
4. Oturum  
 
 
Oturum Başkanı 
Prof. Dr. Yasemin ÇİFTCİ 
 
 

15:20-15:50 Doç. Dr. Yeşim MOĞULKOÇ ( Ankara Ü.) 
“İki Boyutlu Manyetik Malzemeler” 

15:50-16.20 Dr. Öğr. Ü. Murat ÇAVUŞ  (Yozgat Bozok Ü.) 
“Gramicidin A Kanalının Enerji Hesaplaması İçin 
Yeni Yöntemler: Crooks ve SMD2US”   

16:20- 16:50 Alev Sakarya (Trakya Ü.) 
“Altın nanoyüzeylerinde Mn katkılanmasının 
Benzen Molekülünün Adsorbsiyonuna Etkisinin 
İncelenmesi” 

16:50-17.10 ARA  Çay-kahve-poster  

 
 
17:10-18:10 

5. Oturum  
 
Oturum Başkanı 
Doç. Dr. Aycan ÖZKAN 
 

17:10-  17:40 Prof. Dr. Sezgin AYDIN (Gazi Ü.) 
“Bor ve Nanoteknoloji Uygulamaları” 

17:40- 18:10  
Zoom (Online) 

Prof. Dr. İskender GÖKALP (Tübitak MAM) 
“Müvellidülma Teknolojileri ve Türkiye”   
 

18:10-18:45 KAPANIŞ Poster Ödüllerinin Verilmesi (Yemek: Akşam kumanyası) 
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Süperiletkenlerin Kuantum Dünyası 

Ali Gencer1,2 

1Ankara University, Science Faculty, Phys. Dept., 06100-Tandogan- Ankara, TURKEY 

2Ankara University, Center of Excellence for SUperconductivity Research, (CESUR), 06830- Golbasi-Ankara, 

TURKEY 

Özet. Sürdürülebilir Kalkınma, toplumsal kalkınma hedeflerini karşılamakla birlikte, doğal sistemlerin ekonomi 

ve toplumun dayandığı doğal kaynakları ve ekosistem hizmetlerini sürdürme yeteneğini sürdürmeyi aynı anda 

hedefler. Bilim Eğitimi ve Teknoloji geliştirme çabaları, sürdürülebilir kalkınma hedefleriyle ilişkilendirilmelidir. 

Bu sunumda, Türkiye'nin çabalarına ve süperiletken uygulamalara dayalı kuantum teknolojilerinde önde gelen 

ülkelerine kısa bir özet sunulacaktır. Düşük sıcaklık fiziğinin tarihsel ilerlemesi, Kuantum Bilim ve Teknoloji ile 

kriyojenik mühendislik gibi etkileştirici teknolojilerle birlikte sunulacaktır. Teknoloji uzun bir endüstri devrimleri 

döneminden sonra son zamanlarda birçok karmaşık işlevsellikle daha gelişmiş hale gelmiştir. Süperiletkenliğin 

küresel dünyadaki teknolojik gelişme üzerindeki etkisi, enerji, çevre ve kuantum malzemeleri açısından 

potansiyel olarak bozucu Teknolojilerin olası vurgularını belirterek tartışılacaktır. "Gerçek Kuantum Bilgisayarı, 

bilim ve teknoloji eksikliği yaşayan bölgeleri de içerecek şekilde dünya genelinde kullanım için geliyor mu?" 

sorusunun cevabını bulmak için keşfe çıkacağız. 
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21. Yüzyılın Öncül Teknolojisi: Fotonik 

Süleyman Özçelik 
 

Fotonik Uygulama ve Araştırma Merkezi, Gazi Üniversitesi, 06500 Ankara 
Fotonik Bölümü, Uygulamalı Bilimler Fakültesi, Gazi Üniversitesi, 06500 Ankara 

 

Özet. Fotonik, ışığın bilimi ve teknolojisidir; Işığın üretilmesini, yönlendirilmesini, işlenmesini, yükseltilmesini ve 

algılanmasını kapsar. Son yıllarda yaşam biçimimizi değiştiren birçok yeniliğin arkasında fotonik var. Bu, son on 

beş yılda Nobel ödüllerinin on üçünde fotonik temelli teknolojilerin varlığıyla örtüşmektedir. Yeni bir fotonik 

çağının eşiğindeyiz; toplumun ve endüstrinin bu teknolojinin tüm avantajlarından yararlanmasını sağlamak için 

çaba göstermeliyiz. 

 
Günümüzde küresel fotonik pazarının yıllık 500 milyar dolara ulaştığı ve önümüzdeki beş yıl boyunca değeri iki 

katına çıkacağı öngörülüyor. Fotonik, Avrupa'nın önde gelen uzmanları tarafından 21. yüzyılda inovasyonun ana 

itici gücü olarak kabul ediliyor. 

 
Fotonik uzmanlığı, doğası gereği fizik, kimya, malzeme bilimi, elektronik ve bilgisayar mühendisliği temel ve 

uygulamalı eğitimlerinin bir arada verilmesini gerektirmektedir. Çok-disiplinli eğitimle desteklenecek inovatif 

yaklaşımlar ile yeni fotonik ürün ve hizmetlerin üretilmesi mümkün olmaktadır. Fotonik malzemelerin, aygıt 

bileşenlerinin, aygıtların ve donanımların üretimi, sistemler yaklaşımını gerektirdiğinden çok-disiplinli yeni bir 

programın kurgulanmasının önemi ortaya çıkmaktadır. Temel bilimlerin veya mühendislik alanlarının belirli bir 

alana odaklanmış olan eğitim programlarının çok-  disiplinli teknolojik alanlardaki gelişmeyi yakalayabilmesi ve 

endüstriyel ihtiyaçlara tek başına cevap verebilmesi günümüzde giderek zorlaşmaktadır. Tek disiplinli alanlar 

yerine artık, fotonik, moleküler elektronik, nanoteknoloji, mekatronik, biyomühendislik ve nano elektronik gibi 

çok-disiplinli programlara duyulan ihtiyaç fark edilmiş olup, uluslararası üniversite ve teknoloji enstitülerinde 

sözü edilen programlar kurulmaya başlanmıştır. 

 
Bu sunumda, fotonik teknolojilerin hayatımızdaki rolü, küresel pazar büyüklüğü ve gelecek öngörüleri 

değerlendirilecektir. Ayrıca, çok eklemli güneş hücresi geliştirme teknolojisi kapsamında grubumuz tarafından 

yapılan çalışmalar sunulacak; geliştirdiğimiz ve halihazırda KILIÇSAT uydusu üzerinde yörüngede tarihçe 

kazanmakta olan Türkiye’nin ilk uzay kalifiye güneş hücresi (GZ-PV) üretim serüveni paylaşılacaktır. 
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Ara-Yüzey Tabakalı Metal-Yarıiletken (MIS) Benzeri Yarıiletken Aygıtlarda Muhtemel 

Akım İletim Mekanizmaları ve Performansı Sınırlayan Faktörler 

 
Prof. Dr. Şemsettin Altındal 

 

Gazi Üniversitesi, Fen Fakültesi, Fizik Bölümü Ankara 06500, Türkiye 
 
 

Özet. Elektronik endüstrisinin temelini; diyot, foto-diyot, güneş pilli, LEDs, sensör ve transistor gibi aygıtlar 
oluşturmaktadır. Ancak, günümüzde başlıca temel bilimsel ve teknik problem bu aygıtlarının performansının 
artırılması ve üretim maliyetlerinin düşürülmesidir. Üstelik gelişmişliği en önemli ölçütlerinden birisi bu 
teknolojilerin üretimi ve kullanımıdır. Diğer önemli bir sorun, bu aygıtlarda, yük iletim mekanizmalarının henüz 
net olarak açığa kavuşturulmaması ve performans kayıplarının belirlenip minimize edilmemesidir. Çünkü bu 
aygıtlarda iletim; termiyonik/alan-emisyon (TE, TFE, FE), üretim- birleşme (GR), çok adımlı veya tuzak yoluyla 
tünelleme (MT), Gauss dağılımı (GD) gibi birçok mekanizma ile tek başına veya birkaçı ile belirli bir sıcaklık, 
frekans, voltaj, radyasyon aralığında baskın olabilir. Özellikle yarıiletkendeki yasak enerji aralığı, yarıiletkene 
katkılanan alıcı/verici katkı atomların yoğunluğu, arayüzey tuzakları, seri/kısa devre dirençleri, engelin biçimi ve 
sıcaklık bu iletim mekanizmaları üzerinde oldukça belirleyicidir. Diğer taraftan, sadece tek veya dar bir frekans, 
voltaj, sıcaklık veya radyasyon aralığında yapılan ölçümler, temel elektronik parametreler, iletim mekanizmaları 
ve metal ile yarıiletken arasında oluşan engelin biçimi hakkında yeterli ve güvenilir sonuçlar sağlayamaz. Bu 
nedenle bu yapılarda verimi/performansı artırmak, maliyeti düşürmek ancak ve ancak yeni nesil malzemelerin 
geliştirilmesi, iletim mekanizmalarının (CTMs) detaylıca araştırılması ve tekrarlana bilirliklerinin artırılmasıyla 
mümkün olabilir. Bu problemlerin çözüme kavuşturulması, ancak çok sayıda yeni genç araştırmacıların bu 
alandaki çalışmalara gönül vermeleriyle mümkün olabilir. Kısacası, bu alanlarda halen çözüme kavuşturulmasını 
bekleyen çok sayıda sorun mevcuttur. 

 

Anahtar Kelimeler: Akım iletim mekanizmaları; Yeni malzeme geliştirilmesi, Engel homojensizliği; Performansı sınırlayan 

faktörler, Elektriksel parametrelerin sıcaklıkla değişimi 
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Karbon Esaslı Nanotüplerin Sensör ve İlaç Taşıma Uygulamaları için Kullanımı 

S. Şentürk DALGIÇ1 

1 Department of Physics, Faculty of Science, Trakya University, 22030 Edirne, Turkey 

Özet. Çeşitli nano-taşıma sistemleri arasında, karbon esaslı nanotüpler, eşsiz ve olağanüstü fizikokimyasal 

özellikleri nedeniyle biyomedikal ve doku mühendisliğinde biosensörler veya ilaç taşıma sistemleri olarak giderek 

artan ilgi görmektedir. Karbon nanotüplerin (CNT'ler) amperometrik ve elektrokimyasal biosensör uygulamaları 

nedeniyle, ilaç molekülleri ile saf/dopeli CNT'ler arasındaki etkileşimler burada ele alınmaktadır. Silikon karbür 

(SiC) nanotüpler de CNT'lerle karşılaştırıldığında ilaç taşıyıcı rolü için büyük önem kazanmıştır. Karbon esaslı 

nanotüplerin ilaç-kompleks sistemlerinin temel özellikleri yoğunluk fonksiyonel teorisi (DFT) ile incelenmektedir. 

Karbon esaslı nanotüplerin boyutu ve yüzey değişiklikleriyle doping etkisi, ilaçları tespit etmek, tanımak ve tıbbi 

uygulamalarında taşımak için pratik uygulamalarda umut vadeden sensörler olarak tanımlamak amacıyla 

incelenmektedir." 
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Plazmanın Endüstriyel, Teknolojik ve Optoelektronik Uygulamaları 
 

Prof. Dr. Hatice Hilal YÜCEL 

 
Fen Fakültesi Fizik Bölümü, Gazi Üniversitesi, 06500 Teknikokullar Ankara, Türkiye 

 
Özet. Plazma; kızılötesi görüntü çevirici tasarımı, optik çalışmalar, biyoloji ve biyomedikalde, uzay sanayisinde, 

materyal aşındırma veya sertleştirme teknolojisinde, tekstil, kağıt, otomobil, uçak endüstrisinde, elmas 

yapımında, yarıiletken teknolojisinde, iletişim teknolojisinde, kaplama ve dekorasyon teknolojisinde, 

sterilizasyon ve su arıtma sistemlerinde, tehlikeli ve zararlı atık arıtmada, güneş enerjisi ve optik sanayisinde, 

yeni teknolojik inşaatlarda, kristal büyütmede, füzyon araştırmalarında, sağlıkta (dezenfektasyon, sterilizasyon 

ve kanser tedavisi vb.), teknolojide (çip ve entegre imalatında), askeri saldırı ve savunma sistemlerinde 

(kızılötesi dürbün, güdümlü füze, gece görüş sistemleri vb.), tarım amaçlı kullanılabilecek zirai maddeler ve 

günlük yaşantımızda kullandığımız birçok eşya (TV, floresan lamba vb.), gıda endüstrisinde ve daha birçok 

alanda plazma sistemleri kullanılmaktadır. Biz teorik ve deneysel olarak laboratuvar ve simülasyon ortamında 

DC plazma sistemleri, Dielektrik bariyer boşalması, frekans tetiklemeli plazma sistemleri, optik plazma, 3 

boyutlu plazma sistemlerini simülasyon olarak incelemekteyiz. Bu alan yeni, spesifik ve gelişmekte olduğundan 

literatüre katkı sağlamayı hedefliyoruz. Çalışmamızda, Argon, Hidrojen, Xe, ve Neon gazları kullandık. 
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Düzensiz Ortamlarda Reaksiyon Dinamiği Teorisi: BiNiX Üçlü Metal Alaşımları Kullanılarak CH4 
gazından H2 eldesi 

 

H. Toffoli1, A. Erbasan1, U. Sökmen2, E. Eroğlu3, R. N. Mutlu3 , G. Kardaş4, İ. Gökalp3, G. Çelik2 
 

1Orta Doğu Teknik Üniversitesi, Fizik Bölümü, 06800, Çankaya, Ankara  
2Orta Doğu Teknik Üniversitesi, Kimya Mühendisliği Bölümü, 06800, Çankaya, Ankara  

3Orta Doğu Teknik Üniversitesi, Makina Mühendisliği Bölümü, 06800, Çankaya, Ankara 
4Çukurova Üniversitesi, Kimya Bölümü, 01330, Sarıçam, Adana 

 
Hidrojen ekonomisinin enerji politikaları yönünden 
giderek önem kazandığı günümüzde verimli, geri 
dönüştürülebilen, çevre dostu ve düşük maliyetli 
katalizörlerin geliştirilmesi bilim dünyasının 
önceliklerden biri haline gelmiştir [1]. Endüstriyel olarak 
önemli olan kimyasal reaksiyonlarda katalizör olarak 
eriyik metallerin kullanılması fikri bir süre önce literatüre 
sunulmuştur [2]. CH4 özelinde amaç CO ve CO2 gazlarının 
açığa çıkmasına engel olarak, sadece karbon yan 
ürünlerinin elde edildiği çevre dostu bir katalizör 
geliştirmektir. Metalin erime sıcaklığı, H2 dönüşümünün 
verimi, karbon materyalin metale bağlanma enerjisi gibi 
çok geniş bir parametre listesi ortaya çıkmaktadır. Tüm 
bu parametrelerin deneysel metodlarla optimizasyonu 
olanaksızdır. Bu sunumda aktarılacak olan çalışmanın 
dayandığı projemizde, ekibimiz hem deneysel hem de 
teorik modelleme (Ab Initio Molecular Dynamics, AIMD) 
metodları kullanarak her açıdan en verimli ve az masraflı 
olan katalizöre ulaşmayı hedeflemektedir.  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 

Şekil 1: AIMD için kullanılan ve 200 metal atomu ve 

20 CH4 molekülü içeren simülasyon hücresi 
 
Kaynakça 

 
 
Metaller arasında en reaktif olanlardan biri nikeldir (Ni). 

Birçok kataliz uygulamasında halihazırda kullanımda olan 

Ni, yüksek erime sıcaklığı ve getirdiği ekonomik yük 

nedeniyle ekibimizin hedeflediği reaktörler için tek 

başına uygun değildir. Erime sıcaklığı düşük olan Bizmut 

(Bi) ile alaşımları benzer sistemlerde kullanılmıştır. 

Projemizde NiBi alaşımlarının üçüncü bir metal ile 

katkılandığı üçlü alaşımların incelenmesi hedeflenmiştir. 

Yük yoğunluğu fonksiyoneli teorisi (Density Functional 

Theory, DFT) kullanılarak taranması sonucunda Al, Cu, 

Ga, In başta olmak üzere üçüncü metal adayları 

bulunmuştur. Öncelikli olarak, değişik kompozisyonlarda 

NiBiCu ve NiBiAl üçlü alaşımları teorik ve deneysel olarak 

ele alınmıştır. Teorik modelleme literatüründe reaksiyon 

dinamiği denildiğinde ilk akla gelen Elastik Bant 

metodudur (Nudged Elastic Bands, NEB). Ancak 

çalışmalarımızın daha ilk aşamalarında basit NEB 

hesaplarının bu yüksek entropi ve yüksek sıcaklık 

ortamında sağlıklı sonuçlar vermediği görülmüştür. Böyle 

ortamlarda reaktif metal atomunun komşuluğu, 

molekülün titreşim modu, H atomu kopması sonrası 

izlenen yol gibi birçok ilave faktör mevcuttur. Tüm 

bunların sağlıklı bir analizinin yapılması için yüksek sayıda 

AIMD hesapları yapılmış ve istatistiksel bir inceleme 

gerçekleştirilmiştir. Sunumda öncelikle ekibimizin 

geliştirdiği bu yenilikçi metodlardan söz edilecektir. Bu 

bölümü takiben hangi alaşımların daha verimli olduğu 

kompozisyon açısından ele alınacaktır. Deneylerle son 

derece uyumlu olduğu görülen teorik sonuçlarımız 

karşılaştırmalı olarak incelenecek ve daha sonraki 

aşamada yapılması planlanan çalışmalardan 

bahsedilecektir. 
 

 
Bu araştırma TÜBİTAK tarafından desteklenmiştir (Proje 
No: 121M443). hesaplamalar TÜBİTAK ULAKBİM, Yüksek 
Başarım ve Grid Hesaplama Merkezi’nde (TRUBA 
kaynaklarında) gerçekleştirilmiştir. 

 

1. J. O. Abe, A. P. I. Poopola, E. Ajenifuja, O. Poopola, “Hydrogen Energy, Economy and Storage: Review and 
Recommendation”, International Journal of Hydrogen Energy, 44, 15072-15086 (2019).  

2. D. C. Upham et al. "Catalytic molten metals for the direct conversion of methane to hydrogen and 
separable carbon", Science, 358, 917-921 (2017). 
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Geçiş metali dikalkojenitler, geçiş metali borürler 
(MBene) ve geçiş metali karbürler/nitrürler (MXenes) 
dahil olmak üzere oda sıcaklığında Curie/Neel (TC/TN) 
sıcaklığını elde edebilmek için çok sayıda 2D manyetik 
malzeme teorik ve deneysel olarak incelenmiştir. 
Bunların arasında MXene'ler, yapısal çeşitlilikleri, 
kullanılabilirlikleri ve iyi mekanik, kimyasal ve 
elektronik özellikleri nedeniyle düşük maliyetli ve 
verimli spintronik cihazlarda kullanılabilirliğine dair 
umut vaat etmektedirler. Mxene yapısı, tek[1] ve çift 
katmanlı[2] MXene'ler de dahil olmak üzere çeşitli 
formlarda bulunabilmektedir. Son yıllarda yapılan pek 
çok teorik çalışmada ferromanyetik ve 
antiferromanyetik spintronik cihazlar için birçok çift 
katmanlı MXene (DTM) yapısının varlığı öngörülmüştür. 
Ancak genel olarak DTM'nin bildirilen manyetik 
özelliklerine ilişkin iddialar belirsizliğini korumaktadır. 
Bunun başlıca nedeni Mxene içerisindeki metal 
atomuna ait Coulombic etkilerin 
hesaplamalarda doğru bir şekilde tanımlanmamasıdır.    
Her 2D Mxene yapısının içerisindeki metal atomunun 
farklı olması ve hatta aynı metal atomu dahi olsa 
çevresindeki atomların farklılığı veya metal atomunun 
koordinasyon sayısı hesaplamalara dahil edilmesi gereken 
Hubbard+U parametresinin değişmesine sebep 
olmaktadır. Değişen Hubbard+U parametresi aynı 
malzeme için yapılan teorik hesaplamalar farklı elektronik 
ve manyetik özellikler gösterebilmektedir. Bu 
motivasyonla, bu çalışmada deneysel olarak sentezlenmiş 
iki boyutlu M3C2 ve M2M`C2 MXene yapıları ve bunlar ile 
oluşturulacak olan hetero-MXene’lerin elektronik ve 
manyetik özellikleri kuantum mekaniğine dayalı yoğunluk 
fonksiyoneli teorisi ve Monte Carlo simülasyonları ile 
incelenmiştir.  

 
Literatürdeki pek çok MXene çalışmasından farklı 
olarak, bu çalışma kapsamında incelenen 
MXene’lerin Hubbard+U parametresi rastgele 
değil, güvenilirliği kanıtlanmış lineer yanıt yaklaşımı 
metodu ile belirlenmiştir. Böylece, MXene’ler 
içerisindeki metal atomlarının kısmen dolu olan  
d orbitallerinin enerji seviyeleri doğru olarak 
tanımlanmış ve elektronik ve manyetik 
özellikleri hassas bir şekilde hesaplanmıştır. 
 
Teşekkür 
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İki-Boyutlu MXene’lerin Elektronik ve Manyetik Özelliklerinin Ayarlanması

Fatih Ersan
Aydın Adnan Menderes Üniversitesi, Fen Fakültesi, Fizik Bölümü, Aydın, 09010

Özet. Günümüz  yüksek  teknolojisi spintronik (magnetoelektronik) aygıtlar, mantık devreleri ve bellek  işlemcileri gibi  yük 
taşıyıcılarının  dönme  serbestlik  derecesinin  değiştirilmesine  dayanan  elektronik  devre  cihazları,  malzemelerin  manyetik 
özelliklerinin  anlaşılmasını  kaçınılmaz  kılmaktadır.  Bu  nedenle  manyetik  özellik  göstermeyen  malzemelere  dahi  yapı 
içerisinde boşluk kusuru oluşturma, yabancı atom katkılama, çekme/sıkıştırma gerilimi uygulama gibi pek  çok değişik dış 
etkiler altında manyetik özellik kazandırılmaya çalışılmaktadır. Özellikle iki boyutta büyütülen malzemeler hacimli hallerine 
göre  çok  farklı  özelliklere  sahip  olmakta  ve  dış  etkiler  ile  kolaylıkla  yeni  özellikler  gösterebilmektedirler.  Son  yıllarda  iki 
boyutlu malzeme ailesine MXene ismi ile bilinen yeni bir üye katılmıştır.  Yeni nesil iki boyutlu malzeme sınıfının bu yeni 
üyesi olan MXene’ler dışarıdan hiçbir müdahaleye gerek kalmadan yüksek manyetik özellik (manyetik moment değeri, faz 
geçiş  sıcaklığı  vb.)  sergilemektedirler.  MXene’ler,  sahip  oldukları  bu  manyetik  özelliklerinden  dolayı  pek  çok  araştırma 
grubu tarafından çalışılmakta ve ayrıntılı incelemeleri yapılmaktadır.

Anahtar Kelimeler: Yoğunluk fonksiyoneli teorisi, MXene, Manyetik malzemeler
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2D manyetik heteroyapılar, atomik ölçekte farklı 
manyetik ve/veya manyetik olmayan malzemelerin 
bir araya getirilmesiyle oluşturulan malzemelerdir. 
Bu tür manyetik heteroyapılar, yüksek hassasiyet ve 
performans sunarak manyetik cihazların 
geliştirilmesine imkan tanır ve potansiyel spintronik 
uygulamalar için de önemli bir malzeme sınıfını 
temsil eder [1]. Bu tür heteroyapılar manyetik 
hafızalı cihazlar, manyetik sensörler ve manyetik veri 
depolama gibi farklı uygulamalarda kullanılabilir. 
NM/FM/NM türündeki heteroyapıların elektronik ve 
manyetik özellikleri ve tek tabaka CrN’nin F ve Cl 
atomları ile fonksiyonelleştirmenin manyetik 
anizotropi üzerine etkisi anlatılacaktır. NM/FM/NM 
sisteminin katmanlar arası mesafelerinin istif (stack) 
bağımlı olduğu gösterilmiştir (Şekil 1). Bu yapının 
elektronik ve manyetik özelliklerinin bu istiflere 
bağımlılığından etkilendiği gösterilmiştir. Son olarak 
flor ve klor atomları ile yüzeyi fonksiyonelleştirilen 
tek tabaka CrN’de ise orbital momentlerin 

bastırılması (supress) sonucunda manyetik kolay 
eksenin düzlem dışından düzlem içine kaydığı 
gösterilmiştir [2].    
 

 

Şekil 1. İki tabakalı MnS2-PAs manyetik heteroyapıların 
bağlanma enerjisi ile katmanlar arası mesafe değişimi   

Çalışmalarda ele alınan tüm yapılar için, güçlü 
elektron korelasyonlarının etkisi de Hubbard terimi ile 
dikkate alınmıştır.

 
Kaynaklar  
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İki Boyutlu Manyetik Malzemeler

Yeşim Moğulkoç
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Özet. İki boyutlu (2D) manyetik malzemeler, farklı malzemelerin bir araya getirilmesiyle yüksek performanslı ve enerji verimli 
cihazların  üretimine  olanak  sağlar. Manyetik  heteroyapılarda  ise,  arayüz  yapısı,  tek  katmanların  manyetik  özellikleri  ve 
katmanlar arasındaki etkileşimler gibi faktörlere dayanmaktadır ve manyetik özelliklerinin ayarlanabilir olması ile manyetik 
sensörler, spin valfleri ve manyetik bellek cihazları gibi uygulama alanları için öne çıkmaktadır.

Anahtar  Kelimeler: 2D  Manyetik Malzemeler, Manyetik  Heteroyapılar,  Manyetik  Özellikler,  Spin  Polarizasyonu,
Fonksiyonelleştirme
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Kısa giriş ve metotlar. Serbest enerji, dinamik 
süreçlerin anlaşılmasında rol oynayan en önemli 
veridir. Moleküler dinamik simülasyonları atom 
düzeyinde sistemin dinamik davranışlarının 
anlaşılmasında önemli bilgiler verir. Simülasyon 
trajektörü veri analizleri; bağ, açı ve torsiyon 
açılarının yanı sıra atomlar arasındaki hidrojen 
bağları gibi birçok yapısal özellikleri açıklayabilir. 
Sistemin tam olarak anlaşılması için kimyasal 
süreçlerin serbest enerji davranışlarının incelenmesi 
gerekir. Denge dışı sistemler için literatürde 
geliştirilmiş pek çok yöntemler bulunmasına rağmen 
(Jarzynski, 1997; Kawai vd., 2007; Parrondo vd., 
2009; Crooks, 1999) bu çalışmada ağırlıklı olarak 
denge dışı yola bağlı serbest enerji hesabı için Faz 
uzayı yöntemi ve yoldan bağımsız serbest enerji 
hesabı için Crooks dalgalanma teoremi üzerinde 
durulacaktır. 
 
Kısaca sonuçlar. Yoldan bağımsız serbest enerji 
hesabı için Crooks yönteminin karmaşık biyolojik 
sistemler için uygulaması yapılmıştır. Çalışma 

kapsamında başlangıç ve son durumların dengede 
olmasını sağlayan bir algoritma geliştirilmiştir ve 
algoritmanın hızlıca çalıştığı ve serbest enerji 
dağılımının 4 iterasyonda yakınsadığı gösterilmiştir.  
Denge durumu gerektirmeyen yola bağlı serbest 
enerji hesabı için faz uzayı yöntemi kullanılmıştır. Faz 
uzayı yöntemini uygulamak için SMD2US olarak 
adlandırdığımız yöntem geliştirip GA kanalına 
uygulanmıştır. Kompleks sistemlerde düşük hızlarda 
PMF eğrisi faz uzayı yöntemi ile elde edilmiş ve 
yöntemin çalıştığı gösterilmiştir. 
 

 
 

Şekil 1. GA sistemi, orta bağlanma cebinde K+ iyonu 
bulunmaktadır. 
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Gramicidin A Kanalının Enerji Hesaplaması için Yeni Yöntemler: Crooks ve
  SMD2US

1Murat Çavuş, 2Berkay Arslan, 3Turgut Baştuğ

1Yozgat Bozok Üniversitesi, Eğitim Fakültesi, Fen Eğitimi ABD, Yozgat, Türkiye
2Hacettepe Üniversitesi, Nanoteknoloji ve Nanotıp ABD, Ankara, Türkiye

3Hacettepe Üniversitesi, Tıp Fakültesi, Biyofizik ABD, Ankara, Türkiye

Özet. Gramicidin A kanalı, biyofiziksel araştırmalar, ilaç geliştirme çalışmaları ve iyon kanalı işleyişinin anlaşılması için önemli 
bir model olarak hizmet etmektedir. Bu kanalın özellikleri, iyon kanalları ve membran biyokimyasının temel prensiplerini 
anlamak  için  kullanışlıdır.  Bu  çalışmada, Gramicidin A kanalı  için  literatürde  var  olan  enerji  hesaplamalarının  yanında 
geliştirilen yeni yöntemlerle iyon geçişinin enerji değerleri hesaplanmıştır.  Crooks ve SMD2US yöntemleri ile elde edilen 
enerji değerleri, literatürdeki bilgilere uyumlu ve tutarlıdır.

Anahtar Kelimeler: Gramisidin A Kanalı, Crooks Dalgalanma Teoremi, SMD2US Yöntemi, Denge Dışı Sistemler



  

  
  

   

 

 

  
  

 
  

  

 

 

  

  

  

          
Gazi Üniversitesi ,  Fen Fakültesi, Fizik Bölümü,  Ankara , TÜRKİYE   

Altın Nano Yüzeylerine Mn Katkılamasının Bu Yüzeylerde Benzen Molekülünün

  Adsorpsiyonuna Etkisinin İncelenmesi

Alev SAKARYA1, S. Şentürk DALGIÇ1, O. Gülseren2

1Trakya Üniversitesi, Fen Fakültesi, Fizik Bölümü, 22030 Edirne, Türkiye
  2Bilkent Üniversitesi, Fizik Bölümü Ankara, Türkiye

Özet. Altın ve gümüş nanoparçacıkların büyüklük ve boyutuyla değişen özelliklerinden dolayı ilaç taşıyıcı sistemlerde, kesin 
tanı-tedavi gibi biyomedikal uygulamalarda ve çeşitli reaksiyonlarda katalizör olarak kullanılması bu metallere olan ilgiyi gün 
geçtikçe arttırmaktadır. Bu çalışmada, katkısız ve Mn atomu katkılı iki farklı altın nano yüzeyleri (Au2H ve Au9) ile gümüş 
(Ag2H)  nano  yüzeylerin  yapısal  kararlılıkları,  elektronik  özellikleri  yoğunluk  fonksiyonel  teorisi  (DFT)  kullanan  Quantum 
Espresso programı yardımıyla hesaplanmıştır. Ayrıca Benzen molekülünün katkılı ve katkısız 9 atoma sahip hcp-Au2H yüzeyi 
ile ve Au9 altın nanocluster ile etkileşimi incelenmiş, bağlanma durumları ve bazı parametreleri (fizikokimyasal, iletkenlik,
manyetiklik  gibi)  hesaplanmıştır.  Mn  atomunun  katkılanması  altın  yüzeyinin  manyetik  değerinin  arttığı,  adsorpsiyon 
enerjisinin katkılı atomun özelliğine ve molekülün etkileştiği atomun konumuna bağlı olduğu gözlenmiştir.
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Bor ve nanoteknoloji uygulamaları 
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Ülkemiz büyük bir yeraltı zenginliği olarak Dünya Bor rezervinin ~%73’üne sahiptir. Bor mineralleri ve kullanım 
alanları ile ilgili bazı temel bilgiler boren.tenmak.gov.tr adresinde bulunabilir. Araştırmacılar olarak, deneysel 
veya teorik yöntemleri kullanarak çeşitli alanlarda ve güncel konularda elementer bor fazları ve bor bileşikleri ile 
ilişkili, kritik bulgular taşıyan kapsamlı çalışmalar yapılması ülkemiz açısından oldukça önemlidir. Tinkal, 
kolemanite ve ülexite ülkemizde çıkarılan başlıca bor mineralleridir.  
 
Bor ile ilişkili çalışmalar 0-, 1-, 2- ve 3-boyutlu sistemleri içermek üzere, çok-disiplinli kimya ve malzeme fiziği, 
uygulamalı fizik, fiziko-kimya, yoğun madde fiziği, nanoteknoloji, metalürji mühendisliği, inorganik kimya, 
elektrik-elektronik mühendisliği gibi geniş bir araştırma yelpazesine yayılırlar. Bor’un elemental fazları [1, 2], 
makine öğrenmesi metotları yardımıyla yeni rapor edilen kübik B24 [3], hafif element bileşikleri (C ve N ile yaptığı 
bileşikler) ve geçiş metalleri ile yaptığı bileşikler (W-B, Re-B ve Os-B faz diyagramları) yüksek sertlik ve iyileştirilmiş 
mekanik özelliklere sahiptir.  
 
MgB2 başta olmak üzere, MgB2-tipi tabakalı sistemlerde ve çok sayıda bor içerikli yapıda süperiletkenlik gözlenir. 
Yüksek basınç-yüksek sıcaklık uygulamalarında termal kararlılıkları, ısıl dayanımları ve görece sert doğalarından 
dolayı bor fazları ve bileşikleri tercih edilir. Farklı kategorilerde manyetik özellikler sergileyen bor bileşikleri 
mevcuttur (Fe-B, Cr-B, Mn-B, Nb-B faz diyagramları).  
 
Bütün bunların ötesinde, bor 2- veya 3-boyutlu katıhal hidrojen depolama sistemlerinde, gravimetrik H2 oranını 
artırma ve çekirdeklenmeyi önleme gibi çeşitli avantajlara sahiptir. Ayrıca batarya teknolojileri ve enerji 
uygulamalarında kullanılan bor bileşikleri de mevcuttur.  
     
Anahtar Kelimeler: Bor, bor karbür, faz diyagramı 
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Özet.  Hidrojen eko-sistemi konusu bugün küresel olarak tartışılmakta, ulusal ve uluslararası stratejiler 

oluşturulmakta ve dünyanın sürdürülebilir geleceğindeki yeri tartışılmaktadır. Hidrojenin bir enerji taşıyıcısı ve 

de yakıt olarak karbonsuzlaşma çabalarına katkı vereceği düşünülmektedir. Bu sunumda hidrojenin var olan 

enerji sistemlerini nasıl etkileyebileceği, Türkiye bağlamında nasıl ele alınabileceği, hidrojen eko-sisteminin 

geliştirilmesinin Türkiye’ye teknolojik ve enerji bağımsızlığı açılarından nasıl katkı verebileceği kısaca 

tartışılacaktır.  
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Tek kristal Alumina  saydam ve sert bir malzemedir. 
Bu nedenle gündelik yaşam ve savunma sanayiinde 
yaygın kullanım alanına sahiptir. Tek kristal 
Alumina’nın (0 – 220) GPa aralığındaki basınçlar 
altında, üç fazı (corundum, Rh2O3 (II), Pbnm) 
bulunduğu, deneysel olarak bilinmektedir [1,2]. Bu 
çalışmada ilk prensip hesaplamaları ile, bu fazlar 
arasındaki geçiş basınçları ve fiziksel parametrelerin 
basınç altında değişimleri incelendi. Corundum fazı 
Şekil 1’de gösterildi. 

         
Şekil 1. Tek kristal Alumina’nın 0 GPa’daki yapısı 
(corundum) 
 
Tek kristal Alumina 94 GPa basınç altında hekzagonal 
corundum fazından, ortorombik Rh2O3-II fazına, 202 

GPa basınçta da ortorombik Rh2O3 fazından, 
ortorombik Pbnm fazına geçtiği tespit edildi.  
 
a-örgü parametresinin ve birim hücre hacminin 
basınçla değişimi Şekil 2’de gösterildi.  

 
Şekil 2. a-örgü parametresinin ve hacmin basınçla 
değişimi. 

 
Yasak enerji aralığının basınçla birlikte önce 
arttığı, 200 GPa ve üzerinde hemen hemen 
sabitlendiği gözlendi. Sertliğin 20 GPa’dan 
başlayıp, basınçla birlikte  düzgün bir şekilde 
arttığı  tespit edildi.
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Basınç Altında Alumina(Al2O3)’nın Yapısal, Elektronik ve Optik Özellikleri
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Özet: Şeffaf ve sert bir malzeme olan Alumina(Al2O3)’nın, (0-220) Gpa basınç altında yapısal özellikleri, elektronik ve optik 
özellikleri, Yoğunluk  Fonksiyonel  Teorisi’ne  dayanan  ilk prensip  hesaplamaları  ile  araştırıldı. Elde  edilen  sonuçların,
literatürdeki  deneysel  sonuçlar  ile uyumlu  olduğu  görüldü.  Basınç altında faz  geçişleri incelendi,  özellikle  faz  geçiş 
bölgelerinde  fiziksel  parametrelerin  değişimleri  araştırıldı. Artan  basınç altında  değişen  fazlar  ile  birlikte örgü 
parametrelerinin, yasak enerji aralığının, optik özelliklerin ve sertliğin değişimleri tartışıldı.

Anahtar Kelimeler: Alumina, basınç, faz geçişleri, sertlik, optik özellikler
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Özet. Bu çalışmada, Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi kullanılarak Proton Exchange Membrane (PEM) Yakıt Hücreleri’nde 
gerçekleşen Hidrojen oksidasyonu ve Oksijen indirgenmesi reaksiyonlarına yönelik iki boyutlu destek malzeme üzerine 
tutunan geçiş metallerinin katalitik aktivite hesaplamalarının gerçekleştirilmesi amaçlanmaktadır. Grafen benzeri 
hekzagonal yapıya sahip BC3 yüzeyine tutunan Ti atomu ile yapılan hesaplamalarda, Ti atomunun yüzeye bağlanma 
enerjisinin (Eads =  5,33 eV) bulk kohesif (Ecoh = 4,85 eV) enerjisinden yüksek olduğu görülmüştür. Bu değerler, BC3 yüzeyi 
üzerine tutunan Ti atomunun uygun katalizör adayı olabileceğini düşündürmektedir. Hidrojen molekülünün Ti atomu katkılı 
yüzeye bağlanma enerjisi ise EadH2 = 0.45 eV olarak hesaplanmıştır.  

 
Anahtar Kelimeler: PEM Yakıt Hücresi, Katalizör, Hidrojen Ayrışımı  

 

PEM yakıt hücrelerinde halihazırda Grafen veya 
Karbon/Grafit üzerine katkılı Pt katalizörler 
kullanılmaktadır. Yakıt hücresinde gerçekleşen 
reaksiyonlar için en etkin katalizör seçimi olmalarına 
rağmen, Pt atomlarının Grafen yüzeye tutunma 
enerjilerinin kohesif enerjilerinden düşük olmaları ve 
bu nedenle yüzeyden kopmaları veya topaklar 
oluşturmaları, söz konusu atomların katalitik 
aktiviteleri ile birlikte yakıt hücrelerinin verimliliğini 
düşürmektedir. Yüksek maliyeti ve sınırlı üretimi, 
Platin’in PEM yakıt hücrelerinde yaygın kullanımını 
engelleyen nedenler arasındadır. Söz konusu 
sınırlılıklar, yakıt hücresindeki reaksiyonlara yönelik 
yüksek aktiviteye sahip alternatif katalizör ve destek 
malzeme arayışını gerekli kılmaktadır. 
Bu çalışmada, iki boyutlu destek malzeme olarak Bor 
katkılı Grafen yapılar üzerinde durulmuştur. Farklı 
oranlarda Bor içeren Karbon tabanlı yapılar üzerinde 
sürdürülen teorik çalışmalar, iki boyutlu yapıya sahip 
kararlı yapıların olabileceğini göstermektedir.  
Nb ve B tabakalarının dönüşümlü olarak üst üste 
eklenmesi şeklinde bir yapıya sahip NbB2 bileşiğinin 
Bor ile sonlanan (0001) yüzeyinde, bazı Bor 
atomlarının Karbon atomu ile değiştirilmesi sonucu 
BC3 yüzeyi deneysel olarak sentezlenmiştir. Bu 
nedenle, kararlı bir yapıya sahip olan BC3 yüzeyi bu 
çalışmada destek malzeme olarak tercih edilmiştir. 
Simülasyonlar için CASTEP (Cambridge Serial Total 
Energy Package) paket programı kullanılmıştır.  İki 
Bor ve altı Karbon atomundan oluşan yapının 

optimize edilmesi sonucu elde edilen birim hücresi 
Şekil1.’de gösterilmektedir. Örgü parametreleri 
a=b= 5,165 Å ve γ=120° olarak elde edilmiştir. C-C 
bağ uzunlukları 1,42Å, B-C bağ uzunlukları ise         
1,56 Å olup literatür değerleri ile uyumludur. 
 

 
Şekil 1. BC3 yüzeyi için birim hücre  
 
Geçiş metali atomlarının üzerine tutunacağı yapı 
olarak 2x2 büyüklüğünde süper hücre seçilmiş ve 
düzlemler arası etkileşmeyi en aza indirmek için 
hücre yüksekliği h=20Å olarak belirlenmiştir. 
Simülasyonda genelleştirilmiş gradyan yaklaşımı 
(GGA) çerçevesinde Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) 
fonksiyoneli ile birlikte Van der Waals etkileşimleri 
için D2 düzeltmesi kullanılmıştır. Yakınsama testleri 
sonucu hesaplamalarda kullanılacak uygun kesilim 
enerjisi değeri Ecut-off=500 eV, k-point seti olarak da 
8x8x1 değeri uygun görülmüştür. Yakınsama 
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Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi ile Yakıt Hücreleri için İki Boyutlu Malzemelerin
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Tablo 1. Z-�^�f�����l�o�f�l�������R�]�”�]�u�] 
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291 4 3,3 
333 3,6 3 
343 3,6 2,9 
353 3,6 2,9 
373 3,4 2,8 

�D���l���o���������P���Œ�����l�o���”�š�]�Œ�]�o���v�������o�f�”�u���v�f�v���Z���u���š���}�Œ�]�l���Z���u��
������ �����v���Ç�•���o�� �•�}�v�µ���o���Œ�f�� �l���š�f�Z���o�� �(�]�Ì�]�R�]�� �À���� �‚�Ì���o�o�]�l�o����
�Ç���Œ�f�]�o���š�l���v�o���Œ�]�v�� �š���Œ�u�}���o���l�š�Œ�]�l�� �‚�Ì���o�o�]�l�o���Œ�]�v�]�v��
���Œ���”�š�f�Œ�f�o�u���•�f�� �����f�•�f�v�����v�� ���º�Ç�º�l�� �‚�v���u�� �š���”�f�u���l�š�����f�Œ�X��

�'���o�]�”�š�]�Œ�]�o���v���D-�V �‚�o���º�u�� �•�]�•�š���u�]�� �P���Œ���l�]�Œ�•���� �Z���Œ�� �š�º�Œ�o�º��
�Ç���Œ�f�]�o���š�l���v�]�v���Z���u���Ç�º�l�•���l���Z���u�����������º�”�º�l���•�f�����l�o�f�l�o���Œ�����l�]��
�‰���Œ���u���š�Œ���o���Œ�]�v�]�v�� �‚�o���º�o�u���•�]�v������ �l�µ�o�o���v�f�o�����]�o�������R�]��
�P�‚�Œ�º�o�u�º�”�š�º�Œ.
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