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“Ara-ylizey tabakali metal-yariiletken (MIS)
benzeri yariiletken aygitlarda muhtemel akim
iletim mekanizmalari ve performansi sinirlayan
faktorler”
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Zoom (online)
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15:50-16.20 Dr. Ogr. U. Murat CAVUS (Yozgat Bozok U.)
“Gramicidin A Kanalinin Enerji Hesaplamasi igin
Yeni Yontemler: Crooks ve SMD2US”

16:20- 16:50 Alev Sakarya (Trakya U.)
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

Siiperiletkenlerin Kuantum Diinyasi
Ali Gencer'?
LAnkara University, Science Faculty, Phys. Dept., 06100-Tandogan- Ankara, TURKEY

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

Ozet. Sirdirilebilir Kalkinma, toplumsal kalkinma hedeflerini karsilamakla birlikte, dogal sistemlerin ekonomi
ve toplumun dayandig1 dogal kaynaklari ve ekosistem hizmetlerini siirdlirme yetenegini stirdirmeyi ayni anda
hedefler. Bilim Egitimi ve Teknoloji gelistirme ¢abalar, strdirilebilir kalkinma hedefleriyle iliskilendirilmelidir.
Bu sunumda, Tirkiye'nin cabalarina ve sliperiletken uygulamalara dayali kuantum teknolojilerinde 6nde gelen
Ulkelerine kisa bir 6zet sunulacaktir. Dislik sicakhk fiziginin tarihsel ilerlemesi, Kuantum Bilim ve Teknoloji ile
kriyojenik miihendislik gibi etkilestirici teknolojilerle birlikte sunulacaktir. Teknoloji uzun bir endistri devrimleri
doneminden sonra son zamanlarda birgok karmasik islevsellikle daha gelismis hale gelmistir. Sliperiletkenligin
kiiresel dlinyadaki teknolojik gelisme (izerindeki etkisi, enerji, cevre ve kuantum malzemeleri agisindan
potansiyel olarak bozucu Teknolojilerin olasi vurgularini belirterek tartisilacaktir. "Gercek Kuantum Bilgisayari,

bilim ve teknoloji eksikligi yasayan bolgeleri de icerecek sekilde diinya genelinde kullanim igin geliyor mu?"
sorusunun cevabini bulmak icin kesfe ¢ikacagiz.
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

21. Yiizyilin Onciil Teknolojisi: Fotonik
Siileyman Ozgelik

Fotonik Uygulama ve Arastirma Merkezi, Gazi Universitesi, 06500 Ankara
Fotonik Béliimii, Uygulamali Bilimler Fakiiltesi, Gazi Universitesi, 06500 Ankara

Ozet. Fotonik, 1s51gin bilimi ve teknolojisidir; Isigin Gretilmesini, ydnlendirilmesini, islenmesini, yiikseltiimesini ve
algilanmasini kapsar. Son yillarda yasam bicimimizi degistiren bircok yeniligin arkasinda fotonik var. Bu, son on
bes yilda Nobel éddllerinin on lglinde fotonik temelli teknolojilerin varligiyla 6rtismektedir. Yeni bir fotonik
caginin esigindeyiz; toplumun ve enddstrinin bu teknolojinin tim avantajlarindan yararlanmasini saglamak icin
caba gostermeliyiz.

GUnumuzde kiresel fotonik pazarinin yillik 500 milyar dolara ulastigi ve 6niimiizdeki bes yil boyunca degeri iki
katina ¢ikacagi 6ngoriliyor. Fotonik, Avrupa'nin dnde gelen uzmanlari tarafindan 21. ylizyilda inovasyonun ana
itici glicti olarak kabul ediliyor.

Fotonik uzmanligi, dogasi geregi fizik, kimya, malzeme bilimi, elektronik ve bilgisayar mihendisligi temel ve
uygulamali egitimlerinin bir arada verilmesini gerektirmektedir. Cok-disiplinli egitimle desteklenecek inovatif
yaklasimlar ile yeni fotonik Griin ve hizmetlerin Uretilmesi mimkin olmaktadir. Fotonik malzemelerin, aygit
bilesenlerinin, aygitlarin ve donanimlarin Uretimi, sistemler yaklasimini gerektirdiginden g¢ok-disiplinli yeni bir
programin kurgulanmasinin 6nemi ortaya ¢ikmaktadir. Temel bilimlerin veya mihendislik alanlarinin belirli bir
alana odaklanmis olan egitim programlarinin ¢ok- disiplinli teknolojik alanlardaki gelismeyi yakalayabilmesi ve
endistriyel ihtiyaglara tek basina cevap verebilmesi glinimizde giderek zorlagsmaktadir. Tek disiplinli alanlar
yerine artik, fotonik, molekiler elektronik, nanoteknoloji, mekatronik, biyomiihendislik ve nano elektronik gibi
¢ok-disiplinli programlara duyulan ihtiyag fark edilmis olup, uluslararasi lniversite ve teknoloji enstitiilerinde
s6zl edilen programlar kurulmaya baslanmistir.

Bu sunumda, fotonik teknolojilerin hayatimizdaki rolli, kiiresel pazar buyukligi ve gelecek 6ngorileri
degerlendirilecektir. Ayrica, ¢cok eklemli glines hiicresi gelistirme teknolojisi kapsaminda grubumuz tarafindan
yapilan c¢alismalar sunulacak; gelistirdigimiz ve halihazirda KILICSAT uydusu Uzerinde yoriingede tarihge
kazanmakta olan Turkiye’'nin ilk uzay kalifiye giines hticresi (GZ-PV) lretim serliveni paylasilacaktir.
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Bliimii, Ankara, TURKIYE

Ara-Yiizey Tabakali Metal-Yariiletken (MIS) Benzeri Yariiletken Aygitlarda Muhtemel

Akim iletim Mekanizmalari ve Performansi Sinirlayan Faktorler

Prof. Dr. Semsettin Altindal

Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik B6liimii Ankara 06500, Tiirkiye

Ozet. Elektronik endiistrisinin temelini; diyot, foto-diyot, giines pilli, LEDs, sensdr ve transistor gibi aygitlar
olusturmaktadir. Ancak, giinimizde baslica temel bilimsel ve teknik problem bu aygitlarinin performansinin
artirlmasi ve dretim maliyetlerinin disiriilmesidir. Ustelik gelismisligi en énemli 6lgiitlerinden birisi bu
teknolojilerin Uretimi ve kullanimidir. Diger dnemli bir sorun, bu aygitlarda, yiik iletim mekanizmalarinin heniiz
net olarak agiga kavusturulmamasi ve performans kayiplarinin belirlenip minimize edilmemesidir. Clinki bu
aygitlarda iletim; termiyonik/alan-emisyon (TE, TFE, FE), Uretim- birlesme (GR), ¢cok adimli veya tuzak yoluyla
tiinelleme (MT), Gauss dagilimi (GD) gibi bircok mekanizma ile tek basina veya birkagi ile belirli bir sicaklik,
frekans, voltaj, radyasyon araliginda baskin olabilir. Ozellikle yariiletkendeki yasak enerji araligi, yariiletkene
katkilanan alici/verici katki atomlarin yogunlugu, araylzey tuzaklari, seri/kisa devre direncleri, engelin bicimi ve
sicakhk bu iletim mekanizmalari tizerinde oldukga belirleyicidir. Diger taraftan, sadece tek veya dar bir frekans,
voltaj, sicaklik veya radyasyon araliginda yapilan élglimler, temel elektronik parametreler, iletim mekanizmalari
ve metal ile yariiletken arasinda olusan engelin bicimi hakkinda yeterli ve giivenilir sonuclar saglayamaz. Bu
nedenle bu yapilarda verimi/performansi artirmak, maliyeti diisirmek ancak ve ancak yeni nesil malzemelerin
gelistirilmesi, iletim mekanizmalarinin (CTMs) detaylica arastiriimasi ve tekrarlana bilirliklerinin artirilmasiyla
mimkiin olabilir. Bu problemlerin ¢6ziime kavusturulmasi, ancak ¢ok sayida yeni gen¢ arastirmacilarin bu
alandaki calismalara gonil vermeleriyle miimkin olabilir. Kisacasi, bu alanlarda halen ¢6ziime kavusturulmasini
bekleyen ¢ok sayida sorun mevcuttur.

Anahtar Kelimeler: Akim iletim mekanizmalari; Yeni malzeme gelistirilmesi, Engel homojensizligi; Performansi sinirlayan

faktorler, Elektriksel parametrelerin sicaklikla degisimi
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara, TURKiYE

Karbon Esasli Nanotiiplerin Sensor ve ila¢ Tasima Uygulamalari icin Kullanimi
S. Sentiirk DALGIG!
1 Department of Physics, Faculty of Science, Trakya University, 22030 Edirne, Turkey

Ozet. Cesitli nano-tagima sistemleri arasinda, karbon esasli nanotiipler, essiz ve olaganisti fizikokimyasal
ozellikleri nedeniyle biyomedikal ve doku miihendisliginde biosensérler veya ilag tasima sistemleri olarak giderek
artan ilgi gérmektedir. Karbon nanotliplerin (CNT'ler) amperometrik ve elektrokimyasal biosensor uygulamalari
nedeniyle, ilag molekiilleri ile saf/dopeli CNT'ler arasindaki etkilesimler burada ele alinmaktadir. Silikon karbur
(SiC) nanotipler de CNT'lerle karsilastirildiginda ilag tasiyici rolu i¢in blyilik énem kazanmistir. Karbon esasli
nanotiplerin ilag-kompleks sistemlerinin temel 6zellikleri yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) ile incelenmektedir.
Karbon esasli nanotiplerin boyutu ve ylizey degisiklikleriyle doping etkisi, ilaglari tespit etmek, tanimak ve tibbi

uygulamalarinda tasimak icin pratik uygulamalarda umut vadeden sensorler olarak tanimlamak amaciyla
incelenmektedir."



100.YIL ANISINA
YOGUN MADDE FiziGi CALISTAYI
27.10.2023

&/*

MiLLi MUCADELE'NiN YGZUNCU YILI

a 2la e 2 »
. PP D

X
-

‘

LY
.

“

LY
.

B

.
.

‘

.
.

‘

Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

Plazmanin Endiistriyel, Teknolojik ve Optoelektronik Uygulamalan

Prof. Dr. Hatice Hilal YUCEL

Fen Fakiiltesi Fizik B6liimii, Gazi Universitesi, 06500 Teknikokullar Ankara, Tiirkiye

Ozet. Plazma; kizilétesi goriintii cevirici tasarimi, optik calismalar, biyoloji ve biyomedikalde, uzay sanayisinde,
materyal asindirma veya sertlestirme teknolojisinde, tekstil, kagit, otomobil, ucak endustrisinde, elmas
yapiminda, vyariiletken teknolojisinde, iletisim teknolojisinde, kaplama ve dekorasyon teknolojisinde,
sterilizasyon ve su aritma sistemlerinde, tehlikeli ve zararh atik aritmada, glines enerjisi ve optik sanayisinde,
yeni teknolojik insaatlarda, kristal bliyitmede, fizyon arastirmalarinda, saglikta (dezenfektasyon, sterilizasyon
ve kanser tedavisi vb.), teknolojide (¢cip ve entegre imalatinda), askeri saldiri ve savunma sistemlerinde
(kiziltesi dirbln, glidimla flize, gece goris sistemleri vb.), tarim amach kullanilabilecek zirai maddeler ve
glnlik yasantimizda kullandigimiz bircok esya (TV, floresan lamba vb.), gida endistrisinde ve daha bircok
alanda plazma sistemleri kullaniimaktadir. Biz teorik ve deneysel olarak laboratuvar ve similasyon ortaminda
DC plazma sistemleri, Dielektrik bariyer bosalmasi, frekans tetiklemeli plazma sistemleri, optik plazma, 3
boyutlu plazma sistemlerini similasyon olarak incelemekteyiz. Bu alan yeni, spesifik ve gelismekte oldugundan
literatiire katki saglamayi hedefliyoruz. Calismamizda, Argon, Hidrojen, Xe, ve Neon gazlari kullandik.
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

Diizensiz Ortamlarda Reaksiyon Dinamigi Teorisi: BiNiX Uglii Metal Alagimlari Kullanilarak CHa
gazindan H: eldesi

H. Toffolil, A. Erbasanl, u. Sﬁkmenz, E. Eroélu?‘, R. N. Mutlu® , G. Karda§4, i. G6ka|p3, G. (;elik2

10rta Dogu Teknik Universitesi, Fizik Béliimii, 06800, Cankaya, Ankara
2Orta Dogu Teknik Universitesi, Kimya Miihendisligi Bliimii, 06800, Cankaya, Ankara
30rta Dogu Teknik Universitesi, Makina Miihendisligi Béliimii, 06800, Cankaya, Ankara
“Cukurova Universitesi, Kimya Béliimii, 01330, Saricam, Adana

Hidrojen ekonomisinin enerji politikalari yoninden
giderek ©6nem kazandigi ginimizde verimli, geri
donisturilebilen, ¢evre dostu ve disik maliyetli
katalizérlerin gelistiriimesi bilim diinyasinin
onceliklerden biri haline gelmistir [1]. Endistriyel olarak
onemli olan kimyasal reaksiyonlarda katalizor olarak
eriyik metallerin kullanilmasi fikri bir stire 6nce literatlre
sunulmustur [2]. CH4 6zelinde amag CO ve CO: gazlarinin
aciga c¢lkmasina engel olarak, sadece karbon vyan
Urlanlerinin elde edildigi c¢evre dostu bir katalizér
gelistirmektir. Metalin erime sicakligl, H2 donlisiminin
verimi, karbon materyalin metale baglanma enerjisi gibi
cok genis bir parametre listesi ortaya ¢ikmaktadir. Tim
bu parametrelerin deneysel metodlarla optimizasyonu
olanaksizdir. Bu sunumda aktarilacak olan g¢alismanin
dayandig1 projemizde, ekibimiz hem deneysel hem de
teorik modelleme (Ab Initio Molecular Dynamics, AIMD)
metodlari kullanarak her agidan en verimli ve az masrafli
olan katalizére ulasmayi hedeflemektedir.

Sekil 1: AIMD igin kullanilan ve 200 metal atomu ve
20 CH4 molekiilii iceren simiilasyon hiicresi

Kaynakga

Metaller arasinda en reaktif olanlardan biri nikeldir (Ni).
Birgok kataliz uygulamasinda halihazirda kullanimda olan
Ni, yuksek erime sicakhg ve getirdigi ekonomik yik
nedeniyle ekibimizin hedefledigi reaktorler igin tek
basina uygun degildir. Erime sicakhigl disik olan Bizmut
(Bi) ile alasimlari benzer sistemlerde kullanilmistir.
Projemizde NiBi alasimlarinin Gglnci bir metal ile
katkilandigi Ggli alasimlarin incelenmesi hedeflenmistir.
Yik yogunlugu fonksiyoneli teorisi (Density Functional
Theory, DFT) kullanilarak taranmasi sonucunda Al, Cu,
Ga, In basta olmak {zere uglnci metal adaylari
bulunmustur. Oncelikli olarak, degisik kompozisyonlarda
NiBiCu ve NiBiAl Uglu alagimlari teorik ve deneysel olarak
ele alinmistir. Teorik modelleme literatiiriinde reaksiyon
dinamigi denildiginde ilk akla gelen Elastik Bant
metodudur (Nudged Elastic Bands, NEB). Ancak
¢alismalarimizin  daha ilk asamalarinda basit NEB
hesaplarinin bu ylksek entropi ve vyiksek sicaklik
ortaminda saglikli sonuclar vermedigi gértlmistiir. Boyle
ortamlarda reaktif metal atomunun komsulugu,
molekllin titresim modu, H atomu kopmasi sonrasi
izlenen yol gibi bircok ilave faktér mevcuttur. Tim
bunlarin saglikli bir analizinin yapilmasi icin yiksek sayida
AIMD hesaplari yapilmis ve istatistiksel bir inceleme
gerceklestirilmistir.  Sunumda  oncelikle  ekibimizin
gelistirdigi bu yenilikgi metodlardan s6z edilecektir. Bu
bolimi takiben hangi alasimlarin daha verimli oldugu
kompozisyon agisindan ele alinacaktir. Deneylerle son
derece uyumlu oldugu gorilen teorik sonuglarimiz
karsilastirmali  olarak incelenecek ve daha sonraki
asamada yapilmasi planlanan ¢alismalardan
bahsedilecektir.

Bu arastirma TUBITAK tarafindan desteklenmistir (Proje
No: 121M443). hesaplamalar TUBITAK ULAKBIM, Yiiksek
Basarim ve Grid Hesaplama Merkezi'nde (TRUBA
kaynaklarinda) gergeklestirilmistir.

1. ). 0. Abe, A. P. |. 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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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

iki-Boyutlu MXene’lerin Elektronik ve Manyetik Ozelliklerinin Ayarlanmasi

Fatih Ersan

Aydin Adnan Menderes Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Aydin, 09010

Ozet. Giinimiiz yiiksek teknolojisi spintronik (magnetoelektronik) aygitlar, mantik devreleri ve bellek islemcileri gibi yiik
taslyicilarinin donme serbestlik derecesinin degistirilmesine dayanan elektronik devre cihazlari, malzemelerin manyetik
ozelliklerinin anlasilmasini kaginilmaz kilmaktadir. Bu nedenle manyetik 6zellik gdstermeyen malzemelere dahi yapi
icerisinde bosluk kusuru olusturma, yabanci atom katkilama, cekme/sikistirma gerilimi uygulama gibi pek ¢ok degisik dis
etkiler altinda manvyetik 6zellik kazandiriimaya calisiimaktadir. Ozellikle iki boyutta biiyiitiilen malzemeler hacimli hallerine
gore cok farkh ozelliklere sahip olmakta ve dis etkiler ile kolaylikla yeni 6zellikler gosterebilmektedirler. Son yillarda iki
boyutlu malzeme ailesine MXene ismi ile bilinen yeni bir iye katilmistir. Yeni nesil iki boyutlu malzeme sinifinin bu yeni
Uyesi olan MXene’ler disaridan higbir miidahaleye gerek kalmadan ylksek manyetik 6zellik (manyetik moment degeri, faz
gecis sicakligl vb.) sergilemektedirler. MXene’ler, sahip olduklari bu manyetik 6zelliklerinden dolay! pek ¢ok arastirma

grubu tarafindan calisiilmakta ve ayrintili incelemeleri yapilmaktadir.

Anahtar Kelimeler: Yogunluk fonksiyoneli teorisi, MXene, Manyetik malzemeler

Gegis metali dikalkojenitler, gecis metali borurler
(MBene) ve gecis metali karburler/nitrirler (MXenes)
dahil olmak lizere oda sicakliginda Curie/Neel (TC/TN)
sicakligini elde edebilmek icin ¢ok sayida 2D manyetik
malzeme teorik ve deneysel olarak incelenmistir.
Bunlarin arasinda MXene'ler, vyapisal cesitlilikleri,
kullanilabilirlikleri ve iyi mekanik, kimyasal ve
elektronik o©zellikleri nedeniyle dusik maliyetli ve
verimli spintronik cihazlarda kullanilabilirligine dair
umut vaat etmektedirler. Mxene yapisi, tek[1] ve cift
katmanl[2] MXene'ler de dahil olmak lzere cesitli
formlarda bulunabilmektedir. Son yillarda yapilan pek
cok teorik calismada ferromanyetik ve
antiferromanyetik spintronik cihazlar icin bircok cift
katmanl MXene (DTM) yapisinin varligi dngoralmustir.
Ancak genel olarak DTM'nin bildirilen manyetik
ozelliklerine iliskin iddialar belirsizligini korumaktadir.
Bunun baslica nedeni Mxene igerisindeki metal
atomuna ait Coulombic etkilerin
hesaplamalarda dogru bir sekilde tanimlanmamasidir.
Her 2D Mxene yapisinin icerisindeki metal atomunun
farkli olmasi ve hatta ayni metal atomu dahi olsa
cevresindeki atomlarin farkliig veya metal atomunun
koordinasyon sayisi hesaplamalara dahil edilmesi gereken
Hubbard+U parametresinin degismesine sebep
olmaktadir. Degisen Hubbard+U parametresi ayni
malzeme icin yapilan teorik hesaplamalar farkh elektronik
ve  manyetik  ozellikler  gosterebilmektedir.  Bu
motivasyonla, bu ¢alismada deneysel olarak sentezlenmis
iki boyutlu M3C2 ve M2M"C2 MXene yapilari ve bunlar ile
olusturulacak olan hetero-MXene'lerin elektronik ve
manyetik 6zellikleri kuantum mekanigine dayal yogunluk
fonksiyoneli teorisi ve Monte Carlo similasyonlari ile
incelenmistir.

Literatlirdeki pek ¢ok MXene galismasindan farkli
olarak, bu c¢alisma kapsaminda incelenen
MXene’lerin  Hubbard+U parametresi rastgele
degil, giivenilirligi kanitlanmis lineer yanit yaklagimi
metodu ile belirlenmistir. Boylece, MXene’ler
icerisindeki metal atomlarinin kismen dolu olan

d orbitallerinin enerji seviyeleri dogru olarak
tanimlanmis  ve elektronik ve manyetik
ozellikleri hassas bir sekilde hesaplanmistir.

Tesekkiir

Bu ¢alisma Turkiye Bilimsel ve Teknolojik
Arastirma Kurumu(TUBITAK)  tarafindan
121F270 Arastirma Projesi

kapsaminda desteklenmistir.

Kaynaklar

1. B. Akgeng, E. Vatansever, F. Ersan, “Tuning of
electronic structure, magnetic phase, and transition
temperature in two-dimensional Cr-based Janus
MXenes”, Phys. Rev. Materials 5, 083403 (2021).

2. F. Bilican, S. Ozdemir Kart, E. Vatansever, F. Ersan,
Z. Demir Vatansever, “Strain effects on the electronic
and magnetic properties of CrTaC2 and Cr2TaC202
monolayers”, Appl. Phys. Lett. 122, 151901 (2023).
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iki Boyutlu Manyetik Malzemeler

Yesim Mogulkog

Ankara Universitesi, Miihendislik Fakiiltesi, Fizik Miihendisligi, Ankara, 06100

Ozet. iki boyutlu (2D) manyetik malzemeler, farkl malzemelerin bir araya getirilmesiyle yiiksek performansli ve enerji verimli
cihazlarin Uretimine olanak saglar. Manyetik heteroyapilarda ise, araylz yapisi, tek katmanlarin manyetik 6zellikleri ve
katmanlar arasindaki etkilesimler gibi faktorlere dayanmaktadir ve manyetik 6zelliklerinin ayarlanabilir olmasi ile manyetik
sensorler, spin valfleri ve manyetik bellek cihazlari gibi uygulama alanlari icin 6ne ¢ikmaktadir.

Anahtar Kelimeler: 2D Manyetik Malzemeler, Manyetik Heteroyapilar, Manyetik Ozellikler, Spin Polarizasyonu,

Fonksiyonellestirme

2D manyetik heteroyapilar, atomik o6lcekte farkli
manyetik ve/veya manyetik olmayan malzemelerin
bir araya getirilmesiyle olusturulan malzemelerdir.
Bu tir manyetik heteroyapilar, yliksek hassasiyet ve
performans sunarak manyetik cihazlarin
gelistirilmesine imkan tanir ve potansiyel spintronik
uygulamalar icin de 6nemli bir malzeme sinifini
temsil eder [1]. Bu tir heteroyapilar manyetik
hafizali cihazlar, manyetik sensorler ve manyetik veri
depolama gibi farkli uygulamalarda kullanilabilir.
NM/FM/NM tirindeki heteroyapilarin elektronik ve
manyetik 6zellikleri ve tek tabaka CrN’nin F ve Cl
atomlan ile fonksiyonellestirmenin  manyetik
anizotropi Uzerine etkisi anlatilacaktir. NM/FM/NM
sisteminin katmanlar arasi mesafelerinin istif (stack)
bagimli oldugu gosterilmistir (Sekil 1). Bu yapinin
elektronik ve manyetik ozelliklerinin bu istiflere
bagimhhgindan etkilendigi gésterilmistir. Son olarak
flor ve klor atomlari ile ylizeyi fonksiyonellestirilen
tek tabaka CrN’de ise orbital momentlerin

Kaynaklar

bastirilmasi (supress) sonucunda manyetik kolay
eksenin dlzlem disindan dizlem icine kaydig
gosterilmistir [2].
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Sekil 1. iki tabakali MnS2-PAs manyetik heteroyapilarin
baglanma enerjisi ile katmanlar arasi mesafe degisimi

Calismalarda ele alinan tim vyapilar icin, gicli
elektron korelasyonlarinin etkisi de Hubbard terimiile
dikkate alinmustir.

1. L. Jiao, Z. Zhang, X. Wang, X. Duan, and E. Wang, "Two-dimensional van der Waals magnetic

heterostructures," Nature Communications, 9(1), 1-12 (2018).

2. R. Caglayan, Y. Mogulkoc, A. Mogulkoc, M. Modarresi, and A. N. Rudenko, "Easy-axis rotation in ferromagnetic
monolayer CrN induced by fluorine and chlorine functionalization," Physical Chemistry Chemical Physics, 24(41),

25426-25433 (2022).
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(hymf.ankara.edu.tr) yiuksek basarimli hesaplama sisteminde yapilmistir.
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Gramicidin A Kanalinin Enerji Hesaplamasi igin Yeni Yéntemler: Crooks ve
SMD2US

Murat Cavus, 2Berkay Arslan, 3Turgut Bastug

IYozgat Bozok Universitesi, Eitim Fakiiltesi, Fen Egitimi ABD, Yozgat, Tiirkiye
Hacettepe Universitesi, Nanoteknoloji ve Nanotip ABD, Ankara, Tiirkiye
3Hacettepe Universitesi, Tip Fakiiltesi, Biyofizik ABD, Ankara, Tiirkiye

Ozet. Gramicidin A kanali, biyofiziksel arastirmalar, ilag gelistirme calismalari ve iyon kanali isleyisinin anlagilmasi icin 6nemli
bir model olarak hizmet etmektedir. Bu kanalin &zellikleri, iyon kanallari ve membran biyokimyasinin temel prensiplerini
anlamak icin kullanishdir. Bu ¢alismada, Gramicidin A kanali i¢in literatlirde var olan enerji hesaplamalarinin yaninda
gelistirilen yeni yontemlerle iyon gecisinin enerji degerleri hesaplanmistir. Crooks ve SMD2US ydntemleri ile elde edilen
enerji degerleri, literatlirdeki bilgilere uyumlu ve tutarhdir.

Anahtar Kelimeler: Gramisidin A Kanali, Crooks Dalgalanma Teoremi, SMD2US Yontemi, Denge Digi Sistemler

Kisa giris ve metotlar. Serbest enerji, dinamik
sureclerin anlasilmasinda rol oynayan en 6nemli
veridir. Molekiler dinamik similasyonlari atom
dizeyinde  sistemin  dinamik  davranislarinin

kapsaminda baslangi¢c ve son durumlarin dengede
olmasini saglayan bir algoritma gelistirilmistir ve
algoritmanin  hizlica calistigi ve serbest enerji
dagiliminin 4 iterasyonda yakinsadigi gosterilmistir.

anlasiimasinda 6nemli bilgiler verir. Similasyon
trajektord veri analizleri; bag, agl ve torsiyon
acilarinin yani sira atomlar arasindaki hidrojen
baglari gibi bircok yapisal 6zellikleri agiklayabilir.
Sistemin tam olarak anlasiimasi igin kimyasal
slreglerin serbest enerji davranislarinin incelenmesi
gerekir. Denge disi sistemler igin literatiirde
gelistirilmis pek ¢ok yontemler bulunmasina ragmen
(Jarzynski, 1997; Kawai vd., 2007; Parrondo vd.,
2009; Crooks, 1999) bu calismada agirlikli olarak
denge disi yola bagh serbest enerji hesabi icin Faz
uzayl yontemi ve yoldan bagimsiz serbest eneriji
hesabi icin Crooks dalgalanma teoremi Uzerinde
durulacaktir.

Kisaca sonuglar. Yoldan bagimsiz serbest eneriji
hesabi icin Crooks yonteminin karmasik biyolojik
sistemler icin uygulamasi yapilmistir. Calisma

Kaynaklar

Denge durumu gerektirmeyen yola bagli serbest
enerji hesabi icin faz uzayi yéntemi kullaniimistir. Faz
uzayl yontemini uygulamak igin SMD2US olarak
adlandirdigimiz  yontem gelistirip GA kanalina
uygulanmistir. Kompleks sistemlerde diislik hizlarda
PMF egrisi faz uzayl yontemi ile elde edilmis ve
yontemin galistig gosterilmistir.

Sekil 1. GA sistemi, orta baglanma cebinde K+ iyonu
bulunmaktadir.

1. Crooks, G. E. 1999. “The entropy production fluctuation theorem and the nonequilibrium work relation for

free energy differences” Phys. Rev. E, 60, 2721-2726.

2. Jarzynski, C. 1997. “Nonequilibrium Equality for Free Energy Differences”, Physical Review Letters,

78(14):2690-2693.

3. Kawai, R., Parrondo, J. M., & Van den Broeck, C. 2007. “Dissipation: The phase-space perspective”, Physical

review letters, 98(8), 080602.

4. Parrondo, J. M. R., Van der Broeck C. and Kawai, R. 2009. "Entropy production and the arrow of time" New

Journal of Physics 11, 073008.
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Altin Nano Yiizeylerine Mn Katkilamasinin Bu Yizeylerde Benzen Molekdliinin
Adsorpsiyonuna Etkisinin incelenmesi

Alev SAKARYA?, S. Sentiirk DALGIC?, O. Giilseren?

Trakya Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik B6liimii, 22030 Edirne, Tiirkiye
2Bilkent Universitesi, Fizik B6liimii Ankara, Tiirkiye

Ozet. Altin ve glimiis nanoparcaciklarin biiyiikliik ve boyutuyla degisen 6zelliklerinden dolayi ilag tasiyici sistemlerde, kesin
tani-tedavi gibi biyomedikal uygulamalarda ve gesitli reaksiyonlarda katalizoér olarak kullanilmasi bu metallere olan ilgiyi glin
gectikce arttirmaktadir. Bu ¢alismada, katkisiz ve Mn atomu katkili iki farkli altin nano yizeyleri (Au2H ve Au9) ile gimis
(Ag2H) nano yiizeylerin yapisal kararlliklari, elektronik ozellikleri yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) kullanan Quantum
Espresso programi yardimiyla hesaplanmistir. Ayrica Benzen molekiliiniin katkili ve katkisiz 9 atoma sahip hcp-Au2H yizeyi
ile ve Au9 altin nanocluster ile etkilesimi incelenmis, baglanma durumlari ve bazi parametreleri (fizikokimyasal, iletkenlik,
manyetiklik gibi) hesaplanmistir. Mn atomunun katkilanmasi altin ylzeyinin manyetik degerinin arttigi, adsorpsiyon
enerjisinin katkili atomun 6zelligine ve molekiliin etkilestigi atomun konumuna bagli oldugu gézlenmistir.
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Bor ve nanoteknoloji uygulamalari
Sezgin AYDIN
Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara, 06500

Ulkemiz biiyiik bir yeralti zenginligi olarak Diinya Bor rezervinin ~%73’{ine sahiptir. Bor mineralleri ve kullanim
alanlari ile ilgili bazi temel bilgiler boren.tenmak.gov.tr adresinde bulunabilir. Arastirmacilar olarak, deneysel
veya teorik yontemleri kullanarak c¢esitli alanlarda ve gilincel konularda elementer bor fazlari ve bor bilesikleri ile
iliskili, kritik bulgular tasiyan kapsamli ¢alismalar yapilmasi Ulkemiz agisindan olduk¢a 6nemlidir. Tinkal,
kolemanite ve llexite ilkemizde gikarilan baslica bor mineralleridir.

Bor ile iliskili cahismalar 0-, 1-, 2- ve 3-boyutlu sistemleri icermek lzere, ¢ok-disiplinli kimya ve malzeme fizigi,
uygulamali fizik, fiziko-kimya, yogun madde fizigi, nanoteknoloji, metallrji mihendisligi, inorganik kimya,
elektrik-elektronik mihendisligi gibi genis bir arastirma yelpazesine yayilirlar. Bor'un elemental fazlar [1, 2],
makine 6grenmesi metotlari yardimiyla yeni rapor edilen kiibik B4 [3], hafif element bilesikleri (C ve N ile yaptigi
bilesikler) ve gecis metalleriile yaptigi bilesikler (W-B, Re-B ve Os-B faz diyagramlari) ylksek sertlik ve iyilestirilmis
mekanik 6zelliklere sahiptir.

MgB, basta olmak lzere, MgB,-tipi tabakali sistemlerde ve ¢ok sayida bor icerikli yapida stiperiletkenlik gozlenir.
Yiiksek basing-ylksek sicaklik uygulamalarinda termal kararliliklari, 1sil dayanimlari ve gérece sert dogalarindan
dolay! bor fazlari ve bilesikleri tercih edilir. Farklh kategorilerde manyetik 6zellikler sergileyen bor bilesikleri
mevcuttur (Fe-B, Cr-B, Mn-B, Nb-B faz diyagramlari).

Bitlin bunlarin 6tesinde, bor 2- veya 3-boyutlu katihal hidrojen depolama sistemlerinde, gravimetrik H, oranini
artirma ve c¢ekirdeklenmeyi onleme gibi ¢esitli avantajlara sahiptir. Ayrica batarya teknolojileri ve eneriji
uygulamalarinda kullanilan bor bilesikleri de mevcuttur.

Anahtar Kelimeler: Bor, bor karbiir, faz diyagrami

Kaynaklar

[1] A.R. Oganov, J. Chen, C. Gatti, Y. Ma, Y. Ma, C.W. Glass, Z. Liu, T. Yu, 0.0. Kurakevych, V.L. Solozhenko, lonic
high-pressure form of elemental boron, Nature, 457 (2009) 863-867.

[2] U. Haussermann, A.S. Mikhaylushkin, Structure and Bonding of y-B28: Is the High Pressure Form of Elemental
Boron lonic?, Inorganic Chemistry, 49 (2010) 11270-11275.

[3] Q. Yang, J. Lv, Q. Tong, X. Du, Y. Wang, S. Zhang, G. Yang, A. Bergara, Y. Ma, Hard and superconducting cubic
boron phase via swarm-intelligence structural prediction driven by a machine-learning potential, Physical Review
B, 103 (2021) 024505.
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Miivellidiilma (hidrojen) Teknolojileri ve Tiirkiye
Prof. Dr. iskender Gokalp

TUBITAK Marmara Arastirma Merkezi, Gebze, Kocaeli

Ozet. Hidrojen eko-sistemi konusu bugiin kiiresel olarak tartisilmakta, ulusal ve uluslararasi stratejiler
olusturulmakta ve diinyanin sirdurilebilir gelecegindeki yeri tartisiilmaktadir. Hidrojenin bir enerji tastyicisi ve
de yakit olarak karbonsuzlasma cabalarina katki verecegi diisiinilmektedir. Bu sunumda hidrojenin var olan
enerji sistemlerini nasil etkileyebilecegi, Tirkiye baglaminda nasil ele alinabilecegi, hidrojen eko-sisteminin
gelistirilmesinin Tirkiye'ye teknolojik ve enerji bagimsizligi acilarindan nasil katki verebilecegi kisaca
tartisilacaktir.
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Basing Altinda Alumina(Al.0s)’nin Yapisal, Elektronik ve Optik Ozellikleri

Ali Haydar OZTURK?, Sezgin AYDIN?

1Gazi Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik, Ankara, 06500
2Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara, 06500

Ozet: Seffaf ve sert bir malzeme olan Alumina(Al.0s)'nin, (0-220) Gpa basing altinda yapisal 6zellikleri, elektronik ve optik
ozellikleri, Yogunluk Fonksiyonel Teorisi’'ne dayanan ilk prensip hesaplamalari ile arastirildi. Elde edilen sonuglarin,
literatlirdeki deneysel sonuglar ile uyumlu oldugu goriildi. Basing altinda faz gecisleri incelendi, 6zellikle faz gegis
bolgelerinde fiziksel parametrelerin degisimleri arastirildi. Artan basing altinda degisen fazlar ile birlikte oOrgi
parametrelerinin, yasak enerji araliginin, optik 6zelliklerin ve sertligin degisimleri tartisildi.

Anahtar Kelimeler: Alumina, basing, faz gegisleri, sertlik, optik 6zellikler

Tek kristal Alumina saydam ve sert bir malzemedir.
Bu nedenle glindelik yasam ve savunma sanayiinde
yaygin kullanim alanina sahiptir. Tek kristal
Alumina’nin (0 — 220) GPa araligindaki basinglar
altinda, G¢ fazi (corundum, Rh;Os; (II), Pbnm)
bulundugu, deneysel olarak bilinmektedir [1,2]. Bu
calismada ilk prensip hesaplamalari ile, bu fazlar
arasindaki gecis basinglari ve fiziksel parametrelerin
basing altinda degisimleri incelendi. Corundum fazi
Sekil 1’de gosterildi.

Sekil 1. Tek kristal
(corundum)

Tek kristal Alumina 94 GPa basing altinda hekzagonal
corundum fazindan, ortorombik Rh,0s-Il fazina, 202

Kaynaklar

GPa basingta da ortorombik Rh,Os; fazindan,
ortorombik Pbnm fazina gectigi tespit edildi.

a-6rgli parametresinin ve birim hicre hacminin
basingla degisimi Sekil 2'de gosterildi.
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Sekil 2. a-6rgii parametresinin ve hacmin basingla

degisimi.

Yasak enerji araliginin basingla birlikte 6nce
arttigl, 200 GPa ve Uzerinde hemen hemen
sabitlendigi gozlendi. Sertligin 20 GPa’dan
baslayip, basingla birlikte dlizglin bir sekilde
arttig tespit edildi.

1. W. Duan, R. M. Wentzcovitch, K. T. Thomson, Phys. Rev. B 57, 10363 (1998).
2. B.Xu, H. Stokes, J. Dong, J. Phys: Condens. Matter 22, 315403 (2010).
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Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi ile Yakit Hiicreleri icin iki Boyutlu Malzemelerin
Katalitik Aktivite Hesaplamalari

Alpaslan Giirbiiz

Gazi Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik B6liimii, Ankara, 06500

Ozet. Bu calismada, Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi kullanilarak Proton Exchange Membrane (PEM) Yakit Hiicreleri’nde
gerceklesen Hidrojen oksidasyonu ve Oksijen indirgenmesi reaksiyonlarina yonelik iki boyutlu destek malzeme (zerine
tutunan gecis metallerinin katalitik aktivite hesaplamalarinin gergeklestiriimesi amacglanmaktadir. Grafen benzeri
hekzagonal yapiya sahip BCs yizeyine tutunan Ti atomu ile yapilan hesaplamalarda, Ti atomunun yiizeye baglanma
enerjisinin (Eadgs = 5,33 eV) bulk kohesif (Econ = 4,85 eV) enerjisinden yiiksek oldugu gorilmustir. Bu degerler, BCs ylzeyi
lizerine tutunan Ti atomunun uygun katalizor adayi olabilecegini diisiindiirmektedir. Hidrojen molekiliiniin Ti atomu katkili

yuzeye baglanma enerjisi ise Eaanz2 = 0.45 eV olarak hesaplanmistir.

Anahtar Kelimeler: PEM Yakit Hiicresi, Katalizor, Hidrojen Ayrisimi

PEM vyakit hicrelerinde halihazirda Grafen veya
Karbon/Grafit Uzerine katkili Pt katalizorler
kullanilmaktadir. Yakit hiicresinde gerceklesen
reaksiyonlar icin en etkin katalizér secimi olmalarina
ragmen, Pt atomlarinin Grafen ylzeye tutunma
enerjilerinin kohesif enerjilerinden dislik olmalari ve
bu nedenle vylizeyden kopmalari veya to