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100. YIL ANISINA YOGUN MADDE FiziGi CALISTAYI PROGRAMI (27.10.2023)

Gazi Universitesi Fen Fakiiltesi Fizik Bolimii

9.00-9.30
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10:00-11:00

11:20-12:20

1. Oturum

Oturum Bagskani

Fizik Bolim Bagkani
Prof. Dr. Biilent KUTLU

2. Oturum
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Prof. Dr. Sezgin AYDIN

10:00- 10:30 | Prof. Dr. Ali GENCER (Ankara U.)
“Siiperiletkenlerin Kuantum Diinyasi Uzerine”
10:30- 11:00 | Prof. Dr. Siileyman OZCELIK (Gazi U.)

11:20-11:50

“21. Yizyihn Onciil Teknolojisi: Fotonik”

Prof. Dr. Semsettin ALTINDAL (Gazi U.)
“Ara-ylizey tabakali metal-yariiletken (MIS)
benzeri yariiletken aygitlarda muhtemel akim
iletim mekanizmalari ve performansi sinirlayan
faktorler”

11:50-12:20
Zoom (online)

Prof. Dr. Serap Sentiirk DALGIC (Trakya U.)
“Sensor ve ilag dagitim uygulamalari icin karbon
bazli nanotipler”

13:30-15:00

15:20- 16:50

17:10-18:10

3. Oturum

Oturum Bagkani
Prof. Dr. Senay YURDAKUL
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Prof. Dr. Yasemin CIFTCi
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Dog. Dr. Aycan OZKAN
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Prof. Dr. H. Hilal YUCEL (Gazi U.)
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Optoelektronik Uygulamalari”

14:00- 14.30

Dog. Dr. Hande Toffoli (ODTU)
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BiNiX Uclii Metal Alagimlari Kullanilarak CHg
gazindan H; eldesi”

14:30-15:00

Dog. Dr. Fatih ERSAN (Adnan Menderes U.)
“iki Boyutlu MXene’lerin Elektronik ve Manyetik
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15:20-15:50 Dog. Dr. Yesim MOGULKOC ( Ankara U.)
“iki Boyutlu Manyetik Malzemeler”

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.)

“Altin nanoytizeylerinde Mn katkilanmasinin
Benzen Molekiliiniin Adsorbsiyonuna Etkisinin
incelenmesi”

17:10- 17:40 Prof. Dr. Sezgin AYDIN (Gazi U.)
“Bor ve Nanoteknoloji Uygulamalari”
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Zoom (Online)
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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.

7

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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kapsaminda desteklenmistir. Hesaplamalar Ankara Universitesi Hesaplamali Yogun Madde Fizigi Arastirma Grubu
(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.

10
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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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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKiYE

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 topaklar
olusturmalari, s6z konusu atomlarin katalitik
aktiviteleri ile birlikte yakit hiicrelerinin verimliligini
distrmektedir. Yiksek maliyeti ve sinirh Gretimi,
Platin’in PEM yakit hiicrelerinde yaygin kullanimini
engelleyen nedenler arasindadir. S6z konusu
sinirliliklar, yakit hiicresindeki reaksiyonlara yonelik
ylksek aktiviteye sahip alternatif katalizor ve destek
malzeme arayisini gerekli kilmaktadir.

Bu ¢calismada, iki boyutlu destek malzeme olarak Bor
katkili Grafen yapilar Gzerinde durulmustur. Farkh
oranlarda Bor iceren Karbon tabanli yapilar Gzerinde
surdarilen teorik galismalar, iki boyutlu yapiya sahip
kararl yapilarin olabilecegini gostermektedir.

Nb ve B tabakalarinin donlsimli olarak Ust Uste
eklenmesi seklinde bir yapiya sahip NbB2 bilesiginin
Bor ile sonlanan (0001) ylzeyinde, bazi Bor
atomlarinin Karbon atomu ile degistirilmesi sonucu
BCs; vylzeyi deneysel olarak sentezlenmistir. Bu
nedenle, kararh bir yapiya sahip olan BC; ylizeyi bu
calismada destek malzeme olarak tercih edilmistir.
Simulasyonlar icin CASTEP (Cambridge Serial Total
Energy Package) paket programi kullaniimistir. ki
Bor ve alti Karbon atomundan olusan yapinin

14

optimize edilmesi sonucu elde edilen birim hicresi
Sekill.’de gosterilmektedir. Orgili parametreleri
a=b= 5,165 A ve y=120° olarak elde edilmistir. C-C
bag uzunluklari 1,42A, B-C bag uzunluklari ise
1,56 A olup literatiir degerleri ile uyumludur.

@ «Karbon
() Bor

Sekil 1. BG; yilizeyi igin birim hiicre

Gecis metali atomlarinin lizerine tutunacagl yapl
olarak 2x2 buyukliglinde stiper hiicre segilmis ve
dizlemler arasi etkilesmeyi en aza indirmek igin
hiicre yiksekligi h=20A olarak belirlenmistir.
Simulasyonda genellestirilmis gradyan yaklasimi
(GGA) cergevesinde Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)
fonksiyoneli ile birlikte Van der Waals etkilesimleri
icin D2 dizeltmesi kullanilmistir. Yakinsama testleri
sonucu hesaplamalarda kullanilacak uygun kesilim
enerjisi degeri Ecut-o=500 eV, k-point seti olarak da
8x8x1 degeri uygun gorldlmistir. Yakinsama
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kriterleri enerj icin 2-10° eV, kuvvet icin 0,02 eV/A
olarak belirlenmistir. Ti atomunun yizeydeki farkli
noktalara  baglanma  enerjileri  arastirilarak
tutunabilecegi tercihli bolgenin Karbon halkanin
merkezi oldugu belirlenmigtir. Ti atomu igin
baglanma enerjisi (Eads)

Eqas = (Epcs + E1i) — Epcasri
kullanilarak hesaplanmis ve Eaqs= 5,33 eV olarak elde

edilmistir. Baglanma enerjisinin Ti atomunun bulk
kohesif enerijisi olan Econh = 4,85 eV degerinden buyik

Kaynaklar

olmasi nedeniyle uygun katalizér adayi olabilecegi
degerlendirilmektedir.

Hidrojen molekali ayrisma tepkimesinin
gerceklesecegi Ti atomu yakinina konumlandirilarak
elde edilen yapi optimize edilmistir. Optimizasyon
islemi sonucunda H, molekilinin Ti atomuna
mesafesi 2,14A, baglanma enerijisi ise

Eqasnz = (EBC3+Ti - EHZ) — Epcasrivnz

kullanilarak E,¢s= 0,45 eV olarak belirlenmistir.

1. A. Ueno,T. Fujita, M. Matsue, H. Yanagisawa, C. Oshima, F. Patthey, H. C. Ploigt, W. D. Schneider, S. Otani,
“Scanning tunneling microscopy study on a BC3 covered NbB2(0001) surface”, Surface Science 600, 3518—

3521 (2006)

2. Hua-Bing Shu, Ji-Yuan Guo, “Structural, electronic, and optical properties of CsB and C3Bo.sNo.s monolayers:

A many-body study”, Physica E 138, 115119 (2022)

3. Leibo Hu, Xianru Hu, Xuebin Wu, Chenlei Du, Yunchuan Dai, Jianbo Deng, “Density functional calculation of
transition metal adatom adsorption on graphene”,Physica B: Condensed Matter 405 (16), 3337-3341 (2010)
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P-Tip Bi,Te; Yariiletkenlerin 291-373K Sicaklik Araligindaki Termoelektrik
Parametrelerinin Arastiriimasi

Ayfer Aydogan
Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara , 06500

Ozet. Giinimizde uzay teknolojileri, beyaz esyalar, savunma sistemleri gibi bircok alanda kullanilan termoelektrik
yariiletkenlerin parametrelerinin arastirilmasi biyik 6nem géstermektedir. Bu arastirmalar sonucu elde edilen bilgiler diger
teknolojik verilere gore daha hizl ve diisiik maliyetli olmasi nedeniyle ¢alismalar yogunlastiriimistir. Buradan yola gikarak
P-tip Bi2Te3 yaniiletkenlerin 291-373K sicaklik araligindaki termoelektrik parametreleri incelenmistir. Bu ¢alismada iki farkli
yontemle elde edilmis P tipi iki cesit yariiletkenin termoemk, elektrik iletkenligi, 1si iletkenligi, Z parametresinin yiksek
sicakliklardaki davraniglari arastirilmis ve teorik bulgularla kiyaslanmistir. Ayrica, elektrik iletkenliginin sicakliga gore
degisimini kullanarak yariiletkenlerin enerji bantlarindaki yasak araligi ayri ayri hesaplanmis ve teori ile karsilastiriimistir.
Elde edilen deneysel sonuglar hata sinirlari iginde literatiirdeki teorik bilgilerle ayni oldugu tespit edilmistir.

Anahtar Kelimeler: P-tip Bi,Te; yariiletkenlerin, termoelektrik parametreler
Yariiletkenin termoelektrik kalitesini karakterize eden

Bolge eritme ve presleme yontemiile elde edilen iki Z’'nin 18°C -100°C sicaklik araliginda P tipi eritilmis
farkli numune oda sicakligindan(18°C) 100°C‘lik

ortam sicakhgina kadar her 10°C’de bir 10 kere
Olcllerek ortalama degerleri alinmistir.
Numunelerin, elektrik iletkenligi, 1si iletkenligi,
termoemk ve Z parametreleri hesaplanmistir.

yariiletkenlerde %40 ile %20 civarinda azaldigini, P
preslenmis yariiletkenlerde ise %15 azaldigl tespit
edilmistir.

Tablo 1. Z-Sicaklik Degisimi
Z-Sicaklik degisimi

Sicakhk, P-tipi Er, P-tipiPr,

N e K
S3F [ — 291 4 3,3
N 23 333 3,6 3
291 313 335 357 343 3,6 2,9
Sicaklik,K 353 3,6 2,9
373 3,4 2,8
—P-tipi Er, ———P-tipi Pr, Makalede gerceklestirilen calismanin hem teorik hem
sekil 1. Z-Sicaklik Degisimi de deneysel sonuglari katihal fizigi ve o&zellikle
yariiletkenlerin termoelektrik ozelliklerinin

arastirilmasi agisindan biylik 6nem tasimaktadir.
Elde edilen sonuglari yariiletkenlerin tipine gore

degerlendirildiginde P tipi eritilmis yariiletkenlerin P
tipi preslenmis yariiletkenlere gére o’s1 daha kiiclik a
ve Z degerleri ise daha biylik oldugu saptanmistir.

Gelistirilen @ -0 §lgiim sistemi gerekirse her tirli
yariiletkenin hem ylksek hem de diistk sicakliklardaki
parametrelerinin  dl¢lilmesinde  kullanilabilecegi
goralmustar.

Kaynaklar

1. Ahiska R and et. ‘Thermoelectric Characterization Of N-Type (Bi2Te3)Se3 Semiconductors In A Temperature Range
11-373 K, G.U. Journal of Science 18(3):481-487 (2005)

2. HarmanT. C., “Special Techniques for Measurement of Thermoelectric Properties”, J.Appl. Phys.13: 440 (1962)

3. loffe A.F. “Poluprovodnikovie Termoelementi”, edited by P.V.Gultaiev, Pres. Akademia Nauk SSSR , Moscow,
(1960)
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MgO ince Filmlerin Optik, Yapisal ve Morfolojik Ozelliklerinin incelenmesi

Basak Caglayan Toprak'?, Halil ibrahim Efkere?, Adem Tataroglu®*, Saime Sebnem Aydin®?3,
Siileyman Ozgelik??

1Gazi Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Fotonik Bilimi ve Miihendisligi Ana Bilim Dali, Ankara, 06500
2Gazi Universitesi, Fotonik Uygulama ve Arastirma Merkezi, Ankara, 06500
3Gazi Universitesi, Uygulamal Bilimler Fakiiltesi, Fotonik Béliimii, Ankara, 06500
4Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik B6liimii, Ankara, 06500

Ozet. MgO genis bant araligina sahip olan iyi bilinen oksit bir malzemedir. MgO tabakasi diisiik elektron ilgisi, optik seffaflik,
iyi 1s1 direnci, mekanik dayanikllik ve verimli termal iletkenlerdir. Diyot ve dielektrik malzemelerde aktif katman olarak
kullanilan MgO ince filmlerin optoelektronik 6zelliklerinin belirlenmesi 6nemlidir. Bu ¢alismada, magnetron piskirtme
teknigi ile farkh alttaslar tGizerine gelistirilen MgO ince filmin kristal yapisi, optik ve morfolojik 6zellikleri incelendi.

Anahtar Kelimeler: ince film, MgO, Optik ézellikler, magnetron piiskiirtme sistemi

Magnezyum oksit (MgO); dogada bulunan
minerallerin toz haline gelmesiyle olusan, yliksek
sertlige, yiksek erime noktasina ve disik elektrik
iletkenligine sahip kiibik kristal yapidaki malzemedir.

MgO, yiiksek ¢alisma sicakliklarina karsi dayanikh bir
malzeme olmasiyla beraber c¢evre dostu ve
sardarilebilir - 6zelliklerinden dolayr ince film
teknolojisinde dnemli yere sahiptir [1].

Bu c¢alismada MgO ince film RF magnetron
plskirtme sistemi ile n-Si ve cam alttas Uzerine,
5 mTorr ¢alisma basincinda 100 nm kalinlikta oda
sicakhginda kaplandi. Uretilen MgO ince filmin
yapisal, optik ve morfolojik dzellikleri X-i1gini kirinimi
(XRD), UV-Vis Spektrometre ve Atomik Kuvvet
Mikroskobu (AFM) sistemleri kullanilarak incelendi.

Atomik Kuvvet Mikroskobu (AFM) olcimlerinden
MgO ince film yiizey morfolojisi incelendi. ince
filmlerin ylzey pirazlGalaginin kok ortalama kare
(RMS) degerleri 0.51 nm oldugu bulundu. MgO ince
filmin XRD deseni incelendiginde 36.29°’de (111) ve
43.55°de (200) kirinim pikleri gézlendi ve bu piklerin
kiibik kristal yapiya sahip oldugu belirlendi.
Literatlrde ise bu kirinim pikleri 37.40° ve 43.55%de
goraldu [2]. UV-Vis dlcimiinden elde edilen optik
gecirgenlik spektrumundan faydalanilarak Tauc egrisi
elde edildi ve buradan ince filmin enerji bant araligi
yaklasik olarak 4.08 eV olarak bulundu. Literatiirde
MgO ince film yapisinin enerji bant araligi yaklasik
olarak 4.07-4.14 eV araliginda oldugu rapor edilmistir.
Elde edilen sonuglarin literatiir ile uyumlu oldugu
degerlendirildi [2].

Tesekkiir: Bu galisma 2019K12-149045 nolu proje ile Tirkiye Cumhuriyeti Cumhurbaskanligi Strateji ve Biitge

Baskanlhg tarafindan desteklenmistir.

Kaynaklar

1. A.M.E. Raj, M. Jayachandran, C. Sanjeeviraja, “Fabrication Techniques and Material Properties of Dielectric
MgO Thin Films”, CIRP Journal of Manufacturing Science and Technology, 2(2), 92-113 (2010).

2. F.Senaslan, A. Celik, M. Tasdemir, “Production of high-transparent MgO films by radio-frequency sputtering
method” Giimiishane Universitesi Fen Bilimleri Dergisi, 12(1), 320-326 (2022).
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Termoelektrik Buz Makinesinin Ozellikleri
Biisra SAYIN
Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii , Ankara , 06500

Ozet. Cevre kirliligi, temiz icme suyunun ve enerjinin yetersizligi glinimiiziin en dnemli sorunlardir. Artan niifus ile beraber
enerji ve temiz igme suyu ihtiyaci da artmigtir. Bunun yaninda artan endustrilesme sonucu meydana gelen atiklarla gevre
kirliligi de artmaktadir. Isitma, sogutma ve enerji Gretme alanlarina ¢oziim getirecek teknolojilerden biri termoelektrik (TE)
teknolojisidir. Ayrica ¢evre kirliligine yol agmamasi termoelektrik teknolojileri 6ne ¢ikarmaktadir. Termoelektrik sogutma
sanayisini olusturan buz makinelerinin parametrelerinin iyilestirilmesi konusundaki calismalar her gecen giin artmaktadir.
Bu tip arastirmalar igin buz makinelerinin 6zelliklerinin incelenmesi gerekmektedir. Bunun igin elektrik ve su tasarruflu, cevre
dostu ve isi borulu termoelektrik buz makinesinin (TEBM) deneysel olarak bitin parametreleri incelenmistir. Patentli olan

bu bulus sadece gevre, enerji ve su sorunlarini gdzmemistir. Ayni zamanda insanoglunun buz tiiketimi ve tGretimi konusunda
yeni bir kavram ve ¢6zim nerisi getirmistir.

Anahtar Kelimeler: yeni buz makinesi, termoelektrik modiil, TEPAS

Bu calismada diinyada ilk kez TES Termoelektrik Ltd. Sirketinde tretilen Tlrk patentli termoelektrik buz
makinesinin parametrelerini iyilestirmek amaciyla arastirmalar yapilmistir. Bunun igin elektrik ve su
tasarruflu, cevre dostu, 1si borulu termoelektrik buz makinesinin (TEBM) deneysel olarak bitlin parametreleri
ileri teknoloji ve inovatif Griin olan TEPAS (Termoelektrik Performans Analiz Sistemi) ile incelenmistir.
Tesekkiir

Bu calisma Gazi Universitesi BAP projesi kapsaminda desteklenmistir.

Proje No: FYL/2023-8540

Kaynaklar

1.R. Ahiska, Patent No: TR 2014-14588, (2014).

2.S. Dislitas, Bilgisayar Kontrollii Termoelektrik Performans Analiz Sistemi, Doktora Tezi, Ankara, 2009

3.Yavuz H., Omer G., Heat Pipe Thermoelectric Ice Machine Design: For Water and Energy Saving, Emerging Materials
Research 2022;35 (4);3-15
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AIPd Alasiminin Termodinamik Ozellikleri

irem Oner ALP?, Yasemin Oztekin CIFTCI*, Can AKKUS, Giilgin CORBACI

! Fizik Béliimii, Gazi Universitesi, Ankara 06500, Tiirkiye

Ozet. AIPd alasimlari yari iletken cihazlarda (organik isik yayan diyotlar gibi) elektron verici yiizey malzemeleri olarak
kullaniimaktadir. Boylece, ek bir ara refrakter-metalik katman gereksinimi, fabrikasyonda uygun bir yol saglayan bu
yontemle ortadan kaldirilmistir. Ayrica, son yillarda nanoteknolojinin hizla gelismesi, ¢ekirdek-kabuk nanopargaciklara
dayali gelismis nanomalzemelerin sentezlenmesine yol agmistir. Bimetalik Al-Pd s6z konusu gruba aittir ve basta savunma
sanayi olmak lzere bir¢gok uygulama igin umut verici bir adaydir.

Bu makalede, AlPd'nin termodinamik Ozellikleri, Perdew, Burke ve Ernzerhof'un (GGA-PBE) genellestirilmis gradyan
yaklasimi (Perdew vd., 1996) dahilinde Viyana Ab-initio Similasyon Paketi (VASP) (Kresse ve Furthmdiiller, 1996)
kullanilarak kristal, elektronik ve fonon karakterinin yani sira yogunluk fonksiyonel teorisi ile sistematik olarak
incelenmistir. Orgii sabiti CsCl (B2) tipi AIPd bilesigi icin a=3.08 A olarak bulunmus ve hesaplanan AIPd kitle modiilii (B) ve
kitle modulinin birinci tirevi (B') ile birlikte Tablo 1'de verilmistir. AIPd'nin birim hticresi Sekil 1'de sunulmustur. Buna ek
olarak, elektronik analiz malzemenin metalikligini ortaya koymaktadir.

Anahtar Kelimeler: Termodinamik, Alasim, DFT

HESAPLAMA METODU
Bu calisma, Dbilesigin diger fiziksel *  Yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) [1, 2]

ozelliklerinin yani sira AlPd'nin
termodinamik  Ozelliklerinin  basing ve
sicaklikla degisimine odaklanmaktadir.

AlPd cekirdek-kabuk nanopartikdlleri
mikro-birlestirme ve mikro-kaynak
teknolojilerinin  gelistiriimesinde  dikkat
cekmektedir. [Hemeryck et al. 2010; Picard
et al. 2008; Olia et al. 2012; Yang et al.
2012; Levchenko et al. 2010; Fiedler et al.
2012; Gillner et al. 2006; Howell et al. 2011
(within Wen et al.,2014)]

Ho ve arkadaslari, Pd ve Pt grubundan en az
bir soy metal ile alasimlandiriimis
aliminyumdan elde edilen kontaklar
hakkinda bir bulus olan ve kontagin en az
bir bolgesinin silikon ile daha fazla
alasimlandinldigi 'Metal / silikon kontak ve
bunlarin Gretim yontemleri' baslikh bir ABD
Patenti aldl.

Bu calismanin amaci, AIPd'nin teknolojik
uygulamalarda kullanimina teorik katki
saglamaktir.

19

temel durum oOzellikleri icin ilk prensip
hesaplamalarina basariyla uygulanmistir.

Bu kosullari goéz o©ninde bulundurarak,
degisim-korelasyon fonksiyonu igin GGA-
PBE (Genellestirilmis Gradyan
Yaklasimi/Perdew-Burke-Ernzerhof) [3]
yontemini uyguladik.

Hesaplamalarin tim ozellikleri Vienna Ab-
initio SimUlasyon Paketi (VASP) kullanilarak
incelenmistir [4-7].

Brillouin  bolgesinde 600 eV cut-off
enerjisine sahip dizlem dalgalar ve
15x15x15 Monkhorst ve Pack [8] k-noktalari
kullaniimistir.

Elastik ozellikler stress-strain yontemi ile
tahmin edilmistir [9].

Fonon frekanslari 2x2x2 siper hiicre igin
PHONOPY kodu kullanilarak hesaplanmistir
[10].
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Tablo 1. Hesaplanan érgli parametresi (ag), hacim
(Vo), kiitle modiilii (Bo) ve kiitle modiiliiniin basing
tiirevi (B_0%’) ve AIPd igcin minimum optimizasyon
enerjisi.

Kisaca sonuglar.
AIPd kubik kristal yapiya sahiptir [CsCI (B2), s.g.n:
221]. AIPd, bant yapisi nedeniyle metalik bir

karakter sergiler. Hesaplanan elastik sabitler Born-
Huang kriterlerini saglar ve mekanik kararliligi
gosterir. C11-C12>0; C11+2C12>0; C44>0

Cizilen fonon dagihm egrileri, AIPd bilesiginin
dinamik  olarak  kararli  oldugunu  ortaya
koymaktadir. AIPd'nin termodinamik parametreleri
farkli sicaklik ve basing degerlerinde hesaplanmis Ve
sunulmustur.

f ] Vo By
Belesansl W) @) (ora)

Mewcut Calyma | 308 | 2923 | 15172 | 471 | -1086

Deneysel [11] | 3.036 -
Teorik [12] 3053 159.42

L

wl
Sekil 1. AIPd'nin birim hiicresi
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A Comparative Study on Some Electrical Parameters of Au/PVA/n-Si and

Au/CdTe:PVA/n-Si Schottky Photodiodes in Dark and Under lllumination

Cigdem Siikriye Giiglii
Gazi University, Faculty of Sciences, Department of Physics, Ankara, 06500, TURKIYE

e-mail: cigdemguclu@gazi.edu.tr

ABSTRACT

In this study, both the Au/PVA/n-Si and Au/CdTe:PVA/n-Si (MPS) type Schottky photodiodes were fabricated by utilized
spin-coating technique. Some basic electrical parameters of these structures were obtained from the current-voltage (I-V)
measurement and compared each other both in dark and under 100 mW.cm illumination at room temperature. The basic
parameters of the them such as reverse saturation current (lo), zero bias barrier height (®so), ideality factor (n), series
resistance (Rs), shunt resistance (Rsh), rectification rate (RR=lforward/lreverse at *4.5V), were obtained |-V data based on
Thermionic Emission (TE) theory. In addition, the energy dependent (Nss) vs (Ec-Ess) profile and voltage dependent resistance
Ri vs V profile were extracted from the |-V data by using Card-Rhoderick and Ohm’s law method. All these experimental
results were found strong function of illumination and voltage. However, the Au/CdTe:PVA/n-Si (MPS) photodiode show a

good performance and photosensitivity when compared the Au/PVA/n-Si photodiode.

Keywords: Metal/semiconductor (MS) photo diodes with PVA and (CdTe:PVA) interlayer; Photosensitivity or photo

response; Electrical characteristics; Energy dependent of interface traps and voltage dependent resistance
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MOCVD Teknigi ile Buyutiilen AllnN/GaN/AIN Hemt Yapisinin Yapisal ve Morfolojik
Ozellikleri

E. Hekin!, M. K. Oztiirk*?, S. Ozgelik®* Y. Ozen*?

1Gazi Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisi, Fizik B6liimii, Ankara, Tiirkiye
2Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik B6liimii, Ankara, Tiirkiye
3Gazi Universitesi, Fotonik Uygulama ve Arastirma Merkezi, Ankara, Tiirkiye
“Gazi Universitesi, Uygulama Bilimler Fakiiltesi, Fotonik Bilimi ve Miihendisligi, Ankara, Tiirkiye

Bu calismada, farkli In oraninda AllnN/GaN/AIN/Al203 HEMT yapilari Metal Organik Kimyasal Buhar Biriktirme (MOCVD)
teknigi ile bUyltalmustir. Bu yapilarin yapisal (yuksek ¢ozanarlikli X-i1sini kirinimi (HRXRD)) ve morfolojik 6zellikleri (atomik
kuvvet mikroskobu (AFM)) incelenmistir. Yapilan analizler sonucunda, iyi kristal kalitesine ve homojen bir yiizeye sahip
HEMT yapilarin Uretildigi belirlenmistir.

Anahtar Kelimeler: GaN, AlInN, AIN, Safir, HEMT.

MOCVD

teknigi  ile  blyitilen UG¢  adet MR ¥ s .
AlinN/GaN/AIN/AI,O3 HEMT vyapilari, HR-XRD teknigi 15,5:1;5 ?gé P
ile incelendi. Hesaplamalarda roking egrilerinden elde :: ,,-'"V l “VM i

edilen pik pozisyonlari ve pik genislemeleri kullanild.
Yapisal kalite simetrik ve asimetrik  pik
dizlemlerinden faydalanilarak belirlendi. Tedirgin
edici dislokasyonlar (TDs), egim ve burkulma agilari,
yanal ve disey kristal uzunluklari gibi mozaik kusurlar
Wiiliamson Hall (WH) metodu kullanilarak saptandi. 0

10F it H

EW ;. } Ormek B
M Wi s e sl s’ W '

Siddet (keyf birim)

oN » O @

80 1 120 140
2Theta(derece)

B.l.JnIara. |Iave. ola.rak, ylizey morfolojisi AFM sekil 1. A, B ve C numunelerin (002), (004), (006)
yontemiyle belirlendi. diizlemlerinin Bragg yansimalari ve simiilasyon edrileri.
Tablo 1. A, B ve C numunelerin sematik yapisi Yapisal olarak mozaik kusurlari (egim agisi, yanal ve
OmekA | Omek8 | OrnekC dikey mozaik kristal boyut, vida ve kenar dislokasyon
GaN Kapak Tabaka ~4 nm ~2nm ~4 nm sunlus In i cu. .. k | t
T T - — = yogun ugEJ‘)‘ n |ge|:|g|ne '%ore usurlar artan veya
AIN Ara Tabaka prg— Trm rm azalan egilimler gosterdigi bulunmustur. Deneysel
Ud-GaN Tabaka (5) ~90nm | ~90nm ~90 nm sonuglar, bayutilen AllnN/GaN/AIN tabakalarda
Ud-GaN Tabaka (4) ~180nm | ~180nm | ~180 nm azalan In oranlarina gore elde edilen mozaik yapi
Ud-GaN Tabaka (3) ~90nm | ~90nm ~90 nm kusurlari  birbirlerine zit davranis  sergiledigini
LiE e Zibiwm || el || S gostermektedir. Biyutlilen tabakalarin  blyutme
Ud-GaN Tabaka (1) ~200 nm ~200 nm ~200 nm . ..
sartlari tim numuneler igin ayni tutulmustur. GaN
HT- AIN Tampon Tabaka | ~320 nhm ~320 nm ~320 nm
AIN Cekirdek Tabaka | ~15.20 nm | ~15.20nm | ~1520 nm tabaka artan ve AlINN/AIN tabakada azalan
Safir(Altas) | 330pm | 330um | 330um davranislar sergilemektedir. Blyitllen tabakalarin

Bilgi: Bu c¢alisma, 2019K12-149045 proje numarali

Strateji
desteklenmistir.

ve Bitce Baskanligi

(Tarkiye)

tarafindan

Kaynaklar

uygun sicaklikta uygun biliyitme oranina ulasildig
gorilmektedir. AFM incelemesinde numunenin ylizey
morfolojisi aktif tabakada In icerigine bagiml
oldugunu gorildi. Epitaksiyel tabakalarin kristal
kalitesinin numuneler gore diistligl belirlendi.

1. Williamson, G. K., Hall, W. H. (1953). X-ray line broadening from filed aluminium and wolfram. Acta metallurgica, 1(1),

22-31.

2. Yu, H., Oztirk, M. K., Ozcelik, S., Ozbay, E. (2006). A study of semi-insulating GaN grown on AIN buffer/sapphire
substrate by metalorganic chemical vapor deposition. Journal of Crystal Growth, 293(2), 273-277.

3. Kelekgi, O., Tash, P., Cetin, S.S., Kasap, M., Ozgelik, S., Ozbay, E. “Investigation of AllnN HEMT structures with different
AlGaN buffer layers grown on sapphire substrates by MOCVD”, Current Applied Physics, 12, 1600-1605, (2012).
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B2 Yapidaki YCd intermetalik Bilesigin Fiziksel Ozelliklere Basincin Etkisi

Fadime Demir, ilknur Kars Durukan, Yasemin Oztekin Ciftgi

Fizik Béliimii, Fen Bilimleri Fakiiltesi, Gazi Universitesi Teknikokullar, 06500, Ankara, TURKIYE

Ozet. Yiksek cekme mukavemetine, iyi siineklige ve yiiksek korozyon direncine sahip olan intermetalik bilesikler 6nemli
mekanik ozellikler gésterir. Son zamanlarda CsCl tipi (B2) yapiya sahip olan intermetalik bilesikler, yliksek oksidasyon direnci,
yuksek sertlik ve yliksek mukavemet 6zelliklerinden dolayi ylksek sicakliktaki endustriyel uygulamalar icin oldukca ilgi cekici
malzemelerdir. YCd, CsCl tipi (B2) bir yapiya sahiptir. Bu ¢alismada yogunluk fonksiyonel teorisine bagl olarak ilk prensip
hesaplamalarini kullanarak B2 yapisindaki YCd'nin basing altindaki yapisal, elastik, anizotropi, elektronik 6zelliklerini elde
ettik. Degisim-korelasyon potansiyelleri genellestirilmis gradyan yaklasimi (GGA) dahilinde alinmistir. YCd'nin elastik
sabitleri stress-strain yontemi kullanilarak elde edilir. Yapisal 6zelliklerinden 6rgi sabiti, bulk modili, hacim, yogunluk
parametreleri elde edildi. Elastik parametrelerden young modull, bulk modili, shear modiili, G/B orani, Caushy basinci
ve poisson orani belirlendi. ELATE programiyla bilesigin mekanik 6zellikleri ayrintili olarak analiz edildi. Ayrica elektronik
bant yapilari, durum yogunlugu, yik yogunlugu dagilim haritalari da incelenmistir. Elde edilen sonuglar mevcut verilerle iyi
bir uyum icerisindedir.

Anahtar Kelimeler: Elastik 6zellikler, anizotropi, elektronik 6zellikler

Hesaplama metodu. Calismada sunulan hesaplamalar CASTEP kodu kullanilarak DFT yaklasimi ile gerceklestirildi
[1]. Yapisal gevseme ve elektronik hesaplamalari gerceklestirmek icin PBE fonksiyoneli ile genellestirilmis
gradyan yaklasimi (GGA) kullanildi [2]. iyonik cekirdekler ve degerlik elektronlar arasindaki etkilesim ultrasoft
pseudopotansiyel kullanilarak gergeklestirildi [3]. Brillouin bdlgesinin drneklenmesi igin 10x10x10 k noktal
Monkhorst Pack [4] agi kullanilmis ve diizlem dalga kesme enerjisi 350 eV olarak segilmistir.

Kisaca sonuglar. Elastik parametrelerle kiibik B2 yapidaki bilesigin mekanik olarak kararl oldugu belirlendi. Ayrica
Bulk, Shear ve Young modiillerinden bilesigin yumusak karakterde oldugu degerlendirildi. Son olarak Poisson
oranina gore ise bilesik stinek karakterlidir. Bant yapisi ve durum yogunlugu gibi elektronik 6zellikler, Fermi
seviyesine yakin 6rtiisme nedeniyle YCd'nin metalik oldugunu géstermektedir.

Kaynaklar

1.S.J.C.and M. C. P. M D Segall, Philip J D Lindan, M J Probert, C J Pickard,P J Hasnip, “First-principles simulation :
ideas , illustrations and the CASTEP code,” J. Phys.: Condens. Matter, vol. 14, 2717-2744 (2002).

2. J. P. Perdew and Y. Wang, “Accurate and simple analytic representation of the electron-gas correlation
energy,” Physica Review B, vol. 45, no. 23, 244-249 (1992).

3. V. B. Oliveira et al., “Hydrogen absorption/desorption behavior of a cold-rolled tife intermetallic compound,”
Materials Research, vol. 24, no. 6, 232-242 (2021).

4. Hendrik J. Monkhorst and James D. Pack, “Special points for Brillonin-zone integrations,” Physical Review B,
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Siiperiletken CoZr; i¢in Termodinamik Ozelliklerin Teorik Olarak incelenmesi

Yasemin O. CiFTCi, Giilgin CORBACI, irem Almina GEMICIi, Fatma Kiibra OZTEKIN
Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara, 06500

OzetTetragonal CuAl; yapida kristallesen CoZr; bilesigi Tc= 4.3K gegis sicakligina sahip olan siiperiletken bir malzemedir.
Malzemelerin yapi-6zellik korelasyonlarinin arastiriimasi, séz konusu malzeme ailesinin temel yonlerinin anlasiimasina
yardimci olmaktadir. Sonug olarak, stiperiletkenlik mekanizmasini daha iyi anlamak igin CoZr2 superiletken malzmesinin
yapisal, mekanik, elektronik, ve termodinamik yénlerini analiz etmek icin ilk- prensip hesaplamalari yapilmistir. ilk olarak
hesapladigimiz 6rgli parametresi daha onceki verilerle uyum gostermektedir. Ayrica, mekanik parametreler, bulk modiild,
kayma modiilii, Young modiil{, Poisson orani, anizotropi faktéri elde edilmistir. Elde edilen sonuglara gére anizotrop ve
kirlgan bir malzemedir. Elektronik band yapisi CoZr2 nin metalik 6zelligini géstermektedir. CoZr; ile ilgili bazi makroskopik
ozellikleri Gzerindeki termal etkiler yari-harmonik Debye modeli kullanilarak 0-1000K ve 0-20 GPa hidrostatik basing

araliginda tahmin edilmistir.

Anahtar Kelimeler: YFT, Siiperiletken, Mekanik Ozellikler, Elektronik Ozellikler, Termodinamik Ozellikler

Mikemmel termal dayanim direnci ve termal
korozyon direncine sahip Co bazh siiper alasimlar,
havacilik jet motorlari, endistriyel gaz tirbinleri,
deniz gaz tirbinleri icin kilavuz kanatlar ve otomatik
super sarj nozul halka kanatlari alanlarinda genis
uygulama olanaklarina sahiptir.  Negatif termal
genlesme veya sifir termal genlesme sergileyen
malzemeler, hassas aletler de dahil olmak Uzere
cesitli uygulamalarda kullanilabildikleri icin ¢cok cesitli
malzemeler icin gelistirilmistir[1-5]. Stperiletkenlerin
negatif termal genlesme katsayisinin (NTE) cogu
durumunda, nedeni superiletken dizen
parametresinin ortaya ¢ikmasiyla baglantilidir; bu
nedenle, NTE tipik olarak gegis sicakhginin (Tc) altinda
gozlenir [3]. Deneysel olarak, CoZr,, a ekseni boyunca
surekli pozitif termal genlesme (PTE) ve c ekseni
boyunca NTE sergilemistir. Zit genlesmelerin bir
sonucu olarak, orgii hacmi sicakhktaki bir duslsle
kayda deger bir sekilde azalmamistir[6]. Bu ylizden
tetrogonal CuAl, yapida (Sekil-1) CoZr, stperiletken
malzemesinin  termodinamik 6zelliklerinin ortaya
¢ikarilmasi  6nemlidir. Termodinamik 6zellikleri ile
ilgili herhangi bir teoriksel ¢alisma mevcut degildir.
Bu calismada, CoZr;bilesigiicin Yogunuk Fonksiyoneli
Teorisi kullanarak yapisal, mekanik, elektronik ver
termodinamik 6zellikleri incelenmistir.

Kaynaklar

38 40 42 44 46 48 50 52
Hacim (A3)

Sekil 1. CoZrz ‘nin Birim Huicresi Sekil 2. CoZr; igin Eneriji-
hacim egrisi

Enerji- hacim egrisi (Sekil-2) yardimi ile elde edilen
yapisal parametreler ve elastik sabitleri litaratlirdeki
deney ve teori sonuglari ile uyumludur. Hesaplanan
elastik sabitleri degeri bu malzemenin mekanik olarak
kararli oldugunu gostermektedir. Elektronik band
yapisi metalik 6zellik gosterdigini dogrulamaktadir.
Ayrica yari-harmonik Debye metoduna gore
CozZr2’nin farkli sicakhk ve basingla hacim, bulk
modilld, termal genlesme ve 1si kapasitesi gibi
termodinamik nicelikler incelenmistir.

K. Takenaka, Sci. Technol. Adv. Mater. 13, 013001 (2012).
G. D. Barrera, J. A. O. Bruno, T. H. K. Barron, and N. L. Allan, J. Phys.: Condens. Matter 17, R217 (2005).
J. Chen, L. Hu, J. Deng, and X. Xing, Chem. Soc. Rev. 44, 3522 (2015).

K. Takenaka, Y. Okamoto, T. Shinoda, N. Katayama, and Y. Sakai, Nat. Commun. 8, 14102 (2016).

1
2
3
4. T.A.Mary,).S. O. Evans, T. Vogt, and A. W. Sleight, Science 272, 90 (1996).
5
6

Yoshikazu Mizuguchil*, Md. Riad Kasem1, and Yoichi Ikeda, Phil. Mag., 1478 (2020) .
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Hidrojen depolama kapasitesi, elastik ve elektronik 6zellikler icin CoAl lizerine
Ni ve Pd katkisinin etkilerinin hesaplamali incelenmesi

Yasemin Oztekin Ciftci, Giilgin Corbaci

Gazi Universitesi, Fen Fakdiltesi, Fizik B6liimi, 06500, Ankara, Turkey

Ozet. Metaller arasi bilesikler, sertligi diisiik yogunluk, yiiksek mukavemet, siineklik, kirilma ve gerekli direngle birlestirme
potansiyelleri nedeniyle farkli mihendislik uygulamalarinda 6nemli uygulamalara sahiptir. Bu nedenle arastirmacilar, piller
ve yesil enerji teknolojileri gibi enerji depolama cihazlarinda etkili verimliligi artirmak icin yeni malzemeler arastirmislardir.
Gegis metal-alliminit alasimlarinin arastirilmasi, ¢cekici mekanik 6zellikleri nedeniyle artmistir. Cogu kati ¢ozelti hidrojen
depolama malzemesi gibi, ZrCo gibi B2 tipi hidrojen depolama alasimlari da atom araliklarinda hidrojen depolama
mekanizmasini kullanir. Hidrojen atomlari ara bosluklara girdiginde, 6rgii bozulmasi nedeniyle 6rgi genislemesi yapar.
Basing ve sicakliktaki degisimler nedeniyle hidrojen emilimi ve desorpsiyonu sirasinda elastik ve plastik deformasyonlar
malzemeyi etkiler. Literatiire gore, hidrojen depolama performansini artirmak i¢in element katkisi etkilidir. Ni- ve Pd katkili
elementlerin Kobalt-Aliminyum alasiminda hidrojen depolama, elektronik ve mekanik 6zellikler Gzerindeki etkileri ilk

prensip yontemi ile arastirilmistir.

Anahtar Kelimeler: DFT, CoAl, element katkilama, hidrojen depolama, mekanik

GUndmiz modern toplumunun enerji talebi, artan
nifusa bagl olarak artmaktadir. Fosil yakitlarin hizli
tiketimi, kaynaklarin hizla tikenmesine vyol
acacaktir. Bu endiseler sirdurilebilir, temiz, pratik
ve cevresel agidan uygun enerji kaynaklari ve
tastyicilar arayisini tesvik etmistir. Metal veya
kompleks hidritler gibi hidrojenin kati halde
depolanmasi, hidrojenin yiksek gravimetrik ve
hacimsel yogunluklarla depolanmasini saglar [1]. B2
intermetalik alasimlarinda hidrojen, kigiuk atom
yarigapl nedeniyle genellikle gecici bir alasim
elementi 6zelligi gosterir. ilk prensipler yéntemleri,
B2 metaller arasi alasimlarin hidrojen depolama
performansini incelemek igin basariyla kullanilabilir

[2].

Tablo 1. Olusum entalpisi de dahil olmak (izere sifir
basing altinda bilesiklerin yapisal verileri:

25

TSinem k) (o) [<&) T 6010

=

Hacimsel | Heom(eViaom) | Agttlikga | V

H kapasite | (43)
kapasitesi
gHylitre

CosNiAly [5.718 57185718190 |90 |90 -0.7036 189.40

Co;NiAlgH | 5.721 | 5721 5.819 190 |90 {90 [8.776 | -0.294 %0.15 {19049
CosPdAly |5.770[5.770{5.770 {90 |90 [90 |- 06465 |- 192.18
CosPdALH | 5.510 [ 5.5106.595 [90 |90 |90 [8339 [-03557 | %014 20023

CogALNi | 5.690  3.690(5.690 {90 |90 |90 -0.613 184.23
CogALLPd | 5.748 | 5.748 [ 5.748 [ 90 |90 [90 |- 03896 |- 190.0
CogAly | 5.706 | 5.706 5.706 | 90 |90 |90 |- -0.716 - 185.83
CogAlH |5.699 5.699]5.830 190 |90 {90 |881 0.663 %0.15 | 1894
CosALNIH | - - - e - - -
CosALPdH | -

TDOS

@
1 CoPaAlH 1 E [——T00S|

(] i i
° ’ Z- Pd J—/L‘: IE
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03000 i
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Sekil 1. CoAl alasimi igin birim hiicre ve DOS

Elde edilen sonuglar, Ni ve Pd atomlarinin yeni
alasimlar olusturmak igin tercihen Co atomlarini isgal
ettigini géstermektedir.

Sonuglar. Ni ve Pd ile ikame edilmis katkilarin bir
(CogAlg) alasimindaki hidrojen depolama ve mekanik
ozellikler Gzerindeki etkileri arastirildi ve hidritleri
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arastirildi.Bunlarin olusum entalpisi ile
karsilastirildiginda, Ni ya da Pd atomlari tercihen
CosgAl;Ni yada CogAl;Pd bilesiklerini olusturmak igin
Al atomunu isgal eder.B / G orani ve Poisson orani,
Ni ya da Pd katkisinin alasimin stinekligini
artirabilecegini ve bdylece alasimin geri donlsim

Kaynaklar

performansini  artirabilecegini  gdstermektedir.
Yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen
sonuglar, hidrojen depolama malzemelerinin daha iyi
tasarlanmasi ve optimizasyonu igin etkili bir yol ve
teorik kanit saglayabilir.

1. B. Sakintuna, F. Lamari-Darkrim, M. Hirscher, Metal hydride materials for solid hydrogen storage: A review, Int.

Journal of Hydrogen Energy 32, (2007) pp. 1121.

2. L. Wang, J. Ding, X. Huang, K.song, B. Liu, X. Zeng, Influence of Ti/Hf doping on hydrogen storage performance and
mechanical properties of ZrCo compounds: A first principle study, Int. Journal of Hydrogen Energy 43, (2018) pp. 13328.
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Bazi Borazin Oligomer ve Polimerlerinin Yapisal ve Elektronik Ozelliklerinin
B3LYP/6-311G(d,p) ile Hesaplanmasi

Mehmet Bahat* ve Hatice Kiling**

*Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara, 06500
**Gazi Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisi, Fizik B6liimii, Ankara, 06500

Ozet. Bu calismada (Borazin)n (n=1-11) molekdllerinin yapisal, elektronik ve polarizebilite 6zellikleri hesaplanmistir.

Hesaplamalar B3L6P/6-311g(d,p) modeli ile yapilmistir.

Anahtar Kelimeler: Borazin polimeri, B3LYP/6-311++G(d,p), orbital enerjileri, polarizebilite, hiperpolarizebilite

Borazin (BsN3Hs) molekiili (sekil 1) yapisinda 3 azot
(N), 3 Bor (B) ve 6 Hidrojen (H) atomu bulunduran
diizlemsel halka seklinde inorganik bir bilesiktir ve ilk
kez 1926 yilinda A. Stock ve E. Pohland tarafindan
sentezlenmistir.

n

Sekil 1. Borazin Molekiilii

Borazin ve tirevi molekdllerin ylksek sicakliklara
dayanikli seramik malzemeler ve fiber optik
teknolojisi gibi endustriyel alanlarda uygulamalari
bulunmaktadir [1].

Bu ¢alismada borazin molekdllerinin birbirlerine tekli
B-N bagl ile baglanmasiyla olusturulan 10 adet
oligomer/polimer yapi [(Borazin),(n=2-11)] teorik
olarak olusturulmus ve olasi teknolojik kullanimlarini
belirleyen yapisal ve elektronik fiziksel blyuklikleri
hesaplanmistir. Hesaplanan fiziksel buyuklikler;
yapisal parametreler, elektriksel dipol moment, sinir
orbitallerinin  enerjileri, polarizebilite ve ilk
hiperpolarizebilite =~ degerleridir.  Hesaplamalar
yogunluk fonksiyoneli teorisinin B3LYP varyantinin

Kaynaklar

6-311g(d,p) temel seti ile kullaniimasi ile yani
B3LYP/6-311g(d,p) modeli ile yapilmistir.
(Borazin)n(n=2-11) oligomerleri ve polimerlerinin
B3LYP/6-311g(d,p) modeli ile hesaplanan fiziksel
biyukliklerinden sinir  orbital enerjileri  farki
(HOMO-LUMO, H-L), statik polarizebilite (a) ve ilk
hiperpolarizebilite (B) degerleri Tablo 1'de
verilmektedir.

Tablo 1. Borazin molekiillerinin fiziksel biiyiikliikleri

n a (au) R (au) |H-L| eV
2 113 155 6,94
3 173 581 6,51
4 235 1213 6,29
5 298 1971 6,17
6 361 2812 6,10
7 424 3718 6,05
8 488 4664 6,01
9 551 5526 6,01
10 615 6481 5,98
11 679 7450 5,96

Tablo 1’ de gorildagiu gibi molekiler yapidaki
monomer sayisi arttikca HOMO-LUMO (H-L) enerji
araligi daralmakta olup, polarizebilite ve ilk
hiperpolarizebilite degerleri ise artmaktadir.

1. S.BernardS, P. Miele, “Polymer-Derived Boron Nitride: A Review on the Chemistry, Shaping and Ceramic

Conversion of Borazin”, Materials 7, 7436-7459
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

Antiperovskit PNSrs; Bilesiginin Yapisal, Elektronik, Mekanik Ozelliklerinin
Hesaplamali Calismasi

Yasemin Oztekin Giftci®, irem Almina Gemici'

1Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara, 06500

Ozet. ABXs genel formiiliine sahip ticlii kiibik antiperovskit malzemeler ilging fiziksel, kimyasal ve termodinamik &zellikler
sergiler. Bazi antiperovskit bilesiklerin disik bant araligina sahip olmasi, yiuksek verimlilik ve iyi termoelektrik 6zelliklere
isaret etmektedir. Dolayisiyla bu tiir malzemeler, enerji depolama sistemleri, gaz algilama, manyetik bellek cihazlari ve stiper
iletkenler dahil olmak Uzere farkli uygulamalara sahiptir. Antiperovskitlerden PNSrs bilesigi, Pm-3m (221) uzay grubunda
kubik simetri ile kristallesir. Bu bilesik igin Wyckoff pozisyonlari su sekildedir: A: la (0,0,0), B: 1b (0.5,0.5,0.5) ve X: 3c
(0,0.5,0.5). Bu galismada, O ila 50 GPa basing araliginda VASP program teorisini kullanarak birinci prensip yontemleriyle
antiperovskit malzeme PNSrs'lin 6zelliklerini arastirdik. Teknolojik Gnemi nedeniyle, PNSrs'lin yapisal, elektronik, elastik ve
optik 6zelliklerini hem sifir hem de yiiksek basing kosullarinda inceledik. Hesaplanan yapisal parametrelerimiz diger verilerle
olduk¢a uyumludur. Elastik sabitimizden, PNSrs bilesigi mekanik olarak 50 GPa'ya kadar kararhdir. Burada, PNSrs'in
elektromanyetik radyasyona etkilerini elde etmek igin gesitli optik parametreleri hesapladik. PNSr3'lin kizilétesi (IR), gorindr
ve ultraviyole (UV) grafiklere tepkisi, optoelektronik uygulamalar baglaminda 6zellikle dnemlidir. Ozellikle, antiperovskit
bilesik PNSr3, UV bolgesinde maksimum yansitma sergiler. Elde edilen optik parametreler, bu antiperovskite bilesigin giines
pili ve optoelektronik uygulamalar i¢in uygun oldugunu gostermektedir.

Anahtar Kelimeler: DFT, PNSrs, Antiperovskite, Optiksel 6zellikler, Mekanik 6zellikler

Perovskitler, kiiresel olarak sdrdirilebilir ¢oézimler

icin yaygin olarak kullanilan,

yaygin olarak bol ve uygun maliyetli malzemeler olarak

kabul edilmektedir. Perovskite yapilarin ters muadilleri

olan antiperovskitler, modern teknolojik gelismelerdeki

onemini daha da artiran bir dizi avantaj ve uygulama

sunar. Bu malzemeler, A ve B'nin farkh buyuklikteki A
anyonlari ve X'in bir katyonu temsil ettigi perovskite ABXs ...L .
kristal yapisini korur. Calismada elde edilen sonuglar

Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) yontemi kullanan

Viyana Ab-initio Similasyon Paketi (VASP) ile elde

edilmistir. Elektron-iyon etkilesimi, 750 eV enerjiye kadar Sekil 1. PNSrs birim hiicresi
dizlem dalga ile projektor-artiriimis dalga (PAW) yontemi

seklinde ele alinmistir. Elektron-elektron etkilesimindeki

degisim ve korelasyon terimleri icin, genellestirilmis el
gradyan yaklasimi (GGA) icinde Perdew ve Zunger tipi 7401 PNSr3
fonksiyonel kullanilir. Brillouin bdlgesinde kullanilan o —

Monkhorst ve Pack k noktalari: 17x17x17 Pseudo-atomik
hesaplamalar icin gerceklestirildi: P (352 3p3), N (252 2p3),
Sr (4p® 5s?). Elastik sabitleri tahmin etmek igin zor-
zorlanma yonteminden yararlandik.

746

7.48

7.50

Energy (eV})

7.52

4'0 4'5 5‘0 55
Volume(A%)

Sekil 2. Enerji-Hacim Egrisi
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Kisaca sonuglar. Teknolojik 6nemi nedeniyle hem
sifir basing hem de yliksek basing¢ dahil olmak lzere
degisen basin¢ kosullari altinda PNSr3'in yapisal,
elektronik, elastik ozellikleri hakkinda kapsamli bir
arastirma yaptik. Hesaplanan yapisal
parametrelerimiz, diger kaynaklardan elde edilen
mevcut verilerle iyi bir uyum géstermektedir. Elastik
sabitlerin analizine dayanarak, PNSr3 bilesiginin

Kaynaklar

mekanik stabilitesinin 50 GPa'ya kadar olan
basinclarda bile bozulmadan kaldigini  yani
kararliligini devam ettirdigini dogruladik. Elektronik
ozelliklerden O basin altina daha ¢alismalara uygun
olarak 0.63 eV’lik band araligina sahip yari iletken
malzeme oldugu gosterilmistir. Basing uyguladiktan
sonra ise PNSr3 bilesigi yariiletkenden metalik
yaplya gegis yapmistir.

1. F. Gabbler, M. Kirchner, W. Schnelle, U. Schwarz, M. Schmitt, H. Rosner, R. Niewa, Z. Anorg. Allg. Chem. 630

(2004) 2292.

2. M. Bilal, M. Shafig, B. Khan, H.A.R. Aliabad, S.J. Asadabadid, R. Ahmade, I. Ahmada, Phys. Lett. 375 (2014)

9601.

3. M. Moakafi, R. Khenata, A. Bouhemadou, F. Semari, A.H. Reshak, M. Rabah, Comput. Mater. Sci. 46 (2009)

1051-1057.
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

iklim Felaketine Sebep Olan Karbondioksit ve Onun Grafen Tabanli Nano
Malzemeler Sayesinde Yakalanmasi

Meryem YURT, isa BARUG, Dog.Dr.Hilal KUCUK
Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimi, Ankara, 06500

Sanayinin gelismesi, yanlis tarim ve hayvancilik ve insan niifusunun hizla artmasi ile iklim degisiklikleri son yiizyilin
en 6nemli sorunlarindan biri haline gelmistir. iklim degisikliklerinden dolayi, sel, kasirga, orman yanginlari gibi
dogal felaketlerin sayisi artmis ve artan sera gazlarinin yogunlugu nedeniyle sicaklk son yiz yilda hi¢ olmadigi
kadar artmistir. iklim degisikliklerinin en 6nemli nedenlerinden biri sera gazlarinin normal seviyesinden fazla
olmasi sonucu atmosferin sicakliginin sanayi devriminden bu yana~1°artmis olmasidir. Karbondioksit atmosferde
sera etkisi gosteren gazlardan biridir ve toplam salinan sera gazlarinin %77 si karbondioksittir [1-2]. Tahminlere
gore her yil yaklasik 100.000 insan global sicaklik degisimlerinden dolayl hayatlarini kaybediyor. Diinya saglik
Orgutti(WHO)bu sayilarin 2030-2050 yillari arasinda artacagina ve her yil 250 bin insanin sicaklik artisinin sebep
oldugu gida kithgi, sitma, ishal ve 1si stresinden dolayi 6lebilecegini bildiriyor. Birlermis Milletler’in iklim
degisimiyle ilgili dordincl degerlendirme raporuna gore, 2100 yilina kadar sicakhgin ortalama 2-4,2 derece
yikselmesi beklenmektedir [3]. Ozellikle gelismis Ulkelerde (Amerika, Avrupa, Cin) bireysel ve endiistriyel
kullanimlardan dolayl ¢ok fazla karbon salinimi (tim dinyadaki karbon emisyonunun %76’sl) meydana
gelmektedir. Karbon salinimini azaltabilmek igin, yesil enerji Giretiminin arttiriimasi ile birlikte bir diger ¢calisma
da salinan fazla karbondioksiti yakalayarak kullanilabilir (yakit, glibre, insaat sektori...) malzemelere
donlstirmeye c¢alsmaktir. Bu ylzden ceyrek vyizyillda nanomalzemeler (bulk,ylizey,zar,metalorganik
kafes)kullanarak karbondioksit yakalama arastirmalari yogunluk kazanmistir. Bu ¢alismada yogunluk-fonksiyonel
teori(DFT)hesaplamalari yapilarak bor kimeleri ile katkih grafen malzemeler olusturulacaktir. Olusturulan
malzemenin karbondioksit yakalama 6zelligi teorik olarak incelenecektir. ilk asamada, farkli sayida bor kiimeleri
grafene katkilanarak kararli malzemeler segilecektir. Daha sonra kararli malzemelerin gesitli elektronik 6zellikleri
(adsorbeeneriji, yik gecisi, manyetik degiskenlik, bag yapisi vs.) incelenerek grafen tabanli malzemenin
karbondioksit tutuculugu olciilecektir. Grafen malzemesinin segilme sebebi, grafen 2boyutlu kolayca modifiye
edilebilen hafif ve dogada bolca bulunan karbon atomlarindan olusan malzemedir. Ari petegine sahip grafen,
genis bir alana sahipoldugu icin modifiye edilebilirligi sayesinde karbondioksit tutmasi igin aktif bolgeler kolayca
olusturulabilir. Bugiline kadar modifiye edilmis grafen lizerinde birgcok karbondioksit ¢alismasi yapilmis olsa da [5-
6],hala verimi yiksek ve karbondioksiti daha aktif bir sekilde yakalayabilen katalizére ihtiyag vardir. Borun grafen
kafesine eklenmesi malzemenin karbondioksit gazini kimyasal olarak tutmasi beklenmektedir [8].Yapilan
arastirmanin basinda oldugumuz icin ¢alistayda elimizdeki veriler sunulacaktir.

Kaynaklar

1. Addendum to the Emissions Gap Report 2021.

2. Kose, S., iklim degisikligiyle miicadelede yerel yonetimlerin rolii ve yesil yeni diizen. 2022, Marmara
Universitesi (Turkey).

3. Altintas, H.,Turkiye’de birincil enerji tiiketimi, karbondioksit emisyonu ve ekonomik bliyiime iliskisi:
esbitiinlesme ve nedensellik analizi. Eskisehir Osmangazi Universitesi iktisadi ve idari Bilimler Dergisi, 2013.8(1):
p.263-294.

4.https://www.weforum.org/agenda/2021/12/siberia-america-wildfires-emissions-records-2021/
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5. Li, J. et. al.,Enhanced CO2 capture on graphene via N,S dual-doping. Applied Surface Science, p.420-425.

6. An,L,et. al., Novel nitrogen-doped porous carbons derived from graphene for effective CO2
capture.Industrial& EngineeringChemistryResearch,2019.58(8): p.3349-3358.

7. https://www.etimaden.gov.tr/storage/2021/Bor_Sektor_Raporu_2020.pdf

8. J.Mater.Kimya.A, 2016, 4, 5002-5025.
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Termoelektrik Kriyo ignenin Parametrelerinin Arastiriimasi

Nurcan BINGOLER
Gazi Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik Béliimi, Ankara, 06500

Ozet. Kriyo uygulamalari, asiri sogugun canlilarin biyolojik yapilari iizerindeki etkilerinden yararlanilarak gelistirilmis teshis
ve tedavi yontemleridir. Glinimizde asiri sogugun biyolojik sistemler tzerindeki iki farkli etkisi kullanilarak tani ve tedavi
amagcli Ug farkl kriyo uygulama yontemi gelistirilmistir. Ortopedi, gogls hastaliklari, dermatoloji, troloji ve karaciger
metastaz cerrahisinde yaygin olarak kullanilmaktadir. Bu ¢alismada diinyada ilk kez TES Termoelektrik Ltd. Sti. de Uretilen
Turk patentli (Patent No:2020-22699, PCT/TR/2021/051301) termoelektrik kriyo igne cihazin parametlerini iyilestirmek
amaciyla arastirmalar yapilmistir. Bunun icin yeni sogutma yontemleri ve teknolojileri kullanilarak tiretilen ¢cevre dostu, ucuz,
pratik ve kullanish termoelektrik kriyo ignenin tim termoelektrik parametreleri teorik ve deneysel olarak incelenmistir.

Anahtar Kelimeler: Termoelektrik, kriyo igne

Bir  termoelektrik  kriyo ignede  kullanilan
termoelektrik modillerin  teorik ve deneysel
arastirilmasi yapilmistir. Daha sonra cihazin bir
bltln olarak basta termoelektrik olmak lizere biitiin
fiziksel parametrelerinin incelenmistir. Buna goére
Olgim yontemleri ve cihazlari termoelektrik
biliminin ve sanayisinin ¢ok ©6nemli konularini
olusturdugundan c¢ozilmesi gereken iki temel
problem  vardir. Birincisi, hassas  6l¢im
yapabilmektir. Burada klasik yodntemle ¢alisan
cihazlarin 6l¢iim hata paylari %30 - %40 civarindadir.
ikincisi, bu cihazlar ¢cok pahalidir. Tiirkiye’de TES Ltd.
Sirketi’'nde gelistirilen ve yeni yontemle galisan ve
¢ok ucuz olan TEPAS gibi cihazlarin 6l¢im hata
paylart %5 altinda oldugundan hassas Ol¢im
yapilabilmistir. TEPAS'In ¢alisma prensiplerini
olusturan yeni yontemin teorisi R. Ahiska tarafindan
gelistirilmistir. Bu c¢alismada teorik hesaplamalar
yeni yonteme gore yapiimistir.

Sekil 1. Termoelektrik kriyo igne ve test diizenegi

Sonug¢. Yeni sogutma yontemleri ve teknolojileri
kullanilarak Uretilen ¢evre dostu, ucuz, pratik ve
kullanigh  termoelektrik  kriyo ignenin  tim
termoelektrik parametreleri teorik ve deneysel
olarak incelenmistir. Elde edilen deneysel sonuglar
hata sinirlari iginde teorik hesaplama sonuglariyla
ayni oldugu tespit edilmistir. Ayrica bu galismada
yeni Olcim yontemiyle calisan TEPAS sistemin
ylksek performansi gérilmustar.

Kaynaklar
1. A. H. Yavuz, “Bulanik Mantik Denetimli Termoelektrik Beyin Sogutucusu”, Doktora Tezi, Ankara, 1-180
(2009).

2.  Z. Aktas, Kriyo Uygulamalari, Bolim A-5b, 2014
3. S. Dislitas, Bilgisayar Kontrollii Termoelektrik Performans Analiz Sistemi, Doktora Tezi, Ankara, 2009

4. Kwon, B. K., Mann, C., Sohnn, M. H., “Hypothermia for spinal cord injury”, The Spine Journal, 8(2): 859-874
(2008).
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Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Boliimii, Ankara, TURKIYE

Tiirkiye’deki Termoelektrik Bilimi ve Teknolojisi

Prof. Dr. Rasit AHISKA

Gazi Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik Béliimii, Ankara 06500

Ozet. Bu calismada, Turkiye’deki termoelektrik biliminin, sanayisinin bugiinii ve perstekifi incelenmis ve Tirkiye’de bu
teknolojilerin gelismesi igin yapilmasi gerekenler dnerilmistir.

Anahtar Kelimeler: Termoelektrik, bilim, sanayi
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Bor-katkili 3-boyutlu grafen-tabanli sistemlerde metan (CH4) tutunma
sureglerinin incelenmesi

Sezgin AYDIN

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

Ozet. Farkli geometrilere sahip grafen parcalarindan molekiiler mekanik yéntemler yoluyla olusturulan 3-boyutlu kristal
yapilarin metan (CHa4) tutunma siregleri arastirildi. Tutunma sireglerini iyilestirebilmek amaciyla grafen pargalarina bor
katkilanarak ve farkli sayilarda metal (Cu) dekore edilerek yeni sistemler tasarlandi ve tutunma stiregleri incelendi.

Anahtar Kelimeler: Molekiiler mekanik, metan, bor-katkilama

Zehirli gazlarin veya metan (CH,) gibi secimli baz
gazlarin nano-yapilarda depolanmasi oldukga Yaprakl+Yaprak2 Yaprakl+Yaprak2 1B 2
onemlidir [1, 2]. Bor-katkili grafen yapilarin ve ilave
olarak metal dekore edilmis sistemlerin hidrojen
depolama c¢alismalarindan “gbrece” iyi tutucular
olduklari bilinmektedir. O nedenle, grafen tabanli
bor katkih ve metal dekore edilmis nano-
yapraklardan  molekiler mekanik  yontemler
kullanilarak 3-boyutlu amorf sistemler tasarlandi,
elde edilen sistemler optimize edilerek CHa
depolama kapasiteleri karsilastirmali bir sekilde
incelendi.

Grafen parcalari veya katkili-yapraklar (Sekil 1) farkli
miktarlarda (veya yuzdelerde) “Amorphous Cell” ile
kiibik bir kristal birim hicresi seklinde paketlendi.
Elde edilen birim hicreler Forcefield tabanh
geometri optimizasyonu yapmaylr mimkin kilan

Yaprakl+Yaprak2_1B 3+
_34BG; BCs+1Cu

“Forcite+” ile optimize edildi (Sekil 1). Sorption sekil 1. Forcite+ ile optimize edilmis geometriler
modult  yardimiyla, vyapraklari iceren birim

hiicrelerin  her biri icin CHs molekdllerinin Bor katkili sistemlerin Cu-dekore edilmis sistemlerle
adsorpsiyon (tutunma) siirecleri modellendi ve 107 karsilastirildiginda daha iyi sonuglar verdigi gézlendi.

MD adimi igin ortalama adsorpsiyon egrileri gizildi.
Basing 1 atm ve sicaklik 298 K olarak segildi.

Kaynaklar

1. L Wang, Z. Wang, X. Li, Y. Yang, “Molecular Dynamics mechanism of CH4 diffusion inhibition by low
temperature in anthracite microcrystallites”, ACS Omega 5, 23420-23428 (2020).

2. Y.Zhang,J. Zhuo, Y.Wu, Q. Yao, Energy Fuels 34, 4153-4161 (2020).
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Galyum Tabanli 2B van der Waals Heteroyapilarda Bant Hizalanmasi

Yesim Mogulkog?, Askin Seher Bal', Rabia Caglayan?

!Ankara Universitesi, Miihendislik Fakiiltesi, Fizik Miihendisligi, Ankara, 06100
2Ankara Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik, Ankara, 06100

Ozet. ilk ilkesel ydntemler ile galyum dikalkojenit yapilarin farkli iki boyutlu malzemeler ile vdW heteroyapilar
olusturulmustur ve bu yapilarin optoelektronik 6zelliklerini ve her bir vdW heteroyapinin bant hizalanmasi incelenmistir.

sy

Janus yapilarda ise kalkojen atomlarinin degismesi bant hizalanmalarinin tip-I'den tip-1I'ye dogru degistigi gozlemlenmistir.

Anahtar Kelimeler: iki boyutlu heteroyapilar, galyum dikalkojenitler, bant hizalanmasi, optoelektronik 6zellikler

Atomik kalinliktaki iki boyutlu (2B) malzemelerde
ortaya c¢ikan kuantum hapis etkileri sayesinde bu
malzemeler yigin suretlerinden daha verimli ve
distk enerji tlketimine sahiptirler. Grup-lll
dikalkojenitler grubu iginde bulunan iki boyutlu
galyum dikalkojenit malzemeleri son vyillarda ilgi
cekici bir konu haline gelmistir. Bu malzemelerin
genis bant araliklari ve yiksek foto-duyarliliklarina
sahip olmalari nedeniyle yeni nesil optoelektronik
uygulamalar i¢cin uygun aday olduklari 6nceki
galismalarda gosterilmistir [1]. Yeni nesil teknolojik
uygulamalar igin vyariiletkenlerin optoelektronik
Ozelliklerinin dis etkiler ile ayarlanabilir olmasi
onemlidir. iki farkh 2B malzemenin dikey olarak
istiflenmesiyle olusturulan van der Waals (vdW)
heteroyapilar, istif desenlerine baghdir ve tek
katmanli hallerine gore daha islevsellerdir.

2B vdW heteroyapilarinin  kullanim alanlarini
belirlemek icin bant hizalanmalarini belirlemek
onemlidir. Bu heteroyapilar, tip-l (ayrik seviyeler),
tip-Il (kademeli seviyeler) ve tip-lll (kirik seviyeler)
olmak Uzere (g farkli sekilde dizenlenebilir. Tip-I
yapilar, LED'ler ve lazerler icin uygunken, tip-Il
heteroyapilar fotovoltaik ve fotokatalitik
uygulamalar igin idealdir. Diger yandan, tip-lll
heteroyapilar fotodedektor gibi alanlarda kullanihir.
ilk ilkesel yéntemler ile Janus galyum dikalkojenit

Kaynaklar

yapilarin farkl iki boyutlu malzemeler ile -alti farkli
istif desenini goéz o©nidnde bulundurarak- vdwW
heteroyapilar olusturulmustur ve yapisal 6zellikleri
incelenerek, dinamik kararhiliklari da fonon
spektrumlari ile belirlenmistir. Kararli bulunan bu
yapilarin  optoelektronik  o6zellikleri ve bant
hizalanmasi incelenmistir.
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sekil 1. Janus galyum dikalkojenitleri ile olusturulan van der
Waals heteroyapilarina ait katman iz distrilmis
elektronik bant yapilari. (llgili yapilara ait bant
hizalanmalari grafiklerin igcinde sunulmustur.)

Janus vyapilar ile olusturulan heteroyapilarda
elektronik bantlarin genis bir bant araligina sahip
direkt bant yapisina sahip oldugu ve yapidaki
kalkojen atomlarinin degistirilmesi ile yapilarin bant
hizalanmalarinin tip-I'den tip-1I'ye dogru degistigini
gozlemlenmistir.

1. C.Ren, S. Wang, H. Tian, Y. Luo, J. Yu, Y. Xu, M. Sun, “First-principles investigation on electronic properties and
band alignment of group Il monochalcogenides”. Scientific Reports, 9(1), 13289 (2019).

Tesekkiir

Hesaplamalar Ankara Universitesi Hesaplamali Yogun Madde Fizigi Arastirma Grubu (hymf.ankara.edu.tr) yiiksek
basarimli hesaplama sisteminde yapilimistir. Bu calisma TUBITAK 2209-A kapsaminda desteklenmektedir.
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Janus iki Boyutlu XICI (X= Be, Mg, Ca) Malzemelerinin Optoelektronik
Ozelliklerinin Ab-initio Yontemler Kullanilarak incelenmesi

Yesim Mogulkog, Giilden Yildiz Sengiiler, Silasu Demir

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

iki boyutlu Janus XICl (X=Be, Mg, Ca) malzemelerinin optoelektronik &zellikleri bu calismada arastirilmistir. Yiiksek
hassasiyetli ilkeler temel alinarak yapilan hesaplamalar, Janus iki boyutlu XICl (X=Be, Mg, Ca) malzemelerinin yapisal,
elektronik ve optik oOzelliklerini aydinlatmak amaciyla gergeklestirilmistir. Ayrica, malzeme kararliligina iliskin yapisal
analizlerin yani sira fonon 6zellikleri tGzerine dinamik kararlilik analizleri de sunulmustur. Bu ¢alisma, iki boyutlu Janus
malzemelerin kullanimiyla yeni nesil optoelektronik uygulamalar icin potansiyel malzeme 6nerileri sunmaktadir. Bulgular,

malzeme bilimine ve optoelektronik teknolojilerine katki saglama potansiyeline sahiptir.

Anahtar Kelimeler: Janus, 2D malzeme, elektronik, optik

iki boyutlu (2B) Janus malzemeler, farkh 6zelliklere
sahip ¢ift tarafli yapisiyla dikkat cekerek cesitli
teknolojik uygulamalar icin umut vaat eden adaylar
olarak ortaya ¢cikmistir. 2B Janus malzemelerin 6zgiin
ozellikleri, iki yUzleri arasindaki elektronik, optik,
mekanik ve kimyasal Ozelliklerdeki degisiklikler
sayesinde bircok uygulama olasihgini gindeme
getirmektedir. iki boyutlu (2B) Janus malzemeler
diizlem disi asimetrileri sebebiyle giines pilleri, gaz
algilama, bataryalar ve piezoelektrik cihazlar gibi
gesitli  uygulama alanlarina  sahiptir.  Janus
malzemelere oncilik eden MoSSe’nin
sentezlenmesi ve MoS;(Se,)’den daha Ustiin fiziksel
ve kimyasal 6zelliklere sahip olmasi sebebiyle farkli
2B Janus malzemeler teorik ve deneysel olarak
incelenmistir. MoSSe’nin  sentezlenmesiyle bu
alanda vyapilan ¢alsmalar da artmistir. 2B
heteroyapilarin elektronik bantlari ve Schottky
bariyer yukseklikleri dis bir elektrik alan ve gerilme
altinda arastrma grubumuz tarafindan da
arastinilmistir [1].

Kaynaklar

Janus MoSSe tek tabakasinin dastk tasiyic
rekombinasyon oranina sahip verimli bir genis solar
spektrumlu su ayristirici fotokatalizér olduguna dair
arastirmalar Ma ve arkadaslari tarafindan
incelenmistir [2].

Bu motivasyonlarla, bu ¢alisma kapsaminda; 2B
Janus XICl (X= Be, Mg, Ca) malzemesinin tek
katmaninin yapisal, elektronik ve optik 6zellikleri
yogunluk fonksiyoneli teorisi kullanilarak
incelenmistir. Bu teorik incelemeler neticesinde 2B
Janus XICI (X= Be, Mg, Ca)’in glines pillerinde seffaf
iletken malzeme olarak kullanimi igin umut verici bir
malzeme oldugu 6ngorilmektedir.

Sekil 1. Janus 2D BelCl’nin yandan ve listten gériintimii

1. Mogulkoc, Y., Guler, H.E., Tokmakci, B.N., Caglayan, R. “Comprehensive study on electronic structures of
SiGe/GaSeTe vdW heterobilayer.”, Journal of Materials Science volume 58, pages4020—4030 (2023).

2. Ma, X., Wu, X., Wang, H., Wang, Y.A “Janus MoSSe monolayer: A potential wide solar-spectrum water-splitting
photocatalyst with a low carrier recombination rate.”, Journal of Materials Chemistry A, 6(5), 2295-2301 (2018).

Tesekkiir

Hesaplamalar Ankara Universitesi Hesaplamali Yogun Madde Fizigi Arastirma Grubu (hymf.ankara.edu.tr) yiiksek
basarimli hesaplama sisteminde yapilimistir. Bu calisma TUBITAK 2209-A kapsaminda desteklenmektedir.
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iki Boyutlu Janus SnSSe Malzemesi Uzerine Kiiciik Gaz Molekiillerinin Adsorpsiyonu

Yasin Zengin?, Rabia Caglayan?, Yesim Mogulkog®

1Ankara Universitesi, Miihendislik Fakiiltesi, Fizik Miihendisligi, Ankara, 06100
2Ankara Universitesi, Fen Fakiiltesi, Fizik, Ankara, 06100

iki boyutlu (2D) Janus SnSSe malzemesinin kararli olan 1T fazi icin kiiciik gaz molekiilleri adsorbe edilmis ve bu malzeme
Uzerindeki adsorpsiyon davranislari incelenmistir. Karbonmonoksit (CO), azot monoksit (NO), azot dioksit (NO2), amonyak
(NH3) ve oksijen (O2) gaz molekiilleri 2D Janus SnSSe malzemesinin her iki ylzeyine farkl adsorpsiyon konfigiirasyonlarinda
ve dikey ve paralel yonelimlerde adsorbe edilmistir. Adsorpsiyon enerjileri ve yikseklikleri hesaplanarak malzemelerin
adsorpsiyon ozellikleri incelenmistir. Ayrica, spin polarize elektronik bandi, durum yogunlugu, yik yogunlugu ve Bader
analizi gibi karakterizasyonlar da yapilmistir. Ayrica her bir molekdil igin geri kazanim siiresi hesaplanmis ve bu malzemelerin
en kararl yapilari segilerek optik 6zellikleri de incelenmistir.

Anahtar Kelimeler: Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi, iki Boyutlu Malzemeler, Adsorpsiyon, Toksik Gaz Molekiilleri

Toksik gaz molekillerinin 2D  Janus SnSSe
malzemesine adsorpsiyonu ile gevre kirliliginin nano
malzemeler kullanilarak ¢6zimi ve yeni nesil
yariiletken teknolojisinde kullanilabilecek disik
boyutlu sistemlerin Uretimi icin 6ngéri saglamasi
amaglanmistir. Diizlem dalga hesabina dayanan YFT
hesabinda Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGA) 2
kullanilmistir.

Tablo 1. 2D Janus SnSSe icin gaz molekiillerine gére sekil 1. Kiigik gaz molekiilleri/Snsse adsorpsiyonu

adsorpsiyon yliksekligi (h), adsorpsiyon enerjisi ) o
(Eaas), toplam dipol moment (), yiik transferi 2D Janus SnSSe malzemesinde NO gaz molekuliiniin

(AQ), geri kazanim siiresi () adsorpsiyon sonucu elde edilen verilerin diger

Gaz molekillere  kiyasla daha anlamli  oldugu
Mol. h(d) Eas(eV) Mus) BQ(le]) t(ns) gorilmustir. Ayrica NO/SnSSe malzemesi icin
co 3.25  -0.084 0.00 -0.016  0.026 dielektrik fonksiyonun sanal kisimlarina ait pik
NO 250 -0.223 0.86 0.072  5.560 noktalari morotesi bolgeye karsilik gelmektedir. Bu
NO, 2.85 -0.168 1.00 0054 0.660 durumda 2D Janus SnSSe malzemesinin optik sensér
NH:  2.60 -0.156 0.00 0016 0416 olarak kullanilabilecegi ve NO molekiliinin diger

molekdllere kiyasla daha kolay tespit edilebilecegi

02 3.20 -0.072 2.00 -0.025 0.016 et e
ongorilmustar.

Kaynaklar

1. V. Zengin, R. Caglayan, Y. Mogulkoc, “Adsorption of small gas molecules onto the two-dimensional Janus SnSSe
monolayer”, Computational Condensed Matter, e00815 (2023).

2. Y. Zengin, Doktora Tezi, “Toksik Gaz Molekdllerinin iki Boyutlu Malzemeler Uzerine Adsorpsiyonu”, Ankara
Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Fizik Miihendisligi Anabilim Dali, YOK Tez Referans No: 10577730 (2023).
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