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ÖZET 

Bu çalıĢmada koltuk (n,n; n=3-9) ve zikzak (n,0; n=3-12) ZnO ve CdO 

nanotüplerin yapısal, elektronik, optik ve mekanik özellikleri GGA yaklaĢımı 

kullanılarak yoğunluk fonksiyoneli teorisine dayalı ab-initio metotlarla 

hesaplandı. Optimizasyon sürecini takiben tüplerin bağ uzunlukları, bağ açıları, 

band aralığı, gerinme (strain) enerjisi ve Young Modülü gibi bazı fiziksel 

parametreler hesaplanarak tüp yarıçapına göre değiĢimleri incelendi. Ayrıca 

optik özelliklerinden dielektik fonksiyonları, kayıp enerji fonksiyonu, soğurma 

ve kırılma katsayıları; elektrik alan polarizasyonlarının tüp eksenine dik ve 

paralel olarak hesaplandı. Elde edilen sonuçlar mevcut teorik ve deneysel 

çalıĢmalarla karĢılaĢtırıldı. 
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ABSTRACT 

 

In this study, the structural, mechanical, electronic, and  optical roperties of 

arm-chair (n,n; n=3-9) and ziqzaq (n,0; n=3-12) ZnO and CdO nanotubes were 

calculated from ab-initio methods based on Density functional theory (DFT) by 

using GGA approach. Following optimization process, some physical 

parameters of tubes such as their bond length, bond angle, band gap, strain 

energy and Young module were calculated. The e changes of these parameters 

with respect to the tube radius were also investigated. Moreoever, the dielectric 

functions, energy-loss function, absorption coefficient and refractive indexes 

were calculated and interpreted. In the optical calculations, the electric field 

polarizations perpendicular and parallel to the tube axis were taken into 

account. The obtained results were compared with the available experimental 

and theoretical studies in the literature.      
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1. GĠRĠġ 

 

Milimetrenin milyonda biri büyüklüğündeki yapılara yeni özellikler kazandıran 

nanoteknoloji yakın gelecekte endüstri alanında ve insan yaĢamında yeni kolaylıklar 

getireceği umulmaktadır. Kullandıklarımızdan binlerce kat hızlı bilgisayarlar, 

damarların içinde ilerleyerek hastalıkları tedavi edecek nanoaygıtlar, organların içinde 

ameliyat yapabilecek robotlar, betondan daha dayanıklı plastik binalar, hareketleri Ģarj 

edilmiĢ elektrik ile sağlanan yapay kaslar, çok daha hafif ve geliĢmiĢ silah sistemleri 

gelecekte karĢımıza çıkması beklenmektedir. Hatta enerji sarfiyatı sıfıra inebilecek ve 

zararlı her tür atıktan kurtulmak mümkün olacaktır [1]. Modern mikro üretim 

tekniklerinin geliĢmesi sonucu, herhangi uzay boyutu doğrultusunda kuantum 

mekaniksel olarak hapsedilmiĢ elektron sistemleri elde etmek mümkündür: kuantum 

kuyuları, kuantum telleri, kuantum noktaları ve karbon nanotüpler bunun tipik 

örnekleridir. Bu amaçla son yıllarda, yoğun bir Ģekilde çalıĢılan en önemli 

malzemelerden biri 1991 yılında Lijima [2] tarafından keĢfedilen Karbon Nanotüp 

(KNT)‟lerdir. KNT‟lerin iyi tanımlanmıĢ atomik yapıları, yapısal kararlılıkları ve 

nanoboyutlu olmalarından dolayı kendilerine özgü mekaniksel ve elektriksel 

özellikleri vardır. Bu “bir-boyutlu” malzemelerin yapısal ve elektronik özelliklerinden 

dolayı bilim ve teknolojinin pekçok alanında büyük bir ilgi çekmiĢtir [3–5]. Grafin 

tabakadan elde edilen silindirik yüzeyin yönüne, çapına ve tüp geometrisine bağlı 

olarak, ya metal ya da yarıiletken gibi elektronik özellikler göstermektedirler [6]. Bu 

durum karbon nanotüplerin yarıiletken teknolojisinde kullanılmaya baĢlaması 

elektronik aygıt yapımında çok ciddi geliĢmelere yol açabilecektir [7].  

 

Nanoyapılardaki tüplerin sentezlenmesinde baĢarılı olan tek elementin karbon 

olmadığı bulunmuĢtur. Bugüne kadar sentezlenen nanotüpler arasında bor nitrit [8,9] 

ve silikon karpit [10] nanotüpleri de bulunmaktadır. Ayrıca, son zamanlarda oksit 

tüplere daha yoğun ilgi gösterilmiĢtir. Bunlar arasında ZnO [11-16], CdO [17], MgO 

[18–20], NiO [21], BeO [22], TiO2 [23,24] gibi metal oksit nanotüpler sayılabilir. 

ZnO ve CdO gibi nanotüplerin sentezlenmesindeki zorluk, karbon nanotüpler gibi 

katmanlı malzemelerin sınırlı olmasıdır. ZnO nanoyapılar yarıiletken, optik, katalik 

ve piezoelektrik özelliklere sahiptir. Ayrıca yapısal ve elektronik özelliklerinden 
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dolayı varistör (elektronik devre elemeanı) ve gaz sensörleri olarak 

kullanılabilmektedirler [16]. 

 

Hu ve arkadaĢları [12], koltuk ve zikzak ZnO nanotüplerin bağ uzunluklarını, band 

aralını ve gerinim (strain) enerjilerini hesaplamıĢlar ve ZnO nanotüplerin strain 

enerjilerinin klasik 1/D
2
 starin yasası ile uyum gösterdiğini ve bütün ZnO nanotüplerin 

direkt bandının yarıiletken olduğunu, band kenarlarının Ģekillerinin değiĢmeden 

kalırken tüp yarıçapının artması ile birlikte band aralığının 2.005 ile 1.631 eV arasında 

değiĢtiğini bulmuĢlardır. 

 

Yang ve arkadaĢları [13], ZnO nanotüpler için, dielektrik fonksiyonun imajiner kısmı 

ve kayıp enerji fonksiyonu nanotüplerin kiralitesinden ve yarıçapından bağımsız 

olduğunu bulmuĢlardır. Bu tür optik özelliklerin optoelektronik sanayiinde önemli 

olması beklenmektdir.  

 

Yuan ve arkadaĢları [14], ZnO nanotüplerde, tüp yarıçapı arttıça Young modülünün 

azaldığını, belli bir değerden sonra sabit kaldığını bulmuĢlardır.  

 

Erkoç [15] Resricted Hartree–Fock (RHF) formülasyonunda Austin Model 1 (AM1) 

seviyesinde yarıdeneysel moleküler orbital self-consistant alan hesaplamaları yaparak 

(4,4) koltuk ve (4,0) zikzak tek duvarlı ZnO nanotüplerin yapısal ve elektronik 

özelliklerini araĢtırmıĢlar ve farklı enerji aralıklarının olduğunu buna bağlı olarak da 

optoelektrik cihazlarında uygulanabilirliğini bulmuĢlardır. 

 

Literatürde CdO nanotüplerle ilgili çok az sayıda deneysel [16] çalıĢma yer alır. Lu ve 

arkadaĢları [16] ,CdO nanotüpü buharlaĢtırma yöntemi kullanarak üretmiĢlerdir.  

 

Bildiğimiz kadarıyla CdO naotüplerin yapısal, elektronik, mekaniksel ve optik 

özellikleri hakkında yapılan sistematik bir çalıĢma henüz bulunmamaktadır. Biz bu 

çalıĢmada, CdO nanotüplerle ilgili var olan deneysel çalıĢmaya ilaveten, 

hesaplamalarımızı ab-initio VASP (Vienna Ab initio Simulation Package) program 

paketi [24–26] yöntemler kullanarak yaptık. Burada özellikle, CdO nanotüplerin 
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yapısal, elektronik, mekanik ve optiksel özellikleri üzerinde yoğunlaĢtık ve 

sonuçlarımızı önceki çalıĢmalarla karĢılaĢtırarak yorumladık.  

 

Bu tezin 2. ve 3. Bölümlerinde nanotüplerin tarihçesi, kristal yapısı, sentezlenme 

teknikleri, deneysel karaktarizasyonları özetle anlatılmıĢtır. 4.ve 5. Bölümlerinde 

sırası ile nanotüpler üzerinde teorik hesaplama yöntemleri ve karbon nanotüplerin 

elektronik yapısı, bant yapıları hakkında bilgi verilmiĢtir. 6. ve 7. Bölümlerde optik 

özellikleri ve mekanik özelliklerden kısaca bahsedilmiĢtir. 8. Bölümde ise metal 

oksit nanotüplerle ilgili genel bir bilgi verilip, ZnO ve CdO nanotüplerle ilgili elde 

edilen sonuçlar tartıĢılmıĢtır.  
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2. NANOTÜPLER 

 

Bu bölümde nanotüplerin tarihçesi ve nanotüplerin yapısı ve simetrik özellikleri ile 

ilgili kısa bilgiler verilmiĢtir. 

 

2.1. Nanotüplerin Tarihçesi 

 

Nanoteknoloji, atom ve moleküllerin bir araya getirilmesi ile nanometre ölçeklerde 

iĢlevli yapıların oluĢturulması Ģeklinde özetlenebilir. Neden nanometre sorusunu 

sorduğumuzda ise bunun cevabını verebilmek için, nanometrenin büyüklüğünü 

zihnimizde canlandırmamız gerekiyor [7]. Nano sözcük olarak, bir fiziksel 

büyüklüğün bir milyarda biri anlamına gelir. Bir nanometreyse, metrenin bir 

milyarda birine eĢit bir uzunluk birimidir. Ġnsan saç telinin çapının yaklaĢık 100.000 

nanometre olduğu düĢünülürse ne kadar küçük bir ölçekten bahsedildiği daha rahat 

anlaĢılır. Bir baĢka deyiĢle, bir nanometre içine yan yana ancak 2–3 atom dizilebilir; 

yaklaĢık 100–1000 atom bir araya gelerek nano ölçeklerde bir nesneyi oluĢturur. 

Bildiğimiz birçok molekül de nanoyapı tanımına giriyor. 20. yüzyılın baĢlarında 

maddeyi oluĢturan parçacıklardan, örneğin elektronların hem parçacık hem de dalga 

gibi davrandığı, yine bu ölçeklerde belirsizlik kuramının geçerli olduğu saptandı. 20. 

Yüzyılın ilk ve ikinci çeyreğinde makine imalat sanayinde de önemli geliĢmeler 

yaĢandı. Bu geliĢmelerden daha sonra yeni bir sanayi devrimi ortaya çıktı [27]. 

 

Klasik mekaniğin geçerli olduğu imalat sanayinde kullanılan malzemelerin atomsal 

yapısı, mekanik, elektronik ve manyetik özellikleri ancak kuantum mekanik 

sayesinde anlaĢıldı. Bu bilgiler ıĢığında yeni malzemeler de geliĢtirildi. En önemlisi, 

yarıiletken malzemeler, özellikle silisyum teknolojisi önem kazanıp, mikroelektronik 

sanayi hızla geliĢmeye baĢladı. Mikroelektronik, iletiĢim teknolojilerinden baĢlayıp 

her alanda uygulama buldu. Özellikle bilgisayarların ve biliĢim teknolojilerinin 

yaygın kullanımı, mikroelektronik baĢta olmak üzere, optoelektronik, fotonik 

teknolojilerinin geliĢmesinde itici kuvvet rolünü üstlendi. Bilgisayar kullanımının her 

alanda getirdiği hız, daha hızlı ve daha küçük bilgisayarlara olan talebi canlı tuttu. 

Günümüzde bilgisayarlarda aygıt boyutlan 50 nanometrenin altına inerken, mevcut 
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teknolojilerin çözemeyeceği ısınma problemleri ortaya çıkmakta. Bunun yanında 

daha küçük boyutlarda elektronik aygıtların iĢleyiĢindeki yarı klasik fizik kuramları 

geçerliliğini yitirip, kuantum olaylar önem kazanmaya baĢlamaktadır. Bilgisayarın, 

daha sonra internetin yaygın kullanımı, yaĢam tarzımızı da çeĢitli yönlerden etkiledi 

ve her gün daha küçük boyutlara inmeye, daha az yer kaplayan, daha az enerji 

harcayarak daha hızlı çalıĢabilen aygıtlar yapmaya zorladı [27]. 

 

Ünlü fizikçi Richard Feynman 1959‟da katıldığı bir konferanstaki konuĢmasında 

eğer atom ve molekül büyüklüklerinde imalat yapılabilirse birçok yeni keĢiflerin 

olabileceğini söylemiĢ böyle bir Ģeyin gerçekleĢmesi için ise ilk baĢta nano ölçekte 

özel ölçme üretim yöntemlerinin geliĢtirilmesi gerektiğini belirtmiĢtir [7]. Feynman 

nanoyapıların bu yönünü vurgulayarak bilim insanlarının dikkatlerini nanometre 

boyutlarına çekmek için çaba gösterdi. O sıralarda kimyacılar da mikroelektronik 

sanayisine seçenek oluĢturmak üzere moleküllerden transistor yapmayı önerdiler. 

Moleküler transistör yapımının baĢarılması, Bell Laboratuvarları' nda 1940‟lı yıllarda 

Shockley, Bardeen ve Brattain tarafından yapılan ve bir yumruk büyüklüğünde olan 

katıhal transistorün boyutunun, yaklaĢık yüz milyonda bir küçülmesi anlamına 

gelmekteydi. Ancak, moleküler transistörlerin birbirlerine iletken tellerle 

bağlanmaları ve bu transistörlerden bütünleĢik devre yapılması, çözümü zor 

problemleri de beraberinde getirdi. Bu nedenle silisyum mikroelektronik teknolojisi 

hâlâ egemenliğini sürdürebilmektedir. 

 

1980‟li yıllarda peĢ peĢe gelen Nobel Fizik Ödüllerine konu olan çeĢitli bilimsel 

çalıĢmalar hem nanometre ölçeklerinde saklı yeni davranıĢları ortaya çıkardı, hem de 

atomu görüp onu istediğimiz yere taĢıyabilmemize olanak verecek yeni geliĢmelere 

yol açtı. Önce taramalı tünelleme mikroskobunun (STM) daha sonra atomik kuvvet 

mikroskobunun (AFM) keĢfi, yüzeyde bulunan atomların ve moleküllerin 

gözlenmesine, atomsal düzeyde tepkimelerin izlenmesine olanak tanıdı. Dr. Eigler 

yüzeyde bulunan bir atomun STM ucuyla baĢka bir yere nasıl taĢınabileceğini, 

yüzeyle uç arasında atomun isteğe bağlı olarak hareket ettirilerek nasıl akım Ģiddetini 

ayarlayan atom-anahtarı yapılacağını gösterdi. Böylece 20. Yüzyılın son çeyreğinde, 
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doğada bulunmayan yeni nanoyapıların atomsal düzeyde tasarlanarak sentezlenmesi 

devri baĢlamıĢ oldu [27]. 

 

Karbon nanotüplerin bilimsel macerası 1985‟te 60 ya da daha fazla karbon atomunun 

birleĢtirilmesiyle oluĢan futbol topu Ģeklindeki moleküllerin (fulleren) keĢfiyle 

baĢlamıĢtır. Bu keĢiften sonra birçok laboratuar sıcak karbon buharını 

yoğunlaĢtırarak futbol topu Ģeklindeki molekülleri elde etmeye çalıĢmıĢ; bu elde 

etme iĢleminden küçük değiĢiklerle çeĢitli Ģekil ve boyutlarda küreye benzer yapılar 

elde edilmiĢtir. Ġlk tüp Ģeklindeki molekülleri, 1991‟de elektron mikroskobu uzmanı 

Sumia Iijima, fullerenlerin ark boĢalımı sentezi sırasında katodda biriken malzemeyi 

incelerken gözlemlemiĢtir. Kısa bir süre sonra Thomas Ebbesen ve Pulickel Ajayan 

(Iijima‟ nın laboratuarından ) çeĢitli ark boĢalımı koĢulları altında büyük miktarlarda 

nanotüp üretilebileceğini göstermiĢtir. Ama standart ark boĢalımı metoduyla ancak 

çok katmanlı tüpler üretilebilmiĢtir. 1993‟de tek katmanlı nanotüplerin elde edilmesi, 

karbon nanotüplerin geliĢmesinde büyük bir aĢama olmuĢtur. 1996'da Rice 

Üniversitesi AraĢtırma Grubunun tek katmanlı nanotüp grupları oluĢturmada daha 

etkin bir yöntem bulmasıyla, çok sayıda karbon nanotüp deneylerinin önü açılmıĢtır. 

Arzu edilen nanotüpler 1200°C fırında karbonun lazer-buharlaĢtırılmasıyla elde 

edilmiĢtir. 

 

Ġnsanlık, 60 yıl içinde metre-milimetre büyüklüğünde malzemeyi kesici takımlarla 

iĢleyen ya da yüksek sıcaklıklarda kalıplara dökerek ya da döverek Ģekillendiren 

imalat teknolojisinden, atomsal düzeyde malzemeyi tasarlayıp yeni moleküller 

oluĢturmaya yönelik bir imalat yöntemine geçti ve nanoteknolojiyle tanıĢtı. 

Nanoteknoloji nanoölçeklerde malzeme tasarlayıp üretmeyi, bu malzemelerden yeni 

yöntemlerle aygıt üretmeyi amaçlamaktadır. 

 

Son on yılda nanoparçacıklar, nanokatmanlı yapılar, elektrik–optik mekanik 

nanocihazlar ve nano yapılı biyolojik malzemeler olmak üzere nanoteknolojinin her 

alanında kayda değer ilerlemeler görüldü. Örneğin çelikten daha sert, plastik kadar 

esnek ve enerjiyi Ģimdiye kadar keĢfedilen tüm maddelerden daha iyi ileten karbon 

nanotüp (KNT) adı verilen ürün endüstriyel bir devrim niteliği taĢımaktadır. 
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Nanotüpler polimerlerin yapısına girerek arabalardaki plastik parçaları 

güçlendirmekte ve normalde yalıtkan olan maddeleri iletken hale getirmekte 

kullanılmaktadır. Radarı saptıran boyalar yakın bir gelecekte kullanılmaya 

baĢlanacaktır. Bilgisayar teknolojisinde iĢlemcileri ve bellekleri oluĢturan 

transistörlerdeki silikonun yerini nanotüplerin alması planlanmaktadır. Fiber 

optiklerde ıĢığı taĢımakta ve hücre içindeki ilaçlarda kullanılması düĢünülmektedir. 

Dokumada kullanılacak elektronik fiberler sayesinde, istenildiğinde renk 

değiĢtirebilen, vücudumuzu zararlı ıĢınlardan koruyan, güneĢ enerjisinden elektrik 

üreterek yazın soğutan, kıĢın ısıtabilen giysilerin yakın bir zamanda vitrinlere 

çıkması beklenmektedir. Özel polimerler sayesinde terin emilip vücudun kuru 

kalmasını sağlayan, su tutmayan giysiler geliĢtirilmektedir. Buna dayanarak 

nanoteknolojinin etkilerinin gelecek 20–30 yıl bilim ve teknolojinin bütün 

alanlarında özellikle haberleĢme, malzeme bilimi, uzay araĢtırmaları, ulusal 

güvenlik, enerji ve çevre olmak üzere yer alacağını söyleyebiliriz [28]. 

 

2.2. Grafit  

 

Karbon periyodik tabloda altıncı ve dördüncü sütundaki elementler arasında en 

düĢük atom numarasına sahip elementtir. Karbonun iki ana allotrobu vardır; Grafit ve 

elmas. Grafit ve elmasın haricinde yakın zamanda keĢfedilmiĢ allotropları fulleren ve 

nanotüplerdir. Elmas ve Grafit karbonun üç boyutlu, nanotüp bir boyutlu ve fulleren 

sıfır boyutlu allotrobudur. Yakın zamanda da iki boyutlu allotrobu olan grafin 

keĢfedilmiĢtir [29]. 

 

 
 

ġekil 2.1 Karbon allotroplarının kristal yapısı. (Soldan sağa) Üç boyutlu elmas ve grafit 

(3D); iki boyutlu grafin (2D); bir boyutlu nanotüp (1D); ve sıfır boyutlu 

fuleren (0D). 
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Elmasta karbon atomları elmasa dayanıklılığını veren düzgün bir kristal yapı 

oluĢturur. Fakat grafitte ise durum tam tersidir. Grafin tek atom kalınlığındaki karbon 

atomlarının petek Ģeklinde dizilmesi ile oluĢmuĢtur. Grafit ise birçok grafin 

tabakasının bir biri üzerine kümelenmesi ile oluĢmuĢtur. Tabakalar birbirlerine zayıf 

Van der Waals kuvvetleri ile bağlıdır. Bu da tabakaların kolayca hareket etmesine 

neden olur [ 29]. 

 

2.3. Karbon Nanotüplerin Kristal Yapısı ve Simetrik Özellikleri 

 

Karbon nanotüplerin kristal yapısını tanımlamak için birim hücreyi tanımlayan birim 

vektörlerle ifade edilen kiral vektör ve dönüĢüm vektörü gibi bazı ifadeler kullanılır. 

Karbon nanotüpün kristal yapısı incelendiğinde karbon nanotüpün özellikleri 

hakkında bilgiye sahip olunur. 

 

Tek duvarlı karbon nanotüp silindir Ģeklinde sarılan bir grafen tabaka olarak 

tanımlanır. Bu yapı eksensel simetriye sahip olan bir boyutlu yapıdır ve bir sarmal 

yapı göstermesi kiralitesi olarak isimlendirilir [30]. 

 

2.3.1. Karbon nanotüplerinin sınıflanması 

 

Tek Duvarlı Karbon Nanotüpler (TDKNT), çapı yaklaĢık 0.7–10.0 nm‟ye sahip 

olmalarına rağmen gözlenebilen çoğunun 2 nm den küçük çaplara sahip olan içi boĢ 

silindir Ģeklindeki yapılardır. 
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ġekil 2.2. Grafin yüzeyin sarılması 

 

Grafin levhanın kıvrılma yönü TDKNT‟ lerin yapısını ve fiziksel özelliklerini 

belirlemektedir. Kıvrılma yönüne göre TDKNT‟ler ikiye ayrılır: 

 

1. Akiral yapı: Ayna görüntüsünün yapısı orijinal yapı ile aynı olan simetrik bir 

yapıdır. Achiral yapı da altıgen örgünün TDKNT ekseni doğrultusundaki 

görüntüsüne göre ikiye ayrılır: 

 

a ) Koltuk 

b ) Zik-zak 

 

2-Kiral Yapı: Ayna görüntüsünün yapısı orijinal yapıyla anti-simetrik olan spiral 

simetriye sahiptir [31]. 
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           (a)                         (b)                           (c) 

ġekil 2.3. Farklı TDKNT yapıları a)Koltuk b) Kiral c) Zik-zak   

 

2.3.2. Kiral vektör: 


hC  

 

TDKNT‟nin yapısı, nanotüp eksenine dik doğrultudaki Chiral Vektörü (


hC ) 

tarafından belirlenir.  

 

 

ġekil 2.4. Kiral vektörünün TDKNT üzerinde gösterimi 
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Nanotüpün açılmıĢ petek örgüsü ġekil 2.4‟de gösterilmektedir, bu Ģekilde; nanotüp 

ekseninin yönü OB


 vektörüdür. TDKNT‟ün kiral vektörünü ise OA


 vektörü 

tanımlar. O, A, B ve B′ noktalarından oluĢan petek örgüyü katladığımızda O ve A 

noktaları ve B ve B′ noktaları çakıĢır. 

 

 
 

ġekil 2.5. 


hC (OA) vektörü, T(OB) öteleme vektörü, R simetri vektörüdür 


1a  ve 


2a  

ise birim vektörlerdir.  
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Chiral vektörün büyüklüğü karbon nanotübün çevre uzunluğunu verir ve  

 



 21 amanCh                                                                                                       (2.1) 

 

Ģeklinde gösterilir. Buradaki 


1a  ve  


2a  vektörleri aralarında 60 derece açı bulunan 

ortagonal olmayan altıgen gerçek uzay baz vektörleridir.  
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Buradan yola çıkarak aralarındaki bağıntı; 


1a .


1a =


2a .


2a = 2a  ve 


1a .


2a =
2

2a  

tanımlanır. (2.1) eĢitliğindeki n ve m katsayıları sırasıyla 


1a  ve 


2a  baz vektörleri 

doğrultusundaki tam sayılardır. Hegzagonal simetriden dolayı nm 0 Ģeklinde bir 

iliĢki vardır. Kiralite vektörüne göre üç tip tüp KNT vardır [30]. 

 

mn   durumunda ),( nnCh   vektörü Koltuk KNT (örnek: )...12,12(),4,4(hC ); 

 

0m  durumunda    )0,(mCh   vektörü Zikzak KNT (örnek: )....)0,12(),0,5(hC ; 

 

nm 0  durumunda ),( mnCh   vektörü Kiral KNT yapıyı ifade eder. 

 

Æizelge 2.1. KNT‟lerin sınıflandırılması [30] 

 

Yapı   

hC  

Koltuk 30
0 

(n,n) 

Zikzak 0
0 

(n,0) 

Kiral 0300    (n,m) 
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Æap ve Kiral açıs , KNT‟ nin karakterize edilmesinde kullanıla baĢlıca 

parametrelerdir.  

 

KNT‟nin çapı )( td , “L” tüpün çevre uzunluğu olmak üzere, 

 



L
d t                                                                                                                       (2.3) 

 

nmmnaCCCL hhh 


222
1

).(                                                                (2.4) 

 

mnmn
aC

d h

t 



22


                                                                                  (2.5) 

 

olarak tanımlanır [32]. KNT yapıda karbon atomları arasındaki bağ uzunluğu 1,44 
0

A  

olmak üzere örgü sabiti 30aa   olmak üzere, 

 

0

21 49,244,1.3 Aaaa 


  olarak bulunur. 

 

Kiral açısı )( , 


hC ile 


1a  vektörleri arasındaki açıdır.  , petek örgünün hegzagonal 

simetrisinden dolayı 
0300    arasında değerler alır. Kiral açısı  , nanotüp 

eksenin doğrultusuna göre altıgenlerin eğim açısını belirler. Kosinüs teoreminden   

açısı; 

 

 
 

nmmn

mn

aC

aC

h

h




















22

1

1

2

2.
cos                                                                     (2.6) 

 

Ģeklinde verilir [30].  
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00  ise zikzak KNT, 030  koltuk KNT, 
0300    ise Kiral KNT olur. 



hC  

ve  , KNT‟nin yapısal özelliklerini belirler. TDKNT üzerinde yapılmıĢ teorik 

çalıĢmalar, KNT‟ nin elektronik özelliklerini Kiralite vektörüne bağlı olarak 

tanımlamaktadır. Hesaplamalar, 
 

3
2 mn 

 değerinin tamsayı olması halinde 

KTN‟nin metalik aksi tadirde yarıiletken olduğunu göstermektedir [30]. Örneğin, 

elektrik iletkenliklerine göre koltuk KNT‟ler iletken, zikzak KNT‟ler yarıiletken 

özelliktedirler.  

 

2.4. Öteleme Vektörü ( )


T  

 

Öteleme vektörü 


T  bir boyutlu KNT‟nin birim vektörü olarak tanımlanır. 


T  vektörü 

nanotüp eksenine paralel ve Ģekil 3.4‟deki sarılmamıĢ petek tabakasındaki Kiral 

vektörüne (


hC ) diktir. OB olarak gösterilen öteleme vektörü 


T , 


1a  ve 


2a  baz 

vektörlerinin lineer kombinasyonu olarak,  

 



 2211 atatT                                                                                                         (2.7) 

 

olarak tanımlanır ( 1t  ve 2t ) tamsayılardır [30]. Öteleme vektörü 


T , 


OB vektöründen 

yani 


hC vektörünün normalinden geçen 2-boyutlu grafin tabakanın birinci örgü 

noktasına karĢılık gelir. Bundan dolayı 1t  ve 2t ‟nin “1” den baĢka ortak böleni 

yoktur. 


T .


hC = 0 diklik bağıntısını kullanarak 1t  ve 2t ‟nin m ve n cinsinden ifadesi; 

 

 

rd

nm
t




2
1 , 

 

rd

mn
t




2
2                                                                                 (2.8) 

 

olarak bulunur. Burada rd , (2m+n) ve (2n+m)‟ nin en büyük ortak bölenidir.  
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Ayrıca d, n ve m tamsayılarının en büyük ortak böleni (EBOB) olarak tanımlanırsa 

rd  ile d arasındaki iliĢki aĢağıdaki gibi olur. 

 

eğer (n-m) 3d‟ nin katı ise rd = 3d; 

eğer (n-m) 3d‟ nin katı değil ise rd =d 

 

Örnek; 


hC = (16,0) olan bir KNT için d= EBOB (16,0) = 16 ve n-m = 16. Buna göre 

rd = d= 16 alınır. Öteleme vektörünün büyüklüğü; 

 

rd

L
TT

3




                                                                                                         (2.9) 

 

bağıntısı ile verilir. 

 

Bir boyutlu karbon nanotüpün birim hücresi 


hC ve 


T  vektörlerinin vektörel çarpımı 













TCh yani 


hC ve 


T  vektörlerine göre belirlenen OAB
ı
B dikdörtgenin alanıdır. 

Tek bir hegzagonun alanı ise 


1a  ve 


2a baz vektörlerinin vektörel çarpımı 











21 aa  

ile belirlenir. Böylece KNT birim hücresi içerisindeki bulunan hegzagonların sayısı 

(N); 

 

 
rr

h

da

L

d

nmmn

aa

TC

N
2

222

21

22














                                                               (2.10) 

 

bağıntısı ile bulunur. Her bir hegzagonda 2 tane karbon atomu olduğuna göre KNT 

birim hücresindeki toplam karbon atomu sayısı 2N dir [30]. 
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2.5. Simetri Vektörü )(


R  

 



R  simetri vektörü, KNT içindeki karbon atolarının yerini belirlemek için kullanılır. 

Karbon atomlarının konum vektörleri KNT birim hücresi içerisinde i = 1,2,…,N 

olmak üzere, i defa 


R  vektörü ile belirleyebilirz. i


R  birim hücre dıĢına çıktığında 

periyodik sınır koĢulları kullanılarak birim hücre içerisine kaydırılır. ġekil 2.5‟de 

gösterildiği gibi 


R  simetri vektörünün 


hC ve 


T  vektörlerine izdüĢümlerini ifade 

etmek uygundur. 

 

 

ġekil 2.6. 


R = ),(   simetri operasyonu,  nanotüp ekseni etrafındaki dönme 

açısı  ise T vektörü doğrultusundaki geçiĢ [30] 

 



R , 


1a  ve 


2a vektörlerine bağlı olarak yazılabilir. 



 21 aqapR     (p ve q tam sayılar).                                                                  (2.11) 
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ġekil 2.7. Kiral KNT için Simetri Vektörü [30] 

 

2.6. Birim Hücre ve Brillouin Bölgesi 

 

Gerçek uzayda bir karbon nanotüp için birim hücre Ģekil 3.4‟ de görüldüğü gibi kiral 

vektör 


hC  ve öteleme vektörü 


T  ile genelleĢtirilen OAB
ı
B dikdörtgeniyle verilir. 

Birim hücrede 2N tane karbon atomu olduğundan N tane bonding   ve N tane anti-

bonding *  elektronik enerji bandı vardır. Benzer Ģekilde fonon dispersiyon 

bağıntısı birim hücrede her bir karbon atomu baĢına bir yer değiĢtirme vektörü 

oldğundan 6N tane dal içerir. 

 

Nanotüp ekseni boyunca olan ters örgü vektörü 


2K ve çembersel yöndeki ters örgü 

vektörü 


1K  in ifadeleri ijji KR 2. 


 bağıntısından elde edilir, burada 


iR  gerçel 

uzayda örgü vektörü ve 


2K ters uzayda örgü vektörüdür. 


1K , 


hC doğrultusundaki 

farklı k dalga vektörü sayılarını verir.  

 



hC .


1K = 2                 0. 1 


KT                                                                           (2.12) 
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

hC .


2K = 0                   2. 2 


KT                                                                       (2.13) 

 

Bağıntılarını kullanarak 


1K ve 


2K ters örgü vektörleri 

 


















21121

1
btbt

N
K , 


















212

1
bnbm

N
K                                                     (2.14) 

 

olarak bulunur. 

 

Buradaki 


1b  ve 


2b vektörleri altıgen örgünün ters örgü vektörleridir. ġekil 2.7‟ de 



hC = (4,2) lük kiral nanotüp için ters örgü vektörleri gösterilmiĢtir. Birinci Brillouin 

bölges WW
ı
 doğru parçasından oluĢur.  

 
ġekil 2.8. KNT‟ün Birinci Brillouin Bölgesi 

 

Grafenin ters örgü vektörü 

















21121 btbtKN ‟dir ve 


1KN  kadar fark eden iki 

dalga vektörü özdeĢtir. 1t  ve 2t ‟ nin birden baĢka ortak böleni olmadığından (N-1) 

tane 


1K  )1,....,1(  N  vektörlerinden hiçbiri grafenin ters örgü vektörü olamaz. 

Bu nedenle )1,.....0(  N  tane vektör, 


hC üzerindeki periyodik sınır koĢulları ile 
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iliĢkili kuantize edilmiĢ dalga vektörlerinden kaynaklanan N tane 


k  vektöründen 

ortaya çıkar. ġekil 3.7‟de, 


hC = (4.2) için 


k  vektörleri N=28 paralel çizgi 

parçalarıyla gözsterilmiĢtir. Paralel doğrların hepsinin uzunluğu bir boyutlu birinci 

Brillouin bölgesinin uzunluğu 
T

2
 kadardır.



k ‟nın N kesikli değeri için N adet 1B‟lu 

enerji bantı oluĢur. Sonsuz uzunlukta bir KNT için nanotüp boyunca 


T ‟deki öteleme 

simetrisinden dolayı


2K yönündeki dalga vektörleri süreklidir. Ancak numunenin 

sonlu bir tL  boyu olduğunda dalga vektörleri arasındaki uzaklık 
tL

2
 olacaktır. Bu 

sonuç deneysel gözlemlerle uygundur [32]. 
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3. NANOTÜPLERĠN SENTEZLENMESĠ 

 

3.1. Nanotüplerin Sentezlenme Teknikleri 

 

Karbon nanotüpler üç ayrı yöntemle üretilmektedir. Bunlar ark boĢalım, lazer 

aĢındırma ve karbon buhar birikimidir. Nanotüp yapısının oluĢumuna ait yollar 

detaylı olarak bilinmemekte fakat nanotüp yapısının oluĢumunda birden çok 

mekanizmanın rol aldığı düĢünülmektedir. Üç basamaklı bir mekanizmaya göre 

nanotüplerin ve fullerenlerin oluĢumunda metal katalizör parçacığı üzerinde 

öncelikle bir baĢlatıcı bir C2 yapısı oluĢur. Bu yarı kararlı karbür parçacığından hızla 

çubuğa benzer bir yapı oluĢurken grafit özelliğinde duvarlar yavaĢça meydana çıkar. 

Bu mekanizma elektron mikroskobu görüntüleri ile açığa çıkarılmıĢtır [33]. Farklı 

üretim tekniklerinde kullanılmakta olan farklı atmosferik Ģartlara göre küçük 

değiĢiklikler olmasına rağmen genel olarak her üç teknikte de karbon nanotüp 

yapısının oluĢum Ģekli benzerdir [34]. 

 

3.1.1. Ark boĢalım (arc discharge) tekniği 

 

Ark buharlaĢma tekniği, ilk keĢfedilen ayrıca laboratuar imkânlarında kolayca 

yapılabilecek ve en geniĢ kullanım alanı olan bir yöntemdir. Fakat diğer yöntemlerle 

karĢılaĢtırıldığında bu yöntemde daha az saflıkta yapılar oluĢur ve ürün 

nanotüplerden Fe, Ni, Co gibi katalitik metallerin ayrılmasını gerektirir. Bu 

yöntemde C60 üretim yönteminden farklı olarak inert gaz (helyum, argon vb) 

ortamında grafit elektrotları yüksek arklama (örneğin 20V, 50–100 A) sırasında 

temas halde değil birbirine değmeyecek kadar yakın (yaklaĢık 1 mm) tutulur. 

Katalizör olarak metal parçacıkları (ağırlıkça % 1) eklenebilir. Uygulanan akım iki 

elektrot arasında yüksek sıcaklıkta bir akıĢa yol açarak anottan buharlaĢan karbonun 

bir kısmının katotta silindirik olarak tekrar yoğunlaĢtırır. Bu silindirik tortunun 

merkezinde hem nanotüpler hem de nanoparçacıklar oluĢur. Yüksek verimde 

nanotüplerin oluĢumu plazma akımının düzenliliğine ve karbon elektrotundaki 

birikimin sıcaklığına bağlıdır [35]. 
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Argon ve helyum gazı ortamında üretilen tek duvarlı karbon nanotüplerinde çapların 

değiĢtiği gözlenmiĢtir. Ortamı oluĢturan argon-helyum gazlarının termal iletkenlik ve 

yayınırlık katsayıları, gazların bağıl deriĢimleriyle etkilenmekte; ısıl transfer, kütle 

yayınırlılığı, sıcaklık ve ortamdaki karbon-metal parçacıklarının yoğunlukları ile 

nanotüplerin çapları belirlenebilmektedir [35]. Bu metotta eğer anot metal 

katalizörleri (Fe, Co, Ni vb) ile doplanırsa 1.2–2.4 nm çapında tek duvarlı karbon 

nanotüpleri elde edilir. Eğer her iki elektrot da grafit ise ürünün MWCNT olması 

beklenir. Ancak bu metotta fullerenler, amorf karbon ve grafit tabakaları gibi yan 

ürünler de gözlenir. 

 

3.1.2. Lazer aĢındırma (laser ablation) tekniği 

 

Lazer AĢındırma tekniğinde farklı gaz atmosferlerinde, yüksek sıcaklık fırınında 

(1200
o
C) kuartz tüp içerisindeki grafit ve metal katalizör parçacıkları üzerine lazer 

sinyali gönderilir ve buharlaĢtırılır. BuharlaĢtırılan maddeler soğudukça küçük 

karbon molekülleri ve atomları daha büyük kümeler oluĢturmak üzere yoğunlaĢırken 

bu esnada katalizör daha yavaĢ yoğunlaĢır [36]. 

 

BaĢka bir mekanizmada fulleren veya grafit tabakasına Ni veya Co katalizörleri 

iliĢerek fullerenin kapanmasını engeller ve tüplerin oluĢumuna yol açar [37,38]. 

Lazer aĢındırma yöntemi ile % 90‟a varan saflıkta nanotüpler üretilebilir. Bu metotta 

da eğer saf grafit elektrotlar kullanılırsa MWCNT‟ler, eger Co, Ni, Fe, gibi 

katalizörler içeren grafit çubuklar kullanılırsa SWCNT‟ler üretilmektedir. 

 

3.1.3. Karbon buharı birikimi (carbon vapor deposition, CVD) tekniği 

 

Karbon buhar birikimi tekniğinde gaz fazında bir karbon ile gaz haldeki karbon 

molekülüne enerjinin geçmesi için bir enerji kaynağı (plazma veya dirençle ısıtılmıĢ 

bir bobin) kullanılır. En çok kullanılan gaz kaynakları metan, etan, karbon monoksit 

ve asetilendir. Enerji kaynağı reaksiyona girecek atomik karbonu oluĢturmak amacı 

ile kullanılır. Ġki aĢamadan oluĢan bu yöntemde öncelikle katalizör yüzeyi hazırlanır. 

Gaz fazındaki karbon Ni, Fe veya Co gibi bir katalizörle kaplanmıĢ ve ısıtılmıĢ olan 
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substrata doğru hareket eder. Ġkinci aĢamada nanotüpler kimyasal olarak (genellikle 

amonyak ile) veya ısıl tavlama ile aĢındırılmıĢ yüzeyde kümeler oluĢturarak elde 

edilir. Karbon nanotüplerinin mükemmel diziliĢi CVD metodu ile nano boyutta 

kontrol edilebilir. Karbon nanotüpleri bu metotta 650–900
o
C sıcaklıkta sentezlenir 

[39–41]. 

 

Karbon buharı birikimi yönteminde nanotüplerin oluĢumu daha yavaĢ olmasına 

rağmen tek duvarlı veya çok duvarlı karbon nanotüplerinin üretiminde seçici 

özellikler gösterir. Besleme gazı yüksek kararlılığından dolayı düĢük sıcaklıklarda 

bozunmamasına rağmen katalizör yüzeyinde bozunur ve katalizörün nano 

parçacıkları üzerinde toplanarak farklı özellikte nanotüpleri oluĢturur. CVD 

metodunun avantajları daha büyük miktarlarda ürün elde edilebilirken daha düĢük 

sıcaklıklarda çalıĢılması, düzgün bağlı karbon nanotüpleri elde edilebilmesidir. 

Katalizör seçimi yapılarak karbon nanotüplerinin büyümesi ve tasarımı kontrol 

edilebilir. Fakat bu avantajlarının yanında katalizörler safsızlık olarak nanotüplerde 

kalabilmekte nanotüp kusurları gözlenmektedir. 

 

3.2. Nanotüplerin Deneysel Karakterizasyonları  

 

3.2.1. Taramalı tünelleme mikroskobu ( STM ) 

 

Gerd Binnig ve Heinrich Rohrer tarafından Ġsviçre‟de IBM laboratuvarlarında 1981 

yılında atomların fotoğrafını çekebilen taramalı tünelleme mikroskobu (STM) icat 

edildi. Tünelleme mikroskobunun çalıĢma ilkesi oldukça basittir. En uç kısmında tek 

atom kalacak kadar sivriltilmiĢ bir metal iğne yüzeye yaklaĢtırılır, iğne yüzeye 0.3–

0.4 nm kadar yaklaĢtığında iğneden elektronlar (iğne yüzeye değmediği halde) 

atlamaya baĢlarlar. 

 

Birim zamanda iğneden yüzeye akan elektron sayısı, yani tünelleme denen bu olayda 

geçen akım iğneyle yüzey arası uzaklığın üstel bir fonksiyonudur. Bu fonksiyon o 

kadar hızlı değiĢir ki, iğne yüzeye 0.1 nm daha yaklaĢtırılsa, tünelleme akımı on kat 

artar. Bir geri besleme devresi akımı sabit tutmak için sürekli olarak iğneyle yüzey 
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arasındaki mesafeyi korumaya çalıĢır. Ġğneyi 0.001 nm duyarlılıkla kontrol etmek 

için piezoelektrik kristaller kullanılır. 

 

Bu malzemeler voltaj uyguladığımızda çok az miktarda uzayıp kısalma özelliğine 

sahiptir. Bu geribesleme devresi çalıĢırken biz iğneyi yüzeyde yine piezo 

malzemelerle tararsak, iğnenin aĢağı yukarı hareketi yüzeydeki atomları izleyecektir. 

Æünkü atomların çevresinde elektron yoğunluğu genellikle daha fazladır. Bir 

bilgisayar denetiminde çalıĢan bu mikroskoplarda alınan atomların pozisyon bilgileri, 

bilgisayarda iĢlenip, 2 ve 3 boyutta gösterilerek atomlar görünür hale getirilir [42]. 

 

 
ġekil 3.1. Taramalı tünelleme mikroskobunun çalıĢma Ģeması 

 

Bu güçlü mikroskoplarla ilk defa atomları yüzeyde tek tek görüntülemek, daha sonra 

atomları, molekülleri yüzeyde istediğimiz gibi tek tek dizmek, tek atom üzerinde 

deneyler yapmak ve onlarla futbol oynamak bile mümkün oldu. Bu önemli buluĢun 
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mucitleri oldukça kısa bir süre içinde, 1986 yılında Nobel Fizik Ödülü'nü kazandılar. 

Ölçülen sinyal tünel akımı gibi kullanıldı. STM‟ lerin tek kusuru, yalnızca iletken ve 

yarıiletken yüzeylerde atomları görüntüleyebilmesiydi ve yalıtkanlarda çalıĢmıyordu 

[43]. 

 

       
 

ġekil 3.2. TDKNT‟ün STM görüntüleri 

 

3.2.2. Atomik kuvvet mikroskobu ( AFM ) 

 

1986 yılında ucunda tek atom olan iğneyle yüzey atomları arasındaki kuvveti 

ölçebilecek kadar duyarlı bir cihaz olan atomik kuvvet mikroskobu (AFM) 

geliĢtirildi. Böylece STM‟de ki kısıtlamalar ortadan kaldırıldı (ġekil 3.2). Atomlar 

arası kuvvetler, kimyasal bağların oluĢmasını sağlar. Eğer iki atomu birbirine 

yaklaĢtırırsak (örneğin; iki oksijen atomu) birbirleri arasında bir çekim kuvveti 

oluĢur ve bir süre sonra oksijen molekülü ortaya çıkar.   

 

Atomlararası kuvvetler hep çekici değildir. Eğer aynı oksijen molekülünü alıp, 

oksijen atomlarını birbirine doğru yaklaĢtırmaya çalıĢırsak, bu sefer birbirlerini 

itmeye baĢlayacaklardır. AFM‟de ölçülen kuvvetler piko-Newton ile nano-Newton 

düzeyindedir. Bu kadar küçük kuvvetleri ölçmek için, Hooke kanunu F=-kx 

günümüze uyarlanarak kullanılmaktadır. Sivri iğneler çok küçük silisyum yaylar 

üzerine mikrofabrikasyon teknolojisiyle yerleĢtiriliyor ve iğneyle yüzey arasındaki 

kuvvet nedeniyle bükülen yayın sapması, yani kuvvet, genellikle yayın arkasına 

odaklanan lazer ıĢığının sapmasının, bir fotodetektör sayesinde çok duyarlı bir 

Ģekilde ölçülmesiyle belirleniyor. Bir geribesleme devresi yine STM‟deki gibi 
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iğneyle yüzey arasındaki kuvveti sabit tutuyor; iğne yüzeyde taranırken ölçülen iğne 

hareketi, bize yüzeyin fotoğrafını atomik çözünürlüğe kadar verebiliyor. 

 

AFM ile atomik çözünürlük Ģu anda yalnızca ultra yüksek vakumda elde 

edilebilmektedir. Atomik çözünürlük atmosferde ve sıvıda da elde edilebilir, fakat 

mikroskopların kuvvet çözünürlüğü henüz bu iĢ için tam olarak yeterli değil. 

AFM‟leri sıvıda atomik çözünürlüğe ulaĢtığı zaman, biyolojide çok büyük bir yenilik 

getirebilir; protein, DNA vb. gibi hayatın temel yapıtaĢlarını atom atom incelemek, 

sonra da değiĢtirmek belki bir gün mümkün olabilir [42]. 

 

 

ġekil 3.3. AFM‟de elde edilmiĢ karbon nanotüplerin yüksek yoğunluklu yüzey resmi 

 

3.2.3. Diğer Teknikler 

 

Diğer teknikleri baĢlıklar altında vereceğiz. En önemli ve kullanılan teknikler 

yukarıda anlatıldığı gibidir. Kullanılan diğer teknikleri maddeler halinde aĢağıdaki 

gibi sıralayabiliriz [44]. 

 

 Ters Fotoemisyon Spektroskopisi Sistemi  

 DüĢük Enerjili Elektron Kırınımı Sistemi  

 Ozon Destekli Temizleme Sistemi  

 Spin Örtücü Sistemi  

 Dondurarak Kurutma Sistemi 
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4. NANOTÜPLER ÜZERĠNDE YAPILAN TEORĠK HESAPLAMALAR  

 

4.1. Yoğunluk Fonksiyonu Teorisi (Özet bilgi) 

 

Bu bölümde, çok güçlü birer hesaplama tekniği olan ab-initio yöntemlerin fiziksel 

temeli aĢağıda özetle verilmiĢ, bölüm 5 ,6 ve 7‟de ise bu yöntemlerin nanotüplere 

uygulanmasından bahsedilmiĢtir. 

 

Yoğunluk fonksiyonu teorisi (YFT), atomik ölçekteki sistemler için çok cisim 

probleminin çözümünde bir standart olarak ortaya çıkmıĢ ve son yıllarda katıların bulk 

ve yüzey özelliklerinin yanı sıra nano tüplerin fiziksel özelliklerinin incelenmesinde 

de kullanılmaktadır [45–48]. YFT ilk olarak, Hohenberg ve Kohn [45] ve arkasından 

Kohn-Sham [46] tarafından, elektron gazında değiĢ-tokuĢ ve korelasyon etkisini 

tanımlamak için geliĢtirlmiĢtir. Bu teorem, N elektronlu etkileĢim problemini, taban 

durum parçacık yoğunluğu 


)(r cinsinden ifade etmektedir. Kohn-Sham denklem 

sistemi ise çok elektron problemi yerine tek elektronlu denklem setlerinin biçimsel 

olarak kullanmanın nasıl mümkün olduğunu göstermektedir. Bu bölümde öncelikle 

çok cisim problemi ve Born- Oppenheimer yaklaĢımı daha sonra da dalga fonksiyonu 

ve yoğunluk fonksiyoneli yaklaĢımları farklı kaynaklardan yararlanarak özetlenmiĢtir 

[49–53] 

 

4.1.1. Çok cisim problemi 

 

Kristaller elektronlar ve çekirdekten oluĢan bir sistemdir. Sistemin enerjisini 

hesaplayabilmek için Schrödinger denklemi kullanılır. Zamana bağlı Schrödinger 

denklemi; 

 

                                                                                                                   (4.1) 

 

eĢitliği ile ifade edilir. Burada  dalga fonksiyonu, E sistmenin toplam enerjisi ve H 

ise Hamiltonyen operatörüdür ve  
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ile ifade edilir. Burada ıM kütle, ıZ atom sayısı 


ir  ve 


IR ise elektron ve çekirdeğin 

bulundukları konumların koordinatlarıdır. EĢ. 4.2‟de verilen birinci terim elektronun 

ikinci terim ise çekirdeğin kinetik enerjisidir. Üçüncü terim çekirdek ve elektronlar 

arasındaki Coulomb çekim alanını temsil eder. Dördüncü terim ise elektronlar 

arasında, beĢinci terim çekirdekler arasında meydana gelen Coulomb itme 

etkileĢimidir. 

 

  dalga fonksiyonu, fiziksel bir sistemde bulunan bütün taneciklerin konumlarına ve 

zamanlarına bağlıdır. Böyle bir sistemin taban durum özellikleri zamandan bağımsız 

Schrödinger denkleminin çözümüyle belirlenir. Ayrıca bu dalga fonksiyonu 

Schrödinger denklemini sağlamalıdır. Bu denklem 
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
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                                                                                        (4.3) 

 

ile verilir. Burada 











rRi , , çok cisimli sistemin dalga fonksiyonu ve E sistemin 

enerjisidir. EĢ. 4.2‟nin çözümü çok elektronlu bir sistem için oldukça zordur. Bu 

zorluğu basitleĢtirebilmek için bazı yaklaĢımlara ihtiyaç duyulur. Bu yaklaĢımlardan 

bir tanesi Born- Oppenheimer ya da adiabatik yaklaĢımdır. Bu yaklaĢım kullanılıĢlı 

olduğundan fiziğin çeĢitli alanlarında sıklıkla tercih edilir. 

 

4.1.2. Born- oppenheimer yaklaĢımı 

 

Bu yaklaĢım bir veya iki elektronlu sistemlerden daha karmaĢık yapılara sahip olan 

sistemlerin Schrödinger denklemini çözmeye çalıĢan yaklaĢımlardan biridir. Ayrıca 

Born- Oppenheimer yaklaĢımı elektronun ve çekirdeğin hareketi birbirinden bağımsız 

iken geçerlidir. Temelde çekirdeğin kütlesi elektronun kütlesine göre çok daha ağırdır 
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 elektronçekirdek mM 1836 . Bu durumda kristal içerisindeki çekirdeklerin hareketleri 

elektronların hareketlerinden daha yavaĢ olur. Born- Oppenheimer yaklaĢımı [54] bu 

durumu göz önüne alır ve çekirdekleri hareketsiz olarak kabul eder. EĢitlik 4.2‟de 

verilen 2. terim (çekirdeğin kinetik enerjisi) ihmal edilebilir. Ayrıca son terimdeki 

çekirdekler arasındaki Coulomb itme etkileĢmesi sabit düĢünülebilir. Bu durumda 

eĢitlik 4.2, 
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haline dönüĢür. EĢ. 4.4 ile verilen hamiltoyen ifadesi eN  tane elektronun, iN  tane 

çekirdeğin alanında hareketini tanımlar. Elektronların hareketi ve enerjisi sırasıyla ; 

 

 Rree ,                                                                                                            (4.5) 

 

 Ree                                                                                                                    (4.6) 

 

eĢitlikleriyle temsil edilir. Buradan nükleer itme etkisi de göz önüne alınırsa toplam 

enerji 
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Ģekilnde ifade edilir. Bu ifade potansiyel enerji yüzeyini oluĢturur. Æekirdek Born- 

Oppenheimer yaklaĢımında elektronik problem çözülmesi ile bulunan bir potansiyel 

enerji yüzeyinde hareket eder.  
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4.1.3. Dalga fonksiyonu yaklaĢımları 

 

Hartree yaklaĢımı 

 

Hartree, çok cisim dalga fonksiyonlarını tek elektron dalga fonksiyonlarının bir 

kümesi olarak öngörmüĢtür. N elektronlu bir sistem N tane denkleme sahiptir. Bu 

teoride çok elektronlu sistemin dalga fonksiyonu, N tane tek elektron dalga 

fonksiyonlarının çarpımı olarak yazılır [53, 55]. Bu durumda dalga fonksiyonu, 
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Ģeklinde ifade edilir. 

 

Hartree‟ nin önerdiği tek parçacık eĢitliği 
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Ģeklindedir. Burada, )(


iH rV  Hartree‟nin önerdiği potansiyeldir ve Coulomb 

potansiyelini ifade eder. H

iE ‟ de Hartree yaklaĢımına göre toplam enerjidir.  

 

EĢ. 4.10 kendi içeriğinden çözülebilen tek parçacıklı bir eĢitliktir. Ancak, Hartree 

yaklaĢımı Pauli dıĢarılanma ilkesini ihmal eder. Pauli dıĢarılama ilkesine göre, uzayın 

aynı kuantum sayılarına sahip iki elektron bulunmaz. Ayrıca, bu ilkeye göre dalga 

fonksiyonu, elektron koordinatlarının değiĢ-tokuĢu halinde antisimetrik olmalıdır. 
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Hartree dalga fonksiyonları ise simetrik bir özelliktedir. Hartree teorisindeki bu 

eksiklik, Hartree- Fock tarafından düzeltilmiĢtir.  

 

Hartree- fock teorisi 

 

Hartree- Fock teorisi [53, 56], elektronun exchange (değiĢ-tokuĢ) enerjisini ve dalga 

fonksiyonunun antisimetrisini (Pauli dıĢarılama Ġlkesi) hesaba katarak Hartree Teorisi‟ 

ni geliĢtirdi. Buna göre; HFE  Hartree_Fock enerjisi, 

 

exHHF EEE                                                                                                       (4.11) 

 

olmak üzere, HE  Hartree enerjisi ve exE  elektron değiĢ-tokuĢ enerjisinden oluĢur. 

Pauli dıĢarlama ilkesine göre, elektronlardan oluĢan sistemin dalga fonksiyonu, 

sistemin iki elektronun yerdeğiĢtirmesi ile 

 

,...),...,(....,,....),...(....,


 ijji rrrr
                                                                  (4.12) 

 

Ģeklinde antisimetrik hale gelir. Bu eĢitliği sağlayan en basit dalga fonksiyonu Slater 

determinantı [57] ile tanımlanabilir. 
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eĢitliği ile ifade edilir. EĢ. 4.13de verilen tek elektron dalga fonksiyonlarının beklenen 

değerini minimum yapan denklem 
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ile verilen Hartree- Fock denklemidir. Burada son terim değiĢ tokuĢ terimidir ve i  

ile j  spinleri aynı olduğunda sıfırdan farklıdır. Hartree-Fock hesaplamaları 

atomların temel enerji durumu için sürdürülmüĢtür, ancak katılar için oldukça 

karmaĢık bir hesap yapar. 

 

4.1.4. Yoğunluk fonksiyoneli yaklaĢımı 

 

Thomas fermi teorisi 

 

Thomas–Fermi (TF) teorisi temel değiĢken olarak dalga fonsiyonunun yerine elektron 

yoğunluğu kullanmayı önermektedir. Kararlı bir elektron gazı için yük yoğunluğu 

)(


r  ile temsil edilir. Bu yaklaĢım atomlar için doğru iken, moleküller için iyi bir 

bağlanma enerjisi vermez. TF teorisi elektronlar arasındaki değiĢ-tokuĢ teorisini ve 

korelasyonu ihmal etmiĢtir. Bu ihmal de doğruluğunu sınırlar. Sistemdeki elektron-

elektron ve elektron-çekirdek etkileĢmesi göz önüne alınarak yük yoğunluğu 

cinsinden sistemin enerjisi;  

 

           ( ) ( )e n e e e n e eE T E E T dr r r E                                 (4.15) 

 

T[ρ] kinetik enerji fonksiyoneli, νe-n ( r ) çekirdeklerden kaynaklanan potansiyeldir. 

Sorun, bölgesel olmayan tam/kesin E [ρ] fonksiyonelinin bilinmemesi ve son derece 

karmaĢık olmasıdır. 

 

Thomas-Fermi modeli, en-düĢük mertebeli yaklaĢıklık (approximation) tır. Bu 

modelde kinetik enerji fonksiyoneli, aĢağıdaki homogen elektron gazı ifadesine ve 

elektron-elektron etkileĢmeleri de Hartree ifadesine dayanır: 
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   2
2/3 5/33

3
10

TFT dr                                                                                   (4.16) 

 

Thomas–Fermi–Dirac modeli de ayrıca aĢağıdaki yaklaĢık değiĢ-tokuĢ (Exchange) 

enerjisini içerir: 

 

   
1/3

2 4/33
( ) ( ( )) 3

4
x xE dr r e r dr    


                                                    (4.17) 

 

Buradaki ex  ( )r , elektron baĢına homojen elektron gazının değiĢ-tokuĢ 

enerjisidir.  

 

Thomas–Fermi teorisi önemli bir ilk adım olmasına rağmen, değiĢ-tokuĢ enerjisi 

dikkate alınmadığından yetersiz kalmıĢtır. 

 

Hohenberg-kohn teorisi 

 

YFT, Hohenberg – Kohn (HK) teoriminden hareket ile elde edilir [46]. Temelde iki 

teorem vardır. Bunlar; 

 

1. Teorem: Bir )(


rVext dıĢ potansiyeli altında etkileĢen elektronların sisteminde, 

extV  potansiyeli taban durum yoğunluğu )(0



r  tarafından tam olarak 

tanımlanabilir. 

1. Sonuç: Böylece hamiltonyen, tam olarak belirlediği için taban ve uyarılmıĢ 

haldeki tüm durumlar için çok cisim dalga fonksiyonu belirlenir. Bu sayede 

sistemin tüm özellikleri, taban durum yoğunluğu )(0



r  verilmesiyle belirlenir.  

2. Teorem: herhangi bir dıĢ potansiyel )(


rVext  altında, enerji için genel bir 

fonksiyonel olan  E , )(


r  yoğunluğuna bağlı olarak tanımlanabilir. 



 

 

33 

 

Herhangi özel bir )(


rVext  potansiyelinde, sistemin taban durum enerjisi bu 

fonksiyonelin evrensel minimum değeri olur ve fonksiyoneli minimum yapan 

)(


r  yoğunluğu, tam taban durum yoğunluğu )(0



r ‟dir. 

2. Sonuç: Yalnız  E  fonksiyoneli, taban durum enerjisi ve yoğunluğunu 

tanımlamak için yeterlidir. 

 

Kohn-sham denklemleri 

 

YFT uygulamalarının birçoğu temel olarak HK teoreminden elde edilen Kohn-Sham 

denklemlerini (KS) kullanır. KS yaklaĢımında çok-cisim sistemlerinin özelliklerini 

tam olarak hesaplayabilmek için bağımsız parçaçcık modeli kullanılmaktadır [58]. 

Bu metot, etkileĢen gerçek elektron sistemi ile aynı elektron yoğunluğuna sahip olan 

etkileĢmeyen hayali bir sistemden yola çıkar. KS denklemleri etkileĢmeyen 

parçacıkların sistemini tanımlar ve etkileĢmeyen sistem için bağımsız parçacık 

denklemlerine yol açar. KS denklemleri yoğunluğun bir değiĢ-tokuĢ korelasyon 

fonksiyonelinin içine yerleĢtirilmiĢ çok cisim terimleri ile tam olarak çözülebilir. KS 

teoremine göre enerji çok elektronlu bir sistemin çözümü için tanımlanan etkin 

potansiyel; 

 

( ) ( ) ( )etkin ext H XCV V r V r V r                                                                                 (4.18) 

 

Ģeklinde verilir. Buna göre; Shrödinger denklemine benzer bir denklem elde edilir: 

 

   21
( ) ( ) ( ) ( ) ( )

2
e n xc i iHr r r r r       

 
      
                                       (4.19) 

 

Buradaki değiĢtokuĢ korelasyon potansiyeli (vxc ( )r ) aĢağıdaki gibi tanımlanır: 

 

 ( )
( )

( )

xc
xc

E r
r

r

 



                                                                                             (4.20) 
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EĢ. 4.20‟deki değiĢ-tokuĢ ve korelasyon potansiyelinin formu genelde bilinemez. XCE  

değiĢ-tokuĢ ve korelasyon enerjisini çözmenin yollarından en önemlileri yerel 

yoğunluk yaklaşımı (YYY) ve genelleştirilmiş gradyent yaklaşımı (GGY)‟dir. 

 

EĢ.4.18 dikkate alındığında orbitallerdeki her değiĢimin potansiyeli etkilediği 

görülmektedir. Bu durumda denklem öz-uyumlu Ģeklide çözülmelidir. Buna göre; 

 

1- Verilen baĢlangıç yoğunluğundan etkinV  hesaplanır. 

2- etkinV  Schrödinger benzeri ˆ ( ) ( )etkin i i iT V r E r   
 

 denkleminde yerine yazılır 

ve ( )i r ‟ler elde edilir. 

3- Elde edilen ( )i r ‟ler, 

2

( ) ( )
eN

n

n

r r  ‟de yerine yazılarak yeni yoğunluk elde 

edilir. 

 

4- Belirlenen hassasiyet sağlanmıyorsa (1–3) arasında yapılan iĢlemler bulunan yeni 

yoğunlukla tekrar edilir. 

 

Hesap bittiğinde elde edilen yoğunluk, KS denklemlerinde yerine yazılır ve sistemin 

taban durum enerjisi elde edilir. 

 

Yerel yoğunluk yaklaĢımı (LDA) 

 

DFT‟de yerel yoğunluk yaklaĢımı (LDA) değiĢ-tokuĢ korelasyon enerjinin (Exc[ρ])‟ 

nin en basit yaklaĢık ifadesidir. Bu yaklaĢımın hem hesaplama kolaylığı sağladığı 

hem de ĢaĢırtıcı derecede doğru sonuçlar verdiği görülmüĢtür. 

 

DeğiĢtokuĢ-korelasyon enerjisi aĢağıdaki ifadeden hesaplanır: 

 

      xc xcE dr r e r                                                                              (4.21) 
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Ģeklinde ifade edilir. Buradaki ))(( rexc  , )(r yoğunluğundaki bir homojen elektron 

gazının parçacık baĢına değiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisidir. Bu enerji kuantum 

Monte-Carlo yöntemlerinden elde edilebilir. ))(( rexc   enerjisinin bir çok kare 

oluĢturulması ile düĢük ivmeyle değiĢen yoğunluklar için LDA ‟nın iyi bir yaklaĢım 

olması beklenir. Bu Ģart, gerçek elektronik sistemlerle hiçbir zaman tıpatıp 

uyuĢmamasına rağmen, LDA‟nın pek çok sistemler için dikkate değer derecede 

doğru sonuçlar verdiği görülmüĢtür.  

 

Exc’ yi hesaplamak için literatürde birçok yöntem mevcuttur. Bunlar arasında en çok 

kullanılan yaklaĢım Ceperley-Alder [59] yaklaĢımıdır. Exc, değiĢ-tokuĢ ve korelasyon 

enerjisi olarak ikiye ayırdığımızda; 

 

cxxc EEE                                                                                                           (4.22) 

 

Ģeklinde yazılabilir. Burada xE  ve cE  Hartree biriminde; 

 

s

xE


4582,0
                                                                                                         (4.23) 
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1





s
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


                           (4.24) 

 

ile verilir. EĢitliklerde yer alan s  yoğunlukla iliĢkili olup, bu iliĢki 31

3

4
s


   

Ģeklindedir. DeğiĢtokuĢ korelasyon potansiyeli ise; 

 

s

xcs

xcxc
d

dE
EV





3
                                                                                                 (4.25) 

 

Ģeklinde ifade edilir. 
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GenelleĢtirlmiĢ gradyent yaklaĢımı 

 

GGA yoğunluğun uzaysal değiĢimini hesaba katan bir yaklaĢımdır. Yoğunluk 

gradyentinin büyük değerlere sahip olması durumunda yerel yaklaĢımlar yetersiz 

kalır ve bu durumda GGA kullanılır. XCE  değiĢ–tokuĢ ve korelasyon enerjisi, 

LDA‟dan yalnızca yoğunluk değiĢkeni ( )r ‟ye bağlı iken, GGA‟da ise yoğunluk 

değiĢkeni ( )r ‟ye ve onun eğimine ( )r ‟ye bağlıdır [62]. GGA‟da XCE  değiĢ–

tokuĢ ve korelasyon enerjisi: 

 

       3,YYY

XCE f r r d r                                                                              (4.26) 

 

Ģeklinde ifade edilir.  

 

GGA‟nın LDA‟ya göre çok sistem için özellikle bag uzunlukları ve toplam enerjiyi 

daha iyi tahmin ettiği gösterilmiĢtir. Daha da geliĢtirilmiĢ fonksiyoneller 

araĢtırmalarında önemli bir ilerleme, genelleĢtirilmiĢ gradyent yaklaĢtırması 

sayesinde olabilmiĢtir. Ayrıca, yine LDA hesaplamalarında olduğu gibi 

yarıiletkenlerin ve yalıtkanların yasak enerji aralıklarını deneysel değerlerden 

oldukça küçük tahmin eder [63]. Pek çok popüler GGA fonksiyonelleri önerilmiĢtir; 

bunlardan en iyisinin PW91 [60] olduğu görünmektedir ve PBE [61]‟ya çok 

benzeyen bir fonksiyoneldir.  

 

Meta–GGA  

 

GGA doğrultusundaki gelimseler günümüzde de devam etmektedir; bunlardan birisi 

de “meta–GGA” fonksiyonelleridir. Meta GGA fonksiyonelleri; 

   21

2
i

occ

r r  
                                                                                                (4.27) 
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ile ifade edilir. GGA‟nın bir sonraki adımı 2  Ģeklindeki elektron yoğunluğunun 

Laplasyenini eklemektir. Bu adım çok Ģeyler vadediyor; çünkü yoğunluğun 

Laplasyeni, kimyasal bağlanmanın Bader analizinde çok önemli olduğu bilinmektedir. 

Bu τ(r)‟nin dâhil edilmesi ile delokalize değiĢtokuĢ hollü sistemleri daha doğru 

modellemek mümkün olabilmektedir. Perdew [64] 2 ve )(r ‟ yi dahil ederek bir 

meta-GGA değiĢ-tokuĢ ve korelasyon fonksiyoneli kurdular. 

 

Bu fonksiyonel tam anlamı ile non-ampirik değildi ve iki tane fit edilmiĢ parametreye 

sahipti. BaĢka meta-GGA fonksiyonelleri de vardır ve bu alandaki çalıĢmalar hızla 

etmektedir. Ayrıca bunların çeĢitli bileĢiminden oluĢan hibrid fonksiyoneller de vardır 

[65]. 

 

4.1.5. Pseudopotansiyel metot 

 

Pseudopotansiyel kavramı düzlem-dalga toplam enerji metotları için oldukça önemli 

olduğunu Payne [66] makalesinde yayınlamıĢtır. Bu yaklaĢıma göre; iyon korlarının 

hareketsiz olduğu göz önüne alınır. Bu durum, katıların veya moleküllerin 

özelliklerinin, “iyon korları kimyasal bağlanma içermez ve yapısal değiĢimlerin bir 

sonucu olarak değiĢmezler” yaklaĢımıyla hesaplandığını ifade eder. 

 

Pseudopotansiyel yaklaĢımı kor elektronlarını ve kuvvetli Coulomb etkileĢmesini 

daha zayıf bir Pseudopotansiyel ile değiĢtirir. Bu potansiyel az sayıda Fourier 

bileĢeniyle temsil edilebilir. Pseudo dalga fonksiyonları prensipte kor bölgesi içinde 

bir moda sahip olmamalıdırlar ve bu nedenle küçük bir baz seti gerektirirler. Ġyi 

bilindiği gibi, düzlem- dalga teknolojisinin gücü ve Pseudopotansiyel kavramının 

birleĢmesi kimyasal bağlanmanın tanımı için mükemmel derecede yararlıdır [55, 67] 

 

Kor yarıçapı rc’nin dıĢında potansiyel ve dalga fonksiyonu doğru kurulur. Kor 

bölgesinin içinde dalga fonksiyonu gerçeğinden farklıdır. Bu dalga fonksiyonunun 

radyal düğümü yoktur ve oldukça düzdür (ġek.4.1), ayrıca elektron sayısını doğru 

olarak verir. Kor bölgesindeki gerçek valans fonksiyonlarının düğümleri ve 
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osilasyonları kor orbitalleri ile ortagonal olmayı gerektirir. Pseudopotansiyeller, 

tüm–elektron özdeğerleri mümkün olduğunda çok çeĢitli atomik konfigürasyonlara 

uyacak Ģekilde kurulur; böylelikle kimyasal olarak farklı sistemlere de uygulanması 

sağlanmıĢ olur.  

 

 

 

ġekil 4.1. Pseudo potansiyel ve dalga fonksiyonu 

 

4.2. Bant Yapısı Hesaplama Yöntemleri 

 

Bu bölümde katıların bant yapısı hakkında özet bilgi verilmiĢ daha sonra tüm 

hesaplamalarda kullandığımız VASP paket programın da kullandığı Düzlem dalga 

(plane wave) metodu birçok referanstan [68-73] den derlenerek açıklanmıĢtır.  

 

4.2.1. Bant yapısı 

 

Ġki atomun bir araya gelip bir molekül oluĢturması sırasında atomlar birbirlerinden 

uzaktayken bir atoma ait elektron yörüngelerinden sadece birinde bulunabilir. 

Elektron her iki atomda da aynı yörüngede olduğunda aynı enerjiye sahip iki dalga 

fonksiyonu bulunur. Atomlar birbirlerine yaklaĢıp elektron dağılımları örtüĢmeye 

baĢladığında bu iki dalga fonksiyonunun katlılığı ortadan kalkar ve enerjileri farklı 

iki seviye meydana gelir. Birbirinden uzakta üç atom varken, her atomik seviye üç 

kez katlı yani aynı enerjili üç dalga fonksiyonu olur. Bu birbirinden uzakta N atomlu 
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sistem için genelleĢtirilirse her bir elektron düzeyi N kez katlı olur ve atomlar 

birbirlerine yaklaĢtığında katlı enerjiler birbirinden ayrılarak sonlu bir enerji aralığına 

yayılır. Atomlar arası uzaklık büyükken N kez katlı olan bir atomik seviye, enerjileri 

farklı N sayıda seviyeye ayrılır. Sık aralıklarla dizilmiĢ bu N sayıda enerji seviyesi 

takımına enerji bantı denir. 

 

Yalıtkanlarda bantlar elektronlar tarafından tamamıyla doldurulmuĢ olup bunun 

üzerindeki bant ise tamamen boĢtur. Her iki bant birbirinden uzun bir gE
 
yasak 

enerji aralığı ile ayrılmıĢtır. Fermi enerjisi ( FE ) yasak enerji aralığında yer alır. 

Yalıtkanlarda bir elektronun yakınında geçebileceği izinli bir enerji düzeyi olmadığı 

için elektrik iletkenliği göstermezler. Metallerde ise FE  izinli bir bant içinde 

bulunur. Metaller için birçok izinli durum bulunduğundan elektrik iletkenliği 

gösterirler. Bir yarıiletkenin bant yapısı yalıtkanın bant yapısıyla aynı olmasına 

rağmen yasak enerji aralığı daha azdır. Bu yüzden valans bandından iletkenlik 

bandına elektron geçebilir. Böylece elektron iletkenlik bantında birçok izinli enerji 

seviyesi bulduğunda yarıiletken elektrikçe iletken olur. 

Bir kristalin bant yapısı, o malzemenin 

 

 Elektronik iletkenlik  

 Optik özellikler (renkler dahil) 

 Elektronik özelliklerden kaynaklanan yapısal distorsiyonlar (bozulmalar)  

 Mekanik ve manyetik özellikler 

 Katalitik aktiviflik (catalytic activity ) 

 

gibi elektronik, optik ve baĢka bir çok özelliğinin belirlenmesine yardımcı olur. 
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4.2.2. Düzlem dalga (plane wave) metodu ve baz seti 

 

Düzlem dalga baz setleri, bir düzlem dalga türünde yayılan sinüs tipi dalgayı 

bünyesinde barındırmakta ve bu çerçevede atomlarla sınırlı kalan fonksiyonlardan 

farklılaĢmaktadır. Düzlem dalga baz setleri periyodik sistemlerde kullanılmaktadır 

ayrıca, moleküller ve atom grupları gibi sistemler için de kullanılabilir. Fakat sınırlı 

düzlem dalga yayılması, çekirdeğe yakın dalga fonksiyonlarının güçlü titreĢimlerini 

tanımlamada yeterli değildir. Molekül ya da atom gruplarının elektron yoğunluğunun 

bir araya toplanması, yakınsaması ve kesinlik/doğruluk (accuracy) için fazla sayıda 

düzlem dalgaya ihtiyaç duyması artan hesap yükünü göstermektedir. 

 

Düzlem dalga baz seti,  Bloch teoreminden kaynaklanır ve kristaller için en doğal ve 

en genel baz settir. Düzlem dalga baz setlerinin sistemlere uygulanıĢını Bloch teoremi 

ile ifade edilirse, her bir k-noktasındaki elektronik dalga fonksiyonlarının düzlem 

dalga baz seti cinsinden seriye açılabileceğini ifade eder. Prensipte, böyle bir açılım 

için sonsuz sayıda düzlem dalga gereklidir. Ancak, küçük kinetik enerjili düzlem 

dalgalar için k GC  , 
2

k G
 
katsayıları, büyük kinetik enerjili dalgalarınkinden daha 

önemlidir. Bu hesaplamalarda temel setlerin sınırlanması kesilim (cutoff) enerjisi 

olarak tanımlanan çok önemli bir parametre ile belirlenir. Düzlem dalga hesaplamaları 

ters uzayda aĢağıdaki Ģekilde Ekes olarak tanımlanan kesilim enerjisine bağlı olarak 

sınırlanmaktadır. 

 

21

2
kesim maksimum

E G
                                                                                                   (4.4) 
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ġekil 4.2. Kesilim enerjisi kavramının Ģematik gösterimi 

 

Baz setinin sonlu bir kesilim enerjisinde kesilmesi (sonlandırılması) hesaplanan 

toplam enerji ve onun türevlerinde bir hataya neden olabilir. Kesilim enerjisinin 

değerini artırarak sistematik bir yolla hatanın büyüklüğünü azaltmak mümkündür. 

Prensipte, kesilim enerjisi hesaplanan toplam enerji istenen toleransta yakınsayana 

kadar artırılmalıdır. Bu, bir faz kararlılığı hesaplamalarında önerilen bir süreçtir. Faz 

kararlılığı araĢtırmalarında farklı yapıların toplam enerjilerinin mutlak değerleri 

karĢılaĢtırılır. Bununla birlikte, aynı yapı için enerji farklılıkları toplam enerjiden çok 

daha küçük kesilim enerjilerinde yakınsar. Bu, hataların ortadan kalkmasından 

kaynaklanır ve güvenilir geometri optimizasyonu veya moleküler dinamik 

araĢtırmaları için “daha küçük” baz setlerinin kullanımını mümkün kılar. 

 

Sonlu baz seti düzeltmesi 

 

Düzlem dalga baz setleri kullanımındaki zorluklardan birisi, baz setinin içerdiği 

durum sayısının kesilim enerjisiyle süreksiz olarak değiĢmesidir. Genelde, bu 

süreksizlikler bir k-nokta seti içindeki farklı k-noktalar için farklı kesilim 

enerjilerinde ortaya çıkacaklardır. Ayrıca, sabit bir kesilim enerjisinde, birim 

hücrenin Ģekli veya boyutundaki bir değiĢim düzlem dalga baz setinde süreksizliklere 

neden olabilir. Bu problem daha yoğun bir k-nokta seti kullanılarak çözülebilir. 

Ancak, çok yoğun k-noktalarda bile hala problem olabilir. Æok büyük sayıda k-
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noktasına sahip bir baz setindeki durum sayısı ve hesaplamada kullanılan durum 

sayısı arasındaki farkı temsil eden bir düzeltme çarpanının kullanılarak, problemin 

hemen hemen üstesinden gelinebilir [74]. 

 

Tam olarak yakınsamayan bir baz setiyle hücre optimizasyonu yapıldığında, sonlu 

baz seti düzeltmesi oldukça önemli olur. Mesela, “norm-konserving” silikon 

pseudopotansiyeli yeterince yumuĢaktır ve yaklaĢık 200 eV‟lik düzlem dalga kesilim 

enerjisiyle hassas sonuçlar üretir. Bununla birlikte, bu kesilim değeri kullanılarak 

durum denklemi (toplam enerji ve basıncın hacme bağlılığı) hesaplanırsa, toplam 

enerjinin minimum değerine karĢılık gelen hacim, sıfır basınç değerini veren hacim 

ile uyuĢmaz. Durum (hal) denklemi hesaplamaları daha yüksek kesilim enerjilerinde 

ve daha yoğun k-noktalarla tekrarlandığında, iki hacim değeri arasındaki fark daha 

küçük olur. Yine, düĢük kesilim enerjisinde hesaplanan E-V eğrisi çok düzgün 

olmayabilir, ancak, kesilim enerjisi artırldıkça daha düzgün hale gelir. E-V eğrisinin 

düzgün görünmemesinin nedeni, farklı örgü sabitleri için aynı kesilim enerjisinde 

kullanılan düzlem dalga sayısındaki süreksiz değiĢimdir. Toplam enerjiye sonlu baz 

seti düzeltmesi ilave edildiğinde, sabit sayıda baz setiyle hesaplama yapmak ve 

sonuçları interpole etmek mümkündür [75]. 

 

Bu düzeltme teriminin belirlenebilmesi için bilinmesi gereken tek parametre, 

 
toplam

kesilimln

dE

d E
dir, burada 

toplamE  sistemin toplam enerjisi ve kesilimE  kesilim enerjisidir.  

 
toplam

kesilimln

dE

d E
değeri, enerji kesilimine ve k-nokta örneklemesine göre hesaplamanın 

yakınsaklığının iyi bir göstergesidir. Bu parametrenin değeri atom baĢına 0.01 

eV/atom‟dan daha küçük olduğunda, hesaplamanın çok iyi yakınsadığı söylenebilir. 

Æoğu hesaplamalarda 0.1 eV/atom‟luk bir değer yeterlidir. 

 

4.3. Moleküler Dinamik Hesaplamalar 

 

Moleküler Dinamik (MD) simülasyon yöntemi, çok parçacıklı sistemlerin 

mikroskobik boyutta dinamik ve makroskobik boyutta statik özelliklerinin istenilen 
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simülasyon süreci boyunca değiĢimini inceler. Bu yöntem kullanılarak nanotüplerin 

birçok özelliği hesaplanmıĢtır. MD yönteminin çeĢitli versiyonlarının nano yapılarda 

kullanımı Lau [76] tarafından ayrıntılı olarak verilmiĢtir. 

 

Bao ve arkadaĢları [77] MD yöntemle, Reactive Empirical Bond Order (REBO) ve 

Lennard–Jones (LJ) potansiyelini kullanarak tek duvarlı karbon nanotüplerin Young 

modülünü - 928 ± 11.5 GPa olarak–hesaplamıĢlardır; sonuçları da deneysel 

değerlerle uyumludur. Bunlara göre, TDKNT‟lerde Young modülü tüp yarıçapından 

ve tüp kiralitesinden çok az etkilenir.  

 

Dereli ve Süngü [78] tek duvarlı karbon nanotüplerin gerinme özelliklerinin sıcaklığa 

bağlı değiĢimlerini “sıkı-bağ” MD yöntemi ile incelemiĢlerdir. 300K – 900K sıcaklık 

aralığında; Young modülü ve esneklik dayanımları sıcaklık arttıkça azalırken, 

Poisson oranının arttığı gözlenmiĢtir.  

 

Dereli ve Özdoğan [79] 20 katlı 400 atomdan oluĢan (10x10) tek duvarlı karbon 

nanotüplerin eksen gerinimi altında enerjisini sıkı-bağ MD yöntemi ile inceleyerek 

Young modülünü, dayanıklılığını ve poisson oranını değerlerini sırasıyla 0.311 TPa, 

4.92 GPa ve 0.287 bulmuĢlardır.  

 

Berber ve arkadaĢları [80] karbon nanotüplerin sıcaklığa bağlı ısı iletkenliğini MD  

simülasyonu yöntemi ile accurate karbon potansiyeli ile inceleyerek, buldukları 

sonuçları grafit tabakanın ısı iletkenliği ile karĢılaĢtırmıĢlardır.  

 

Bunların dıĢında moleküler mekanik [15, 81, 82] yöntem ve çeĢitli versiyonlarda MD 

yöntemlerle [83-85] nano tüplerin mekanik ve yapısal özelliklerinin incelenmesi aktif 

olarak devam etmektedir.  

 

4.4. Nanotüplerin Uygulama Alanları 

 

Son yıllarda nanoparçacıklar, nanokatmanlı yapılar, elektrik-optik-mekanik 

nanocihazlar ve nano yapılı biyolojik malzemeler olmak üzere nanoteknolojinin her 
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alanında ilerlemeler görüldü. Æelikten daha sert, plastik kadar esnek ve enerjiyi 

Ģimdiye kadar keĢfedilen tüm maddelerden daha iyi ileten karbon nanotüp ( KNT ) 

adı verilen ürün endüstriyel bir devrim olarak görülüyor. Nanotüpler polimerlerin 

yapısına girerek arabalardaki plastik parçaları güçlendirmekte ve normalde yalıtkan 

olan maddeleri iletken hale getirmekte kullanılmaya baĢlandı. Radarı saptıran 

boyalar yakın bir gelecekte kullanılmaya baĢlanacak. Bilgisayar teknolojisinde 

iĢlemcileri ve bellekleri oluĢturan transistörlerdeki silikonun yerini nanotüplerin 

alması planlanmaktadır [86]. 

 

Nanoteknolojinin uygulama alanları geniĢ olmakla beraber malzeme ve imalat, 

nanoelektronik ve bilgisayar teknolojisi, havacılık ve uzay çalıĢmaları, tıp ve sağlık, 

çevre ve enerji, savunma gibi alanlarda daha fazla etki göstermektedir. 

 

Karbon, aynı zamanda farklı atomların anlık birleĢmesine neden olan Van der Waals 

kuvvetlerinin oluĢmasında da kullanılır. Van der Waals kuvvetlerinin yeni bellek 

yongalarında (anlık hafıza çiplerinde) kullanılması düĢünülmektedir. Böylece 

nanotüpler yeni bir alanda kullanılacaktır. Faydaları sınırsız görünmekle birlikte seri 

üretime geçilmenin zaman alacağı söylenmektedir.  

 

AraĢtırmalarda karbon nanotüpleri geniĢ uygulama alanları olabilir. Bunlar, 

nanoelektronik, sensörler, alan salınımı, ekranlar, hidrojen depolama, batarya, 

polimer matris kalıpları, gövde zırhı, kuvvetlendirici materyal, nanoölçekli reaktörler 

v.b. bazılarındandır [87]. 
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5. KARBON NANOTÜPLERĠN ELEKTRONĠK YAPISI 

 

TDKNT‟ lerin elektriksel özellikleri yapıldıkları 2-boyutlu yapılar olan grafinin 

elektronik yapısından kaynaklanır. Grafin, grafitin tek bir tabakası olarak 

düĢünülebilir. TDKNT‟ lerin elektrik iletkenlikleri, fermi enerjisi civarındaki 

elektronik doğasından kaynaklanır. TDKNT‟ lerin elektronik yapıları, 2 boyutlu 

grafinden elde edilebilir. 


hC  ile tanımlanan çevresel eksen üzerine uygulanan 

periyodik sınır koĢulları uygulanması ile 


hC  doğrultusundaki dalga vektörleri sonsuz 

tüp için süreklidir. Gerçekte, bir KNT‟nin boyu sonlu olduğundan (L), ayrık 


k  dalga 

vektörleri beklenebilir. 

 

L
k

2
                                                                                                                    (5.1) 

 

Böylece enerji bantları, bir boyutlu enerji dispersiyon bağıntıları seti içerir [30]. 

 

 

ġekil 5.1. Metalik enerji bantı Ģartı: 


KY  vektörünün boyunun, 


1K  boyuna oranı tam 

sayı ise, metalik enerji bandı elde edilmiĢ olur.  
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WW
‟ 

dan 


1K  ile ayrılan çizgi segmentlerinde bulunan 2 boyutlu grafinin enerji 

dispersiyon bağıntıları )(2



kE Dg  ile katlanır. Öyle ki 


2K ‟ ye paralel dalga vektörleri, 

WW
‟ 

çizgi segmentleri ile aynı yerde olurlar. Böylece N tane, EĢ. 5.2 ile verilen 

TDKNT enerji dispersiyon bağıntılarına karĢılık gelen 1 boyutlu enerji dispersiyon 

bağıntıları oluĢur. 

 


























1

2

2
2)( K

K

K
kEkE Dg  , ( 1,....1,0(  N  ve )

T
k

T


                             (5.2) 

 

Kesikler, 





 122 )/( KKKk   çizgilerinde oluĢtuğunda, N parça enerji dispersiyon 

eğrileri, 2 boyutlu grafin için 2 boyutlu enerji dispersiyon alanı kesitine denk olur. 

Eğer belirli bir (n,m) nanotüp için, kesikli çizgiler, 2 boyutlu grafin   ve *  enerji 

bantlarının simetri tarafından yozlaĢtırıldığı yerde, 2 boyutlu Brillouin bölgesinin K 

noktasına doğrı ilerlerse 1 boyutlu enerji bantları, sıfır enerji yarıklarına sahip olurlar. 

Bu KNT‟ ler için Fermi düzeyi civarındaki durum yoğunluğu belirli bir değer alır ve 

böylece bu tüpler metaliktir. Eğer kesikli çizgiler K noktasına doğru ilerlemezlerse, 

KNT‟ ler valans ve iletkenlik bantları arasında belirli enerji yarıklarına sahip olurlar 

ve böylece yarıiletken davranıĢ gösterirler. 

 

ġekil 5.1‟ deki 


KY  vektörünün boyu 


1K  boyuna oranı tam sayı ise metalik enerji 

bandı elde edilmiĢ olur. Burada 


KY  vektörü  

 




 
 1

3

2
K

mn
KY                                                                                                       (5.3) 
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bağıntısı ile verilir. Metalik nanotüp Ģartı, (2n+m) veya (n-m) değerinin 3 sayısının 

katları olmasıdır. Özellikle (n,n) ile veriler koltuk KNT‟ler her zaman metaliktir. (n,0) 

ile verilen zikzak KNT‟ler yalnızca n değerinin 3 sayısının katı olduğu durumlarda 

metaliktir. Diğer durumlardaki zikzak KNT‟ ler yarıiletken davranıĢ gösterirler [30]. 

 

 

ġekil 5.2. Fermi enerjisi civarında elektronik durumların k dalga vektörüne göre 

değiĢimi 
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5.1. Karbon Nanotüplerin Enerji Dağınımları 

 

 

ġekil 5.3. Akiral karbon nanotüplerin bant yapıları. (5,5) koltuk, (9,0) ve (10, 0) 

zikzak nanotüpler için bir boyutlu enerji dağınım bağıntıları 

 

ġekil 5.3‟de gösterildiği gibi (5,5) koltuk nanotüp metalik özelik gösterirken, (9,0) 

zikzak nanotüp Γ noktasında bulunan Fermi yüzeyinde metalik, (10,0) zikzak 

nanotüp ise aynı noktada sınırlı yasak bant gözükür. Genel olarak bütün (n,n) koltuk 

nanotüpler metalik özellik gösterirken, (n,0) zikzak nanotüpler ise n, 3‟ün katı ise k = 

0 (Γ noktası)‟da yasak bant gözükmezken, n, 3’ün katı değilse Γ ‟da yasak bant 

görünür [88]. 

 

 

 

 

 

 



 

 

49 

 

5.2. Karbon Nanotüpün Enerji Durum Yoğunlukları 

 

 
 

ġekil 5.4. (5,5) koltuk nanotüpün durum yoğunluğu  

 

 

 

ġekil 5.5. (9,0) ve (10,0) zikzak nanotüplerin durum yoğunlukları  

 

ġekil 5.5‟de görüldüğü üzere (9,0) zikzak metalik nanotüp için durum yoğunluğu 

Fermi enerjisinde sıfırdan farklı küçük bir değer alırken, (10, 0) yarıiletken zikzak 

nanotüp için ise sıfır değeri alır. Metalik nanotüplerde, Fermi enerji seviyesine yakın 

bantlar için k değerleri, sırasıyla koltuk nanotüpler için Tk 3/2 , zikzak 

nanotüpler için ise k=0 noktasıdır. Bu k değerleri aynı zamanda zikzak nanotüpler 

içinde yasak bandın yerini göstermektedir. (n,m) kiral nanotüplerde ise, (n−m) 3‟ün 

katı olduğunda Tk 3/2  noktasına yakın bantlarda metalik özelik gösterirken, 

(n−m) 3‟ün katı değilse k=0 noktasında yasak bant meydana gelir. Yarıiletken zikzak 

veya kiral nanotüplerde yasak bant geniĢliği kiraliteden bağımsız ve nanotüpün 

çapıyla ters orantılı olarak değiĢir [88]. 
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6. OPTĠK ÖZELLĠKLERĠ 

 

Bir malzeme üzerine elektro manyetik ıĢınım gönderildiğinde; atomların elektronları 

ile gelen fotonların etkileĢmesi sonucu soğurma, geçirgenlik, yansıma ve kırılma gibi 

bazı optik olaylar meydana gelir. Malzeme üzerine gönderilen fotonlar, bir elektronu 

daha yüksek bir enerji seviyesine uyarmak için yeterli enerjiye, yani yasak enerji 

aralığı (Eg) kadar enerjiye sahip değillerse, soğrulma yerine geçirilirler ve malzeme 

saydam olarak davranır. Bir fotonun soğrulması veya geçirilmesi, fotonun enerjisine, 

metal, yarıiletken ya da yalıtkan oluĢuna ve atomların diziliĢlerine bağlıdır [89]. 

Dielektrik fonksiyon bir malzemenin yalıtkanlığının ölçüsüdür ve yasak enerji aralığı 

malzemenin ne kadar yalıtkan ya da ne kadar iletken olduğunu belirler. Dolayısıyla 

dielektrik fonksiyon hesaplanarak malzemenin optik özellikleri elde edilebilir. 

 

Ayrıca malzemenin karakterine göre gelen ıĢınım soğurulması belirli sınırlara sahiptir. 

Soğurma sınırının nedeni, malzemenin temel bant aralıklarında optik geçiĢlerin 

olmasıdır. Bantlar arası soğurma, katı bir maddenin bantları arasındaki elektronların 

optik geçiĢ yaparak uyarılmasıdır. Bantlar arası geçiĢ bütün katılarda gözlenir. Sonuç 

olarak bir malzemenin optik özellikleri, o malzemenin bant yapısı ve geçiĢ 

durumlarındaki yoğunlukla ilgilidir [67]. 

 

Dielektrik fonksiyon; 

 Lorent Model 

 Drude Model 

 ĠndüklenmiĢ alan etkisi yöntemi 

 Debye relaksasyonu 

 Kramer-Kronig bağıntıları 

 

yaklaĢımlarıyla hesaplanabilir.  
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6.1. Lorents ve Drude Model 

 

Lorentz modeli, dielektrik fonksiyonu Newton‟un ikinci hareket yasasından yola 

çıkarak ifade eder. Bir elektromanyetik alanda Newton‟un ikinci hareket yasası 

 

xs eExkxxm 
...

                                                                                               (6.1) 

 

eĢitliği ile verilir. Burada xE , yerel elektrik alandır. Elektrik alan harmonik 

olduğunda, )exp(0 tiEEx   ile ifade edilir. Buradan yola çıkarak hareket denklemi 

tekrar yazılırsa; 

m
ti

eeExxx





 0

2

0

...

                                                                                           (6.2) 

 

olur. Burada m   ve mks

2

0  ile temsil edilir. 0 , doğal frekans,   sönüm 

katsayısıdır.  

 

tiAetX )(                                                                                                             (6.3) 

 

eĢitliği elde edilir. Bu çözüm EĢ. 6.2‟ de yerine yazılırsa 

 

 im

eE
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                                                                                         (6.4) 

 

ve 
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eĢitlikleri ile elde edilir. Buradan hareketle bir salınıcının polarizasyonu 

tanımlanmalıdır. Birim hacim baĢına toplam polarizasyon 
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ile verilir ve burada 

 

0

2
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


m

eN
p                                                                                                                 (6.7) 

 

Ģeklinde ifade edilir. Polarizasyon elektriksel geçirgenlikten dolayı elektrik alanla 

iliĢkilidir. Bu iliĢki; 

 

EP 0                                                                                                                   (6.8) 

 

ile ifade edilir. Burada   geçirgenlik katsayısıdır ve  
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                                                                                                   (6.9) 

 

eĢitliği ile verilir. Bununla ilgili dielektrik sabiti 

 

21  i                                                                                                              (6.10) 

 

ile verilir. 

 

Klasik yaklaĢımda 0 , basit harmonik osilatörün rezonans frekansıdır. Kuantum 

mekaniksel yaklaĢımda ise sistemin ilk ve son enerjisi arasındaki farktır. 

 

Drude modeli ise metaller için geçerlidir ve 00  ‟ dır.  
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Lorents ve Drude modeli birleĢtirdiğimizde dielektik fonksiyon 

 










j jj

pjp

c
ii 




)()(
)(

22

22

                                                       (6.11) 

 

ile ifade edilir. Burada c  dielektrik fonksiyon sabiti, p  plazma frekansı, j , j  ve 

pj  sırasıyla merkez frekans, spektral geniĢliği ve osilatör gücüdür [90–92]. 

 

6.2. Kramers- Kronig Bağıntıları 

 

Kramer- Kronig bağıntıları, bir matematiksel ifadenin reel ve imajiner kısımları 

arasında bir iliĢki kurar. Burada dielektrik fonksiyonunun reel ve imajiner kısımlarını, 

ayrıca diğer optik özellikler olan kırılma indisi )(n , sönüm katsayısı )( , enerji 

kayıp fonksiyonu )(L , yansıtabilirlik )(R  ve soğurma katsayısı )(  dielektrik 

fonksiyonlar iliĢkilendirir. Dielektrik fonksiyon için Kramers-Kronig bağıntısı 

 

21  i                                                                                                              (6.12) 

 

ile verilir. 

 

Fermi‟nin altın kuralı ile verilen direk interband geçiĢlerinden dolayı dielektrik 

fonksiyonu )( ‟ nin imajiner kısmı 

 

                                                   (6.13) 

 

ile verilir. Burada   birim hücrenin hacmi ve   foton enerjisidir. Ayrıca VB ve CB 

sırasıyla valns ve iletkenlik bandını belirtmektedir. Dipol geçiĢ matris elemanları 

iaj

a

ij kpkp ˆ  PAW formailsm içindeki SCF band yapısından elde edilmiĢtir [94]. 

Burada kn  n kristal momentum k ile n. Bloch state dalga fonksiyonudur. a ise 
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kartezyen bileĢenleri gösterir. Dielektrik fonksiyonun reel kısmı Kramer–Kroning  

modeli ile )(  ‟ den elde edilmiĢtir.  

 









0

22

)(4
1)(







 dP                                                                                (6.14) 

 

ile verilir. Burada P integralin temel değerini gösterir. Ayrıca uzun dalga boylu sınırda 

elektron enerji kayıp spektrumu  1)(   ilm  dir ve elektrik polarizasyonu  , 

 


 )(4

1)(
 a

                                                                                              (6.15) 

 

ile verilir.  

 

Enerji kayıp fonksiyonu L(w): 

 

                                                                                                                                 (6.16) 

 

  

eĢitliği ile tanımlanır. Kırılma indisi n(w) ve sönüm katsayısı  (w) de dielektrik 

fonksiyonunun bileĢenleri ile belirlenir: 

 

                                                                                                                                 (6.17) 

 

 

                                                                                                                                 (6.18) 

 

Yansıtıcılık )(R  ve soğurma katsayısı )(  ise aĢağıdaki eĢitliklerden 

hesaplanabilir: 
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  2/1

1

2

2

2

1 )()()(2)(                                                                  (6.20) 

 

Bu çalıĢmamızda optik özelliklerin en önemlileri olan dielektrik fonksiyon, kırılma 

indisi, soğurma katsayısı ve enerji kayıp fonksiyonu verilmiĢtir. 

 

Karbon Nanotüplerin Optik Özellikleri 

 

 
 

ġekil 6.1 4 Å çapında SWNT nonotüp eksenine yatay gelen polarize ıĢık için 

hesaplanmıĢ dielektrik fonksiyonu. Üst kısım dielektrik fonksiyonunun 

reel kısmını alt kısım ise imajiner kısmını göstermektedir. Düz çizgi (3,3) 

koltuk, noktalı çizgi zikzak (5,0) ve kesikli çizgi kiral(chiral) (4,2) tüpleri 

gösterir.  
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ġekil 6.2. 4 Å çapında SWNT nonotüp eksenine dik gelen polarize ıĢık için 

hesaplanmıĢ dielektrik fonksiyonu. Üst kısım dielektrik fonksiyonunun 

reel kısmını alt kısım ise imajiner kısmını göstermektedir. Düz çizgi (3,3) 

koltuk, noktalı çizgi zikzak (5,0) ve kesikli çizgi kiral (chiral) (4,2) tüpleri 

gösterir. 

 

ġekil6.1 ve 6.2‟de, üç farklı SWNT için dielektrik fonksiyonunu sırasıyla nanotüp 

eksenine yatay ve dikey gelen polarize ıĢık durumlarında gösterdik. Nanotüplerin 

anizotropisinden dolayı, yatay ve dikey polarize gelen ıĢık durumlarında 

etkilenmeleri tamamen farklıdır. Yatay polarize gelen ıĢık durumunda soğurma 1-3 

eV bölgesinde yoğunlaĢırken, dikey polarize gelen ıĢık durumunda soğurma 5.5 eV‟a 

kadar uzanır ve etki en az üç kat zayıflar [93]. 
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7. MEKANĠK ÖZELLĠKLERĠ 

 

Karbon nanotüplerin en önemli mekanik özelliklerinden biri dayanıklılıklarının yanı 

sıra oldukça esnek olmalarıdır. Mikron ölçülerde bulunmayan bu özellik karbon 

nanotüplerin mekanik özelliklerini araĢtırmaya yöneltmiĢtir. Mekanik bozulmalar 

KNT‟ lerin elektrik özelliklerini de etkilemektedir. 

 

Bir maddenin dayanıklılığı Young modülünün yanı sıra maddenin geçmiĢine, basınca 

ve sıcaklığa da bağlıdır. Örneğin düĢük sıcaklıklarda bütün kovalent maddeler gibi 

KNT ler çapına ve burkulma derecesine bağlı olmaksızın kırılgandırlar. Yine KNT 

lerin oda sıcaklığındaki esneklikleri yüksek dayanıklılıklarına ve hekzagonal ağ 

yapısına dayanmaktadır. 

 

7.1. Young Modülü 

 

Knt‟lerin Young modülü ve gerilim kuvveti yüksektir. Hesaplar 1 nm uzunluğundaki 

TDKNT‟ nin Young modülünün 0,6 – 0,7 TPa aralığında olduğunu göstermiĢtir [36]. 

Klasik mekanikten 0l  uzunluğunda ve enine kesit alanı 0A  olan ince bir çubuğun 

Young modülü, 

0

0lim

l
l

A
F

gerinim
geri

E


  olduğunu biliyoruz. Young modülü 

atomlar arasındaki kimyasal bağlarla iliĢkilidir. Dolayısıyla KNT‟ lerin Young 

modülü 2sp  bağ kuvvetine bağlıdır ve nanotüp C-C bağlarını önemli ölçüde bozacak 

kadar küçük değilse grafin tabakasının Young modülü ile aynı olmalıdır. Klasik 

yaklaĢımda atomik yapı göz önüne alınmadığından grafin yaprağının katlanması ile 

Young modülünün değiĢimi beklenemez. Dolayısıyla klasik yaklaĢım büyük çaplı 

nanotüpler için geçerlidir. Fakat küçük çaplara sahip tüpler için atomik yapı ve bağ 

diziliĢleri dikkate alınmalıdır. Teori ve deneyler KNT‟ lerin Young modüllerinin 

grafitin ki kadar hatta TDKNT‟ lerinkinin daha da yüksek olabileceğini göstermiĢtir 

[95]. Young modülü; 
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2

2

0

1

d

Ed

V
Y                                                                                                                (7.1) 

 

eĢitliği ile hesaplanır. Burada 0V denge hacmi, E zorlanma enerjisi ve   eksen 

zorlanmasıdır.  

 

Zikzak tek duvarlı karbon nanotüplerin n ve Young modülü ile olan iliĢkilerini Cai ve 

arkadaĢları [98] DFT yöntemiyle incelemiĢlerdir. Cai, Lui ve Yakobson‟un yaptığı 

çalıĢmalarda n değeri 5 den 16 ya kadar artırıldığında ( tüp yarıçapı da artar) Young 

modülü‟nün de arttığını görüyoruz. Yakobson [97] tarafından hesaplanan Young 

modülü sonuçları diğer yapılan üç çalıĢmadan 5 kat daha büyüktür. Cai [99]‟nin ve Lu 

[99]‟nun hesapladığı sonuçlar karĢılaĢtırıldığında; Young modülünün her birinin 

diğerinden % 20 farklı olduğu görülmektedir. (16,0) TDKNT‟ ün farklı çalıĢmalarda 

Young modülü için  hesaplanan sonuçlar; Cai [98]‟nin modelinde 1.23 TPa, Lu 

[99]‟nun modelinde 1.03 TPa ve Yokobson [97]‟un modelinde ise 5.813 TPa „dır. Son 

hesaplamalar ise da ise Young modülü 1.16 TPa olarak bulunmuĢtur. Lu‟ nun modeli 

Cai [98]‟ nin hesaplamalarına daha yakındır.  

 

TDKNT‟ ün Young modülünü hesaplamak zor olduğundan, birkaç deneysel sonuç 

vardır. Krishan [100]‟nın yapmıĢ olduğu deneyde TDKNT‟ün young modülü 1.25 

TPa olarak bulundu. Tombler [101]  AFM ile yaptığı hesaplamalarında 1.20 TPa 

bulundu. Louire ve Wagner [102] Mikro-Raman spektroskobisiyle yaptığı çalıĢmada 

2.8 TPa‟ dan 3.6 TPa‟ a kadar değer almaktadır.  Bu sonuç Tompler‟in bulduğuı 

sonuçlardan daha eskdir. Bu yüzden TDKNT‟ ün en güvenilir sonucu 1.20 ile 1.25 

TPa arasında olduğu sonucuna varılır. Bu sonuç Cai‟ nin modeli ile bulunan 1.13-1.24 

TPa ve Cai ve arkadaĢlarının [98] bulduğu 1.06-1.16 TPa sonuçları ile uyum içindedir.  

 

7.2. Poisson Oranı 

 

Poisson oranı   TDKNT „ün tüp ekseninin uzunluğunun deformasyonu sonucu tüp 

yarıçapının değiĢimidir ve 
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l

l

R

R 



                                                                                                               (7.2) 

 

ile hesaplanır. 

 

Popov ve Doren [103] örgü-dinamiği modeli içindeki Born‟un pertürbasyon teorisi 

yöntemi ile hesaplanan Poisson oranın değeri 0.21 olarak bulunmuĢtur. Bu sonuç 

grafin tabakanın deneysel değerine yakındır. TDKNT‟ün poisson oranını Lu [104] 

Force constant model ile hesaplayarak 0.28 bulmuĢtur. Hernández ve arkadaĢları 

[105] “sıkı-bağ” formalizasyonu kullanarak bulduğu sonuçlarda Poisson oranının 

0.247-0.275 değerlerini aldığını bulmuĢtur. Sanchez ve arkadaĢları [106] DFT 

yöntemi ile yaptıkları hesaplarda ise 0.12-0.19 olarak bulmuĢtur. Bu sonuç grafin 

tabakanın deneysel değerine yakındır. 

 

7.3. Elastik Özellikler 

 

Tek duvarlı nanotüplerin kristal örgüsünün hekzagonal simetrisi durumunda, Young 

modülü Poisson oranı anizotropiktir. Young modülünün tüp ekseni boyunca ve tüp 

eksenine dik olduğu yönelimler için bu modül 
ll

Y (boyuna modül) ve 


Y  (enine 

modül) ile belirtilebilir ve buna karĢılık gelen  poisson oranları da, ll  ve   ile 

(Poisson oranı aynı zamanda lateral güçler altında kristalin kısmi uzamasına 

eĢdeğerdir) Young modülleri, bulk modulu K, ve Poisson oranları Tablo 6.1‟de 

gösterildiği gibi cij elesatik sabitleri ile ilgilidir. Hesaplamalarda sadeleĢtirilmiĢ 

bağıntılar kullanılmaktadır (Tablo 6.1, son sütun) [96]. 
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Æizelge 7.1. Elastik modülü ve poisson arasındaki iliĢkiler ve hekzagonal yapıdaki 

elastik sabitler 

 

 Genel Durum SadeleĢtirilmiĢ 

(c11, c12, c13 <<c33) 

ll
Y  )/(2

1211

2

1333
cccc   

33
c  

ll
  )/(

121113
ccc   )(

121113
ccc   


Y  )/(]2))[(( 2

133311

2

133312111211
ccccccccc   

1112111211
))[(( ccccc   


  )/()( 2

133311

2

133312
cccccc   

1112
/ cc  

K )42/(]2)[(
13331211
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13331211
cccccccc   2/)(
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8. ZnO VE CdO NANOTÜPLER ÜZERĠNDE AB-INITIO 

HESAPLAMALARIMIZ 

 

8.1. Metal Oksit Nanotüplere Genel Bir BakıĢ 

 

Metal oksitler, metallerin oksijen ile oluĢturdukları bileĢikler olup, oldukça kararlı ve 

sert bir yapıya sahiptirler. Günümüz teknolojisinde, metal oksitlerin bilhassa nano 

boyutlardaki atomik ve elektronik özelliklerinin araĢtırılması merak uyandıran bir 

konudur. Bu sayede, sağlam ve deforme olmayan yeni nano teknolojik cihazlar 

geliĢtirilmesi hedeflenmektedir.  

 

ZnO [11-15], MgO [17–19 ], CdO [16], NiO [20], BeO [21], TiO2 [22,23] gibi metal 

oksit nanotüpler, nanoteknolojinin en önemli uygulama alanlarından birisi olarak 

kullanılan karbon nanotüplere alternatif düĢünülmüĢ yeni nanotüp yapılarıdır. Son 

zamanlarda metal oksit nanotüpler üzerine teorik ve deneysel çalıĢmalar hızla 

artmaktadır.  

 

NiO nanotüpleri bir Ģablon iĢlemi yöntemi ile ilk defa Needhamm ve arkadaĢları [20]  

tarafından üretilmiĢtir. YapmıĢ oldukları çalıĢmada NiO nanotüplerini Lityum iyon 

pillerini negatif elektrod olarak kullanılması amacıyla sentezlemiĢlerdir. Lityum 

pilleri cep telefonları, dizüstü bilgisayarları gibi popüler elektronik donanımlarda 

yaygın olarak kullanılmaktadır. Bu ürünlere daha güçlü ve çok yönlü enerji 

depolama sistemlerinin geliĢtirilmesi için NiO nanotüpleri Li-iyon pillerinde 

kullanılmaktadırlar [107]. 

 

Gorbunova ve arkadaĢları [21] BeO nanotüpün magnetizması ve elektronik yapıları 

ile ilgili bir çalıĢma yapmıĢlardır. Bu nanotüplerin geniĢ bant aralıklı dielektrikler 

olduğunu bulmuĢlardır [108, 109]. Ayrıca young modüllerinin karbon nanotüplerle 

kıyaslanabilir özellikte olduğunu açıklamıĢlardır [108]. BeO nanotüpler gelecek vaat 

eden metarulujide ısıya dayanıklı yalıtkanlar olarak, aynı zamanda laser 

mühendisliğinde, iyonlaĢtırıcı radyasyon dozimetride; mikrodalga radyo-

mühendisliği aletleri olarak kullanılmaktadır [110]. 
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MgO nanoyapılar geçen on yılda baĢarılı bir Ģekilde elde edildi ve birçok uygulama 

alanında mükemmel potansiyel gösterdi [111]. Örneğin; süperiletken, manyetik ve 

nanokablo diziler, büyüme Ģablonu olarak single-kristal MgO nanotel kullanılarak 

kolayca üretilebilmektedirler [112].  

 

TiO2 nanotüpleri özel yüzey alanları ve yüksek yüzey-hacim oranından dolayı çok 

fazla dikkat çekmektedir [23, 113]. Gaz duyarlılığı mekanik olarak dirençli ve ucuz 

olan metaloksit materyallerin en önemli uygulama alanlarından biridir. TiO2 

nanotüpleri büyük yüzey alanı ve tek boyutlu karakteristiği gaz sensörleri için 

uygundur. Son zamanlarda hidrojen duyarlılığına dayalı TiO2 nanotüp; hidrojenin 

hücre-yakıt uygulamalarındaki, kimyasal, yarıiletken ve petrol endüstrisindeki 

öneminin artmasından dolayı sistematik olarak araĢtırılmaktadır [113–118]. 

 

ZnO nanotüplerle ilgili birçok deneysel ve teorik çalıĢmalar yapılmıĢtır. Alan 

emisyonu ve akım kararlığı açısından önemli uygulamalar ZnO nanotüpleri 

hazırlamaya teĢvik etmiĢtir [119]. Termal düĢüĢ [120], buhar fazı artıĢı [121, 122] ve 

hidrotermal artıĢı [123] da içeren çeĢitli yöntemler ZnO nanotüpleri üretmek için 

kullanılmıĢtır. Teorik olarak Hu ve Tu [124] tek duvarlı ZnO nanotüplerin elastik ve 

piezoelektrik özelliklerini araĢtırdılar ve ZnO nanotüplerin piezoelektrikliğinin tüpün 

kiralitesine bağlı olduğunu buldular. Yarı-deneysel moleküler orbital self-consistant 

alan hesaplamalara dayalı çalıĢmalarında Erkoç ve Kökten [15 ]; (4,4) koltuk ve (4,0) 

zikzak tek duvarlı ZnO nanotüplerin farklı enerji aralıklarının olduğunu buna bağlı 

olarak da optoelektrik cihazlarında uygulanabilirliğini buldular.  

 

Lu ve arkadaĢları [16] CdO nanotüpleri termal buharlaĢtırma altında katalizör 

kullanmadan sentezleme baĢarısını göstermiĢlerdir. CdO nanotüplerin büyüme 

mekanizmasını tartıĢmıĢlardır. 

 

Yapılan teorik çalıĢmalarda da nano boyutlu cihazların elektriksel ve fotonik 

özelliklerinin geliĢtirilebileceği düĢüncesinden ötürü, bu yeni nanotüplerin yapısal, 

elektronik, elastik vs. özellikleri araĢtırılmıĢtır. 
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Bu tez çalıĢmasında ZnO ve CdO nano tüplerin yapısal, elektronik, mekanik ve optik 

özellikleri ab-initio yöntemler kullanarak inelenmiĢtir. Hesaplamalarda VASP paket 

programı kullanıldı. Elektron-elektron etkileĢiminde değiĢtokuĢ ve korelasyon terimi 

için, GGA [125] yaklaĢımı kullanılmıĢtır. Yapının optimizasyonu için elektron-iyon 

etkileĢimi, artan (augmented) düzlem dalga (PAW)  yöntemi ile kesilim enerjisi 600 

eV ve k-pointler için 2x2x6 Monkhorst–Pack [126] k-point gridleri kullanıldı. 

 

8.2. Yapısal Özellikler 

 

Bu çalıĢmada incelenen tek-duvarlı nanotüpler, hekzagonal yapılı ( cba   ve 

00 120,90   ), yakın komĢu tüpler arasındaki minimum mesafe 10 Å‟dan 

büyük, tüp ekseni z  ve  dairesel kesit (x,y) düzlemindedir.  Özel olarak ele aldığımız 

koltuk ve zigzag ZnO ve CdO tek-duvarlı nano-tüplerin bağ açıları ve bağ 

uzunluklarına ait hesaplama sonuçlarımız aĢağıdaki kesimlerde ayrıntılı olarak 

verilmiĢtir. 

 

8.2.1. ZnO nanotüpün yapısal özellikleri 

 

ZnO nanotüpler de karbon nanotüplere benzer Ģekilde altıgen ZnO tabaka silindir 

halinde sarılarak elde edilir. ġekil 8.1‟de, koltuk ZnO (5,5) ve zikzak ZnO (5,0) 

nanotüpleri gösterilmiĢtir. ġekil 8.1 de görüldüğü gibi, hem zikzak hem de koltuk 

tüplerde iki tür Zn-O bağı vardır (r1 ve r2). Zikzak tüp de r1 tüp ekseni boyunca olan 

Zn-O bağını temsil ederken, koltuk tüp de tüp ekseni etrafındaki Zn-O bağını temsil 

eder. Her iki tüp de, Zn ve O atomları farklı çaplara (Dzn ve Do) sahip eĢmerkezli 

silindir oluĢtururlar. Ayrıca hem koltuk hem de zikzak tüp de iki farklı bağ açısı 

),( OZnoZnOZn    vardır. ZnO(n,0) (n=3-12) ve ZnO(m,m) (3-9) bu yapısal 

parametreler ve c parametresi Æizelge 8.1‟de listelendi.  
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(a) (b) 

 

ġekil 8.1. ZnO nanotüp yapısına örnek (a) (5,5) koltuk nanotüp (b) (5,0) zikzak     

nanotüp. 

 

Æizelge 8.1. Æap (D), Zn-O bağ uzunluğu (r1, r2), Zn-O-Zn bağ açısı ( Zn-O-Zn ,  O-

Zn-O) ve serbest örgü sabiti (c ) 

 
ZnO Dzn 

(Å) 

Do 

(Å) 

Dzn- Do 

(Å) 

r1 

(Å) 

r2 

(Å) 

 Zn-O-Zn  O-Zn-O c 

(3,3) 5.89 5.57 0.32 1.90 1.93 117.639 109.720 3.338 

(4,4) 7.40 7.12 0.28 1.90 1.91 118.561 113.466 3.321 

(5,5) 9.31 9.09 0.22 1.89 1.90 118.948 115.500 3.316 

(6,6) 10.97 10.79 0.18 1.89 1.90 119.175 117.078 3.305 

(7,7) 12.87 12.71 0.16 1.89 1.90 119.947 117.620 3.303 

(9,9) 16.53 16.4 0.13 1.89 1.90 119.644 118.555 3.295 

(3,0) 3.62 3.15 0.47 1.90 1.96 113.789 109.813 5.387 

(4,0) 4.68 4.24 0.44 1.90 1.93 118.367 103.443 5.535 

(5,0) 5.51 5.16 0.35 1.90 1.92 118.277 116.316 5.627 

(6,0) 6.62 6.30 0.32 1.90 1.91 119.406 116.949 5.632 

(8,0) 8.65 8.38 0.27 1.90 1.91 119.570 120.054 5.657 

(12,0) 12.65 12.48 0.17 1.90 1.90 119.797 120.016 5.714 

 

Æizelge 8.1‟ de verildiği gibi, koltuk ve zikzak ZnO nanotüplerde Zn-O atomlarının 

farklı yarıçapları Do ve DZn hemen hemen birbirinden farklıdır ve artan çapla birlikte 

Do ve DZn yarıçapları arasındaki fark azalmaktadır. Hem zikzak hem de koltuk ZnO 

nanotüplerde, çinko silindirinin çapı, oksijeninkinin çapından daha büyüktür. Bu 

durum, çinko ve oksijen merkezlerinin hibridizasyonlarına atfedilebilir [9]. Her iki tüp 

için, çinko atomları tüp ekseninden uzağa doğru hareket ederken, oksijen atomları tüp 

eksenine doğru hareket ederler. 

r1 

r1 r2 

r2 
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Tek duvarlı ZnO nanotüplerin bağ uzunluklarının (r1 ve r2) değiĢimi baĢlıca eğri yüzey 

üzerindeki bağ gerilmesinden etkilenir. Küçük n‟ ler için zikzak tüplerde, büyük tüp 

eğriliği kuvvetli bağ gerilmesine neden olur, bu nedenle tüp etrafındaki r2, tüp 

boyunca olan r1‟ den daha uzundur, büyük n‟ler için daha kısa olurlar ve sonra 

eĢitlenirler. Aynı eğilim Æizelge 8.1‟de verildiği gibi, koltuk form için de bulundu.  

 

ġekil 8.2‟ ye göre (n,n) tüpler için yarıçapın artması ile birlikte bağ uzunluğu r2 

azalmaktadır ve diğer bağ uzunluğu r1 tüp yarıçapının artması ile birlikte 

değiĢmemektedir. Tek duvarlı ZnO koltuk nano tüplerde tüp yarıçapı 4 
 
Å‟dan büyük 

olduğunda bağ uzunluğu sabit kalmaktadır. (bu değer (n,0) tüplerden küçüktür). ġekil 

9.3‟de görüldüğü gibi (n,0) tüpler için tüp yarıçapını artması ile birlikte bağ r2 

azalmaktadır ve diğer bağ uzunluğu r1 tüp yarıçapının artması ile birlikte 

değiĢmemektedir. Tek duvarlı ZnO zikzak nanotüplerde tüp yarıçapı 6.0 Å
‟
dan büyük 

olduğunda bağ uzunluğu sabit kalmaktadır. Hem koltuk hem de zikzak tek duvarlı 

ZnO nanotüp için son bağ uzunlukları aynıdır ve yaklaĢık 1.90 Å‟dur.  
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ġekil 8.2. Tek duvarlı ZnO koltuk nanotüpün bağ uzunluklarının ve yarıçap arasındaki 

iliĢki. 
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ġekil 8.3. Tek duvarlı ZnO zikzak nanotüpün bağ uzunlukları ve yarıçap arasındaki 

iliĢki. 

 

 

ġekil 8.4‟de Xu ve arkadaĢlarının [12] yapmıĢ olduğu sonuçlar ile bu tez 

çalıĢmasında yapılmıĢ olan sonuçlar karĢılaĢtırılmıĢtır. Bağ uzunluğunun Xu ve 

arkadaĢlarının bulduğu sonuca hemen hemen yakın bir değer olduğu görülmektedir. 

Aralarında yaklaĢık % 0.5 kadar bir fark vardır. 
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ġekil 8.4. Tek duvarlı ZnO nanotüpün bağ uzunlukları ve yarıçap arasındaki ĠliĢki.  

 

ġekil 8.5 ve ġekil 8.6‟da tek duvarlı ZnO nano tüplerin yarıçapları ile birlikte bağ 

açılarının değiĢimi gösterilmektedir. Küçük tüp yarıçaplarında bağ açılarının bir 

tanesinde artıĢ olurken diğer açı yaklaĢık olarak 120
0 

değerini koruyor. (n,n) koltuk 

ZnO tüp için; tüp yarıçapı büyük bir değere ulaĢtığında bile açılar hala 1
0
 den küçük 

bir farklılık göstermektedir. (n,0) ZnO tüp için 4.5 Å‟dan büyük tüp yarıçaplarında her  

iki açı da 120
0 

ye sahiptir. Hesaplanan bu parametreler, daha önceden yapılmıĢ olan 

ZnO nanotüp [12,14] ve BN nanotüp [9] sonuçlarına benzerdir. 
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ġekil 8.5. Tek duvarlı ZnO koltuk nanotüpün bağ açıları ve yarıçap arasındaki ilĢki. 
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ġekil 8.6. Tek duvarlı ZnO zikzak nanotüpün bağ açıları ve yarıçap arasındaki ilĢki. 
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8.2.2. CdO nanotüpün yapısal özellikleri 

 

CdO nanotüplerle ilgili çalıĢmalar ZnO „ler göre çok daha azdır. CdO nanotüpler, 

ZnO ve karbon nanotüplere benzer Ģekilde altıgen CdO tabaka silindir halinde 

sarılarak elde edilir. Tüp oluĢturulduktan sonra, ZnO için yaptığımız benzer 

hesaplamalar CdO için tekrarlanmıĢtır. ġekil 8.7‟de, koltuk CdO(5,5) ve zikzak 

CdO(5,0) nanotüpleri için elde ettiğimiz birim hücreleri gösterilmiĢtir. ġekil 8.7 de 

görüldüğü gibi, hem zikzak hem de koltuk tüplerde iki tür Cd-O bağı vardır (r1 ve r2). 

Zikzak tüp de r1 tüp ekseni boyunca olan Cd-O bağını temsil ederken, koltuk tüp de 

tüp ekseni etrafındaki Cd-O bağını temsil eder. Her iki tüp de, Cd ve O atomları farklı 

çaplara (DCd ve Do) sahip eĢmerkezli silindir oluĢtururlar. Ayrıca hem koltuk hem de 

zikzak tüp de iki farklı bağ açısı ),( OCdoCdOCd    vardır. CdO(n,0) (n=3-12) ve 

CdO(n,n) (n=3-9) bu yapısal parametreler ve c parametresi Æizelge 8.2‟de listelendi. 

 

 

(a) (b) 

 

ġekil 8.7. CdO nanotüp yapısına örnek (a) (5,5) koltuk nanotüp (b) (5,0) zikzak 

nanotüp. 

 

 

 

 

 

r1 
r1 

r2 r2 
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Æizelge 8.2. Æap (D), Cd-O bağ uzunluğu (r1, r2), Cd-O-Cd bağ açısı ( Cd-O-Cd ,  O-

Cd-O) ve serbest örgü sabiti (c ) 

 
CdO DCd 

(Å) 

Do 

(Å) 

DCd- Do 

(Å) 

r1 

(Å) 

r2 

(Å) 

 Cd-O-Cd  O-Cd-O c 

(3,3) 6.16 6.53 0.37 2.12 2.16 109.459 116.710 3.75 

(4,4) 7.91 8.23 0.32 2.12 2.14 111.935 118.175 3.72 

(5,5) 10.01 10.34 0.33 2.12 2.13 114.433 118.479 3.72 

(6,6) 12.00 12.20 0.20 2.12 2.13 115.928 118.840 3.71 

(7,7) 14.16 14.35 0.19 2.12 2.13 117.150 119.088 3.70 

(9,9) 18.18 18.27 0.09 2.12 2.13 117.440 119.253 3.69 

(3,0) 3.56 4.05 0.49 2.12 2.18 94.876 111.800 6.04 

(4,0) 4.77 5.23 0.46 2.13 2.15 102.794 117.971 6.16 

(5,0) 5.60 6.00 0.40 2.12 2.14 117.499 116.781 6.28 

(6,0) 6.97 7.34 0.37 2.12 2.14 117.410 119.946 6.33 

(8,0) 9.34 9.69 0.35 2.12 2.13 119.112 119.264 6.34 

(12,0) 14.07 14.26 0.19 2.12 2.12 119.763 119.262 6.37 

 

Æizelge 8.2‟de görüleceği üzere, koltuk ve zikzak CdO nanotüplerde Cd-O 

atomlarının yarıçapları (Do ve DCd) birbirinden bir miktar farklıdır. Ayrıca n sayısı 

arttıkça (yarıçap da artar) Do ve DCd  çapları arasındaki fark azalmaktadır. Hem zikzak 

hem de koltuk CdO nanotüplerde, kadmiyum silindirinin çapı, oksijeninkinin 

çapından daha küçüktür. Bu durum, kadmiyum ve oksijen merkezlerinin 

hibridizasyonlarına atfedilebilir [9]. Her iki tüp için, oksijen atomları tüp ekseninden 

uzağa doğru hareket ederken, kadmiyum atomları tüp eksenine doğru hareket ederler. 

 

Tek duvarlı CdO nanotüplerin bağ uzunlukları (r1 ve r2) ndaki değiĢmeler esasen 

yüzey eğriliğindeki bağ gerinmesinden (strain) etkilenir [9]. Küçük yarıçaplı zikzak 

tüplerde, büyük yüzey eğriliği kuvvetli bağ gerinmelerine sebep olmakta, bu nedenle 

de r2, r1‟den daha büyük olmaktadır.n büyüdükçe bunların büyüklükleri BN 

nanotüplerde [9] olduğu gibi birbirine yaklaĢmakadır Aynı eğilim Æizelge 8.2‟de 

verildiği gibi, koltuk nanotüpler için de gözlendi.  

 

ġekil 8.8‟e göre (n,n) tüpler için yarıçap arttıkça r2 bağ uzunluğu azalmaktadır ve 

diğer bağ uzunluğu r1 tüp yarıçapının artması ile birlikte değiĢmemektedir. Tek duvarlı 

CdO koltuk nano tüplerde tüp yarıçapı 4 Å‟
 
dan büyük olduğunda bağ uzunluğu sabit 

kalmaktadır. (bu değer (n,0) tüplerden küçüktür). ġekil 8.9‟da görüldüğü gibi (n,0) 
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tüpler için tüp yarıçapını artması ile birlikte r2 bağ azalmaktadır ve diğer bağ uzunluğu 

r1 tüp yarıçapının artması ile birlikte değiĢmemektedir. Tek duvarlı CdO zikzak 

nanotüplerde tüp yarıçapı 4.0 Å
‟
 dan büyük olduğunda bağ uzunluğu sabit 

kalmaktadır. Hem koltuk hem de zikzak tek duvarlı CdO nanotüp için bağ uzunluğu  

yaklaĢık 2.13 Å‟ dur. 
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ġekil 8.8. Tek duvarlı CdO koltuk nanotüpün bağ uzunluklarının yarıçap ile değiĢimi. 
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ġekil 8.9. Tek duvarlı CdO zikzak nanotüpün bağ uzunluklarının yarıçap ile değiĢimi. 

 

ġekil 8.10 ve ġekil 8.11‟de, tek duvarlı CdO nanotüplerin bağ açılarının tüp 

yarıçapına göre değiĢimi gösterilmiĢtir. Hem koltuk hem de zikzak CdO nano 

tüplerde; küçük tüp yarıçaplarında bağ açılarının bir tanesinde artıĢ olurken diğer açı 

yaklaĢık olarak 120
0 

değerini koruyor. (n,n) koltuk ZnO tüp için; tüp yarıçapı büyük 

bir değere ulaĢtığında bile açılar hala yaklaĢık 1
0
 kadar bir farklılık göstermektedir. 

(n,0) CdO tüp için 5 Å
 
dan büyük tüp yarıçaplarında her iki açı da yaklaĢık 120

0 
ye 

sahiptir. 

 

. 
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ġekil 8.10. Tek duvarlı CdO koltuk  nanotüpün bağ açılarının yarıçap ile değiĢimi. 
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ġekil 8.11. Tek duvarlı CdO zikzak nanotüpün bağ açılarının yarıçap ile değiĢimi. 
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8.3.1. Tek duvarlı ZnO nanotüplerin elektronik özellikleri 

 

Ġncelediğimiz koltuk ve zikzak tek duvarlı ZnO nanotüpün enerji bantları hesaplandı 

ve bu veriler Æizelge 8.3‟de listelendi.  

 

Æizelge 8.3. Æap (D) ve band aralığı (Egap) 

 

ZnO Dzn  (Å )  Do(Å) Egap (eV) 

(3,3) 5.89 5.57 1.54 

(4,4) 7.40 7.12 1.43 

(5,5) 9.31 9.09 1.40 

(6,6) 10.97 10.79 1.38 

(7,7) 12.87 12.71 1.44 

(9,9) 16.53 16.4 1.28 

(3,0) 3.62 3.15 1.88 

(4,0) 4.68 4.24 1.55 

(5,0) 5.51 5.16 1.45 

(6,0) 6.62 6.30 1.39 

(8,0) 8.65 8.38 1.38 

(12,0) 12.65 12.48 1.39 

 

ġekil 8.12‟de, bant aralığının ve yarıçapla olan iliĢkisi görülmektedir. Koltuk ve 

zikzak tek duvarlı ZnO nanotüplerde yarıçap arttıkça bant aralığının azaldığı, bant 

kenarlarının Ģekillerinin değiĢmeden kalırken bant aralığının 1.88 ile 1.28 eV arasında 

değiĢen bir yarıiletken olduğu görülmektedir. Elde ettiğimiz bu sonuçlar, Hu ve 

arkadaĢlarının[12] ZnO nanotüp için elde ettiği sonuçlara oldukça yakındır; fakat 

literaürde verilen BN nanotüp [9] değerlerinden farklıdır. 
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ġekil 8.12 (n,n) , (n,0) ZnO nanotüp için yarıçap ve band aralığı arasındaki iliĢki.  

 

ġekil 8.13‟ de, bant aralığının yarıçapla olan değiĢimi, Xu ve arkadaĢlarının [12] 

sonuçları ile (mor ve gri çizgili) ayrıca karĢılaĢtırılmıĢtır. Sonuçlarımızın hemen 

hemen birbirine yakın olduğu görülmektedir. Aralarında yaklaĢık % 10 kadar bir fark 

vardır. 
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ġekil 8.13. (n,n) , (n,0) ZnO nanotüp için bant aralığı ve yarıçap arasındaki iliĢki. 
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(3,3) koltuk ve (4,0) zikzak ZnO nanotüpün tüp ekseni boyunca bant yapıları ġekil 

8.14‟de; durum yoğunlukları ise; (3,3) koltuk tip ZnO nanotüp için ġekil 8.15 (a), (b) 

ve (c)‟de; (4,0) zikzak tip ZnO nanotüp için ġekil 8.16 (a), (b) ve (c)‟de gösterilmiĢtir. 

 

    
          (a)                                                 (b)      

ġekil 8.14. Tek duvarlı ZnO nanotüpün bant yapıları (a) (3,3) , (b) (4,0) 

 

ġekil 8.14 (a)‟da (3,3) koltuk tip ġekil 8.14 (b)‟de (4,0) zikzak tip ZnO nanotüplerin 

hesaplanan bant yapıları gösterilmiĢtir. TDZONT, iletkenlik bandı ile valans bandı 

arasında koltuk ve zikzak nanotüplerde sırasıyla 1.54 eV ve 1.55 eV enerji aralığının 

bulunmasından dolayı bir direct yarıiletkendir. Bu sonuçlar, GaN [127] ve BN [9] 

nanotüplerden farklı, fakat daha önce yapılmıĢ olan ZnO [12,13] nanotüp sonuçlarına 

oldukça yakındır. 

 

O ve Zn‟ nin farklı katkılarını daha iyi anlamak için; ġekil 8.15 (a),(b)‟de ve ġekil 

8.16 (a),(b)‟de farklı atomların PDOS „ları gösterilmiĢtir. KarĢılaĢtırma için toplam 

DOS ġekil 8.15 (c) ve ġekil 8.16 (c)‟de çizilmiĢtir. DOS spektrumlarının Ģekil ve 

genliklerinde küçük farklılıklar olmasına rağmen bütün ZnO nanotüplerin DOS 

spektrumlarının birbirine benzer olduğunu görebiliriz. Valans bantlarına katkı O 2s 

Zn‟nin 3d ve O‟nin 2p orbitalinden geldiği ġekil 8.15 ve ġekil 8.16‟da gösterilmiĢtir 
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 ġekil 8.15. (5,5) koltuk tipi tek duvarlı ZnO nanotüpün durum yoğunluğu.  

 

(a) 

(b) 

(c) 
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ġekil 8.16. (6,0) zikzak tip tek duvarlı ZnO nanotüpün durum yoğunlukları. 

 

(a) 

(b) 

(c) 
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-18.01 eV civarında valans bandı için büyük katkı O 2s orbitalindendir. -7.71 eV‟dan 

- 5.50 eV‟a kadar valans bandına çoğu Zn 3d orbitalinden ve -5.51 eV‟dan 0‟a kadar 

katkı O 2p orbitalinden gelmektedir. Ġletim bandının temel durumu ise çoğunlukla 4s 

orbitalinden gelmektedir. Bu sonuçlar daha önce yapılmıĢ olan çalıĢmalarla uyum 

içindedir [11,13]. 

 

8.3.2. Tek duvarlı CdO nanotüplerin elektronik özellikleri 

 

Bu kesimde, koltuk ve zikzak tek duvarlı CdO nanotüpün enerji bantları hesaplandı ve 

bant aralığının yarıçap arasındaki iliĢkisi incelendi (Baknz  Æizelge 8.4).  

 

Æizelge 8.4. Æap (D) ve bant aralığı (Egap) 

 
       CdO      DCd(Å) 

     Do()      E(eV) 

(3,3) 6.16 6.53 0.913 

(4,4) 7.91 8.23 0.813 

(5,5) 10.01 10.34 0.732 

(6,6) 12.00 12.20 0.695 

(7,7) 14.16 14.35 0.747 

(9,9) 18.18 18.27 0.556 

(3,0) 3.56 4.05 1.276 

(4,0) 4.77 5.23 1.000 

(5,0) 5.60 6.00 0.906 

(6,0) 6.97 7.34 0.860 

(8,0) 9.34 9.69 0.763 

(12,0) 14.07 14.26 0.718 

 

ġekil 8.17‟de bant aralığının tüp yarıçapına göre değiĢimi verilmiĢtir. Koltuk ve 

zikzak tek duvarlı CdO nanotüplerin yarıçapları arttıkça bant aralığının azaldığı 

görülmektedir. Ayrıca, bant kenarlarının Ģekillerinin değiĢmeden kalırken bant 

aralığının 1.27 ile 0.556 eV arasında değiĢen bir yarıiletken olduğu anlaĢılmaktadır. 
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ġekil 8.17. (n,n), (n,0) CdO nanotüp için bant aralığı ve yarıçap arasındaki iliĢki. 

 

(5,5) koltuk ve (6,0) zikzak CdO nanotüpün tüp ekseni boyunca bant yapıları ġekil 

8.18‟de; durum yoğunlukları ise; (5,5) koltuk tip CdO nanotüp için ġekil 8.19 (a),(b) 

ve (c)‟de; (6,0) zikzak tip CdO nanotüp için ġekil 8.20 (a), (b) ve (c)‟de 

gösterilmiĢtir. 
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(a)                                                        (b) 

ġekil 8.18. Tek duvarlı CdO nanotüpün bant yapıları (a) (5,5) , (b) (6,0) 

 

ġekil 8.18 (a)‟da (5,5) koltuk tip ġekil 8.18 (b)‟de (6,0) zikzak tip CdO nanotüplerin 

hesaplanan bant yapıları gösterilmiĢtir. TDCdONT, iletkenlik bandı ile valans bandı 

arasında koltuk ve zikzak nanotüplerde sırasıyla 0,732 eV ve 0,860 eV enerji 

aralığında bulunmasından dolayı bir direct yarıiletkendir. Bu durum karbon 

nanotüplerde her iki tüp de metalik özellik gösterdiği için tamamen farklıdır. Bu 

sonuçlar, GaN [127] ve BN [9] nanotüplerden farklı, fakat daha önce yapılmıĢ olan 

ZnO [12,13] nanotüp sonuçlarına benzerdir. 

 

O ve Cd‟ nin farklı katkılarını daha iyi anlamak için; ġekil 8.19 (a),(b)‟de ve ġekil 

8.20 (a), (b)‟de farklı atomlar PDOS üzerinde gösterilmiĢtir. KarĢılaĢtırma için 

toplam DOS ġekil 8.19 (c) ve ġekil 8.20 (c)‟de çizilmiĢtir. DOS spektrumlarının 

Ģekil ve genliklerinde küçük farklılıklar olmasına rağmen bütün CdO nanotüplerin 

DOS spektrumlarının birbirine benzer olduğunu görebiliriz. valans bantlarına katkı 

O‟nin 2s, Cd‟nin 4d ve O‟nin 2p orbitalinden geldiği ġekil 8.19 ve ġekil 8.20‟de 

gösterilmiĢtir.  
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ġekil 8.19. (5,5) koltuk tipi tek duvarlı CdO nanotüpün durum yoğunluğu. 

 

(a) 

(b) 

(c) 
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 ġekil 8.20. (6,0) zikzak tipi tek duvarlı CdO nanotüpün durum yoğunluğu. 

 

(a) 

(b) 

(c) 
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-16.57 eV civarında valans bandı için büyük katkı O 2s orbitalindendir. -7.58 eV‟dan 

- 5.61 eV‟a kadar valans bandına çoğu Cd 4d orbitalinden ve -5.61 eV‟dan 0‟a kadar 

katkı O 2p orbitalinden gelmektedir. Ġletim bandının temel durumu ise çoğunlukla 

Cd‟nin 5s orbitalinden gelmektedir.  

 

8.4.1. Tek duvarlı ZnO nanotüplerin optik özellikleri 

 

ÆalıĢmanın bu kısmında tek duvarlı ZnO nanotüplerin optik özellikleri verilmiĢtir. 

Hesaplanan optik özelliklerin, tüp eksenine paralel ve dik olması durumunda nasıl 

davrandığı gösterilmiĢtir. Ayrıca burada statik dielektrik sabiti, kayıp eneji 

fonksiyonu, kırılma indisi ve sönüm katsayısı ile ilgili değerler verilmiĢtir.  

 

Dielektrik Fonksiyonun Hesabı  

 

ġekil 8.21‟de (5,5) koltuk tek duvarlı ZnO nanotüpün imajiner ve reel kısmın 

enerjiyle olan iliĢkisini gösterir. Koltuk ve zikzak ZnO nanotüplerin benzer 

elektronik yapılarından dolayı aynı zamanda benzer optik özellikler de gösterirler. 

ġekil 8.21 (a) ve (b)‟de görüldüğü gibi 1  ve 2 spektrumlarının pikleri ve enerjileri 

birbirine benzerdir. Spektrum bölgesini kabaca iki bölgeye ayırabiliriz. DüĢük enerji 

1.25‟den 5 eV‟a ve yüksek enerji 5‟den 40 eV‟ a kadardır. YaklaĢık 1.25 eV altında, 

bir fotonun enerjisi sıfıra yaklaĢırken 2  sıfır ve 1  sürekli olma eğilimindedir. 

Ġmajiner kısmın paralel ıĢık kutuplaĢması için yaklaĢık 1,87, 7,5 ve 11.25 üç ana pik 

ve dik ıĢık kutuplaĢması için yaklaĢık 1.87, 7.5 ve 11.87 üç ana pike sahip olduğu 

görülmektedir. 1.87 eV civarında elektron geçiĢi Zn 4s ve O 2p orbitalleri arasından; 

7.5 eV civarında elektron geçiĢi Zn 3d ve O 2p orbitalleri arasından ve 11.25 eV 

civarında elektron geçiĢi ise Zn 3d ve O 2s orbitallerinden gelmektedir. Elde edilen 

bu değerler teorik çalıĢmalarla uyum içindedir.  
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ġekil 8.21. (5,5) ZnO nanotüp için dielektrik fonksiyon (a) imajiner (b) reel.  

 

Kayıp Fonksiyonun Hesabı  

 

Kayıp fonksiyonun değiĢimi tüp eksenine dik ve paralel değiĢimleri (5,5) ZnO 

nanotüp için ġekil 8.22‟ de verilmiĢtir. Kayıp fonksiyon iletkenlik bandının en üst 

yörüngesindeki bir elektronun valans bandının en alt yörüngesine geçerken 

kaybettiği enerjinin değiĢimidir.  

  

(a) 

(b) 
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ġekil 8.22. ZnO (5,5) nanotüp için tüp eksenine dik ve paralel durumları için kayıp 

enerji fonksiyonu. 

 

Kırılma ve soğurma Katsayısı 

 

Kırılma indisi n ve soğurma katsayısı k‟nın nasıl hesaplandığı Bölüm 6‟da 

verilmiĢtir. Kırılma indisi n ve soğurma katsayısı k‟nın tüp eksenine dik ve tüp 

eksenine paralel değiĢimleri (5,5) ZnO nanotüp için ġekil 8.23 ve 8.24‟de verilmiĢtir.  
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ġekil 8.23. ZnO (5,5) nanotüp için tüp eksenine dik ve paralel durumları için kırılma 

indisi 
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TDZONT için kırılma indisi n(0) değeri için tüp eksenine paralel ve dik olma 

durumlarına göre sırasıyla 1.66 ve 1.66 dır. 
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ġekil 8.24. ZnO (5,5) nanotüp için tüp eksenine dik ve paralel durumları için 

soğurma indisi. 

 

TDZONT için soğurma katsayısı değeri tüp eksenine paralel ve dik olma 

durumlarına göre sırasıyla 0.48 ve 1.46 dır. 

 

8.4.2. Tek duvarlı CdO nanotüplerin optik özellikleri 

 

ÆalıĢmanın bu kısmında tek duvarlı CdO nanotüplerin optik özellikleri verilmiĢtir. 

Hesaplanan optik özelliklerin tüp eksenine paralel ve dik olması durumunda nasıl 

davrandığı gösterilmiĢtir. Ayrıca burada statik dielektrik sabiti, kayıp enerji 

fonksiyonu, kırılma indisi ve sönüm katsayısı değerleri verilmiĢtir.  

 

Dielektrik Fonksiyonun Hesabı  

 

ġekil 8.25‟de (5,5) koltuk tek duvarlı CdO nanotüpün imajiner ve reel kısmın 

enerjiyle olan iliĢkisini gösterir. Koltuk ve zikzak CdO nanotüplerin benzer 

elektronik yapılarından dolayı aynı zamanda benzer optik özellikler de gösterirler. 

Spektrum bölgesini kabaca iki bölgeye ayırabiliriz. DüĢük enerji 0.5 den 7.5 eV‟a ve 

yüksek enerji 7.5‟dan 30 eV‟ a kadardır. YaklaĢık 0.5 eV altında, bir fotonun enerjisi 
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sıfıra yaklaĢırken 2  sıfır ve 1  sürekli olma eğilimindedir. Ġmajiner kısmın paralel 

ıĢık kutuplaĢması için yaklaĢık 0.88, 6.62 ve 10.59 eV üç ana pik ve dik ıĢık 

kutuplaĢması için yaklaĢık 1.32, 6.62 ve 9.26 eV üç ana pike sahip olduğunu bulduk. 

0.88 eV civarında elektron geçiĢi Cd 5s ve O 2p orbitalleri arasından; 6.62 eV 

civarında elektron geçiĢi Cd 4d ve O 2p orbitalleri arasından ve 10.59 eV civarında 

elektron geçiĢi ise Cd 4d ve O 2s orbitallerinden gelmektedir.  
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ġekil 8.25. (5,5) CdO nanotüp için dielektrik fonksiyon (a) imajiner (b) reel. 
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Kayıp Fonksiyonun Hesabı  

 

Kayıp fonksiyonun değiĢimi tüp eksenine dik ve paralel değiĢimleri (5,5) CdO 

nanotüp için ġekil 8.26‟da verilmiĢtir. 
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ġekil 8.26. (5,5) CdO nanotüp için tüp eksenine dik ve paralel durumları için kayıp 

enerji fonksiyonu. 

 

Kırılma ve soğurma Katsayısı 

 

Kırılma indisi n ve soğurma katsayısı k‟ nın tüp eksenine dik ve tüp eksenine paralel 

değiĢimleri (5,5) CdO nanotüp için ġekil 8.27 ve 8.28‟ de verilmiĢtir.  
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ġekil 8.27. (5,5) CdO nanotüp için tüp eksenine dik ve paralel durumları için kırılma 

katsayısı. 

 

TDCdONT için kırılma indisi n(0) değeri için tüp eksenine paralel ve dik olma 

durumlarına göre sırasıyla 2.31 ve 1.78 dır. 
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ġekil 8.28. (5,5) CdO nanotüp için tüp eksenine dik ve paralel durumları için 

soğurma katsayısı. 

 

TDCdONT için soğurma katsayısı değeri tüp eksenine paralel ve dik olma 

durumlarına göre sırasıyla 0.44 ve 0.44 dür. 
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8.5.1. Tek duvarlı ZnO nanotüplerin mekanik özellikleri 

 

Koltuk ve zikzak ZnO nanotüpün gerinim (strain) enerjisi ve Young modülü 

hesaplandı ve bu veriler Æizelge 8.5‟de listelendi. Her iki tüp için de gerinim 

enerjilerinin yarıçapla değiĢimi ġekil 8.29‟ da çizildi. Hesaplanan ZnO nanotüplerin 

strain enerjilerinin klasik 1/D
2
 starin yasası ile uyum gösterdiğini ġekil 8.30‟da 

açıkca görebiliyoruz. 

 

Æizelge 8.5. Æap (D) ve Young Modülü (Y) 

 

ZnO Dzn (Å) Do(Å)      Y(TPa) 

(3,3) 5.89 5.57 0.603 

(4,4) 7.40 7.12 0.946 

(5,5) 9.31 9.09 1.095 

(6,6) 10.97 10.79 1.094 

(7,7) 12.87 12.71 1.002 

(9,9) 16.53 16.4 1.273 

(3,0) 3.62 3.15 0.873 

(4,0) 4.68 4.24 0.892 

(5,0) 5.51 5.16 0.436 

(6,0) 6.62 6.30 0.452 

(8,0) 8.65 8.38 0.527 

(12,0) 12.65 12.48 0.920 
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ġekil 8.29. (n,n), (n,0) ZnO nanotüp için yarıçap ve gerilim enerjisi arasındaki iliĢki. 
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ġekil 8.30. (n,n), (n,0) ZnO nanotüp için tüp yarıçapının karesi ve gerilim enerji 

arasındaki ilĢki. 
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ġekil 8.31. (n,n), (n,0) ZnO nanotüp için tüp için tüp yarıçapı ve young modülü 

arasındaki ilĢki.  

 

ZnO nanotüpün mekanik özellikleri hesaplamalarında; Yuan ve arkadaĢları [14] (n,0) 

tüpler için tüp yarıçapı arttıça Young modülünün azaldığını ve daha sonra (n,n) 

tüpler gibi sabitlendiğini görmüĢlerdir. Fakat bu çalıĢmada yaklaĢık bir trend 

gözlense de öyle kesin bir sonuca ulaĢılamamıĢtır. 

 

8.5.2. Tek duvarlı CdO nanotüplerin mekanik özellikleri 

 

Benzer yolla, koltuk ve zikzak CdO nanotüp için de strain.(gerinim) enerjisi ve 

Young modülü hesaplandı ve bu veriler Æizelge 8.6‟da listelendi. Her iki tüp için de 

strain enerjilerinin yarıçapla değiĢimi ġekil 8.32‟de çizildi. Hesaplanan CdO 

nanotüplerin strain enerjilerinin de klasik 1/D
2
 strain yasası ile uyum gösterdiğini 

ġekil 8.33‟de görebiliyoruz. 
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Æizelge 8.6. Æap (D) ve Young Modülü (Y) 

 
CdO DCd 

(Å) 

Do 

(Å) 

Y (TPa) 

(3,3) 6.16 6.53 0,306 

(4,4) 7.91 8.23 0,544 

(5,5) 10.01 10.34 0,537 

(6,6) 12.00 12.20 0,743 

(7,7) 14.16 14.35 0,759 

(9,9) 18.18 18.27 0,973 

(3,0) 3.56 4.05 0,135 

(4,0) 4.77 5.23 0,154 

(5,0) 5.60 6.00 0,469 

(6,0) 6.97 7.34 0,472 

(8,0) 9.34 9.69 0,427 

(12,0) 14,07 14,26 0,651 
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ġekil 8.32. (n,n), (n,0) CdO nanotüp için yarıçap ve gerinim enerjisi arasındaki iliĢki. 
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ġekil 8.33. (n,n), (n,0) CdO nanotüp için yarıçapın karesinin tersi ile gerinim enerjisi 

arasındaki iliĢki. 
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ġekil 8.34. (n,n), (n,0) CdO nanotüp için tüp yarıçapının young modülüne göre. 

DeğiĢimi. 

 

Preng ve arkadaĢları [128] C ve BN nanotüplerin elastik özellikleri ile ilgili 

çalıĢmalrında, Young modülünün tüp yarıçapına fazla bağlı olmadığını önerdiler. 

Ayrıca karbon nanotüplerin BN nanotüplerden daha sert olduğunu tahmin ettiler. 
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Yuan [14] ve arkadaĢları ise, ZnO nanotüplerde tüp yarıçapı arttıkça (n,0) türü tüpler 

için Young modülünün yarıçapla azaldığını ve bir süre sonra koltuk ve zikzak 

nanotüplerde ise tüp yarıçapı ile belirgin bir değiĢme olmadığını gösterdiler. Bu 

çalıĢmanın sonuçlarına göre, CdO nanotüplerin elastik özellikleri ile ilgili değerler, 

Preng ve arkadaĢlarının çalıĢmalarıyla karĢılaĢtırdığımızda C ve BN nanotüplerinden 

daha küçük, yani onlardan daha az sert olduğunu söyleyebiliyoruz. Yuan‟ ın sonuçları 

ile çeliĢircesine, CdO nanotüplerde yarıçap arttıkça Young modulünün sabitlendiğini 

söyleyemiyoruz. 
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9. SONUÇLAR VE ÖNERĠLER 

 

Bu çalıĢmada koltuk (n,n; n=3-9) ve zikzak (n,0; n=3-12) ZnO ve CdO nanotüplerin 

yapısal, elektronik, optik ve mekanik özellikleri GGA yaklaĢımı kullanılarak 

yoğunluk fonksiyoneli teorisine dayalı ab-initio metotlarla hesaplandı. Sonuçlar 

aĢağıda özetlenmiĢtir.  

 

 Koltuk ve zikzak ZnO ve CdO nanotüplerde örgü sabiti (c)‟nin, bağ 

uzunluklarının ve bağ açılarının yarıçapla değiĢimleri literatürde yer alan teorik 

sonuçlarla uyum içinde olduğu görüldü 

 

 Elektronik band yapılarının, koltuk ve zikzak nanotüplerde benzer özellikler 

gösterdiği görüldü. Bu sonuçlar teorik çalıĢmalarla karĢılaĢtırıldı ve uyum 

içinde olduğu görüldü. 

 

 Band aralıklarının yarıçapla değiĢimleri incelendi. Literatürdeki diğer 

çalıĢmalarda olduğu gibi yarıçapın artması ile band aralığının azaldığı görüldü.  

  

  Atomlardan gelen katkıları daha iyi anlamak için parçalı DOS ve toplam DOS‟ 

lar çizilmiĢtir. Teorik çalıĢmalarla karĢılaĢtırıldığında uyum içinde olduğu 

görülmüĢtür. 

 

 Optik özellikleri hesaplanan tüplerin, tüp eksenine paralel ve dik olması 

durumunda nasıl davrandığı gösterilmiĢtir. Ayrıca burada statik dielektrik 

sabiti, kayıp eneji fonksiyonu, kırılma indisi ve sönüm katsayısı değerleri 

verilmiĢtir. Koltuk ve zikzak nanotüplerin benzer elektronik yapılarından 

dolayı aynı zamanda benzer optik özellikler de gösterdikleri gözlendi. Kayıp 

enerji fonksiyonunun grafiğine bakıldığında; paralel ve dik ıĢık kutuplaĢmaları 

için kayıp enerji fonksiyonları farklı genliklerde olduğu için her iki nanotüpün 

de anizotropik bir yapı gösterdiği gözlemlendi. Bu çalıĢmalar diğer teorik 

çalıĢmalarla karĢılaĢtırıldığında uyum içinde olduğu görülmüĢtür. 
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 Mekanik özellikleri incelenen tüplerin gerilim enerjileri ve Young modülü 

hesaplandı. Hesaplanan nanotüplerin strain enerjilerinin klasik 1/D
2
 strain 

yasası ile uyum içinde olduğu görüldü. Yuan ve arkadaĢlarının GULP programı 

ile yapmıĢ oldukları çalıĢmada (n,0) tüpler için tüp yarıçapı artması ile birlikte 

young modülü azalmakta ve daha sonra (n,n) tüpler gibi sabitlendiğini 

görülmektedir. Fakat bizim çalıĢmamızda tüp yarıçapı arttıkça bir sabitlenme 

görülmemektedir. 

 

Ġncelenen bu sonuçların nano boyutlu cihazların elektriksel ve fotonik özelliklerinin 

geliĢtirilebileceği düĢüncesiyle gelecekte yapılan çalıĢmalar için güvenilir sonuçlar 

vereceğini umuyoruz. 
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