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ONsOz

Son yillarda, grafen sonrasi donemde, iki boyutlu kristaller yogun ilgi gormektedir. Bu
projenin de temel amaci, bu kristallerin bir alt grubu olarak, gegis-metali dikalkojenitlerinin ve
I1I-V grubu bilesiklerin tek tabakali hegzagonal yapilarinin, ve bunlarin kendi aralarinda veya
farkli materyellerle olusturdugu heteroyapilarin yapisal, elektronik, manyetik, titregsimsel ve
transport 6zelliklerinin kuramsal ve hesaplamali yontemlerle incelenmesidir.

Tek tabakali kristal malzemelerin Uzerindeki yogun akademik ilgi, grafenin, yani tek atom
kalinhgindaki grafit tabakasinin sentezlenmesinin ardindan baslamistir. Yapilan grafen
arastirmalari, sonrasinda grafen benzeri birgok yeni malzemenin de 6nini agmistir. Bu yeni
ve zengin malzeme sinifinin ortaya ¢ikisiyla “iki boyutlu elektronik” adi altinda bir arastirma
alani hizla gelismektedir.

Grafen malzemesinin birgcok Ustiin 6zelligine ragmen, bir enerji bant araligina sahip olmayisi
ve kimyasal olarak aktif olmasinin getirdigi bazi elektronik kararsizliklar, tranzistér ve benzeri
uygulamalarda gegis metali dikalkojenitleri (GMD) gibi malzemelerin gerekliligini 6ne
cikarmistir. Balpetegi bicimli kristal orgiye sahip olan GMD’ler MX, kimyasal formulu ile
verilirler. Burada M bir gecis metali ve X bir kalkojen atomudur. Grafene kiyasla GMD’lerin
islenmesi daha kolaydir ve yasak bant araligina sahip olmalari, pek ¢ok elektronik uygulama
alani icin umut vermektedir. Ayrica yeni teorik ve deneysel calismalar, GMD’lerin, grafen,
silisen ve 1lI-V malzemeleriyle olusturduklari hetero yapilara ve Au (altin) gibi metalik alt tag
Uzerine konularak olusturulan yapilara odaklanarak genis bir ¢alisma alani agmistir.

Proje kapsaminda yapilan teorik c¢alismalar Yogunluk Fonksiyoneli Kurami’ni temel alan
hesap teknikleri ile yUratGimuUstdr. Ele alinan iki boyutlu malzemelerin kapsamli analizleri
yapilmig, elektronik, manyetik, mekanik ve transport 6zellikleri hesaplanmistir. Projede ele
alinan malzemeler ve sistemler sunlardir: TiS;, TiSe,, h-AIN, MoS,, SnS,, penta-grafen,
penta-BN, WS, ile heteroyapilar h-AIN/Mg(OH), ve WS,/Mg(OH),. Elde edilen sonuclar
makaleler halinde basilmis, yurtici ve yurtdigi bilimsel toplantilarda bildiri olarak sunulmustur.
Projede bursiyer olarak galisan lisansustu 6grencilerin egitim ve tezleri proje kapsaminda
yapilan c¢alismalara dayandiriimig, bdylece proje, geng arastirmacilarin fizigin gincel bir
alaninda yetismesine katkida bulunmustur.

Proje, TUBITAK tarafindan 281.350 TL biitge ile desteklenmistir. izmir Yiiksek Teknoloji
Enstitisii’nde surdirilip sonuglandirilan proje, Prof. Dr. Tugrul Senger yonetiminde,
arastirmaci Dog. Dr. Hasan Sahin, bursiyerler Cihan Bacaksiz, Fadil iyikanat, Shen
Wang, Somaiyeh Jafarpour ve g¢aligma ortagimiz diger arastirma gruplarinin katkilari

ile gerceklesmistir.
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TABLOLAR DiziNi

Tablo 4.1 Cift tabaka SnS,’de farkli istiffenme durumlarinin fiziksel parametreleri

Tablo 6.1 Tek katmanl pentagonal yapilar icin hesaplanan fiziksel parametreler



OzZET

Projenin temel amaci gecis-metali dikalkojenitlerinin tek tabakali kristal yapilarinin ve
bunlarin kendi aralarinda veya farkli metaryellerle olusturdugu heteroyapilarin yapisal,
elektronik, manyetik, titresimsel ve transport &zelliklerinin kuramsal ve hesaplamall
yontemlerle incelenmesidir. Tek tabakali kristal malzemelerin Uzerindeki yogun akademik ilgi,
grafenin, yani tek atom kalinhgindaki grafit tabakasinin sentezlenmesinin ardindan
baslamistir. Son yillarda yapilan grafen arastirmalari, gerek deneysel gerekse teorik olarak
bu yeni malzeme sinifi konusunda hizh bir bilgi birikimi saglayarak farkli birgok grafen
benzeri malzemelerin de 6nlnl acmistir. Bunlar arasinda florografen, grafan, klorografen,
silisen, germanen, 1lI-V bilesiklerinin hegzagonal yapilari (h-BN, h-AIN) ve gecis metali
dikalkojenitleri (GMD, 6rnegin MoS,) sayilabilir. Bu yeni ve zengin malzeme sinifinin ortaya

cikisiyla “iki boyutlu elektronik” adi altinda bir arastirma alani hizla gelismektedir.

Proje kapsaminda yapilan teorik calismalar cogunlukla Yogunluk Fonksiyoneli Kuramrni
temel alan hesap teknikleri ile yuratilmustar. Teorik olarak umut vaat eden bu malzemelerin
kapsamli analizlerinin yapilmasi, dinyada pek ¢ok grubun aktif calisma konusu olan

deneysel sentezlenme calismalariyla sinerji yaratabilecek bir potansiyel tasimaktadir.

Proje kapsaminda oncelikle, ele alinan GMD’lerin iki boyutlu yapilarin elektronik, manyetik,
mekanik ve transport ézellikleri hesaplandi. Ardindan, bu yapilarda eksik atom durumlarina,
diger kusur durumlarina ve bu kusurlarla beraber elektronik, manyetik ve mekanik
Ozelliklerindeki degisimler ele alindi. Sonrasinda, yabanci atomlarla bu malzemelerin
etkilesimleri ve buna badli olarak 6zelliklerindeki dedisimler incelendi. Ayrica, bu
malzemelerin heteroyapilarinin kararliliklari ve kararh olanlarin diger 6zellikleriyle beraber

elektronik ve transport 6zellikleri incelendi.
Konusu, glincel ve hizla gelisen bir alana giren bu projede 6zgun ciktilar elde edilmis ve bu

ciktilar nitelikli uluslararasi dergilerde yayinlanmistir.

Anahtar kelimeler: Iki boyutlu malzemeler, Gecis Metali Dikalkojenitleri, 11I-V Bilesikler,

Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi



ABSTRACT

The main objective of the project was to investigate structural, electronic, magnetic,
vibrational and transport properties of single layer crystal structures of Transition Metal
Dichalcogenides (TMDs) and their heterostructures using theoretical and computational
methods. Intense academic interest on two dimensional materials has started after
successful synthesis of graphene. Graphene is a monolayer of carbon hexagonal sheet,
which has attracted a great attention due to its remarkable structural, electronic and thermal
properties. In recent years, theoretical and experimental studies on graphene provided a
quick knowledge to this new class of materials and have opened up possibilities for many
other graphene-like materials such as; flourographene, graphane, clorographene, silicene,
germanene, hexagonal structures of IlI-V binary compounds (e.g. h-BN, h-AIN) and transition

metal dichalcogenides (TMDs, such as MoS,).

Theoretical studies performed in the project were carried out by Denstiy Functional Theory
based methods. We hope that the findings in this project will resonate with the research

aiming at the synthesis of these materials.

In this Project, first, electronic, magnetic, and mechanical properties of two-dimensional
TMDs have been examined to complement the present and rapidly growing literature on
these materials. Then, we have investigated how their vacancy defects and adatoms affect
their electronic, mechanical and magnetic properties. Then, we have studied adsorption of
foreign atoms on these materials and tried to understand the dynamical variables of these
adsorbate-substrate systems in detail. Finally, we have investigated the stability of their

heterostructures and electronic and transport properties in these systems.

The project, which tackled materials of a contemporary and rapidly developing field, has led

to original outputs and several qualified publications in international journals.

Key words: Two Dimensional Materials, Transition Metal Dichalcogenides, 111-V Compounds,

Density Functional Theory

VI



1. GIRIS

Proje kapsaminda temel olarak incelenmesi planlanan malzemeler ‘grafen-benzeri, iki
boyutlu kristal yapilar sinifina girmektedir. Grafen (Novoselov vd., 2004; Novoselov vd.,
2005), karbon atomlarinin iki boyutlu altigen 6rgi diziliminden olusan tek katmanl bir
malzemedir. Grafen, enerji bant araligina sahip olmayan bir yariiletken veya iletim ve degerlik
bantlarinin sadece bir noktada birbirine temas ettigi bir yarimetal olarak tanimlanabilir. Tek
atom kalinliginda grafen tabakalarinin sentezi 2004 yilinda basariimis olmasina ragmen,
gectigimiz yillarda yizlerce arastirma grubunun ilgisini cekerek c¢ok sayida bilimsel
calismanin konusu haline gelmistir. Grafenin sahip oldugu bircok siradisi 6zellik, bu
malzemeyi yariiletken teknolojisinde silisyumun yerine gegebilecek bir aday olarak 6n plana
cikartmaktadir. Grafenin gucli karbon baglari ona bilinen en saglam malzemelerden biri olma
ozelligi kazandirmistir (Soler vd., 2002). Buna ek olarak grafen iyi bir iletken oldugu bilinen
bakirdan milyon kat daha iyi elektriksel iletkenlige sahiptir. Ayrica oda sicakhdinda dlgllen
intrinsik yiik tastyici mobilitesi 200,000 cm? V* s™ civarinda olup, bu deger bilinen diger
malzemelerden ¢cok daha ylksektir (Chen vd., 2008; Morozov vd., 2008; Mayorov vd., 2011).
Grafen, yilksek termal iletkenlik (5000 W mK™) ve oda sicakhginda kuantum Hall etkisi
(Novoselov vd., 2005; Zhang vd., 2005) gibi oldukga 6nemli &zellikler gdstermektedir.
Mekanik olarak elmastan daha sert, celikten daha saglam ve ¢ok daha hafiftir (Meyer vd.,
2007). Grafen tabakasinin tek basina benzersiz 6zelliklerinin yanisira, Gzerine alkali, soy ve
gecis metalleri yerlegtirildiginde fonksiyonel nano yapilarin temel yapitaglarini olusturmaya
adaydir (Okamoto, 2006; Chan vd., 2008; Ishii vd., 2008; Okazaki-Maeda vd., 2008; Sevincli
vd., 2008; Uchoa vd., 2008; Cao vd., 2010; Dai vd., 2010; Vo-Van vd., 2010; Yazyev ve
Pasquarello, 2010).

Grafen Uzerine yapilan ¢alismalardan sonra, farkli malzemelerin iki boyutlu hallerine olan ilgi
glin gectikge artmigtir. ilk olarak, grafenin yayimlanmasinin ertesi yilinda, boron nitrat, gesitli
kalkojenitler ve bazi kompleks oksitlerin kararli iki boyutlu halleri rapor edilmis (Novoselov
vd., 2005) ve ardindan farkli sentezleme yOntemleriyle, ¢inko oksidin (Tusche vd., 2007),
boron nitrat'in (Jin vd., 2009), molibdenum disulfit'in (Mak vd., 2010) ve silisyum karbur’in
(Lin, 2012) tek atom kalinhdinda kararli duzlemsel yapilar Gretilmigtir. Yapilan gesitli teorik
calismalarda da bazi 11I-V bilegiklerinin, grup IV elementlerinin (Sahin vd., 2009; Zhuang vd.,
2013) ve birgcok GMD’nin (gecis metali dikalkojenitin) (Ataca vd., 2012) tek katmanli

duzlemsel hallerinin kararli olacaklari Gngorulmustur.



Grafene benzerligi nedeniyle boron nitrat (BN) Gzerinde ayrica durulabilir. Hatta bu benzerlik
nedeniyle ‘white graphene’ (beyaz grafen) olarak nitelenir (Zeng vd., 2010). BN Uzerine de
bircok arastirma mevcuttur. Bunlardan birinde, BN mordtesi 1sik kaynagdl olarak rapor
edilmistir (Kubota vd., 2007). BN Uzerine yapilan teorik bir calismada, BN Uzerine cesitli
atomlar koyarak ya da bosluk olusturularak muhtemel manyetizasyonlar aranmis (Liu ve
Cheng, 2007), bir bagka ¢alismada ise, tek katman BN Uzerine silisen konmus, silisenin band
araliginin 30 meV kadar acildigi rapor edilmistir (Li vd., 2013). Balpetegi 6rgu yapisindaki
BN, 6rgl parametresinin grafene yakin olusunun yanisira, yaklasik 5.9 eV’lik bant araligina
sahiptir (Taniguchi vd., 2004; Watanabe vd., 2004; Kubota vd., 2007). Diger bir ¢calismada,
Silisen-BN c¢alismasinda oldugu gibi, grafen ve BN’in heteroyapilarina odaklaniimis, daha
dizgun grafen elde edebilmek adina, BN’I taban olarak kullanip Gzerinde grafen Uretilmistir
(Dean vd., 2010). Bir teorik galismada, iki grafen katmani arasina BN katmani koyularak,
nano kapasitér modellenmistir (Ozcelik ve Ciraci, 2013). Orneklerden géruldigi Uzere,
birbirine geometrik yapi itibariyle benzer fakat elektronik olarak farkli iki malzemenin hetero

yapilari gesitli farkl uygulama alanlari agmaktadir.

Proje kapsaminda odaklanilan GMD’ler, son birka¢ yil icinde Uzerlerine topladigi ilgiyi
fazlasiyla hak etmektedir. Ornegin, yiginsal (bulk) hallerindeyken, TaS, ve NbSe,de
superiletkenlik, 1T-TaS, yapisinda Mott gegisleri ve TiSe,'da yuk yogunlugu dalgasi (charge
density wave) gibi birgok siradisi 6zellik GMD’lerde bulunmaktadir (Jishi ve Alyahyaei, 2008;
Sipos vd., 2008). Ayrica, GMD’lerin elektronik ve optik 6zelliklerinin katman sayisi ile
degistigi, cesitli teorik ¢alismalarda rapor edilmistir (Splendiani vd., 2010; Cappelluti vd.,
2013; Sahin vd., 2013). Daha ac¢ik sdylemek gerekirse, bazi GMD’ler iki katman durumunda,
elektronik alaninda kullaniimaya uygun olan dolayli bant aralijina sahipken, tek katmanh
durumda, optoelektronik cihazlarin, sensoér ve katalizérlerin yapisinda temel unsur olan direkt
bant araligina sahiptir. Buna ek olarak, tek ve ¢ok tabakali GMD’lere dayali n ve p tipi alan
etkili tranzistorler Uzerine de ¢esitli calismalar mevcuttur (Radisavljevic vd., 2011; Fang vd.,
2012). Bunlar disinda, grafen Uzerine konulan metal atomlarinin kiimelenme egiliminden
hareketle, GMD’lerin Uzerinde de benzer metal kiimelenmelerin olusumuna dair yapilan
calismalar dikkat ¢ekicidir. Bu ¢alismalardan birinde, TiSe, (0001) yuzeyi Uzerine ekledikleri
Li atomunun, ¢ok yuksek enerji bariyerine ragmen, dogrudan interkalasyonunun mumkun
oldugu bulunmustur (Ramirez ve Schattke, 2001). Bagska bir calismada, TiSe, Uzerine
eklenen bakir atomlarinin, elektronik durum yogunlugunu oOnemli Olgude arttirdigi
gosterilmistir (Jishi ve Alyahyaei, 2008). Ayrica, Meziane ve grubunun yaptigi hesaplamalar
ile Li ve Na atomlarinin Tantalyumun dikalkojenitleri Gzerinde interkalasyonu, termoelektrik

uygulamalar agisindan umut verici adaylardan oldugu gésterilmistir (Meziane vd., 2013). Bazi



arastirmalarda ise, birkag tabakadan olusan GMD ylzeyinin Au, Ag ve Pt gibi metal
nanoparcgaciklarla dekorasyonunun n ve p tipi katkilama saglayabilecegi rapor edilmigtir (Rao
vd., 2012; Kim vd., 2013; Shi vd., 2013). Yuzeyine metal atomlari tutunan GMD vyapilari,
fotonik (Seol vd., 2010), biyosensor (He vd., 2012) ve elektrokatalizér (Lu vd., 2010) gibi
cesitli uygulama alanlar icin 6énemli adaylardir. Bunlara ek olarak, metal nanopargaciklari
eklenmis GMD/grafen istif yapilari ileri optoelektronik uygulamalar igin umut vermektedir
(Britnell vd., 2013). Ayrica bir diger ¢alismada, Sreeprasad ve grubu, yliksek kapasitif altin
nanoparcgaciklarinin MoS, katmanlarina eklenmesiyle etkin kapi voltajinin artirilma olasihgi
gOsterilmistir (Sreeprasad vd., 2013). Bunlarla beraber, kendi grubumuzun bir ¢calismasinda,
Pt atomunun ve kiimelerinin, grafende, tek katman MoS,'ta ve tek katman TaS,’ta emilimine,

diflizyonlarina ve de manyetik 6zelliklerine odaklaniimistir (Ozaydin vd., 2014).

Bunlarin da 6tesinde, tek katman durumunda sentezlenmesi mumkuin olan birgok materyalin,
istenilen sirada ve istenilen amaca uygun olarak, ‘Lego’ gibi dizilebilecedini Geim ve
Grigorieva gostermigstir (Geim ve Grigorieva, 2013). Kastedilen materyaller icinde grafen, BN,
MoS,, WSe,, florografen vardir. Bu ¢alismanin ardindan, son birka¢ ayda yapilan yayinlar,
ongorulen dogrultuda sonuglar vermistir. Ornegin, teorik olarak MoS,/MoSe, iki katmanl
yapisinda, katman-katman etkilesiminin istiflenme bigimiyle birlikte elektronik bant kenarlarini
degistirdigi rapor edilmigtir (Kang vd., 2013). Bir diger ¢caligmada, p-tipi SiO, Uzerine n-tipi tek
katman MoS; ile olusturulan hetero yapinin gines pili ve LED uygulamalarinda verimli oldugu
gosterilmistir (Lopez-Sanchez vd., 2014). Benzer iki galismanin birinde grafen Uzerine MoSe;
digerinde ise MoS, Uzerine tek katman Au blyitlilmis ve fotoisinim sirasinda grafen ve Au
katmanlarinin GMD o6rneklerine yuksek sogurma etkisiyle katkida bulundugu gdsterilmistir
(Bhanu vd., 2014; Shim vd., 2014). Yine bir deneysel ¢alismada, tek katman WSe, ve tek
katman MoS; arasina birkag katman h-BN koyarak katmanlar arasi etkilesim modifiye edilmis
ve boylelikle yapinin fotoigsinim verimliligi dizenlenebilmistir (Fang vd., 2014). Bunlara ek
olarak, kendi gurubumuzun bir ¢galismasinda, Au ve Ag atomlarinin iki katmanli GMD’ler ve
de iki katmanh grafen-GMD vyapisinda, difuzyonlarinin ve kumelenmelerinin Uzerinde
durulmustur (lyikanat vd., 2014). Bu projede de h-AIN/Mg(OH), ve WS,/Mg(OH),

heteroyapilari ayrintili olarak galigiimistir.

Son yillarda, dusik boyutlu malzemelerin sahip oldugu o6zellikler sebebiyle transport
ozelliklerinin incelenmesi oldukga ilgi goren bir konu haline gelmistir. Zamanla deneysel
olarak ¢ok daha kolay bir sekilde Uretilmeye baslanan grafenin transport 6zellikleri ile ilgili bir
¢ok calisma yayimlanmistir (Cantele vd., 2009; Areshkin ve Nikolic, 2010; Maassen vd.,

2010; Treske vd., 2010). Bunlara ek olarak, bu projede calisan arastimacilarin gesitli nano



yaplilarin transport 6zelliklerini inceleyen yayinlari da literatirde mevcuttur (Tongay vd., 2004;
Senger vd., 2005; Senger vd., 2005; Durgun vd., 2006; Durgun vd., 2006; Sahin ve Senger,
2008; Sahin vd., 2010).

Ayrica heteroyapilarin transport 6zelliklerine de deginen, ¢ok daha yakin gecmiste yapilmis
calismalar da bulunmaktadir. Daha ayrintili agiklamak gerekirse, Uretilen yeni tek katmanli
yapilarin bir alttag’a ihtiyaci olacagi agiktir. Bu tek katmanli yapilarin Uretildigi alttasin tek
katmanli yapinin 6zelliklerini nasil degistirdigi 6nemli bir arastirma konusu haline gelmistir.
Tan ve arkadaslari BN alttasi Uzerinde grafenin oldukca yiksek elektron mobilitesine sahip
oldugunu goéstermistir. Dahasi grafenin WS,, MoS, ve GaSe altaglari Uzerinde sirasiyla
yaklasik olarak 38000 cm?/Vs, 10000 cm?/Vs ve 2200 cm?/Vs degerlerinde mobiliteye sahip
oldugunu gésterilmistir (Tan vd., 2014).

Grafen benzeri tek katmanli yapilarin bir araya getiriimesiyle olusturulan heteroyapilarin
transport 6zelliklerinin incelenmesini konu alan yakin tarihli ¢calismalar da mevcuttur (Young
ve Kim, 2011; Chen vd., 2014; Fisichella vd., 2014).

2. GENEL BILGILER

Projenin konusu, grafen sonrasi ilgi gekmeye baglayan yeni nesil iki boyutlu (ultra ince)
malzemelerin, yani gecis metali dikalkojenitlerin ve 111-V grubu bilesiklerin yapisal, elektronik,
manyetik ve transport 6zelliklerinin, teorik ve hesaplamali yontemlerle incelenmesidir. Bu
malzemelerin kendi aralarinda ve diger materyallerle farkli kombinasyonlarda biraraya
getirildigi sistemlerde ortaya cikabilecek yeni 6zellikler ve avantajlar arastiriimistir. Bu
cercevede, yogunluk fonksiyoneli teorisi ydntemleriyle, ilgili sistemlerin toplam enerji, yapisal
kararhlk, titresimsel spektrum, enerji bant yapisi, manyetizasyon ve transport hesaplari
yapilmistir. iki boyutlu olmalari nedeniyle tamamen ylizeyden olusan bu malzemelerin
kusurlari ve yabanci atomlarla islevsellestiriimesi yoluyla kazanacaklar ozellikler ve katalizor
etkileri de bazi sistemler igin incelenmisgtir.

Gelecege donuk uygulama potansiyeli ¢ok ylksek oldugu dusunulen, tasidigi fiziksel
Ozellikleriyle dikkat g¢eken iki boyutlu malzemelerin, islevsel Ozellikler tasiyan yeni
nanoyapilarinin kuramsal ve hesaplamali ydntemlerle arastiriimasi, tasarlanmasi ve

karakterizasyonu yapilmigtir.



3. KULLANILAN YONTEMLER

Projedeki sayisal hesaplamalar yogunluk fonksiyoneli kuraminin (Density Functional Theory,
DFT) standart yontemleri ile yapilmistir. Bu amagla DFT tabanli, lisansh yazilimlar SIESTA
(Soler vd., 2002) ve VASP (Kresse ve Hafner, 1993; Kresse ve Hafner, 1994; Kresse ve
Furthmuller, 1996; Kresse ve Furthmuller, 1996) kullaniimistir. Denge disi istatistiksel
mekanigin yontemleri ve Green fonksiyonlarina dayal balistik iletkenlik hesaplari yine Tran-
SIESTA moduila ile yapilmistir (Brandbyge vd., 2002).

Temel durum atomik yapilari, dizlem-dalga baz kimesi kullanan VASP ile, veya yerel
sayisal orbital kimeleri kullanan SIESTA ile hesaplanmigtir. Exchange-Correlation
fonksiyonunu hesaplayabilmek i¢in Perdew, Burke ve Ernzerhof'un “genellestiriimis gradyen
yaklasimi (GGA)” (Perdew vd., 1996) ile gerektiginde, van der Waals dizeltmesi
kullaniimistir (Grimme, 2006).

Periyodik yapilari simule edebilmek icin stper hicreler kullaniimistir. Bu sUper hicreler icin
uygun k-nokta orgusi secilmigstir. Periyodik olmayan yonlerde, sUper hlcrede yeterli (en az
12 A) vakum bélgeleri birakilmistir. Orgii sabitlerinin ve toplam enerjinin hesaplanmasinda
atomik kuvvetlerin ve toplam enerjilerin minimize edildigi conjugate gradient yontemi

kullaniimistir.

Yazilimlarin kullanis sekli ve o calismaya ydnelik parametreleri her boélimde ayrica

verilecektir.

4. GIFT TABAKA SnS, KRISTALI

Bu boélimde sunulacak olan galisma Physical Review B dergisinde yayinlanmigtir (Bacaksiz
vd., 2016).

Grafen benzeri yeni iki boyutlu malzemeler arastirilirken Sn-dikalkojenitleri iyi bir aday olarak
karsimiza ¢ikar, cinkd bu bilesikler atomik kalinlikta tabakali bir kristal yapisina ve goérunur
IStk dalga boyuyla uyumlu bir yasak bant araligina sahiptir. Bu ailenin bir Uyesi olarak SnS,
bulk kristalleri cesitli uygulamalar acgisindan daha o6nce ¢alisiimistir (Fotouhi vd., 1985;
Parkinson, 1988; Parkinson, 1990; Delawski ve Parkinson, 1992; Schlaf vd., 1995). iki



boyutlu malzemelerin gindeme gelmesiyle birlikte birkag nanometre kalinhdinda SnS,
sentezlenmistir (Kim vd., 2007; Seo vd., 2008; Zhai vd., 2011; Ma vd., 2012). Alan etkili
tranzistér yapiminda tek tabaka ve birka¢ tabaka SnS, kullaniimigtir (Pan vd., 2013; Song
vd., 2013). Bu malzeme Uzerine bazi teorik ¢alismalar (Zhuang ve Hennig, 2013; Xia vd.,
2014) yapilmis olsa da, proje kapsaminda tek ve cift-tabaka SnS, kristallerinin elektronik ve
optik 6zelliklerini ayrintisiyla ¢alistik.

Yontem

Katmanli SnS,'nin yapisal, elektronik ve optik 6zelliklerinin hesaplari yogunluk fonksiyoneli
teorisi tabanli VASP programi ile yapilmistir. Elektronlarin degis-tokus ve korelasyon
terimlerinin tanimlamak igin, genellestiriimis gradyan yaklasimi kullaniimigtir. Katmanl
yapilarda etkin olan van der Waals kuvvetleri hesaba katiimistir. Hesaplama sirasinda,
ardarda gelen adimlar arasindaki toplam eneriji farkinin kriteri 10° eV olarak alinmistir.
Yapilarda birim hiicre basina diisen toplam kuvvet 10™ eV/A'dan ve toplam basing da 1.0
kB’dan az olacak sekilde hesaplamalar yapilmistir. Ayrica, hesaplamalarda tersérgi uzayi

icin '-merkezli 35x35x1 6rneklem semasi kullaniimigtir.
Sonuglar

Hesaplamalara gore, tek katman formunda iki farkli fazi olarak 1H ve 1T fazlan
kiyaslandiginda, dnceki ¢alismalarda da rapor edildigi gibi, 1T fazi taban durumu olarak
bulundu (Sekil 4.1).
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Sekil 4.1 Tek-katman SnS,'in (a) 1T ve (b) 1H fazi.

Ayrica, iki katmanl SnS,'in farkli istiflenme durumlari degerlendirildi ve AA istiflenmesinin en
tercih edilir durum oldugu gosterildi (Sekil 4.2). Foton enerjisine gére sogurma ve yansitma
grafiklerinde olasi istiflenme igaretleri ayrica gosterildi (Sekil 4.2). iki-katman SnS,'In

katmanlari arasindaki etkilesimin MoS, gibi tipik gegis-metali-kalkojenitlerinden daha dusuk



oldugu géruldi. Ayrica, istiflenme durumlari arasindaki dustk enerji farki sayesinde nano

seviyede yaglayicli madde olarak kullanimi agisindan aday oldugu gosterildi (Tablo 4.1 ve

Sekil 4.3).

Tablo 4.1 Cift tabaka SnS,’de farkli istiflenme durumlarinin fiziksel parametreleri
Birinci sutunda farkli istiflenmeler verilmek Gzere; a, 6rgu sabiti; d_.., katmalar arasi uzaklk; AE birim
hiicre basina diisen enerji farki; E, ., katmanlar arasi etkilesim enerijisi; ®, is fonksiyonu; E., kohezif

enerji; EgGGA ve EgHSE06 farkl yaklasimlara gore hesaplanan yasak bant araliklari.

a d_, AE Ep,_, & E, ECGA pHSEOS
(A) (A) (meV) (meV) (eV) (eV) (eV) (eV)
AA 3.68 295 0 38  6.50 3.81 1.53 2.34
A'B 3.68 297 1 38 6.50 3.81 1.47  2.27
ADB 3.68 3.03 6 35  6.58 3.81 1.37 217
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Sekil 4.2 iki katman SnS,
Sirasiyla AA, A’B ve AB istiflenmelerinin, (a), (b) ve (c) yandan gdértinimleri, (d), (e) ve (f) bant
diyagramlari, (g) ve (h) ise farkli istiflenmelerin foton enerjisine gore sirasiyla sogurma ve

yansitma grafikleri.



Bunlara ek olarak, dis elektrik alan, elektriksel yukleme ve basing altinda farkh istiflenmeler
arasi enerji farklar incelendi ve goruldu ki; (i) elektrik alan arttiginda katmanlar arasi
etkilesim artiyor, (ii) yasak bant degeri dis elektrik alanla degistirilebiliyor ve uygun elektrik
alan degerinde iki katmanli yapi yari-metal duruma gegebiliyor, (iii) elektriksel yukleme ve (iv)

basing altinda en tercih edilir istiflenme durumu degistirilebiliyor (Sekil 4.3).
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Sekil 4.3 iki katman SnS,'in istiflenme analizi
Ust sol panelde, iki-katman SnS;'in bir katmaninin digerine gére arm-chair (mavi) ve zig-zag
(kirmiz1) dogrultuda yer degistirmesi halinde toplam enerjideki degisim verilmekte. Ust sag panelde,
sol panelde isaretlenen noktalarinda yapinin tstten gértiinim verilmekte. Alt sol, orta ve sag
panellerde, sirasiyla elektrik alan (V/A), elektriksel yukleme (elektron yuki) ve dikey basing (GPa)

etkileri altinda istiflenmeler arasi eneriji bariyerleri farkli renklerde egrilerle veriimektedir.

Literatirde daha c¢ok calisiimis MoS, ile karsilastirildiginda SnS, tabakalar arasindaki
etkilesimin daha zayif oldugu, buna ragmen bu bilesigin cift tabakali yapisinin istiflenme
tipinin yasak enerji bandi degerleri ve sogurma spektrumlari ile ayirt edilebilecegi dngoérildi.
Tabakalarin birbirine gbre kaydiriimasi sirasinda karsilasilacak en yliksek enerji bariyerinin
65 meV oldugu hesaplandi. Bu deger diger TMD malzemelerine gére daha dusiktir.
istiflenme tipinin elektriksel yiikleme ile degistirilebilecegi de gdsterilmistir. Bu 6zellikleri ile
SnS, nano Olgekte bazi elektromekanik uygulamalar igin uygun bir malzeme olarak tespit
edilmigtir.



5. iKi BOYUTLU TiS;, NANOSERITLERI ve p-n EKLEMI

5.1. iki Boyutlu TiS; kristali

Gecis metali dikalkojenitleri gerek yapisal gesitlilikleri gerek uygun enerji bant araliklari
sebebiyle dijital elektronik icin oldukga elverisli malzemeler olma potansiyelini
tasimaktadirlar. Cok sayida gegis metali dikalkojenitleri tek tabaka olarak elde edilmis,
elektronik ve optik 6zelliklerinin kontrol edilebilecegi gosteriimis hatta bu malzemelerin tek
tabakasindan transistorler yapiimistir. Gegis metali dikalkojenitlerinden stokiometrik olarak
farkhlasan trikalkojenitlerin de iki boyutlu formlari sentezlenmistir. TiS; bu grup malzemeler

arasinda en yeni 6rneklerden biridir.

Gegis metali dikalkojenitleri, grafen ve h-BN gibi hegzagonal 6rgl yapisina sahipken, TiS;
daha farklh bir kristal yapisina sahiptir. Bulk TiS5'lin kristal simetrisi P21/m uzay grubuna aittir
ve metal atomlarinin merkezde oldugu Uggen prizmalarin meydana getirdigi molekuler
zincirlerden olusur (Brattas ve Kjekshus, 1972; Furuseth vd., 1975). Onceki calismalar TiS;
kristalinin oda sicakliginda 30 cm?/(V s)'lik mobilitesi olan bir yari iletken oldugunu gésterdi
(Finkman ve Fisher, 1984). Geg¢is metali dikalkojenitlerinden farkh olarak ylzlerce tabaka
kalinhdindaki TiS; direkt enerji bant araligina sahiptir. Yapilan calismalar ile ¢ok ince TiS3
filmleri elde edildi ve bu kadar ince filmlerin 1.10 eV degerinde enerji bant araligina sahip
oldugu géruldi (Ferrer vd., 2012). Dahasi yakin zamanda yapilan bir ¢alismada mekanik
ayristirma yontemiyle tek tabakali TiS; elde edildi (Island vd., 2014; Island vd., 2015).

Son dénemde TiS; malzemesine kargl artan deneysel ve teorik ilgiden etkilenilerek, bu yeni
malzemenin tek tabakali halinin yapisal ve elektronik o6zelliklerini inceledik. Ayrica 6rgu
kusurlarinin (yapidan herhangi bir veya daha fazla atomun eksilmesi veya ¢evrede O atomu
veya molekdllerinin bulunmasiyla olusabilecek kusurlar) TiS; malzemesinin elektronik ve
optik 6zelliklerini nasil etkiledigi arastirilmigtir. Elde edilen sonuglar bir makale haline getirilip

yayinlanmistir (lyikanat vd., 2015).

Yontem

Tek tabaka TiS;'Un geometrik, elektronik ve manyetik 6zellikleri yogunluk fonksiyoneli teorisi
tabanhh VASP programi ile hesaplanmistir. Elektronlarin degis-tokus ve korelasyon
terimlerinin tanimlamak icin, genellegtirilmis gradyan yaklagimi kullaniimistir. Katmanh

yapilarda etkin olan van der Waals kuvvetleri hesaba katilmistir. Hesaplama sirasinda,



ardarda gelen adimlar arasindaki toplam enerji farkinin kriteri 10° eV olarak alinmistir.
Yapilarda birim hiicre basina diisen toplam kuvvet 10™ eV / Adan ve toplam basing da 1.0
kB’dan az olacak sekilde hesaplamalar yapilmigtir. Hesaplamalarda tersérgi uzayinda birim

hlcre icin 19x19x1'lik, stper hlcre icinse 5x5x1' lik 6rneklem semalari kullaniimistir.

Sonuglar

Tek tabaka TiS; malzemesinin geometrik yapisinin yandan gértuntsu Sekil 5.1(a)da
gosterilmektedir. Hesaplarimiz tek tabaka TiS;'Un birim hicresinin dikdértgen oldugunu
gOsterdi ve 6rgu parametrelerini 6nceki ¢calismalar ile uyumlu bir sekilde a; = 4.99 Ave a,=
3.39 A olarak bulduk. Tek tabaka TiS5'in PBE ve HSE06 metotlari kullanilarak elde edilmis
bant diyagrami Sekil 5.1(b)'de gdsteriimektedir. PBE yaklasimi ile elde edilen hatali ener;ji

bant araligi (0.23 eV), HSE06 yaklasimi kullanilarak deneysel veriler ile oldukga uyumlu
olarak 1.05 eV bulundu.

W
B

Energy (eV)
o
5
w
I

Sekil 5.1 TiS; kristal ve elektronik yapisi

(a) Tek tabakal TiS; malzemesinin yandan gérinusu. Sari, acik yesil, koyu yesil ve kirmizi atomlar
farkl duzlemlerdeki S atomlarini géstermektedir. (b) Mavi kesikli gizgiler ve kirmizi gizgiler sirasiyla
PBE ve HSEO06 yaklasimi ile elde edilmis tek tabaka TiSs'lin band diyagramlarini gostermektedir.
(c) S atomu cikariimig TiS3'lin kus bakisi gérinisi. Siyah atom ¢ikarilmis atomu géstermektedir.
Geometri optimizasyonu sonrasi yer degistiren atomun hareket dogrultusu ve ilk konumu sirasiyla
mavi ok ve kesikli ¢izgili mavi daire ile gésterilmektedir. (d) O atomu baglanmis tek tabakali TiS;

malzemesinin yandan gorinusa.

Sekil 5.1(c)'de S atomu cikariimis 3x3'lik TiS; slUper hicresinin kus bakisi goérinusu
verilmistir. Tek S atomunun g¢ikarilmasinin sistemin elektronik ve manyetik 6zelliklerini gok
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fazla etkilemedigi gorulmustur. Bu hesaba ek olarak Ti atomu, iki S atomu, ve Ti ve S atom
cifti (Ti-S) c¢ikariimis yapilarinda hesaplari yapimistir. S, Ti ve Ti-S c¢ikarilimis 6rgu
kusurlarinin sistemi yari iletken halden metalik hale getirdigi bulunmusgtur, ayrica S, Ti ve Ti-S

cikariimis hallerin sistemde manyetik moment olusturduklar gérilmuastur.

Son olarak TiS; kristalinin oksitlenme 6zellikleri de incelenmigtir. Bunun igin Sekil 5.1(d)'de
goOsterilen tek atom baglanmasinin yaninda O, ve Oz molekillerinin de TiS; ylzeyine
baglanma karakteristikleri incelenmistir. Geometrik optimizasyon sonuclarimiz O atomu ve O;
molekdillerinin TiS; kristalinin ylzeyine baglanabilecegini fakat O, molekilinin TiS; kristali
yuzeyi Uzerine baglanma olasiliginin disik oldugunu goéstermistir. Ek olarak ylzeyde

olusabilecek S atom kusurlarinin sistemin oksitlenmesini arttirdigi gézlenmistir.
5.2. TiS; Nanoseritleri

Bu bdlimde, TiS; nanoseritlerin elektronik 6zellikleri, tasiyici devinirligi ve gerginlik tepkisi
hesaplamali yontemlerle incelenmistir. Serit ekseni a ve b vektérld yonunde periyodik olmak
uzere iki farkh tar nanoserit calisildi. Bunlar N-a-TiS;NS ve N-b-TiS;N$ olarak isimlendirildi,
burada N degeri a- veya b-ekseni boyunca alinan nanoseritlerin birim hucrelerindeki Ti
atomlarinin sayisi olup nanoseridin genisliginin bir olgisutdir. a-ekseni boyunca periyodik
olan nanoseritleri N=6-12 ve b-ekseni boyunca periyodik olan nanoseritleri ise N=4-10

degerleri icin degerlendirdik (Sekil 5.2).

N-kalinhkli TiS; nanoseritlerin olusum kenar enerjisi igin (Eng-N/2 Ezp)/2L formalinu
kullandik, burada Eng nanoseritlerin serit birim hlcresinin toplam enerjisi, E;p tek-tabakall
TiSs'Un ilkel hiicresinin toplam enerjisini ve L seridin kafes sabiti olarak alinmistir. Kenar
enerjisi, TiS; tek tabakasindan elde edilecek nanoseritleri olusturmak igin sisteme verilmesi
gereken enerjiyi tanimlamaktadir. a-ekseni boyunca periyodik olan nanoseritlerin kenar
enerjileri farkli kalinhktaki seritler icin salinimli deger gostermektedir (454 meV/ A dan 475
meV/ A). Bu deger farkli gecis-metali kalkojenit seritleri icin elde edilen sonuglara (Gueller
vd., 2015) oldukc¢a yakindir (MoS,, WS, gibi). Bu durum b-ekseni boyunca periyodik olan b-
TiS:NS icin biraz daha farklidir ¢lnki yaklasik olarak 60 meV/A civarinda bulunan kenar
enerjisi serit kalinligi arttikgca azalmaktadir. Bu sonug¢ grafen ve bazi diger gecis-metali
kalkojenit nanoseritlerinin enerjisinden (1 eV/A) oldukga dusuktur. Buradan, iki boyutlu TiS;
tabakasindan b-ekseni boyunca periyodik nanoserit elde etmenin daha kolay oldugu sonucu
cikarilabilir. Zaten, deneysel olarak rapor edilmis olan TiS; nanoseritleri b-eksenlidir (Island
vd., 2014).
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a-ekseni boyunca periyodik olan a-TiS;N$'in  elektronik karakteri metaliktir ve Fermi
seviyesinde sifirdan farkli durum yogunluguna sahiptir. Sekil 5.3(a)'da 10-a-TiS;NS igin
gosterilmis olan enerji-bant diyagrami  diger bitlin a-ekseni boyunca periyodik olan
nanoseritler icin emsal alinabilir. $Sekilde gorildigu Uzere Fermi seviyesinde spin-yukari ve
spin-asagi bantlar Brillouin bélgesinin farkli noktalarinda kesismektedir. Ayni zamanda a-
TiSsNS taban durumunda manyetiktir (birim hdcre basina 0.2 pg ve 0.8 pg manyetik
moment).

Sekil 5.3(b)'deki spin yik yogunluguna bakilirsa eger (spin-yukari ve spin-asagi yukler
arasindaki fark) spin-kutuplu durumlarin esasen kenar atomlarinin eslenmemis
elektronlarindan kaynaklandii ve c¢ok az miktarda (neredeyse ihmal edilebilir seviyede)

seridin igindeki Ti (S) atomlarindan kaynaklandigi sonucu elde edilir.
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Sekil 5.2 TiS; nanoseritleri ve kenar olusum enerjileri
(a) 8-a-TiS3NS yukaridan ve yandan goriintiist. a ve b 2-boyutlu TiS; tabakasinin birim
vektorleri ve kesikli gizgi 8-a-TiS3NS i¢in birim hicredir. Kenar atomlarinin kenar baglari 1-5
olarak isimlendirilerek gosterilmistir. (b) Farkli kalinliktaki a-TiS3N$ kafes sabiti ve kenar
enerjisi degerleri gosterilmistir. Kirmizi kesikli ¢izgi 2-boyutlu tek tabaka TiS3 igin a-
eksenindeki kafes birim vektorinin degeridir. (c) ve (d) ayni sekilde ancak 6-b-TiS3NS icin

elde edilmigtir.
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Energy (eV)

Sekil 5.3 10-a-TiS; nanoseridi
(a) 10-a-TiS3NS icin GGA-PBE metodu ile elde edilmis enerji-bant diyagrami (kirmizi
cizgiler spin-yukari ve mavi kesikli gizgiler spin-asagi bantlar). Fermi seviyesi sifir

segcilmistir. (b) 10-a-TiS3NS icin manyetik yik yogunlugu.

a-ekseni boyunca periyodik olan nanoseritlerden farkli olarak b-ekseni boyunca periyodik
olan nanoseritler, b-TiSsNS, yariiletken 6zellik géstermektedir ve Gamma-noktasinda direkt

bant bogluguna sahiptir. Taban durumunda manyetik momentleri yoktur.
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Sekil 5.4 8-b-TiS; hanoseridi
(a) GGA-PBE ve HSE06 metotlari ile 8-b-TiS3;NS'’in enerji-bant diyagrami ile CBM ve
VBM i¢in durum yogunluklari. (b) Bant arahidinin serit genisliklerine bagli degisimi.

Sekil 5.4(a)'da gosterildigi gibi 8-b-TiS;NS (b-ekseni boyunca periyodik olan nanoseritlere bir
ornek olarak) yaklasik 0.32 eV bant araligina sahiptir. HSEO06 metodu (genellikle PBE

metoduna gére daha genis bant araligi elde edilen dizeltme) ile bant-araligi yaklasik olarak
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1.22 eV bulunmustur. iletkenlik bandi minimumunda (CBM) ve degerlik bandi
maksimumunda (VBM) yik yodunluguna bakilirsa, VBM durumlari kenar atomlari Uzerinde
lokalize olmustur ve S atomlarinin p, orbitalleri basta olmak tzere Ti d,, ve dy, orbitallerinden
kaynaklanmaktadir. CBM durumlari ise serit ekseni boyunca dagilim gdstermektedir ve Ti

atomlarinin d,>.,” ve d,* orbitallerinden kaynaklanmaktadir.

Sekil 5.4(b)'de ise b-ekseni boyunca periyodik olan nanoseritlerin bant araliklarinin serit
genisligine gore degisimi gorilmektedir. Genellikle, kuantum sinirlama etkisi dolayisiyla,
nanoseritlerdeki bant araligi seritlerin genigligine baghdir ve serit genisligi arttikga bant araligi
azalarak 2-boyutlu malzemenin bant araligi degerine ulasir. Ancak burada elde edilen ilgi
cekici sonug, b-ekseni boyunca periyodik olan seritlerin bant araliginin serit genisliginden
bagdimsiz olmasidir. b-TiS; nanoseritlerinin hepsi direkt ve yaklasik olarak 0.32 eV bant
araligina sahiptirler. Bu sonucun bir geredi olarak, b-TiS; nanoseritlerin kenar kusurlarinin

veya genislik salinimlarinin seridin elektronik 6zelliklerini fazlaca etkilemeyecegi beklenebilir.
TiS; nanoseritlerin H ile doyurulmasi

Nanosgeritlerde kenar etkilerini minimize etmek igin en kolay yontem, kenar atomlarina
hidrojen baglayarak pasifize edilmesidir. Bu sekilde doyurulan geridin enerji dispersiyonu
Sekil 5.5'te gosterilmistir. Buna gore, a-ekseni boyunca periyodik olan nanoseritlerin (temsili
olarak 8-a-TiS3;NS$ verilmistir) kenar atomlarinin hidrojen ile pasifize edilmesine ragmen halen
metalik oldugu (Sekil 5.5(a)), ayni zamanda manyetik momentlerinin arttig1 (birim hdcre

basina 0.3 pyg'den 1.1 yg dederine) sonucu elde edilmigtir.

Sekil 5.5 TiS; nanoseritlerin H ile doyurulmasi
(a) 8-a-TiS3NS ve (b) 8-b-TiS3NS verilmistir.
Kirmizi ve mavi kesikli gizgiler spin-yukari ve spin-
asagi bantlari géstermektedir. Ekli kliglik
resimlerde ise kenar atomlarinin hidrojen ile

doyurulmasi ile olusan yapilarin yandan gorintsa.
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Bunun yanisira, b-ekseni boyunca periyodik olan nanoseritlerin (temsili olarak 8-b-TiSsN$
verilmistir) bant araliginin kenar atomlarinin hidrojen ile pasifize edilmesiyle birlikte arttigi
(0.32 eV'den 0.51 eV'ye) sonucu elde edilmistir. Ancak manyetizasyon ile ilgili herhangi bir
degisiklik olmamistir, yani manyetik degildir.

TiS; nanoseritlerde gerilme etkisi

Batun bunlarin yanisira, tekeksenli gerilme (g) altinda b-TiS;NS$'lerin bant diyagramindaki
degisikliklere bakilmistir (%10 gerilmeye kadar). Bant araliginin geriime ile arttigi
gorulmustur. Sekil 5.6(a)'da gosterildigi gibi €=%0 igin bant araligi yaklasik 0.3 eV iken
gerginlik €=%10 olunca yaklasik olarak 0.9 eV'ye ¢ikmaktadir. %0 < € < %4 araliginda tim
nanosgeritler igcin bant araligi neredeyse 6zdes bulunmustur. Yasak bant araligi 4-b-TiS;N$
icin direkt iken, farkli genislikteki b-ekseni boyunca periyodik olan seritler igin gerginlik
yeterince arttirildiinda yasak bant araliginda indirekte gecis olmustur. Aslinda direkt ve
indirekt bant arali§i degerleri arasinda 10 meV mertebesinde bir fark s6z konusudur ve VBM
hala Gamma noktasina ¢ok yakindir. Bu sebeple tekeksenli gerginlik uygulaninca b-ekseni
boyunca periyodik olan seritler direkt veya yaridirekt yasak bant araligina sahiptir denebilir
(Sekil 5.6(b)). 4-b-TiSzNS igin CBM ve VBM durumlarinin yik yogunluklari hesaplandiginda
(Sekil 5.6(c)'de gosterilmistir) her iki durumun da gerilmemis olan kisimda lokalize oldugu

elde edilmistir.
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Sekil 5.6 TiS; nanoseritlerinde gerilme etkisi
(a) Tekeksenli gerilme altinda b-eksenince periyodik olan seritlerin bant araliginin degisimi. (b)
Farkli gerilme yuzdeleri altinda 8-b-TiS;NS icin enerji-bant diyagramlari. Nokta ile gosterilen
yerler iletkenlik bandi minimumu (CBM) ve degerlilik bandi maksimumu (VBM). (c) 4-b-TiSgN$
icin lokal olarak %8 gerginlik altinca CBM ve VBM yuk yogunluklari.
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Yariiletken malzemeler igin tasiyici devirgenligi kritik bir ézelliktir. Deformasyon potansiyel
enerji (deformation potential energy) ve efektif kitle yaklasimi birlestirerek elde edilen
hesaplamalar sonucunda b-TiS;NS'ler icin elde edilen maksimum tasiyici mobilitesi 103
cm?V?! s mertebesinde bulunmustur. Bununla beraber 2-boyutlu sonsuz TiS; tabakadan

nanoseritlere giderken elektron devirgenligi azalirken, bogluk (hole) devirgenligi artmistir.

TiS; nanoseritler ile ilgili hesaplarimiz Physical Review B dergisinde yayinlanmistir (Kang
vd., 2015).

5.3. Tek tabaka TiS; p-n Ekleminin Kuantum Transport Ozellikleri

Bu bdlimde, elektronik ve optik uygulamalar agisindan olduk¢a énemli bir malzeme olan tek
tabaka TiSs'In kuantum transport 6zellikleri yogunluk fonksiyoneli kurami ve Denge-disi

Green fonksiyonlari (NEGF) methodu kullanilarak incelendi.

Transport hesaplari TranSIESTA moduli ile yapilacagindan, tek tabaka TiSs'in geometrik,
elektronik ve manyetik 6zellikleri yogunluk fonksiyoneli teorisi tabanli SIESTA programi ile
yapilmigtir.  Elektronlarin  degis-tokus ve korelasyon terimlerinin tanimlamak igin,
genellestiriimis gradyan yaklasimi kullaniimistir. Katmanl yapilarda etkin olan van der Waals
kuvvetleri hesaba katilmistir. Hesaplama sirasinda, ardarda gelen adimlar arasindaki toplam
enerji farkinin kriteri 10®° eV olarak alinmistir. Yapilarda birim hiicre basina diisen toplam
kuvvet 10* eV/A’dan ve toplam basin¢g da 1.0 kB’dan az olacak sekilde hesaplamalar
yapilmistir. Hesaplamalarda tersdrgii uzayinda birim hticre igin 7x11x1'lik, stper hcre iginse

3x3x1'lik 6rneklem semalari kullaniimistir.

Sonuglar:

Tek tabaka TiS; malzemesinin geometrik yapisinin kusbakisi ve yandan goérinusua Sekil
5.7(a) ve (b)de gosteriimektedir. Hesaplarimiz tek tabaka TiS;'n oldukga anizotropik
elektronik 6zelliklere sahip oldugunu géstermistir (Sekil 5.7(c) ve (d)).

Yapilan hesaplar gostermektedir ki tek tabaka TiS3 Li ve F atomlar ile katkilandiginda n-tipi

ve p-tipi malzemeler elde edilebilir. Ayrica Sekil 5.8(b) ve (c)’de goéruldugu gibi Li atomu TiS;

kristalinde Ti atomlarini manyetik hale getirmektedir.
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Sekil 5.7 TiS; kristali
Tek tabakall TiS; malzemesinin (a) kus bakisi,

ve (b) yandan gorinisu. Sari, ve mavi atomlar

siraslyla S ve Ti atomlarini géstermektedir. (c)
Elektronik bant aralii degerinin esyukselti

egrileri ile gosterimi (eV biriminde). (d) Degerlik

(valence) ve iletim (conduction) bantlarinin G¢

boyutlu ylzey ¢izimlerinin yandan gorinugu.

SR

Sekil 5.8 TiS;z kristalinin Li ve F ile katkilanmasi
Yapisal olarak optimize edilmis (a) F katkilanmis, (b)

Li katkilanmis ferromanyetik durumdaki (Li-FM) (c) Li

katkilanmis anti-ferromanyetik durumdaki (Li-AFM) o X Q\%:\g
TiS; tek tabakasinin kus bakisi ve yandan gorinlsl, = N
ve (d)-(f) bunlara ait elektronik bant diyagramlari. EO
Pembe ve mavi atomlar sirasiyla F ve Li atomlarini =
gostermektedir. 1E

Sonrasinda, n-tipi ve p-tipi katkilanmig TiS;z bolgelerinin birlegtiriimesiyle Sekil 3'te gosterilen
p-n eklemi olusturuldu. Li ve F atomlar katkilanmis TiS; geometrik olarak tamamen optimize

edilip, yapisal kararliliklari calisildi. Li katkilamanin bu malzemede manyetik 6zelliklere
sebep olabilecegi bulundu.

1 . . [

| Scattering Region Inght Electrode
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Sekil 5.9 Li ve F ile katkilanmig TiS3 ekleminin gosterimi t&
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Tek tabaka TiS;s'tan olusturulan p-n ekleminin akim-voltaj (I-V) karakteristikleri galisildi (Sekil
4). Olusturulan p-n ekleminin negatif diferansiyel direng ve diyot rektifikasyon davranigi
gOsterdigi  belirlendi. Ayrica tek tabaka TiSs'tan olusturulan p-n ekleminin spintronik

uygulamalarinda énemli olabilecedi bulundu.

RC I I —
0.10 |- —
io.os = —
=
ot
=
= -0.
O
015 | | | | | Sekil 5.10 Tek tabaka TiS; p-n ekleminin akim-voltaj karakteristigi.
03 -02 0.1 0 01 02 03 . . g G
Voltage (V) Spin-yukari akim kirmizi, spin-asagi akim mavi egri ile gosterilmistir

Bu caligmamiz, ChemPhysChem yayinlanmigtir (lyikanat vd., 2016).

6. PENTAGON SIMETRISINE SAHIP BN VE DIGER iKi BOYUTLU KRISTALLER

Genellikle altigen simetriye sahip olan iki boyutlu kristal yapilarina ek olarak yakin zamanda
karbon atomlarinin pentagonal (besgen) simetriye (penta-grafen) sahip olduklar bir fazi
teorik hesaplamarla 6ngérilerek rapor edilmistir (Zhang vd., 2015). Bu baglamda proje
kapsaminda ilgilendigimiz I11-V bilesiklerinden boron nitrat ve gimus azit bilesiklerinin de bu

besgen simetriye sahip olup olamayacaklariincelendi.

Sekil 6.1 Besgen simetriye sahip kristaller.
Tek-katmanl (a) penta-grafen, (b) penta-AgNs, (¢) penta-

B,N, ve (d) penta-B4N, kristalleri ve yandan goériinusleri.
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Karbon elementi, boron nitrat ve giimUs azit bilesiklerinin tek katmanli besgen simetriye sahip
kristallerinin yapisal, elektronik ve mekanik Ozelliklerinin hesaplari yogunluk fonksiyoneli
teorisi tabanli VASP programi ile yapilmigtir. Elektronlarin degis-tokus ve korelasyon
terimlerinin tanimlamak icin, genellestiriimis gradyan yaklagsimi kullaniimistir. Hesaplama
sirasinda, ardisik adimlar arasindaki toplam eneriji farkinin kriteri 10° meV olarak alinmistir.
Yapilarda birim hiicre basina diisen toplam kuvvet 10 eV/A'dan ve toplam basing da 1.0
kB’dan az olacak sekilde hesaplamalar yapilmistir. Ayrica, tersérgl uzayi i¢in -merkezli
21x21x1 6rneklem semasi kullaniimistir. Mekanik hesaplamalar icin herbir yapi igin 2x2 lik bir

stper hicre alinmistir.
Sonuglar:

Yapilan hesaplamalarin sonuglari yakin zamanda rapor edilen penta-grafen gibi boron nitrat
ve gumus azit bilesiklerinin de tek katmanl pentagonal kristallerinin toplam enerji kriterine
gore sentezlenebilecegini gostermistir (Sekil 6.1). Boron nitrat bilesiginin 2 farkli
stokiyometride olabilecegi hesaplanmistir. Penta-B,N, ve Penta-B4N, olarak isimlendirdigimiz
bu yapilar ile daha 6énce de rapor edilen penta-grafen kristalleri burusuk (buckled) tek
katmanli yapilarken, penta-AgN; (pentagonal gimas azit yapisi) diz tek katmanl bir yapidir.

Tablo 6.1 Tek katmanli pentagonal yapilar icin hesaplanan fiziksel parametreler
Geometrik yapisi, a; 6rgu sabiti;, dyx.y, atom bag uzunlugu, h; burugsma miktari, y; toplam manyetik
moment, Ap; birim hiticredeki toplam yiik transferi, E¢; birim hiicreye digen olusum enerijisi, E,. yasak

bant araligi, ®, is fonksiyonu, v; Poisson orani ve C; yatik esneme katsayisi.

Geometry a dxy h w Ap E. E;, © v C

A A (A) (k) () (V) (eV) (V) (eV/A2)
p-Graphene buckled 3.64 1.34 (C1-Cy) 1.21 0 0.3 4240 221 6.01 —0.08 16.71
1.55 (C1-C3)
p-AgNs  planar 6.01 1.19 (N-N) - 0 213145 1.33 343 090 0.37
2.33 (Ag-N)
p-BaNy  buckled 3.62 1.34 (N-N) 1.26 0 4.2 3449 - 519 —0.02 3.62
1.55 (B-N)
p-BsN2 buckled 3.79 1.59 (B-B) 1.23 1.95 4.3 33.58 - 3.88 —0.19 7.59
1.57 (N-B)

Sekil 6.1'de gosterilen dort pentagonal yapiya ait elektronik-bant yapilari Sekil 6.2°de
verilmigtir. Sekil 6.2(a) ve (b)'de goéruldugu Uzere, penta-grafen ve penta-AgN; yapilari yari
iletken 6zellige sahipken penta-B,N, ve penta-B;N, metalik 6zellik géstermektedir. Bu dort
yap! icinde sadece penta-B,;N, manyetik taban durumuna sahip tek katmanli yapidir. Sekil

6.3’te goruldugu Uzere yapilan fonon analizlerinde penta-grafen ve penta-B,N, yapilarinin
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dinamik olarak kararli olduklari hesaplanmigtir. Dolayisiyla ele alinan yapilardan sadece bu

iki malzemenin deneysel olarak sentezlenebilecegi ongoralmuagtar.

6 | @] NS oe——<

]

1
[\

Energy (eV)

-\_:)__/\_/ P
r X M rr X M I

Sekil 6.2 Elektronik bant yapilari.
(a) penta-grafen, (b) penta-AgNs3;, (c) penta-B,N,4 ve (d) penta-B4N, kristalleri.
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Sekil 6.3 Fonon spektrumlari.

(a) penta-grafen, (b) penta-AgNs, (¢) penta-B,N, ve (d) penta-B4N, kristalleri.
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Ele alinan pentagonal yapilarin mekanik 6zellikleri de incelenmistir. Sekil 6.4'te bu
malzemelere ait toplam enerji degisiminin uygulanan germeye bagl degisimi ve kritik germe
degerlerine ait yapilar gosterilmistir. Yapilan hesaplamalar penta-grafen ve penta-AgNs;
yapilarinin yuksek germe degerleri altinda dahi yapilarini koruyabildiklerini gostermektedir.
Buna karsin penta-B,;N, ve penta-B4N, yapilarinin %12 ve %16 lik germeler altinda mevcut

yapilarini koruyamadiklari gosterilmisgtir.
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Sekil 6.4 Pentagonal yapilarin germe altinda dayaniklihgi.
Sol panel: tek katmanli pentagonal yapilara ait toplam enerjinin germeye bagli degisimi.

Sag panel: kritik germe degerleri altinda bu yapilarinin sahip olduklari fazlar.

Bu calisma, Journal of Applied Physics dergisinde yayinlanmigtir (Yagmurcukardes vd.,
2015).

7. Hegzagonal AIN

Proje kapsaminda yaptigimiz bir diger ¢alismada, birka¢ katman halinde sentezlendigi yakin
zaman once rapor edilen hegzagonal AIN (Tsipas vd., 2013) bilesiginin iki ve daha fazla
katmanl yapilarinin elektronik 6zellikleri incelendi. Yogdunluk fonksiyoneli teorisi tabanli
hesaplarimiza gore, tek katman hegzagonal AIN’nin dolayl (indirect) bant araligina sahip
oldugu gorulurken (Sekil 7.1(a)), iki-katmanl yapi yine dolayh band aralidina sahip oldugu

fakat degerlik bandinin en Ust noktasinin, ters uzaydan K noktasindan uzaklastigi gorulda
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(Sekil 7.1(b)). Katman sayisi arttikca bu uzaklasmanin arttiyi, 10 ve daha fazla katman
olmasi halinde yapinin direk bant araligina sahip oldugu gosterildi (Sekil 7.1(c)).

Energy (¢V)

Energy (eV)

g o[- Alpx py

A l-pz

N-s 5%
| {m=N-px py Vv :,,.
|- N-pz 7®

2 3 4 5 6
T M K T DOS Layer-Layer Distance(A) I MK 1T MK TI

Sekil 7.1 Hegzagonal AIN
(a) Tek-katman hegragonal AIN’nin bant diyagrami ve orbitallere gére ayristiriimis durum
yogunlugu; (b) iki-katman hegzagonal AIN’nin farkli istiflenmelere gére katmanlar arasi
etkilesimin uzakhgda bagh grafigi ve AA istiflenmesinin farkli uzaklklardaki bant diyagrami;

(c) 3- 5- 8- ve 10 katmal yapilarin enerji bant diyagramlari.

Bu caligma, Physical Review B dergisinde yayinlanmistir (Bacaksiz vd., 2015).

h-AIN ile ilgili yaptigimiz bir diger galismada, tek- ve daha fazla katmanli hegzagonal AIN
yapilarinin katman sayisina bagli optik Ozellikleri ve gerilme (strain) altinda &6zelliklerinin
degisimleri incelendi. YFT tabanli hesaplamalarimizda, ayrica GW yaklagimi Gzerine Bethe-
Salpeter deklemi ¢dzilerek eksiton durumlari da hesaplandi. Hesaplamalar gore, tek-katman
yapinin imajiner dielektrik fonksiyounun, dolayisiyla absorbansin, kendini gostermeye
basladigi ve en yuksek degerini verdigi enerji bolgeleri, 1’den fazla katmanl yapinin enerji
bolgelerine goére farkhlik goésterdigi bulundu (Sekil 7.2(a)). Ayrica, tek-katman hegzagonal
AIN’nin imajiner dielektrik fonksiyonunun basladigi ve en ylksek degerini verdigi ener;ji
bélgelerinin, gerilme altinda dusuk enerji yonine dogru kaydigi goruldu (Sekil 7.2(b)).
Bunlara ek olarak, sade-YFT-RPA, HSE ve GoW, yaklagimlarina gére hesaplanan imajiner
dielektrik fonksiyonlarinin formu degismeksizin yuksek enerjili bolgeye kaydigi gordlda.
Eksiton durumlarinin hesaba katilmasi halinde, imajiner dielektrik fonksiyonun tek-
katmandan 2-katmana gegcildiginde, fazlasiyla degistidi bulundu. Tek-katmanli yapinin baskin
iki pik bolgesi 4 ve 5.5 eV iken, 2-katmanli yapinin baskin pikleri 5 ve 6 eV bdlgesinde
goranduagu hesaplandi (Sekil 7.2(c)). Bu durum tek ve iki tabaka h-AIN bdlgelerinin optik

olarak tespit edilmesini saglayabilir.
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Sekil 7.2 Hegzagonal AIN’nin optik dzellikleri
(a)1-, 2-, 3- ve 4-katman hegzagonal AIN’nin enerjiye bagl dielektrik fonksiyonun imajiner
bélimu (ust) ve absorbans (alt) grafikleri. (b) Tek-katman hegzagonal AIN’nin gerilme goére
optik 6zellikleri ve (c) Sade YFT-RPA, HSE ve GoW, yaklagimlarina (Ust) ve Bethe-
Salpeter denkleminin ¢ézimiyle elde edilen eksiton durumlarina gére (alt) imajiner

dielektrik fonksiyonu.

h-AIN’In optik 6zelliklerinin ele alindigi bu ¢alisma, Physical Review B dergisinde basilmigtir
(Kecik vd., 2015).

8. AIN/Mg(OH), HETEROYAPISI

Proje kapsaminda yaptigimiz ve bir dnceki bolimde sunulan h-AIN bilesigi ile Mg(OH), tek
tabakasindan olusan bir heteroyapi bu bdlimde tartigilacaktir. Calismamizda, tek katman
halleri gok yakin zamanda sentezlenmis hegzagonal aliuminyum nitrat (Tsipas vd., 2013) ve
magnezyum hidroksitin (Suslu vd., 2016) iki katmanli heteroyapisinin elektronik ve optik

Ozellikleri yogunluk fonkiyoneli teorisi (YFT) kullanilarak incelendi.

Hesaplamalarimiza gore,

(i) heteryapinin farkl istiflenmeleri optik olarak ayirdedilebilmekte,

(i) AIN orijinli en dusuk enerjili eksiton enerjileri komgsu Mg(OH), katmanin yaklagsmasi
sonucunda, perdeleme etkisinin artmasiyla yuksek enerjili bolgeye kaymakta (Sekil 8.1(a) ve

(b)),
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(i) Mg(OH), katmaninin en duguk enerjili eksitonu, iki yuzeydeki O atomundan
kaynaklanmakta ve bir taraftan yaklasan h-AIN nedeniyle iki farkli eksitonun ortaya giktigi
(Sekil 8.1(a) ve (b)),

(iv) Ikiye ayrilan bu eksitonun dusiik eneriili olanin desigi Mg(OH),'de iken elektronu AIN

katmaninda oldugu géruldi (Sekil 8.1 sag panel).
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Sekil 8.1 h-AIN / Mg(OH), heteroyapisi
(a) iki katman arasi uzakh@in farklilagsmasiyla imajiner dielektrik fonksiyonundaki
degdisimler gosteriliyor, (b) En disuk enerjili G¢ pike ait salinici frekanslari uzakliga bagl
olarak renk kodu ile verilmistir. Sag panelde, heteroyapiya ait en diusik enerijili ¢

eksitonun gercek uzay dalga fonksiyonlari yapi Uzerinde gdsteriliyor.

Bu calisma Physical Review B dergisinde basilmistir (Bacaksiz vd., 2017).

9. WS,/ Mg(OH), HETEROYAPISI

Magnezyum hidroksit (Mg(OH),) iki boyutlu, tek katmanli yapilarin yeni bir Gyesi olarak yakin
zamanda sentezlenmigtir (Suslu vd., 2016). Yapilan deneysel calismada Mg(OH);nin
sentezlenmesine ek olarak tek katmanli MoS, ile olusturdugu iki katmanh heteroyapinin da
fiziksel 6zelliklerine bakilimistir. Bu deneysel calismadan motivasyonla, Mg(OH), ve WS, tek
katmanl yapilarinin ve bu malzemelerin olusturdugu iki katmanli heteroyapinin elektronik ve

optik ozellikleri yogunluk fonksiyoneli teorisi yontemleriyle c¢alisildi. WS, de GMD grubu
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sentezlenmis iki boyutlu kristaller arasinda yer almaktadir (Boker vd., 2001; Klein vd., 2001;
Thomalla ve Tributsch, 2006; Ramasubramaniam, 2012; Mak vd., 2013; Shi vd., 2013).

indirekt yasak bant araligina sahip olan iki katmanl heteroyapinin uygulanan dik dis elektrik
alan altinda direkt bant araligi karakteri gosterecedi 6ngdéruldid. Yapilan GoW, hesaplari,

heteroyapida goérilen katman ici salinim gicinin katmanlar arasi salinim glctnden daha

blyUk oldugunu gdsterdi.

Sekil 9.1 WS, ve Mg(OH), kristalleri
iki boyutlu tek katmanli (a) Mg(OH), ve (c) WS, yaplilari. (b) ve (d) Mg(OH), ile WS, yapilarinda

olusan yuk transferleri. Artan yik yogunlugu maviden kirmiziya olacak sekilde degismektedir.

Mg(OH), ve WS, tek katmanlh kristallerinin (bkz. Sekil 9.1) ve olugturduklari iki katmanli
heteroyapisinin yapisal, elektronik ve optik 6zelliklerinin hesaplari yogunluk fonksiyoneli
teorisi tabanli VASP programi ile yapilmigtir. Elektronlarin degis-tokus ve korelasyon
terimlerini tanimlamak igin, genellestiriimis gradyan yaklagimi kullaniimistir. Hesaplama
sirasinda, ardigik adimlar arasindaki toplam eneriji farkinin kriteri 10° meV olarak alinmigtir.
Yapilarda birim hiicre basina diisen toplam kuvvet 10™ eV/A'dan ve toplam basing da 1.0
kB'dan az olacak sekilde hesaplamalar yapilmistir. Ayrica, hesaplamalarda tersérgu uzayi
icin -merkezli 27x27x1 6rneklem semasi kullaniimigtir. Dielektrik fonksiyonu ve optik salinim

gucu hesaplamalari igin Bethe-Salpeter denklemi GW yaklagimi Gzerine ¢dzulmuagtir.
Sonuglar:
Yapilan hesaplamalar sonucunda bu iki tek katmanh yapinin da direkt yasak bant araligina

sahip yari iletkenler olduklari gdsterilmigtir: 4.75 eV Mg(OH); igin ve 2.30 eV WS, igin (Sekil
9.2).
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Sekil 9.2 WS, ve Mg(OH), kristallerinin enerji bantlari
(a) Mg(OH), ve (b) WS,. Fermi enerji seviyesi (Eg) degerlik

bandinin maximum oldugdu seviyeye ayarlanmistir.

Bu iki farkli malzemenin olusturacagi olasi iki katmanli heteroyapinin en disik enerijili
konumlanma durumu ve bu duruma karsilik gelen elektronik bant yapisi Sekil 9.3'te
verilmistir. Sekilden de anlasilacagl Uzere zayif etkilesen bu iki yapinin olusturdugu
heteroyapi indirekt yasak bant araligina sahip (2.24 €V) bir yari iletkendir. Heteroyapida en
yuksek degerlilik bandi Mg(OH), den gelirken en disuk iletim bandi ise WS, ye aittir.
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=
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Sekil 9.3 iki katmanli WS, / Mg(OH), heteroyapisi

(a) Elektronik-bant yapisi ile kismi durum yogunlugu; (b) En dusuk enerjili konumlanim.
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Sekil 9.4 iki katmanli WS, / Mg(OH), heteroyapisina dik elektrik alan etkisi

(a) Elektronik-bant yapisinin ve (b) Katmanlar arasi bant hizalanmasinin degigimi.

Heteroyapidaki indirekt karakterdeki elektronik bant yapisi Uzerinde duzleme dik bir dis
elektrik alanin etkisi incelenmigtir. Sekil 9.4'te de goéruldigu Uzere dis elektrik alan siddeti
belirli bir esik degere ulastiginda (-0.51 V/A) iki katmanli heteroyapi direkt yasak bant
araligina sahip bir yariiletkene donusmektedir. Ayrica, dig elektrik alanin, bu heteroyapida
dielektrik fonksiyonun imajiner kismina etkisi de incelenmigstir (Sekil 9.5).
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Sekil 9.5 iki katmanli WS, / Mg(OH), heteroyapisinda dik elektrik

alan altinda dielektrik fonksiyonunun imajiner kisminin degisimi.

Bu caligma, Physical Review B dergisinde yayinlanmistir (Yagmurcukardes vd., 2016).
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10. GENEL SONUCLAR

iki boyutlu malzemeler adiyla sirdiriilen yeni arastirma alaninda somut uygulamalarin
onumuzdeki yillarda yayginlasmasi beklenmelidir. Bu alanin miladi olan grafenin yanisira,
tabakall kristal yapisi olan pek ¢cok malzemenin de atomik kalinlikta, tek tabaka kristalleri
ayristirimakta veya buyutulebilmektedir. Bazi éngorilere gore farkli elektronik ve mekanik
Ozelliklere sahip 500’Un Uzerinde iki boyutlu kristalin sentezlenmesi mumkun olabilir. Bu iki
boyutlu yapilarin uygun tasarimlarla biraraya getirilecedi ¢cok sayida, yeni, yapay, hetero-
yapilarin uygulamaya elverisli sonuglar vermesi muhtemeldir. Dolayisiyla bu alandaki

calismalarin daha en az bir on yil yogun olarak devam edecegi beklenebilir.
Bu projede h-AIN, penta BN, bazi GMD’ler ve iki yeni heteroyapinin elektronik, mekanik ve

optik Ozellikleri ayrintilariyla incelendi. Elde edilen sonuclar etki faktori yiuksek dergilerde

yayinlandi.
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Projenin temel amaci gegis-metali dikalkojenitlerinin tek tabakali kristal yapilarinin ve bunlarin
kendi aralarinda veya farkli metaryellerle olusturdugu heteroyapilarin yapisal, elektronik,
manyetik, titresimsel ve transport 6zelliklerinin kuramsal ve hesaplamali yéntemlerle
incelenmesidir. Tek tabakali kristal malzemelerin tzerindeki yogun akademik ilgi, grafenin,
yani tek atom kalinligindaki grafit tabakasinin sentezlenmesinin ardindan baslamistir. Son
yillarda yapilan grafen arastirmalari, gerek deneysel gerekse teorik olarak bu yeni malzeme
sinifi konusunda hizli bir bilgi birikimi saglayarak farkli birgok grafen benzeri malzemelerin de
onunl agmigstir. Bunlar arasinda florografen, grafan, klorografen, silisen, germanen, [l1-V
bilesiklerinin hegzagonal yapilari (h-BN, h-AIN) ve gecis metali dikalkojenitleri (GMD, 6érnegin
MoS2) sayilabilir. Bu yeni ve zengin malzeme sinifinin ortaya ¢ikisiyla ?iki boyutlu elektronik?
adi altinda bir arastirma alani hizla gelismektedir.

Proje kapsaminda yapilan teorik ¢alismalar gcogunlukla Yogunluk Fonksiyoneli Kurami?ni
temel alan hesap teknikleri ile ylrutilmustir. Teorik olarak umut vaat eden bu malzemelerin
kapsamli analizlerinin yapilmasi, diinyada pek ¢ok grubun aktif ¢galisma konusu olan deneysel
sentezlenme g¢alismalariyla sinerji yaratabilecek bir potansiyel tagsimaktadir.

Proje kapsaminda 6ncelikle, ele alinan GMD?lerin iki boyutlu yapilarin elektronik, manyetik,
mekanik ve transport 6zellikleri hesaplandi. Ardindan, bu yapilarda eksik atom durumlarina,
diger kusur durumlarina ve bu kusurlarla beraber elektronik, manyetik ve mekanik
ozelliklerindeki degisimler ele alindi. Sonrasinda, yabanci atomlarla bu malzemelerin
etkilesimleri ve buna bagli olarak 6zelliklerindeki degisimler incelendi. Ayrica, bu
malzemelerin heteroyapilarinin kararliliklari ve kararli olanlarin diger 6zellikleriyle beraber
elektronik ve transport 6zellikleri incelendi.

Konusu, glincel ve hizla gelisen bir alana giren bu projede 6zgiin ¢iktilar elde edilmis ve bu
ciktilar nitelikli uluslararasi dergilerde yayinlanmistir.

Anahtar Kelimeler:

2 boyutlu malzemeler, Gegis Metali Dikalkojenitleri, I1I-V Bilesikler, Yogunluk Fonksiyoneli
Teorisi

Fikri Urin Bildirim Formu Sunuldu
Mu?:

Hayir
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Projeden Yapilan Yayinlar:

1- Pentagonal monolayer crystals of carbon, boron nitride, and silver azide (Makale - indeksli
Makale),

2- Layer- and strain-dependent optoelectronic properties of hexagonal AIN (Makale - indeksli
Makale),

3- TiS3 nanoribbons: Width-independent band gap and strain-tunable electronic properties
(Makale - indeksli Makale),

4- Vacancy Formation and Oxidation Characteristics of Single Layer TiS3 (Makale - indeksli
Makale),

5- Bilayer SnS2: Tunable stacking sequence by charging and loading pressure (Makale -
Diger Hakemli Makale),

6- Electronic and magnetic properties of 1T-TiSe2 nanoribbons (Makale - Diger Hakemli
Makale),

7- Exploring Two-Dimensional Materials for Novel Properties (Bildiri - Uluslararasi Konferans -
Davetli Konusmaci),

8- Exploring Two-Dimensional Materials for Novel Properties (Bildiri - Uluslararasi Konferans -
Davetli Konusmaci),

9- Electronic and Mechanical Properties of PentagonalMonolayer Crystals (Bildiri - Ulusal
Bildiri - Poster Sunum),

10- Tek Tabaka MoS2'nin Sinir Kusurlarinin Elektronik, Manyetik ve TransportOzellikleri
(Bildiri - Ulusal Bildiri - Poster Sunum),

11- Electric Field Driven Bandgap Crossover in Mg(OH)2-WS2Heterobilayer (Bildiri - Ulusal
Bildiri - Poster Sunum),

12- Electric Field Driven Bandgap Crossover in Mg(OH)2-WS2Heterobilayer (Bildiri - Ulusal
Bildiri - Poster Sunum),

13- Tek Tabaka MoS2'nin Sinir Kusurlarinin Elektronik, Manyetik ve TransportOzellikleri
(Bildiri - Ulusal Bildiri - Poster Sunum),

14- Electronic and Mechanical Properties of PentagonalMonolayer Crystals (Bildiri - Ulusal
Bildiri - Poster Sunum),

15- TiS3 Nanoribbons: Width Independent Bandgap and Strain-Tunable Electronic Properties
(Bildiri - Ulusal Bildiri - S6zIG Sunum),

16- Hexagonal AIN: Dimensional-crossover-driven band-gap transition (Bildiri - Ulusal Bildiri -
S6zIG Sunum),

17- Vacancy Formation and Oxidation Characteristics of Single Layer(TiS3 (Bildiri - Ulusal
Bildiri - S6zIG Sunum),

18- Quantum-Transport Characteristics of a p-n Junction on Single-Layer TiS3 (Makale -
indeksli Makale),

19- h-AIN-Mg(OH)(2) van derWaals bilayer heterostructure: Tuning the excitonic
characteristics (Makale - Diger Hakemli Makale),
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