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Bu tez çalıĢmasında, yoğunluk fonksiyonel teorisine dayanan ilk ilkesel hesaplamalar 

ile iki boyutlu PbO yapısına alkali ve toprak alkali atomların adsorplanması ile 

oluĢturulmuĢ yeni yapıların yapısal ve elektronik özelliklerinin yanı sıra bu özelliklerin 

gerinme (strain) ve elektrik alan etkisi altında değiĢmesi incelenmiĢtir. BaĢlangıç olarak 

adatomlar PbO yapısına 4 farklı bölgede adsorplanmıĢ ve her bir yapının dinamik olarak 

kararlı olup olmadıkları incelenmiĢtir. Optimizasyon hesapları sonrasında adatomların 

konumlanmalarına göre her bir adatom için birer yapı olmak üzere toplam altı adet yapı 

üzerinden hesaplamalara devam edilmiĢtir. Farklı adatomların alt taĢ malzemenin 

yapısal ve elektronik özelliklerinin nasıl değiĢtirdiğinin yanısıra bu özelliklerin gerinme 

(strain) etkisinde ve elektrik alan altında nasıl tepki verdiği araĢtırılmıĢtır. Bu 

incelemelere ek olarak yapı ile ilgili yük analizi ve yük yoğunluğu hesaplamaları 

yapılmıĢtır.  
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adatoms were adsorbed on the PbO structure in 4 different regions and it was examined 

whether each structure was dynamically stable. According to the positioning of the 

adatoms, calculations were continued on a total of six structures one for each adatom. It 

was investigated how different adatoms change the structural and electronic properties 

of the substrate material, as well as how these properties respond under the strain effect 

and electric field. In addition to these examinations, charge analysis and charge density 

calculations related to the structure were made. 
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1. GĠRĠġ 

 Ġki boyutlu (2B) malzemeler, bir atom kalınlığında, aralarında güçlü ya da zayıf bağlar 

olan farklı katmanlar bulunmayan malzemelerdir. Bu malzemelerin keĢfiyle malzeme 

biliminde yeni bir döneme geçilmiĢtir. 2B’lu malzemeler, elektronik olarak kararlı 

olması, atomik olarak ince ve esnek yapısı ile kolay uygulanabilir olması, geniĢ optik ve 

elektriksel özelliklere sahip olması sebebiyle çeĢitli endüstriyel uygulamalarda 

kullanılmak üzere en çok tercih edilen yapılar arasında yerini almıĢtır. Bu malzemeler 

grafenin (Novoselov vd. 2004), çığır açan sentezinin ardından çeĢitli alanlarda 

kullanılmak üzere araĢtırmalara konu olmuĢtur, bununla birlikte avantajları ve 

dezavantajları araĢtırılmıĢtır. Saf grafen, optoelektronik cihazların gerektirdiği 

minimum bant aralığını sağlayamadığı için bu alanda kullanılmaya uygun değildir. 

Grafenin buna benzer dezavantajlarına bağlı olarak, araĢtırmacılar yeni 2B’lu malzeme 

arayıĢına girmiĢ ve silisen (Lin vd. 2013, Tao 2015), bor nitrit (Zhang vd. 2017), 

fosforen (Li vd. 2014), geçiĢ metali dikalkojenitleri (Radisavljevic vd. 2013) gibi 

malzemeler ile çalıĢmalar hız kazanmıĢtır. 2B’lu malzemeler uygulamalarına bağlı 

olarak geniĢ bir iletkenlik aralığını kapsar. Ayarlanabilir bant aralığı sayesinde optik 

(Ren vd. 2017) ve optoelektronik (Guo vd. 2017) cihazlarda, ultra hızlı lazerler için 

doyurulabilir soğurucular (SAs) (Sun vd. 2010, Mao vd. 2015), fotodedektörler 

(Youngblood vd. 2015), transistörler (Tao vd. 2015) ve sensörler (Wan vd. 2015) 

alanlarında da umut verici çalıĢmalara sahiptir. Diğer boyutlu malzemelerle 

kıyaslandığında, 2B’lu malzemeler yüksek taĢıyıcı yoğunluğuna sahip olması sebebiyle 

metal elektrotlarla daha uyumludur (Zeng vd. 2018). Ayrıca 2B’lu malzemeler ince film 

üretim tekniklerinde kolayca uygulanabilmektedir (Xu vd. 2015).   

Optoelektronik ve fotovoltaik algılama için uygulanabilecek yeni 2B’lu malzeme arayıĢı 

giderek hız kazanırken Kumar ve ekibi iki boyutlu tek katmanlı kurĢun monoksit (PbO) 

yapısını mikro mekanik ve sonokimyasal yöntemlerle sentezlemeyi baĢarmıĢlardır 

(Kumar vd. 2018).  PbO, IV-VI grup elementlerinden oksidasyona dirençli bir yapıdır. 

Tipik olarak bileĢiklerde 4+ oksidasyon durumunda meydana gelen daha hafif grup-IV 

elementlerinin aksine, Pb tercihen 2+ durumunda meydana gelir.  
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Bu nedenle, monokalkojenitleri ve monoksitleri, daha hafif grup-IV elementlerinden 

daha kararlıdır (Das vd. 2018).  

 Optoelektronik (Kurniawan vd. 2019) ve fotovoltaik (Droessler vd. 2012) aygıtlar ve 

sensörler için kullanılabilecek malzemelerde, görünür ıĢık geçirgenliği aranılan bir 

özellik olması sebebiyle PbO yapısı bu uygulamalar için en kullanıĢlı malzemelerden 

biri olarak kabul edilmiĢtir (Miro vd. 2014). Optoelektronik moleküler algılama ve 

fotokataliz gibi uygulamalar için kullanılabilir olmasının yanı sıra PbO, doğada kolayca 

bulunabilir olması ve radyasyonu soğurabilir olması ile de araĢtırmacıların ilgi odağı 

haline gelmiĢtir (Semeniuk vd. 2017).    

Ġki boyutlu malzemelerin fiziksel özellikleri yığın (bulk) malzemelere göre farklı 

özellikler göstermektedir. Bu farklılıklar fiziksel özelliklerinin uygulama alanlarında 

yapılarına katılan farklı türde elementlerin eklenmesi (Goudarzi vd. 2019), yapıya 

germe (strain) uygulanması (Du vd. 2020, Hoat 2021), elektrik alan altında elektronik 

ve optik özelliklerinin değiĢtirilmesi ya da ayarlanması (Vi vd. 2020) olarak 

öngörülmektedir. Ġki boyutlu malzemelerin fiziksel, elektronik veya optik özelliklerinin 

değiĢtirilmesinde kullanılan yöntemlerden biri de adsorpsiyon (Lameon ve Presson 

1997, Chan vd. 2008) iĢlemidir. Adsorpsiyon, bir fazda bulunan iyon ya da 

moleküllerin, bir diğer fazın yüzeyine tutunma olayıdır. Fiziksel kuvvetler ve/veya 

kimyasal bağlar nedeniyle meydana gelir ve yoğun madde fiziğinde bilinen yapıların 

elektronik, optik ve manyetik özelliklerinin değiĢtirilmesine sebep olur. Böylece 

günümüz teknolojisinde sıklıkla kullanılan temel mekanizmalar arasında yer almaktadır. 

Yarı metalik bir malzeme adsorpsiyon sonrasında adatoma bağlı olarak metalik veya 

yarıiletken malzeme özelliği sergileyebilmektedir.  

Doğadaki en geniĢ bileĢik sınıfına sahip olan oksitler manyetizma uygulamalarında 

genellikle kullanırken, yarıiletken uygulamalarda daha az tercih edilirler. Bu çalıĢmada, 

2B’lu malzemelerin teknolojide kullanım alanları dikkate alındığında ve adsorpsiyon 

iĢlemi ile malzemelerin yapısal, elektriksel ve optoelektronik özelliklerini 

değiĢtirilebilmesi motivasyonuyla; oksit bileĢikler sınıfına ait olan iki boyutlu tek 

katmanlı kurĢun monoksite bir adatom eklenmesiyle adsorpsiyon özelliklerinin 



 3 

 

incelenmesi amaç edinilmiĢtir. Ġki boyutlu kurĢun oksit yapıya ayrı ayrı alkali (Na, Li, 

K) ve toprak alkali (Be, Mg, Ca) atomlarının adsorpsiyonu kuantum mekaniksel bir 

hesaplama tekniği olan Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT) kullanılarak 

incelenmiĢtir. YFT hesaplamaları için VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package) 

paket programı kullanılırken, YFT altında GenelleĢtirilmiĢ Gradyant YaklaĢımı (GGY) 

kullanılmıĢtır. 

 Ġlk olarak, belirlenen 2B’lu yapılar VESTA kristalografi programı (Momma ve Izumi 

2008) kullanılarak oluĢturulmuĢtur ve örgü sabitleri VASP paket programı (Kresse vd. 

1993) kullanılarak belirlenmiĢtir. Ardından 2B’lu yapıların adsorpsiyon enerjileri 

hesaplanarak elde edilen sonuçlar literatür ile karĢılaĢtırılmıĢtır. Kararlı bulunan yapılar 

için elektronik bant hesaplamaları yapılmıĢtır ve durum yoğunlukları belirlenmiĢtir. 

Yapıya katılan adatoma bağlı olarak elektronik bant yapılarının ve elektronik 

özelliklerindeki değiĢime bağlı olarak yük aktarımının incelenmiĢtir.  
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2. KURAMSAL TEMELLER  

2.1 Kristal Yapılar 

Kristal yapılar, atomların üç boyutlu olarak belirli bir geometrik düzende dizilmeleri ile 

oluĢur. Bir malzemenin kristal yapısı, kristale ait örgü içerisinde bulunan atomların 

diziliĢ, örgü Ģekli ve boyutuna bağlı olarak değiĢkenlik gösterir. Kristal yapının 

tekrarlanan en küçük hacimli birimine ilkel hücre denir (Kittel 1996).  Örgü noktaları  

  ⃗⃗⃗⃗ ,   ⃗⃗⃗⃗ ,   ⃗⃗⃗⃗  ilkel öteleme vektörleri ile tanımlanmaktadır: 

   =        ⃗⃗⃗⃗ +     ⃗⃗⃗⃗ +     ⃗⃗⃗⃗             (2.1) 

Denklem (2.1)’de belirtilen     konumlu yerde de aynı olur. Kristal; örgü ve baz olmak 

üzere iki ayrı parametreden oluĢur.  Burada     noktaları kümesine örgü denir. Baz ise, 

örgünün düğüm noktalarında bulunan atomlar grubudur ve bazın uzayda tekrarlanması 

ile kristal oluĢur. Birim hücreye bir alternatif, her Bravais örgüsü için Wigner-Seitz 

hücresi adı verilen baĢka bir tür ilkel hücre vardır. Wigner-Seitz ilkel hücresinde, örgü 

noktası hücrenin merkezindedir ve çoğu Bravais örgüsü için Ģekil bir paralelkenar veya 

paralel yüzlü değildir. Wigner-Seitz hücresini oluĢturmak için Ģekil 2.1’de görüldüğü 

gibi bir örgü noktası merkez olarak seçilir, bu örgü noktasından en yakın komĢularına 

doğrular çizerek birleĢtirilir. Bu doğruların orta dikmeleri olan doğru parçaları seçilir ve 

arada kalan en küçük hacimli bölgeye Wigner Seitz hücresi denir.  

 

ġekil 2.1 Weigner-Seitz ilkel hücresi (Kittel, 1996) 
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 2.1.1 Örgü yapıları 

Öteleme vektörleri uzunlukları ve aralarındaki açıların belli sınırlar içerisinde 

oluĢturulmuĢ örgülere “Bravais örgüsü” adı verilir. Çizelge 2.1’de verildiği üzere, iki 

boyutta dört adet Bravais örgüsü mevcuttur (Kittel 1996).   

Çizelge 2.1 Ġki boyutta örgü türleri (Kittel 1996)   

Örgü Türü Örgü 

Sayısı 

Birim hücre eksen/açı özellikleri 

Kare örgü 1   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗           

Altıgen örgü 1   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗            

Dikdörtgen örgü 1   ⃗⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗⃗          

Merkezli dikdörtgen örgü 2   ⃗⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗⃗           

 

Üç boyutta ise, 7 kristal sisteminde 14 adet Bravais örgüsü tanımlanır. Çizelge 2.2’de 

üç boyutta 7 kristal sistemde bulunan örgülere ait birim hücrenin eksen ve açılarının 

özellikleri verilmiĢtir.  

Çizelge 2.2 Üç boyutta örgü türleri (Kittel 1996) 

Örgü Türü Örgü 

Sayısı 

Birim hücre eksen/açı özellikleri 

Triklinik 1   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗      ⃗⃗⃗⃗              

Monoklinik 2   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗      ⃗⃗⃗⃗                    

Ortorombik 4   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗      ⃗⃗⃗⃗             

Tetragonal 2   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗⃗                    

Kübik 3   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗       ⃗⃗⃗⃗                   

Trigonal 3   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗       ⃗⃗⃗⃗                           

Hegzagonal 3   ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗       ⃗⃗⃗⃗                        

 

Hücrelerin kenar uzunlukları;   ⃗⃗⃗⃗    ⃗⃗⃗⃗     ⃗⃗⃗⃗  ve kenarlar arasındaki açılar;        ve   

örgü parametreleridir.  
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 2.1.2 Ters örgü vektörleri 

Ters örgü, Fourier serisi ve Fourier dönüĢümlerinin örgü periyodikliği ile birlikte izin 

verilen dalga vektörü değerlerini temsil etmektedir (Kittel 1996). 

 

f (  ) =      ( ⃗ )
       ⃗     

√  
           (2.2) 

 

Denklem (2.2)’yi bir T ötelemesi altında düzenlersek; 

 

f (    ⃗ ) =      ( ⃗ )
        ⃗⃗  ⃗     ⃗   

√  
           (2.3) 

 

denklemini elde ederiz. Bu iki denklemin eĢit olması gerektiğinden exp(ikT)=1 

sınırlanması getirilir. Bu sınırlama sayesinde yalnızca belirli bir k vektörüne izin verilir. 

Bu sınırlamayı sağlayacak vektörler ise;        olur. Burada, k vektörü ters örgü 

vektörüdür ve G ile gösterilmektedir (Kittel 1996). 

 

      ⃗     ⃗      
⃗⃗⃗⃗             (2.4) 

 

Bu denklemde  ⃗    ⃗     
⃗⃗⃗⃗  ters örgü vektörleri, h, k, ve l ise katsayılardır. Ters örgü 

vektörlerini    ⃗⃗⃗⃗ ,   ⃗⃗⃗⃗ ,   ⃗⃗⃗⃗  örgü vektörleri türünden yazarsak; 

 

 ⃗     
  ⃗⃗⃗⃗  ⃗      ⃗⃗⃗⃗  ⃗ 

  ⃗⃗⃗⃗  ⃗   ⃗⃗⃗⃗  ⃗    ⃗⃗⃗⃗  ⃗  
,     ⃗     

  ⃗⃗⃗⃗  ⃗      ⃗⃗⃗⃗  ⃗ 

  ⃗⃗⃗⃗  ⃗   ⃗⃗⃗⃗  ⃗    ⃗⃗⃗⃗  ⃗  
,  ⃗     

  ⃗⃗⃗⃗  ⃗      ⃗⃗⃗⃗  ⃗ 

  ⃗⃗⃗⃗  ⃗   ⃗⃗⃗⃗  ⃗    ⃗⃗⃗⃗  ⃗  
,       (2.5)  

 

Ģeklinde verilir. 

 

2.1.3 Brillouin bölgeleri 

Brillouin bölgesi ters uzayda Wigner-Seitz birim hücresi olarak adlandırılır. Brillouin 

bilgesi sınırlarında Bragg Kırınım ġartı sağlanmalıdır (Kittel 1996).  
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 ⃗     ⃗                  (2.6) 

Denklem (2.6)’da yer alan saçılan dalga vektörü ( ⃗   ve ters örgü vektörünün (    karesi 

alınırsa; 

    =                         (2.7) 

Dalganın esnek saçıldığını kabul edersek,  ⃗     ⃗  olur. Sonuç olarak denklem (2.7) 

  ⃗                         (2.8)  

 

haline gelir. Buna göre, Ģekil 2.2’de de gösterildiği gibi, saçılan dalga vektörü     örgü 

vektörü   yi dik olarak bölen düzlemde bulunuyor ise, saçılım Ģartlarını sağlıyordur 

(Kittel 1996). 

 

 

ġekil 2.2 Brillouin bölgesi sınırında kırınım Ģartı sağlanması  

 

2.2 Tek Katmanlı Ġki Boyutlu Malzemeler  

 

Tek bir atom katmanından oluĢan kristal yapılar malzeme biliminde iki boyutlu ya da 

tek katmanlı malzemeler olarak adlandırılır.  Günümüz teknolojisinde 2B’lu malzemeler 

önemli bir yere sahiptir. Modern spektroskopinin geliĢmesi ile tek katmanlı üç boyutlu 

(3B) yapılar gözlenmiĢ ve bu yapılardan tek katmanlı yapılar elde edilmiĢtir. Tek 

katmanlı yapılar ilk olarak, 2004 yılında Andre Geim, Konstantin Novoselov ve çalıĢma 

arkadaĢlarının yapıĢkan bir bant yardımıyla 3B’lu grafit üzerinden tek katmanlı grafen 

katmanı ayırması ile sentezlenmiĢtir. Elde edilen bu yeni yapıdan keĢfedilen yüksek yük 

taĢıyıcı mobilitelerine sahip olmaları (Novoselov vd. 2005), elektrostatik potansiyelden 
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kaçıĢ kanalı sağlayan Klein tünellemesi (Young ve Kim 2009) ve anomal kuantum Hall 

etkisi (Zhang vd. 2005) gibi olgular sayesinde grafene olan ilgi artmıĢtır. 

 

Ayrıca, Ģekil 2.3’te de görüleceği gibi tek katmanlı 2B’lu grafenin elektronik bant 

yapısında değerlik (valance) bandı ve iletim (conduction) bandı arasında enerji farkı 

bulunmamaktadır. Bu özellik grafenin elektronik anahtar olarak kullanılamayacağını 

göstermektedir (Miro vd. 2014). Grafenin cazip olan diğer özelliklerini değiĢtirmeden 

bant aralığını açmak için grafene doping (Goudarzi vd. 2019) ve adsorpsiyon (Chan vd. 

2008) gibi çeĢitli yöntemler uygulanmaktadır.  

 

ġekil 2.3 a) Üç boyutlu tek katmanlı grafit yapısı, b) iki boyutlu tek katmanlı grafen 

yapısı, c) Dirac konisi ve d) grafenin elektronik bant yapısı (Miro vd. 2014) 

Bugüne kadar kuramsal yöntemler ile birçok tek katmanlı malzemenin kararlı olduğu 

keĢfedilmiĢtir. Grafenin yanı sıra, sanayi ve endüstride en çok kullanılan 2B’lu 

malzemelere örnek olarak; germanen (Derivaz vd. 2015), borofen (Zhang vd. 2015), 

silisen (Cahangirov vd. 2009, Galashev ve Vorobev 2021), stanen (Yuhara vd. 2018) ve 

fosforen (Mogulkoc vd. 2018) gibi allotropların yanı sıra bor nitrat (Zhang vd. 2017), ve 

geçiĢ metali dikalkojenitleri (Radisavljevic vd. 2013) gibi bileĢik halleri verilebilir. 

ġekil 2.4’te allotrop örneklerine ek olarak 2B’lu yapı örnekleri gösterilmiĢtir.  
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ġekil 2.4 ÇeĢitli elementlerin 2B’lu allotropları (Glavin vd. 2019) 

 

Ġki boyutlu bu yeni nesil malzemelerin elektronik özellikleri yarıiletken, metal, yarı 

metal ve süperiletken gibi pek çok türde sergilenmektedir (Bhimanapati vd. 2015, Tian 

vd. 2016). KeĢfedilen her katmanlı malzeme olabildiği en ince katmana ulaĢtığında 

fiziksel, elektronik ya da optiksel özellikleri oldukça değiĢmektedir. Tek katmanlı 

olmasından kaynaklanan benzersiz özellikler elektronik, fotonik, piezoelektronik ve 

termoelektrik gibi birçok uygulama alanına fayda sağlayabilmektedir (Tian vd. 2016). 

 Ġki boyutlu malzemeler kendilerine özgü sahip olduğu özelliklere bağlı olarak: 

sensörler ve spintronik uygulamalar için elektronik alanında; dedektör, fotonik, 

fotovoltaik ve plazmonik sistemler için optoelektronik alanında; batarya, süper 

kapasitör ve termoelektrik uygulamalar için ise enerji alanında yaygın olarak 

kullanılırlar (Glavin vd. 2020).  
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2.3 Ġki Boyutlu Malzemelerde Adsorpsiyon  

 

Teknolojinin geliĢmesiyle birlikte araĢtırmacılar, istenen özellikleri elde etmek için yeni 

nesil 2B’lu malzemeler geliĢtirmeye ve onları iĢlevselleĢtirmeye odaklanmıĢtır. 

 KeĢfedilen 2B’lu malzemelerin yapısal, elektronik ve optiksel özelliklerini modüle 

edebilmek adına adsorpsiyon, doping, heteroyapılar, alaĢımlaĢtırma gibi yöntemler 

geliĢtirilmiĢtir. Bu yöntemlerden biri olan adsorpsiyon iĢlemi, bir fazda bulunan iyon ya 

da moleküllerin, bir diğer fazın yüzeyine tutunması olayıdır. Adsorpsiyon, fiziksel 

kuvvetler veya kimyasal bağlar nedeniyle meydana gelebilir. Yoğun madde fiziğinde de 

bilinen yapıların elektronik, optik ve manyetik özelliklerinin değiĢtirilmesine sebep 

olur. Böylece günümüz teknolojisinde sıklıkla kullanılan temel mekanizmalar arasında 

yer alır. Yarı metalik bir malzeme adsorpsiyon sonrasında adatoma bağlı olarak metalik 

veya yarıiletken bir malzemeye dönüĢtürülebilir. 

Adsorpsiyon; gaz, çözünmüĢ madde veya herhangi bir atomun yapıya bağlanmasını 

ifade ederken, yüzeye bağlanan madde ise adsorban ya da adatom olarak 

adlandırılmaktadır. Adatom kristal bir yüzeye eklenen bir atomdur ve yüzey boĢluğunun 

tersi olarak düĢünülebilir (Bonzel 1987).  

 

ġekil 2.5 Adsorbent ve adsorban 

 

Fiziksel Adsorpsiyon: Fiziksel adsorpsiyon genel olarak adsorblanan madde ile adatom 

arasındaki zayıf van der Waals kuvvetlerine dayanmaktadır. KoĢulların değiĢtirilmesi ile 

adatom ve adsorpsiyon iĢlemi uygulanan malzeme kolaylıkla ayrılabilir. Adsorpsiyon 

enerjisi 10 kcal/mol’den azdır. Bu tip adsorpsiyonda aktivasyon enerjisine ihtiyaç 

yoktur ve sıcaklık azaldıkça adsorpsiyon enerjisi artar. 
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Kimyasal Adsorpsiyon: Kimyasal adsorpsiyon, adatomlar ile yüzey arasındaki 

kimyasal etkileĢime dayanmaktadır. Bu adsorpsiyon daha güçlü kimyasal bağlara 

sahiptir, reaksiyon geri döndürülemez ve tek katmanlıdır. Adsorpsiyon sırasında en az 

40 kcal/mol ısı ortaya çıkar. Bu ısı tepkime ısısından büyüktür bu sebeple adsorpsiyon 

iĢlemi için aktivasyon enerjisi gerekmektedir. Fiziksel adsorpsiyonun aksine, 

adsorpsiyon enerjisi sıcaklık artıkça azalır.  

Ġyonik (Elektrostatik) Adsorpsiyon: Ġyonik adsorpsiyon, adatomlar ile yüzey 

arasındaki elektrostatik çekim kuvvetlerine dayanmaktadır.  Bu tür adsorpsiyonda 

adatom ile adsorplanan maddenin iyonik güçleri önem taĢımaktadır. Ġyonik 

adsorpsiyonda elektrostatik çekim kuvveti söz konusu olması sebebiyle adatom ve 

adsorplanan yapı kararlı bir bağ oluĢturmak için etkileĢir. Yüzeye adsorpsiyon iĢlemi ile 

bağlanan adatomlar ġekil 2.6’da Ģematik olarak gösterilmiĢtir. 

 

 

ġekil 2.6 Ġyonik adsorpsiyon Ģematik gösterimi 

 

Adsorpsiyon, moleküler algılama, heterojen kataliz, malzeme sentezi ve elektrokimya 

gibi katı-gaz ve katı-sıvı arayüzlerini içeren kimyasal ve biyolojik iĢlemler için çok 

önemlidir.  

Adsorpsiyon uygulaması sanayide; aktif kömür kullanılarak gaz maskelerinin 

hazırlanmasında, sülfür cevherlerinin konsantrasyonu için kullanılan köpük yüzdürme 

yönteminde, silika jel, nemi gidermek ve nemi kontrol etmek için, suyu yumuĢatmak 

için kullanılan iyon değiĢtirme yönteminde ve kristal yapılarda, yapının elektronik, 

optik vb. özelliklerini değiĢtirmek ya da geliĢtirmek için kullanılabilir (Kadioglu 2016).  
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2.4 Alkali ve Toprak Alkali Metallerin Özellikleri  

 

Periyodik cetvelin 1A grubunda yer alan alkali metaller Li, Na, K, Rb, Cs ve Fr 

elementleridir. Fr dıĢında olan alkali metaller yumuĢak yapılıdır ve parlak 

görünümdedir. Bu elementler, son yörüngelerinde bir elektron bulundurmaktadır 

dolayısıyla değerlik elektron sayıları 1’dir. 1A grubundaki elementlerin elektron 

dağılımları s
1
 ile bittiğinden bu grup için periyodik tabloda (s) bloğu elementleri adı 

verilir.  Değerlik elektronlarının yer aldığı enerji düzeylerinde tek elektron taĢırlar. Bu 

tek değerlik elektron zayıf bağlıdır ve kolaylıkla +1 yüklü iyon oluĢturabildikleri için, 

düĢük iĢ fonksiyonu sergilerler. Buna bağlı olarak elektropozitif elementler 

kategorisinde yer alırlar. Bunlara ek olarak ısı ve elektriği çok iyi iletmektedirler (Hölzl 

ve Schulte 1979). 

 

ġekil 2.7 Periyodik tabloda alkali atomlar 

 

Lityum (Li) doğada saf halde bulunmaz. Havadaki oksijen ile birleĢerek Li2O bileĢiğini 

oluĢturur.  

Li baĢta tıbbi ilaçlar olmak üzere piller ve ağırlığa yüksek direniĢ göstermesi sebebiyle 

hava taĢıtlarında kullanılır. Sodyum (Na) elementi lityuma göre daha aktiftir dolayısıyla 

sofra tuzu (NaCl) gibi doğal bileĢiklerin içinde yer alır. Li metali havadan minimum 

düzeyde etkilenen alkali metaldir.  
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Bu sebeple Li metalinin oksitlenmesi yavaĢ olurken, Na ve K metallerinin oksitlenmesi 

hızlı olur ve yüzeyleri bu hıza bağlı olarak yüzeyleri matlaĢır. Rb ve Cs alkali metalleri 

ise hava ile temas ettiklerinde maksimum düzeyde etkilenerek yanarlar. Bu nedenle, Li, 

Na ve K alkali metalleri, bu metal grubu ile parafin, benzen, toluen gibi tepkime 

vermeyen organik sıvılarda, Rb ve Cs alkali metalleri ise vakumda saklanmalıdır. 

Toprak alkali metaller ise periyodik cetvelin 2A grubunda yer alan Be, Mg, Ca, Sr, Ba 

ve Ra elementleridir. Çoğunlukla beyaz renkli, yumuĢak ve iĢlenebilir yapıya 

sahiptirler. Toprak alkali metalleri, alkali metallerden daha nadir bulunmasına rağmen 

oldukça reaktif elementlerdir. Yüksek reaktiviteleri nedeniyle, toprak alkali metaller 

doğada serbest bulunmaz.  Çok çeĢitli bileĢiklerde ve minerallerde yaygındır. 

Elektronegatiflikleri düĢüktür dolayısıyla düĢük iyonlaĢma enerjisine sahiptirler. Toprak 

alkali metallerin en dıĢ yörüngelerinde bulanan iki elektron sayesinde 2 değerlik 

elektronlu katyonlar oluĢturmak amacı ile değerlik elektronlarını kolayca kaybederler. 

Atom yarıçapları alkali metallerden daha küçüktür. Bu elementler hava ile tepkimeye 

girmeleri sebebiyle soluk renkli olmalarına rağmen, saf metaller gibi gümüĢ ya da beyaz 

renklere sahiptir.  Tüm toprak alkali metaller halojenler ile tepkimeye girerek iyonik 

kristallerden olan halojenürleri oluĢturur (Wu 2008). 

 

ġekil 2.8 Periyodik tabloda toprak alkali metaller 

 

Berilyum (Be) nükleer endüstride sıklıkla kullanılmaktadır. Ayrıca, silah, uçak ve füze 

gibi askeri teçhizat yapımında da kullanılmaktadır. 
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 Doğada saf halde bulunmayan Be, yüksek sıcaklığa maruz kaldığında ısıyı 

soğurabilmesi özelliğine sahip olması sebebiyle bakır üretimi için gerekli alaĢımın elde 

edilmesi için kullanılır. Be kullanılarak mikroskobik entegre devreler ve güneĢ ıĢığını 

filtreleyen ince tabaka levhalar üretilir. Magnezyum (Mg), demir (Fe) ve alüminyumdan 

(Al) sonra en çok kullanılan üçüncü metaldir. Mg, malzemelerin ağırlığını azaltmak için 

alüminyum alaĢımlara eklenirken, demir, çelik üretiminde kükürdün giderilmesi gibi 

pek çok alanda kullanılır. Kalsiyum (Ca) ise, orta derecede aktif bir elementtir. Oksijen 

ile kolayca reaksiyona girerek CaO bileĢiğini oluĢturur. Ca, toryum (Th) ve uranyum 

(U) gibi metallerin elde edilme tepkimelerinde indirgeyici olarak kullanılırken, 

alüminyum, bakır, kurĢun vb. alaĢımların üretiminde ise katalizör görevinde kullanılır.  

Alkali ve toprak alkali metaller, yüksek oranda reaktif türler olması sebebiyle 

araĢtırmacıların ilgisini çekmeyi baĢarmıĢtır. Bu yüksek reaktif elementlerin alttaĢ üzeri 

uygulanması ilk olarak alkali metaller kullanılarak gerçekleĢtirilmiĢtir. Alkali metaller 

grafit içerisinde yer aldıklarında potansiyel vericiler gibi davrandıkları, buna bağlı 

olarak da grafitin serbest taĢıyıcı konsantrasyonunu ve dolayısıyla alttaĢın özelliklerini 

değiĢtirebildiği keĢfedilmiĢtir (Dresselhaus 1981). Bu sebeple alkali ve toprak alkali 

metallerin çeĢitli malzemeler üzerinde nasıl değiĢiklikler yapabileceği son 20 yılda 

yoğun olarak çalıĢılan konulardan biri haline gelmiĢtir. Sonuç olarak, alkali ve toprak 

alkali metaller interkalasyon (Durajski vd. 2019), katkılandırma (Hussain vd. 2017) ve 

adsorpsiyon (Kadıoğlu vd. 2016) gibi yöntemleri ile 2B’lu ve 3B’lu malzemelerin 

elektronik, optik ve yapısal özelliklerinin düzenlenmesi, ayarlanması veya 

güçlendirilmesi amacı ile kullanılmaktadır. 
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3. MATERYAL ve YÖNTEM 

3.1 Çok Parçacık Problemi 

Çok parçacık problemi fiziğin çözülmesi en zor konularından biridir. Çok parçacıklı 

sistemlerde parçacıkların birbirleriyle olan etkileĢimi hesaba katılırsa, sistemin 

serbestlik derecesi oldukça büyük olacaktır. Buna bağlı olarak Schrödinger denkleminin 

çözümü de zorlaĢır. Bu zorluğun üstesinden gelmek için bazı yöntemler uygulanır: 

 Dalga fonksiyonları yöntemi, 

 Green fonksiyonları yöntemi, 

 Elektron yoğunluğu yöntemi. 

 

Bu tez çalıĢmasında üçüncü yöntem olan elektron yoğunluğu yöntemi kullanılmıĢtır. Bu 

yöntem yoğunluk fonksiyoneli teorisi (YFT) olarak adlandırılırken temel durumdaki 

sistemde dalga fonksiyonu yerine baĢlangıç noktası olarak elektron yoğunluğunu 

kullanır. 

Kristal sistem içerisindeki iyon ve elektronların davranıĢı dalga fonksiyonu (   ile 

tanımlanır. Dalga fonksiyonunu Schrödinger (1926) denkleminde kullanılırsa denklem 

(3.1) elde edilir.  

 ̂    ⃗⃗⃗        ⃗⃗  ⃗       ⃗⃗⃗⃗          ⃗⃗⃗        ⃗⃗  ⃗       ⃗⃗⃗⃗            (3.1) 

            

Parçacık sayısı az olan basit sistemler için Schrödinger denkleminin analitik olarak 

çözümü mümkünken, elektron sayıları fazla olan karmaĢık sistemler için bu çözümleri 

kullanmak mümkün değildir. 

 

3.2 Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT) 

 

Yoğunluk fonksiyoneli teorisinde temel değiĢken olarak çok parçacıklı dalga 

fonksiyonu yerine sistemin temel durum elektron yoğunluğu dikkate alınır. Yoğunluk 
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fonksiyoneli teorisi (YFT) ilk olarak Hohenberg ve Kohn (1964) tarafından ele 

alınmıĢtır.  

 

Hohenberg ve Kohn moleküllerin enerjisini hesaplarken çok parçacıklı fonksiyonun 

kullanılmasını kullanıĢlı bulmayarak yer ve zamanın fonksiyonu olan elektron 

yoğunluğunu kullanarak hesaplarını sürdürmüĢlerdir. BaĢka bir deyiĢle, hamiltonyeni 

taban durum yoğunluğu       belirlediğine göre hamiltonyene bağlı türetilen her özelliği 

de yine taban durum yoğunluğu olan       belirler.      , yalnızca üç uzaysal 

koordinatın fonksiyonu olduğu için, tek parçacık yoğunluğunu temel alan YFT 

sayesinde büyük sistemlerin hesaplamaları daha kolay yapılır.  

 

Çok parçacıklı bir sistemde   noktasında, V (    potansiyeline sahip N tane parçacık için 

hamiltonyen;  

 

   ∑  
  

   
  

 

 
 ∑  (  ⃗⃗⃗  )

 
   

 

 
 ∑

  

|     ⃗⃗  ⃗
⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  ⃗|

 
            (3.2) 

           

Denklem (3.2)’de N tane tek parçacıklı Schrödinger denklemine indirgendiğinde Ģu 

Ģekilde verilir:                                 

* 
 

 
        +                         (3.3) 

            

       tek elektron dalga fonksiyonu ve       ise elektronun iyonlar ile olan etkileĢimi, 

diğer elektronlar ile olan etkileĢimi ve değiĢ-tokuĢ korelasyon etkileĢimlerinin 

toplamıdır.  

Taban durum dalga fonksiyonu    olan bu sistemde parçacık yoğunluğu       Ģu Ģekilde 

verilir: 

 

        |         ⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗ |
    ⃗⃗  ⃗      ⃗⃗⃗⃗                     (3.4) 
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Toplam enerji fonksiyoneli minimizasyonunda sistemin taban durumu yoğunluğunu 

elde edebilmek için Kohn ve Sham, Hohennberg ve Kohn (Hohenberg ve Kohn 1964) 

teoremini kullanarak Kohn-Sham (Kohn ve Sham 1965) denklemlerini türetmiĢlerdir: 

 [  ]    ∑    * 
  

  
+                       

  

 
  

         

|    |
       

    [    ]                (3.5) 

            

          
 
( ⃗⃗ )

|      |
     [     ]                 (3.6) 

                       

      ∑ |      |
  

   
            (3.7) 

     

Denklem (3.6) ile ifade edilen yoğunluk fonksiyonelinin, Denklem (3.7)’de verilen 

yoğunluğa göre minimize edilmesiyle Denklem (3.8) elde edilir: 

*
 

 
  

          +                          (3.8) 

   

Bu denklem öz uyum gerektirir. Bunun için baĢlangıç yoğunluğundan etkin potansiyel 

(Vetk) hesaplanır ve denklem (3.8)’de yerine yazılır,    bulunur. Bulunan   , denklem 

(3.7)’de yerine yazılarak yoğunluk bulunur ve bu sayede taban durumu enerjisi de elde 

edilir. Sistemin taban durumu özellikleri, taban durum yoğunluk fonksiyoneli olarak 

ifade edilirken, değiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisini içeren EXC formu tam olarak 

bilinmemektedir. Bu belirsizlikten kurtulmak için iki yaklaĢıma baĢvurulur. Bunlar 

Yerel Yoğunluk YaklaĢımı (YYY) ve GenelleĢtirilmiĢ Gradyent YaklaĢımı (GGY)’dır. 

(Hohenberg ve Kohn 1964).  

3.2.1 Hohenberg ve Kohn Teoremleri 

 

Hohenberg ve Kohn 1964 yılında Thomas-Fermi (Fermi 1928) modelini araĢtırırken 

değiĢken olarak elektron yoğunluğunun rol aldığı bir yöntem geliĢtirdiler ve yöntemleri 

sayesinde YFT’nin iki temel teoremini kanıtladılar.  
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Bu yöntemde F[n(r)] fonksiyoneli tanımlıydı ve bu fonksiyoneli dıĢ potansiyelden 

bağımsız olarak temel durumdaki tüm elektronik sistemlere uygulanabiliyordu. 

Böylece, bu fonksiyonelin bilinmesiyle temel durum enerjisini tespit etmek 

kolaylaĢıyordu.  

 

Teorem-1: Bir          dıĢ potansiyeline sahip bir sistemde temel durum, parçacık 

yoğunluğu       ile belirlenir. Bu teoreme göre, hamiltonyendeki tüm terimler paraçacık 

yoğunluğu tarafından belirlenmesi sebebiyle temel durum enerjisi ve dalga fonksiyonu, 

temel parçacık yoğunluğu cinsinden belirlenebilir.  

Teorem-2: Tüm etkileĢen sistemler için, parçacık yoğunluğu       fonksiyoneli olan 

E[     ] evrensel fonksiypneli tanımlanabilir. Bu fonksiyonelin parçacık yoğunluğuna 

göre minimumu, toplam temel durum enerjisini verir. Bir          kapalı alan içinde, dıĢ 

potansiyelinin ve Coulomb itmelerinin etkisi altında temel durumun korunduğu N 

sayıdaki elektron topluluğu için hamiltonyen denklemi denklem (3.9)’da gösterilmiĢtir: 

 

                       (3.9) 

 

Bu denklemde yer alan T, V ve Vee sırasıyla;       

 

  
 

 
  ⃗        ⃗                    (3.10) 

 

            ⃗  
      ⃗                   (3.11) 

            

    
 

 
 

 

|      |
                                  (3.12) 

            

ġeklindedir. Temel durumdaki parçacık yoğunluğu ise   cinsinden Ģu Ģekilde yazılır; 

                                 (3.13) 

            

Dalga fonksiyonu, parçacık yoğunluğunun bir fonksiyonelidir. Buna göre, kinetik ve 

etkileĢim enerjileri de parçacık yoğunluğunun bir fonksiyonelidir.  
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Herhangi bir          dıĢ potansiyelinde, N sayıdaki parçacık için evrensel fonksiyonel F 

[     ] Ģu Ģekilde belirtilir; 

 [     ]                        (3.14) 

            

Buna göre, verilen          dıĢ potansiyeli için enerji fonksiyoneli; 

 

 [     ]                     [     ]         (3.15) 

            

olarak bulunur.  [     ] fonksiyoneli biliyorsa dıĢ potansiyel altındaki temel durum 

enerjisini bulmak kolay olacaktır. Çünkü bu fonksiyonelin parçacık yoğunluğuna göre 

minimumu, toplam temel durum enerjisini verir. 

3.2.2 Kohn-Sham eĢitlikleri 

 

1965 yılında Kohn ve Sham (Kohn ve Sham 1965), değiĢim korelasyon etkilerini 

içeren, Hartree-Fock denklemlerine benzer özuyumlu denklemler için yeni bir formül 

türetti. Bu formülasyon, etkileĢmeyen parçacık denklemlerinin kullanılarak etkileĢen bir 

sistemin toplam enerjisinin hesaplanabileceğini gösterdi. Bunun için reel, etkileĢen bir 

sistem, etkileĢmeyen hayali bir sisteme dönüĢtürülerek elektronlar etkin bir potansiyelde 

hareket ettirilir. Bu potansiyele Kohn-Sham tek parçacık potansiyeli denir. 

EtkileĢmeyen parçacıklar için hamiltonyen Ģu Ģekilde verilir: 

          ∑
  

   ̇
  

          ̇⃗⃗           (3.16) 

            

Denklem (3.16)’da yer alan dalga fonksiyonu ise Ģu Ģekildedir: 

            ⃗⃗  ⃗    ⃗⃗  ⃗        ⃗⃗⃗         ⃗⃗  ⃗          ⃗⃗⃗⃗          (3.17)  

      

Tek parçacık Schrödinger denklemi ise; 

  

  
  

                 ⃗⃗                             (3.18) 
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Denklem (3.18)’de verilmiĢtir. Fermiyon dalga fonksiyonlarının simetri özelliklerine 

göre, sistem için kesin sonuçlar Slater determinantı ile bulunur. Bu durumda elektron 

yoğunluğu Ģu Ģekilde yazılır; 

 

      ∑ |       |
  

   
           (3.19) 

            

Kohn-Sham denklemlerini elde etmek için etkileĢen parçacıkların dikkate alınmadığı 

sistemin kinetik enerjisi denklem (3.20) Ģeklinde yazılabilir.  

 

   [ ]     | |              (3.20) 

            

Bu durumda enerji denklem (3.21) ile verilir. 

 [     ]     [ ]                            (3.21) 

            

Enerji bağıntısını Euler denklemini kullanarak düzenlediğimizde; 

    [ ]

      
                         (3.22) 

            

Bağıntısını elde ederiz. Bu bağıntıda yer alan   ilgili maddenin elektro kimyasal 

potansiyelini simgeler. Denklem (3.22) kullanılarak taban durum özellikleri 

hesaplanabilir. Bu sistemde Schrödinger denklemini zamana bağlı bilinmeyen bir 

fonksiyon olan  [ ] ifadesini kullanarak yazarsak; 

                      (3.23) 

 

   [ ]    [ ]    [ ]           (3.24) 

     

  [ ]

      
                        (3.25) 

 

    [ ]

      
                          (3.26) 

            

Denklem (3.24)’da yer alan Schrödinger denklemi ile denklem (3.26) karĢılaĢtırılabilir 

ve denklem (3.26)’de ki Euler denkleminin sonuçları denklem (3.27)’da verilmiĢtir.  
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      ∑ |       |
  

   
           (3.27) 

            

Burada        ’nin diferansiyel denklemi sağlaması gerekir. Bu durumda; 

 

  

  
  

                   ⃗⃗                             (3.28) 

            

Ģeklinde ifade edilir. (3.25), (3.27) ve (3.28) eĢitlikleri Kohn-Sham (Kohn ve Sham 

1965) denklemleri olarak adlandırılır. Bu eĢitlikler yardımı ile, etkileĢen bir sistemin 

taban durumu yoğunluğu hesaplanabilir. Kohn-Sham yaklaĢımı, sp-bağlı metaller, grup 

IV ve II-V yarıiletkenler, ayrıca kovalent veya iyonik bağa sahip moleküllerin olduğu 

sistemlerde iyi çalıĢır. YaklaĢım, güçlü korelasyonlu ve van der Waals kuvvetlerinin 

fazla olduğu sistemlerde, yarıiletkenlerdeki bant aralığı vb. hesaplamalarında bazı 

zorluklara sahiptir. 

 

Etkin potansiyel değiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisi (EXC) cinsinden denklem (3.29) 

bağıntısıyla yazılabilir:  

 

    [ ]

      
                              (3.29) 

           

DeğiĢ-kokuĢ korelasyon enerjisi denklem (3.30) ile ifade edilir.  

 

      [ ]    [ ]       [ ]   [ ]          (3.30) 

            

DeğiĢ-tokuĢ korelasyon fonksiyonelini çözmek için bazı yaklaĢımlar kullanılabilir. Bu 

yaklaĢımların baĢında Yerel Yoğunluk YaklaĢımı (YYY) ve GenelleĢtirilmiĢ Gradyan 

YaklaĢımı (GGY) gelmektedir.  

3.2.3 DeğiĢ-tokuĢ korelasyon fonksiyoneli 

 

DeğiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisinin fonksiyonel türevinden değiĢ-tokuĢ potansiyelini 

elde edebiliriz ve bu türev,  
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    [ ]                    (3.31) 

    

Ģeklinde ifade edilir. Bu ifade, homojen sistemlerde parçacık yoğunluğuna bağlıyken, 

homojen olmayan bir sistemde ise     noktasındaki potansiyel hem yoğunluğa hem de 

  ’ye yakın olan değiĢime bağlıdır. Bundan dolayı yoğunluğun keyfi gradyanlar 

üzerinden denklem (3.32)’deki gibi yazılabilir: 

 

   [ ]     [              (      )    ]        (3.32) 

            

Enerji fonksiyonelinin doğru formunun bilinmemesine ek olarak, yoğunluk gradyanının 

eklenmesi YFT denklemlerinin çözümünü zorlaĢtırmaktadır. DeğiĢ-tokuĢ korelasyon 

enerjisini denklem (3.33)’deki gibi yazılabilir: 

 

             [     ]               (3.33) 

            

Yerel yoğunluk yaklaĢımı (YYY), parçacık yoğunluğunun hızlı değiĢmediği sistemlerde 

baĢarılı sonuçlar vermesine rağmen bazı materyallerin yoğunluk gradyanları çok büyük 

değerlere sahip olduğu için farklı yaklaĢımlar da önerilmiĢtir. Yine de YYY, gradyanın 

küçük olmadığı sistemlerde de iyi sonuçlar vermektedir. GGY ise uzaysal değiĢimi de 

hesaba katan bir yaklaĢımdır. Çoğu sistemde toplam enerji ve bağ uzunluklarını tahmin 

etme konusunda YYY’den daha baĢarılıdır.  

3.2.4 Yerel yoğunluk yaklaĢımı (YYY) 

 

YYY, bir elektronik sistemin değiĢ-tokuĢ korelasyon enerji yoğunluğunun, aynı 

yoğunluğa sahip homojen bir elektron gazının değiĢ-tokuĢ korelasyon enerji 

yoğunluğuna eĢit olduğunu kabul eder. Ayrıca, bu yaklaĢım bir moleküldeki her 

noktanın belli bir elektron yoğunluğuna sahip olduğunu ve elektronların da çevre 

elektronlar ile etkileĢim halinde olduğunu kabul eder. Dolayısıyla, hacim elemanları 

üzerinden alınacak katkıların toplamı, tüm moleküllerin değiĢim-korelasyon enerjisini 

verir.  
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                 [     ]              (3.34) 

            

Yerel elektron yoğunluğundan dolayı her bir hacim elemanından gelen katkı farklı 

olmaktadır. Denklemlerde ifade edilen korelasyon enerjisi olan EXC’yi hesaplamak için 

en çok kullanılan yaklaĢım, Ceperley-Alder (Ceperley vd. 1980) yaklaĢımıdır. DeğiĢim-

korelasyon potansiyelinin, parçacık yoğunluğunun homojenliğine bağlı olması 

sebebiyle YYY’nin doğruluğu da yük yoğunluğu sisteminin homojen elektron gazının 

yoğunluğuna ne kadar yakın olduğuna bağlıdır. Sonuç olarak, değiĢim ve korelasyonun 

etkilerinin kısa menzilli olduğu katılarda yerel yoğunluk yaklaĢımı iyi sonuçlar verirken 

homojen olmayan sistemler için baĢarı oranı düĢüktür (Payne vd. 1992).   Bunun yanı 

sıra, zayıf moleküler bağa sahip moleküllerde bağlanma enerjisi homojen olmayan 

sistemlerden etkileneceği için yerel yoğunluk yaklaĢımı bu sistemlerde de baĢarısız olur.  

Temel durum özelliklerinin bu yaklaĢım ile baĢarılı bir Ģekilde açıklanmasıyla, YYY 

bant hesaplarında yaygın olarak kullanılmaktadır. 

 

3.2.5 GenelleĢtirilmiĢ gradyan yaklaĢımı (GGY) 

 

GenelleĢtirilmiĢ gradyan yaklaĢımında yerel yoğunluk yaklaĢımının aksine homojen 

olmayan elektron gazı dikkate alınır. Homojen olmayan elektron gazında durum 

yoğunluğu her yerde aynı olmayacağından, korelasyon enerjisi, durum yoğunluğu ve 

gradyanına bağlı olarak değiĢiklik gösterecektir.  

 

   
             |      |              (3.35) 

            

Özetle, yerel yoğunluk fonksiyonunun eğimi alınarak yoğunluğun değiĢim hızı 

yavaĢlatılmaktadır. Langreth-Mehl (Langreth ve Mehl 1981, Perdew ve Wang 1986, 

Perdew ve Wang 1991, Becke 1988) tarafından geliĢtirilen birkaç değiĢim korelasyon 

fonksiyoneli vardır. GGY, atomik ve moleküler bağlanma enerjisi hesaplarında, 

hidrojen bağı içeren sistemlerde ve manyetik katılar için yapılan hesaplamalarda yerel 

yoğunluk yaklaĢımından daha iyi sonuçlar vermektedir. Hem GGY hem de YYY 

hesaplamalarda yaklaĢık değerler verir. DeğiĢ-tokuĢ korelasyon terimi bu iki yaklaĢımda 
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da kesin olarak belirlenemez. Bu nedenle, söz konusu sistemler için hangi yaklaĢımın 

daha iyi çalıĢtığını kontrol etmek gerekmektedir.  

3.2.6 Born-Oppenheimer YaklaĢımı 

 

Bu yaklaĢıma göre; bir molekül içerisindeki atom çekirdekleri ile elektronların hareketi 

ayrılabilir (Born ve Oppenheimer 1927). 

 

 Elektronların iyonlara göre hafif olması ve buna bağlı olarak çok daha hızlı olması 

sebebi ile iyonlar, elektronların anlık pozisyonlarından etkilenmezler. Bununla birlikte, 

elektronların hareketlerinden etkilenirler. YaklaĢıma göre toplam dalga fonksiyonu 

elektronik ve iyonik dalga fonksiyonlarının çarpımı olarak ifade edilebilir. 

                         (3.36) 

            

Çekirdeklerin hareketleri elektronların yanında ihmal edilebilir ve moleküler dalga 

fonksiyonu olarak sadece     kullanılabilir. Bu yöntem, çekirdek ve elektron hareketleri 

birbirinden ayrılmadığında etkisizdir. 

3.2.7 Hartree yaklaĢımı  

 

Born-Oppenheimer yaklaĢımının her zaman geçerli olmaması sebebi ile çok parçacık 

problemini çözmek için yeni yöntemler geliĢtirilmeye devam edilmiĢtir. Buna bağlı 

olarak Born-Oppenheimer yaklaĢımından sonra Hartree (Hartree 1927) ve Hartree-Fock 

yöntemleri (Fock 1930) olarak bilinen iki temel yaklaĢım bulunmaktadır. Bu iki 

yaklaĢımda temel olarak çok elektrona sahip Schrödinger denklemi, tek elektrona sahip 

Schrödinger denklemine uyarlanarak daha basit bir sistem elde edilmesi amaçlanır. Her 

iki yaklaĢımda da elektron-elektron etkileĢimi hamiltonyen potansiyeline doğrudan 

eklenmezken, bir elektronun diğeri üzerine yaptığı ortalama etki eklenir. Hartree teorisi 

N adet elektronu basitçe tek sistemli elektronlu dalga fonksiyonlarının çarpımı olarak 

ifade eder: 

    ⃗⃗⃗     ⃗⃗  ⃗     ⃗⃗⃗⃗   ∏        
 
    (3.37) 
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Elektrona etkiyen potansiyel denklem (3.38)’de gösterildiği gibi iyon potansiyeli ve 

Hartree potansiyelinin toplamıdır:  

                                  (3.38) 

         

     (  ⃗⃗ )   ∑
  

|     ⃗⃗⃗⃗ | 
           (3.39) 

            

  (  ⃗⃗ )       ⃗⃗  
    ⃗⃗  ⃗ 

|     ⃗⃗  ⃗|
           (3.40) 

             

Elektronlara ekti eden Hartree potansiyelindeki yoğunluk ise, Denklem (3.41)’de 

gösterilmiĢtir.  

       ∑ |  (  
 )|

 

   ̇
           (3.41) 

            

 ̂  ∑
 

 
  

                    (3.42) 

            

Denklem (3.42)’de ifade edilen hamiltonyenin beklenen değerini minimum yapan tek 

elektron dalga fonksiyonları Hartree denklemi ile verilir. Bu denklem Ģu Ģekildedir: 

* 
 

 
         +       ∑      

   

|  (  
 )|

 

||     ⃗⃗⃗⃗ ||
     

          
    (3.43) 

            

Bu yöntem, değiĢ-tokuĢ korelasyon etkileri hesaba katılmadığından ve Pauli DıĢarlama 

Ġlkesini sağlamaması sebebi ile nadir olarak kullanılmaktadır.   

3.2.8 Hartree-Fock yaklaĢımı 

 

EtkileĢmeyen elektron orbitallerinin dalga fonksiyonunu temsil eden Hartree-Fock 

yaklaĢımı (Fock 1930), Pauli DıĢarlama Ġlkesine göre dalga fonksiyonu anti-simetrik 

olmalıdır. Bu durum hesaplamalarda güçlük sağlayacağı için mevcut dalga fonksiyonu, 

tek elektronlu dalga fonksiyonlarının Slater determinantı ile gösterilebilir. Spin-yörünge 

etkileĢimini ihmal eden Slater (Slater 1930) determinantı: 
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             (3.44) 

Ġki satır ya da iki sütun yer değiĢtirdiği taktirde determinant iĢaret değiĢtireceğinden, 

anti-simetriklik koĢulu sağlanmıĢ olur.  

( 
  

   
  

 )             (           )        
                                             (3.11) 

            

Denklem (3.45)’de bulunan Vex değiĢ-tokuĢ potansiyelidir. Bu potansiyel, denklem 

(3.46)’daki gibi ifade edilir: 

             ∑       
  

 (  )  ( 
 )

|    |
  

 

 

        (3.46) 

        

DeğiĢ-tokuĢ potansiyeli, anti-simetrik dalga fonksiyonunu kullanır ve doğrudan Pauli 

DıĢarlama Ġlkesi ile iliĢkilidir. Hartree-Fock enerjisi, Hartree enerjisine EHF=EH+EEX 

bağıntısı eklenerek yazılabilir (Devreese and Camp 1985). 

 

Hartree-Fock yöntemi, atomların taban durum enerji hesaplarında kullanılmasına 

rağmen, değiĢ-tokuĢ etkileĢmesinin korelasyon etkisinin ihmal edilmesi sebebiyle, 

yalıtkanlar ve yarıiletkenlerin elektronik durumlarını ve taban durum enerjilerini 

hesaplamada yetersiz kalmaktadır. 

3.2.9 Pseudo-potansiyel metodu 

 

Atom yörüngesinde bulunan elektronların dağılımı, malzemenin özelliklerinin 

belirlenmesine katkı sağlar. Çekirdek (core) elektronları çekirdeğin çevresine 

yerleĢirken değerlik elektronları bağlanmaya katılırlar. Değerlik elektronlarının 
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bağlanmaya katılması nedeniyle malzeme özellikleri değerlik elektronlar ile belirlenmiĢ 

olur. Buna bağlı olarak, bu hesaplara çekirdek elektronları dahil edilmez.  

Pseudo-potansiyel yaklaĢımı, malzemenin karakteristik özellikleri üzerinde etkisi olan 

ve olmayan elektronları açıklar. Bu yaklaĢım iyonik potansiyel ile çekirdek 

elektronlarının etkileĢiminin bir kombinasyonunu temsil eder ve malzemelerin 

özelliklerini belirlemek için kullanılır. 

 

Bu yaklaĢıma göre, iyon çekirdekleri bir kristalin elektronik özelliklerini belirlemede 

hiçbir etkiye sahip değilken, değerlik elektronları bu özellikleri belirlemede etkilidir. 

Çekirdeğe yakın bölgede değerlik elektronlarının dalga fonksiyonunu az sayıda düzlem 

dalga seti ile geniĢletmek için Pseudo-potansiyel teorisi kullanılır (Payne vd. 1992). 

 

 

ġekil 3.1. Pseudopotansiyel ve dalga fonksiyonu (Payne vd. 1992) 

 

3.3 Vienna Ab initio Simulation Package (VASP)  

 

VASP, atomik ölçekli malzemelerin elektronik yapılarını incelemek için kullanılır. 

Kuantum mekaniksel moleküler dinamik simülasyonları için “ilk ilkeler prensibini” 

kullanan bir bilgisayar programı olduğundan, çok atomlu sistemler için tam (exact) 

olarak çözülemeyen Schrödinger denklemine yoğunluk fonksiyoneli teorisini kullanarak 

yaklaĢık bir çözüm sunar. 

Bu çalıĢmada ilk ilkesel hesaplamalar yoğunluk fonksiyoneli teorisine dayalı projekte 

olarak arttırılmıĢ düzlem dalga metodu (Blöchl 1994) kullanılarak VASP (Kresse vd. 
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1993) yazılımı ile yapılmıĢtır. DeğiĢ-tokuĢ korelasyon fonksiyonelleri genelleĢtirilmiĢ 

gradyan yaklaĢımı Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) (Perdew vd. 1996) formunda 

kullanılmıĢtır.  

Düzlem dalga kesilim enerjisi tüm hesaplamalar için 550 eV olarak seçilmiĢtir. Örgü 

sabitleri konjuge gradyan algoritması (Powell 1977) yardımıyla optimize edilmiĢtir. 

Ayrıca Brillouin bölgesi integrasyonu 16×16×1 k-noktası kullanılarak Gamma merkezli 

Monkhorst-Pack (Monkhorst vd. 1976) metoduyla yapılmıĢtır. KomĢu katmanlar arası 

etkileĢmeleri engellemek amacıyla vakum parametresi 26 Å olarak seçilmiĢtir. 

AdsorplanmıĢ yapıların adsorpsiyon enerjisi  Eads  = EPbO+adatom – EPbO – Eadatom 

formülü kullanılarak hesaplanmıĢtur.  Ġki boyutlu kurĢun monoksit (PbO) yapısı ve 

adatomlar arası yük transferini incelemek amacıyla Bader yük analizi (Henkelman vd. 

2006) gerçekleĢtirilmiĢtir. AdsorplanmıĢ yapıların yük yoğunlukları farkları (    

denklem (3.47) ile hesaplanmıĢtır. 

                                     (3.47) 
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4. BULGULAR VE TARTIġMA 

 

Bu tez çalıĢmasında tek katmanlı PbO yapısına sırasıyla alkali atomlardan olan Li, K, 

Na ve toprak alkali atomlardan olan Be, Mg, Ca atomları adsorplanarak yeni yapılar 

oluĢturulmuĢtur. Ġncelenen yapılara ait bulgu ve sonuçlar ilgili baĢlıklar altında tablo ve 

Ģekiller ile açıklanmıĢtır.  

4.1 Yapısal Özellikler ve Adsorpsiyon Enerjisi Hesabı 

 

Ġlk olarak tek katmanlı kurĢun monoksit (PbO) yapısının örgü parametresi 

belirlenmiĢtir. Örgü parametresi 12.07 Å olarak hesaplanan saf haldeki PbO yapısı Ģekil 

4.1’de sunulmuĢtur.  

 

ġekil 4.1 2B’lu tek katmanlı PbO yapısının üstten ve yandan görünümü 

 

 Ġkinci adımda adatom olarak seçilen alkali (Li, K ve Na) ve toprak alkali (Be, Mg ve 

Ca) metaller PbO yapısına Pb atomu üst (B) ve alt bölgesine (G), O atomu (C) üst 

bölgesine ve boĢluk (H) bölgesine olmak üzere toplam 4 farklı bölgeye eklenerek 

adsorpsiyon iĢlemi uygulanmıĢtır.  
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Yapılan optimizasyon hesaplamalarına bağlı olarak elde edilen adsorplanmıĢ 3×3×1 

PbO süper hücrelerin örgü parametrelerinin saf haldeki tek katmanlı PbO yapısının 

literatür ile uyumlu olduğu görülmüĢtür (Kadıoğlu vd. 2016, Muhammady vd. 2020).  

Optimizasyon hesaplamaları sonrasında her bir yapı için adsorpsiyon enerjileri 

hesaplanmıĢtır. Adsorpsiyon enerjisi; adsorplanmıĢ PbO’in toplam enerjisi, saf haldeki 

PbO’in toplam enerjisi ve izole adatomun enerjisi cinsinden ifade edilir. Adsorpsiyon 

enerjisi bağıntısı denklem (4.1)’de sunulmuĢtur:   

|    |                                                           (4.1) 

 

Hesaplanan adsorpsiyon enerjileri çizelge 4.1’de sunulmuĢtur. Adatomlar, adsorpsiyon 

enerjisi büyük olan bölgeye konumlanacaklarından adsorpsiyon enerjilerini 

hesaplayarak bu atomların tek katmanlı PbO yapısına hangi bölgelerde konumlandıkları 

tespit edilmiĢtir. ġekil 4.2 ile verilen grafiklerde adatomların hangi bölgeye 

konumlandıkları görülmektedir. 
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ġekil 4.2 Her bölgedeki adatomların mutlak adsorpsiyon enerjileri 

 

Pb atomunun üst bölgesi: B, Pb atomunun alt bölgesi: C, O atomunun üst bölgesi: G ve 

boĢluk bölgesi: H olarak belirtilmektedir.  

ġekil 4.2’de görüldüğü gibi hesaplanan adsorpsiyon enerjilerine bakarak adatomların 

PbO üzerindeki difüzyon basamaklarını tahmin etmek mümkündür. Özellikle alkali 

atomlar için 0.01 eV gibi çok küçük enerji farkları ile H bölgesinden B bölgesine geçiĢ 

mümkündür. 

Alkali ve toprak alkali adatomlar ile oluĢturulan altı adet 2B’lu tek katmanlıı yapılar 

Ģekil 4.3’te sunulmuĢtur.  
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ġekil 4.3 Alkali ve toprak alkali adatomların adsorplanması ile oluĢturulmuĢ PbO 

yapılar a) Li b) Na c) K d) Ca e) Mg f) Be adatomları ile adsorplanan PbO 

 

Çizelge 4.1 AdsorplanmıĢ PbO yapıların konumlandıkları bölge, kurĢun (Pb) atomu ile 

adatom arasındaki bağ uzunluğu (dPb-adatom) ve her adatom için adsorpsiyon 

enerjileri (Eads) 

Adatomlar Bölge dPb-adatom (Å) Eads (eV) 

K B 3.79 -0.492 

Li H 1.34 -1.337 

Na H 2.35 -0.577 

Mg H 3.56 -0.496 

Ca H 3.72 -0.625 

Be B 1.99 -0.681 
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Çizelge 4.1’de görüldüğü gibi adsorpsiyon enerjisi arttıkça adatomun komĢu Pb atomu 

ile yaptığı bağ uzunluğu azalmıĢtır. Adsorpsiyon enerjisi büyük dolayısıyla adatomun 

yapıya en yakın olduğu yapılar en kararlı yapılar olduğu için hesaplamalara bu yapılar 

ile devam edilmiĢtir. Hesaplanan adsorpsiyon enerjileri literatür ile karĢılaĢtırılmıĢtır, K 

adatomu dıĢındaki tüm adatomlar kurĢun monoksit yapısına adsorpsiyonu grafen (Wang 

vd. 2019) yapısına göre daha düĢük enerjiler ile tutunduğu tespit edilirken, germanyum 

karbür (Gökçe vd. 2016) yapısına göre daha yüksek adsorpsiyon enerjisi ile tutunduğu 

görülmüĢtür. Alkali ve toprak alkali adatomların grafen (Wang vd. 2019) ve 

germanyum karbür (Gökçe vd. 2016) yapılarına adsorplanması sonucu elde edilen 

adsorpsiyon enerjileri çizelge 4.2’de belirtilmiĢtir.  

Çizelge 4.2 Alkali ve toprak alakali adatomların grafen ve germanyum karbür 

yapılarında açığa çıkan adsorpsiyon enerjileri 

Adatom Grafen-Eads (eV) GeC-Eads (eV) 

K -1.489 -0.904 

Li -1.925 -0.796 

Na -1.409 -0.469 

Mg -0.423 -0.097 

Ca -2.135 -0.504 

Be -1.13 -0.261 

 

4.2 Elektronik Özellikler 

 

Kuantum mekaniğine göre atomlar kesikli enerji düzeylerine sahip olduğundan iki atom 

bir araya geldiğinde daha yüksek ve daha düĢük enerji seviyelerine ayrılan orbitaller 

oluĢur. Kristalde yer alan atom sayısı arttığında etkileĢim miktarı da artacağından enerji 

düzeyleri ortaya çıkar ve buna bağlı olarak da bant yapısı oluĢur.  Bant yapısı, bir 

atomun çok sayıda bantlara sahip olmasından dolayı “yasak” ve “izinli” bantlar içerir. 

Birbirlerinden yasak enerji aralığı (Eg) ile ayrılmıĢ iki banttan, altta yer alan bant 

elektronlar ile doldurulmuĢken üstte yer alan bant tamamen boĢtur. Fermi enerjisi bu 

aralıkta yer almaktadır.  
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Elektronların doldurduğu en yüksek enerji seviyesi Fermi enerji seviyesidir (EF). 

Yalıtkanlar izinli enerji düzeyine sahip olmadığı için elektriği iletemezken metaller, 

aksine çok fazla izinli enerji düzeyine sahip olduğu için elektriği iyi iletirler.  

 

 

ġekil 4.4 Enerji bantlarında elektron dağılımı a) metal b) yalıtkan c) yarıiletken d) 

yarımetal (Dikici 1993) 

 

Yarıiletkenlerde ise yasak enerji aralığı daha küçük olması sebebi ile değerlik 

bandından iletim bandına elektron geçiĢi olabilir. Ġletkenliğin oluĢması için iletim 

bandına geçen elektronlar değerlik bandında boĢluklar bırakırlar. BaĢka elektronlar bu 

boĢlukları doldurduğunda boĢluk hareket etmiĢ olur ve pozitif yüklü parçacık gibi 

davranır (Dikici 1993). 

4.2.1 Elektronik bant yapıları ve durum yoğunluğu (DOS) eğrilerinin 

hesaplanması 

 

Adsorplanan PbO yapısının elektronik özellikleri, ilk olarak saf kurĢun monoksitin 

elektronik bant yapısı PBE metodu kullanılarak incelenmiĢtir. ġekil 4.5’te görüldüğü 

üzere (3×3×1) tek katmanlı PbO yapısı  noktası civarında iletim bandı minimumu 

(CBM) ve değerlik bandı maksimumunda (VBM) daha baskın olduğu gözlenmiĢtir ve 

bu noktada 2.56 eV doğrudan bant aralığına sahiptir.  
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Bu bulgular, Amin Masihi ve ekibinin tek tabakalı PbO yapısının elektronik ve optik 

özelliklerinin incelendiği çalıĢmada keĢfedilen 2.55 eV’luk direk bant aralığı sonucu ile 

uyumludur (Masihi vd. 2019).  

 

 

ġekil 4.5 2B’lu tek katmanlı PbO bant eğrisi 

 

Alkali ve toprak alkali atomlar ile adsorplanan PbO yapısının elektronik özelliklerini 

anlamak için, oluĢturulan PbO+Li, PbO+Na, PbO+K, PbO+Ca, PbO+Mg ve PbO+Be 

yapılarına ait yüksek simetri noktalarına karĢılık gelen elektronik bant yapıları ve durum 

yoğunluk eğrileri PBE yöntemi ile hesaplanarak grafikleri çizdirilmiĢtir. Ġlgili yapılarda 

Fermi enerji (EF) seviyeleri sıfır olarak seçilmiĢtir. Her adatomun katkısını analiz etmek 

için, adatomona bağlı olarak renklendirilmiĢ bant yapıları, Ģekil 4.6 ve Ģekil 4.7’de 

gösterilmektedir. Mavi çizgiler adsorplanmıĢ PbO yapısını gösterirken, adatomların 

katkısı farklı renkler ile ifade edilmiĢtir.  

AdsorplanmıĢ PbO yapılarının elektronik bant yapıları incelendiğinde, adatomların tek 

katmanlı kurĢun monoksit yapı üzerinde önemli elektronik etkilere sahip olduğu tespit 

edilmiĢtir.  

Elektronik özelliklerdeki en dikkate değer etki, p-tipi veya n-tipi iletkenliği indükleme 

olasılığı ile sistemin bant aralığının ayarlanabilir olmasıdır. 



 36 

 

Alkali adatomların adsorpsiyonundan sonra iletim bantlarının Fermi seviyesine doğru 

kaydığı Ģekil 4.6’da yer alan elektronik bant grafikleri ve Ģekil 4.8’de yer alan durum 

yoğunluğu eğrilerinde görülmektedir.  

K, Li ve Na alkali adatomalarının elektronik özellikler üzerindeki etkisi Fermi enerji 

seviyesinin civarındaki elektronlar üzerindedir ve elektronik katkı esas olarak s ve p 

orbitallerinden gelmektedir.  

Alkali adatomların bant yapılarına katkısı Ģekil 4.6’da verilmiĢtir. Yarıiletken özellik 

gösteren PbO, K, Li ve Na katkılanmasından sonra sistemler metal davranıĢ 

sergilemektedir. Alkali adatomlardan K, Li ve Na için elektronik bant katkıları -0.8 

eV’tan 0.8 eV civarındadır. 

 

ġekil 4.6 Alkali atomlardan a) K b) Li ve c) Na ile adsorplanmıĢ PbO yapılarının bant 

eğrileri 
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Sonuç olarak, alkali atom adsorpsiyonundan sonra iletim bandının Fermi seviyesine 

doğru hareket ettiği gözlemlenmiĢtir. Bu nedenle, alkali atom adsorpsiyonu, deĢiklerin 

(hole) yoğunluğuna göre elektronların yoğunluğunu artıran, PbO üzerinde bir tür n-tipi 

katkılama gibi davranır, bu nedenle alkali atomları donörler gibi davranır. 

Toprak alkali adatomların adsorpsiyonundan sonra da Fermi seviyesinin iletim bandına 

doğru yaklaĢtığı Ģekil 4.7’da yer alan elektronik bant grafikleri ve Ģekil 4.9’de yer alan 

durum yoğunluğu eğrilerinde görülmektedir.  

Mg, Ca ve Be toprak alkali adatomalarının elektronik özellikleri üzerindeki etkisi tıpkı 

alkali adatomlarda olduğu gibi Fermi enerji seviyesi civarındadır ve esas olarak katkı s 

ve p orbitallerinden gelir.  

ġekil 4.7’de görülen, Ca adatomlarının elektronik bandı incelendiğinde adatomların düz 

(flat) bantlar oluĢturduğu ve bant eğrilerini iletim bandına doğru kaydırdığı gözlenirken, 

Mg ve Be adatomlarının değerlik bandında flat bant oluĢturduğu gözlemlenmiĢtir. Ġletim 

bandına katkıları bulunmamaktadır. 

 

ġekil 4.7 Toprak alkali atomlardan a) Mg b) Ca ve c) Be ile adsorplanmıĢ PbO 

yapılarının bant eğrileri 
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Sonuç olarak, alkali adatom etkisine benzer olarak, toprak alkali atom 

adsorpsiyonundan sonra da iletim bandının Fermi seviyesine doğru hareket ettiği 

gözlemlenmiĢtir. Mg ve Ca adatomlarının etkisiyle oluĢan iletim bandının Fermi 

enerjisine yaklaĢma hareketi diğer adatomlara göre çok daha az olması sebebi ile bu 

adatomların adsorplanması ile oluĢan PbO+Mg, PbO+Ca ve PbO+Be yapıları saf PbO 

yapısında olduğu gibi yarıiletken özellik göstermektedir. Adsorpsiyon iĢlemi sonrasında 

iletim bantlarının Fermi enerjisine yaklaĢması sebebiyle bant aralıkları da azalmıĢtır.  

PbO+Mg yapısı 0.94 eV S yüksek simetri noktasında direkt bant aralığına sahiptir. 

PbO+Ca yapısı ise 1.12 eV indirekt bant aralığına ile yarıiletken özellik gösterir. PbO 

üzerinde Mg ve Be adatomları iletkenliğe n-tipi katkılama gibi davranırken, Ca hem p-

tipi hem de n-tipi katkılama davranıĢı göstermektedir. 

AdsorplanmıĢ PbO yapılarının elektronik bant eğrilerinin incelenmesinin yanı sıra 

durum yoğunluğu eğrileri de incelenmiĢtir. ġekil 4.8’de katmanlı PbO yapısı ve alkali 

adatomlar ile adsorplanmıĢ PbO yapılarına (PbO+K, PbO+Li ve PbO+Na) ait durum 

yoğunluğu eğrileri birlikte verilmiĢtir.  

Buna göre, tek katmanlı PbO yapısına ait durum yoğunluğu eğrisi siyah, PbO+K, 

PbO+Li ve PbO+Na yapılarına ait durum yoğunluğu eğrileri mavi ve alkali adatomların 

(K, Li ve Na) adsorplanmıĢ yapılara etkileri sırasıyla yeĢil, mor ve turuncu renkler ile 

belirtilmiĢtir. 
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ġekil 4.8 Alkali atomlar ile adsorplanmıĢ PbO yapılarının adatomlarına bağlı 

oluĢturulmuĢ durum yoğunluğu eğrileri a) PbO+K b) PbO+Li c) PbO+Na 

ġekil 4.8’de görüldüğü gibi, adsorpsiyon iĢlemi sonrasında iletim bandının, Fermi 

seviyesine doğru kaydığı görülmektedir. Ayrıca, adatomlardan gelen katkıların da Fermi 

seviyesi yakınlarında etki ettiği ve bu sebeple saf halde yarıiletken olan PbO yapısının 

adsorplandıktan sonra adatomların etkisiyle metalik özellik göstermeye baĢladığı 

görülmektedir.  
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ġekil 4.9 Toprak alkali atomlar ile adsorplanmıĢ a) PbO+Mg b) PbO+Ca c) PbO+Be 

durum yoğunluğu eğrileri  

ġekil 4.9’da, tek katmanlı PbO yapısı ve toprak alkali adatomlar ile adsorplanmıĢ PbO 

yapılarına (PbO+Mg, PbO+Ca ve Pbo+Be) ait durum yoğunluğu eğrileri birlikte 

verilmiĢtir. Buna göre, tek katmanlı PbO yapısına ait durum yoğunluğu eğrisi siyah, tek 

katmanlı PbO yapısına toprak alkali adatomların adsorplanması ile oluĢturulmuĢ 

PbO+Mg, PbO+Ca ve Pbo+Be yapılarına ait durum yoğunluğu eğrileri mavi ve toprak 

alkali adatomların (Mg, Ca ve Be) adsorplanmıĢ yapılara etkileri sırasıyla yeĢil, pembe 

ve turkuaz renkleri ile belirtilmiĢtir. 

ġekil 4.9’da görüldüğü gibi, adsorpsiyon iĢlemi sonrasında iletim bandının, Fermi 

seviyesine doğru kaydığı görülmektedir.  

Ayrıca, adatomlardan gelen katkıların da Fermi seviyesi civarında etki etmektedir. Saf 

halde yarıiletken olan PbO yapısının Mg ve Ca adatomları adsorplandıktan sonra da 

yarıiletken özellik gösterdiği gözlenmiĢtir. 
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Çizelge 4.3 Bader yük analizi ve iĢ fonksiyonu (Ф) 

Yapılar PbO(|e|) Adatom (|e|) Ф (eV) 

PbO+K 0.41 -0.41 -2.02 

PbO+Li 0.44 -0.44 -2.40 

PbO+Na 0.32 -0.32 -2.44 

PbO+Mg 0.18 -0.18 -4.01 

PbO+Ca 0.43 -0.43 -3.18 

PbO+Be 0.89 -0.89 -2.36 

 

Adatomlar ve PbO yapısı arasındaki yük aktarımını tanımlamak için Bader yük analizi 

incelenmiĢtir. Çizelge 4.3’te belirtildiği gibi atomlar arası yük geçiĢi adatomlardan PbO 

yapısına doğru olmaktadır ve alkali adatomlar için ~ 0.4 |e| civarında iken toprak alkali 

adatomları için aktarılan yük değiĢiklik göstermektedir. Sonuç olarak, alkali metal 

atomlarından PbO yapısına doğru gerçekleĢen yük aktarımı nedeniyle alkali metal 

atomları kurĢun monoksit için donör gibi davranır ve bağ karakteri iyonik tiptedir.  

AdsorplanmıĢ yapıların yük yoğunlukları farkı yöntemde verilen formüle uyularak 

hesaplanmıĢtır. Yük yoğunluk farkı hesaplarında izoyüzey (isosurface) değeri 0.0004 

e/Å
-3

 olarak alınmıĢtır. 

 ġekil 4.10’da gösterilen mavi renkler tükenme bölgelerini (depletion), sarı renkler 

birikme bölgelerini (accumulation) ifade etmektedir.  Çizelge 4.3’te verilen değerlere ve 

Ģekil 4.10’da verilen görsellere göre yük transferi en büyük olan yapı PbO+Be yapısıdır. 

Bu sonuç Be’un elektronegatifliği en yüksek olduğu için tutarlıdır. Çizelge 4.3 

incelendiğinde Be haricindeki adatomların Bader yük analizlerinin yakın olduğu ve 

buna bağlı olarak da Ģekil 4.10’de verilen yük dağılımlarının benzer olduğu 

görülmektedir.  
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ġekil 4.10 AdsorplanmıĢ yapıların yük yoğunluk farklarının a) PbO+K b) PbO+Li c) 

PbO+Na d) PbO+Mg e) PbO+Ca f) PbO+Be için üstten ve yandan 

görünümü 

Çizelge 4.3’te görüldüğü gibi aktarılan yük miktarı tüm alkali atomları için hemen 

hemen aynıdır. Alkali adatomlar arasında yük transferi en büyük olan adatom Li 

adatomudur. Bunun sebebi, Li atomunun alkali adatomlar arasında en düĢük 

adsorpsiyon enerjisine sahip olması ve alkali atomlar arasında en yüksek 

elektronegatifliğe sahip olmasıdır.  

Aynı Ģekilde; Be adatomu, toprak alkali adatomlar arasında en düĢük adsorpsiyon 

enerjisine sahip olması sebebiyle toprak alkali adatomlar arasında yük transferi en 

büyük olan adatomdur.  
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Yük transferine ek olarak iĢ fonksiyonu hesaplamaları da yöntem kısmında verilen 

formüle bağlı kalınarak yapılmıĢtır. ĠĢ fonksiyonu, mutlak sıfırda katı bir vakumun 

Fermi enerji seviyesindeki bir elektronu çıkarmak için gereken enerji miktarıdır. 

Malzemelerin yüzey koĢulları, yapısındaki elektronların dağılımından kaynaklanan 

yüzey elektrik alanının değiĢmesine bağlı olarak iĢ fonksiyonu kolaylıkla değiĢtirilebilir 

(Tsoeu vd 2020). . 

 

ġekil 4.11 Adatomların türüne bağlı iĢ fonksiyonu grafiği 

 

Buna bağlı olarak adsorplanmıĢ yapıların fotoelektrik eĢiğini gösteren iĢ fonksiyonu 

çizelge 4.3’te verilmiĢtir. K, Li ve Na alkali adatomların iĢ fonksiyonları sırasıyla 2.02, 

2.4 ve 2.44 eV; Mg, Ca ve Be toprak alkali adatomların iĢ fonksiyonları sırasıyla 4.0, 

3.18 ve 2.36 eV olarak hesaplanmıĢtır. DüĢük iĢ fonksiyonu, elektronları VBM’dan 

CBM kenarlarına çıkarmak için daha az enerjiye ihtiyaç duyulacağı anlamına gelir; bu 

nedenle, daha fazla elektron transfer edilecektir. Buna bağlı olarak, K, Li, Na ve Be 

adatomları adsorplandıkları PbO yapısının bant özelliklerini daha belirgin olarak 

değiĢtirebileceklerdir.  
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4.2.2 AdsorplanmıĢ PbO yapılarının gerinme etkisi altındaki yapısal ve elektronik 

özellikleri 

 

Bu bölümde alkali ve toprak alkali adatomlar ile adsorplanan PbO yapılarına çift 

eksende (biaxial), çekme (tensile) ve sıkıĢtırma (compressive) gerinmesi (strain) 

uygulanmıĢtır. Gerinme iĢleminin adsorpsiyon enerjisine, yapısal ve elektronik 

özelliklere olan etkileri incelenmiĢtir. Optimizasyon hesaplamaları sonrasında elde 

edilen adsorpsiyon enerjileri, adatomların en yakın atom ile yaptıkları bağ uzunlukları 

ve elektronik bant hesapları sonucunda malzemelerin karakteristik özellikleri çizelge 4.4 

ve çizelge 4.5’te verilmiĢtir.   

Çizelge 4.4 Alkali adatomlar ile oluĢturulmuĢ yapılarda adatomların en yakın komĢu 

atom ile bağ yaptığı uzunluğu (d), adsorpsiyon enerjileri (Eads) ve bant 

aralıkları (Eg) 

 PbO+K PbO+Li PbO+Na 

 d (Å) Eads 

(eV) 

Eg 

(eV) 

d 

(Å) 

Eads (eV) Eg 

(eV) 

d (Å) Eads 

(eV) 

Eg 

(eV) 

0% 3.79 0.49 M 2.05 1.34 M 2.35 0.58 M 

-2% 3.90 0.45 M 2.22 1.30 M 3.80 0.46 M 

-4% 3.97 0.41 M 2.19 1.29 M 3.90 0.43 M 

-6% 3.91 0.32 M 3.19 0.52 M 3.91 0.42 M 

2% 3.70 0.56 M 2.22 0.44 M 2.70 0.66 M 

4% 3.43 0.72 M 2.23 1.56 M 2.72 0.80 M 

6% 3.45 0.91 M 2.24 1.65 M 2.65 0.96 M 

8% 3.87 1.06 M 2.26 1.71 M 2.65 1.06 M 
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Çizelge 4.5 Toprak alkali adatomlar ile oluĢturulmuĢ yapılarda adatomların en yakın 

komĢu atom ile bağ yaptığı uzunluğu (d), adsorpsiyon enerjileri (Eads) ve 

bant aralıkları 

 PbO+Mg PbO+Ca PbO+Be 

  d (Å) Eads 

(eV) 

Eg 

(eV) 

d (Å) Eads 

(eV) 

Eg (eV) d 

(Å) 

Eads 

(eV) 

Eg 

(eV) 

0% 3.56 0.50 0.94/S 3.72 0.63 1.12/-S 1.99 0.68 M 

-2% 3.58 0.46 0.31 3.77 0.24 M 1.95 0.83 0.73 

-4% 3.59 0.44 0.38 3.81 0.52 M 1.91 1.04 0.79 

-6% 3.61 0.42 0.49 3.83 0.49 M 1.78 3.31 0.86 

2% 3.77 0.58 0.23 2.31 1.56 M 1.78 2.23 M 

4% 3.50 0.62 0.23 2.29 1.85 M 1.79 1.59 M 

6% 3.46 0.67 0.24 2.24 2.88 M 2.45 0.57 M 

8% 3.45 0.70 0.26 2.25 2.00 M 2.49 0.59 0.58 

 

Çizelge 4.4 ve çizelge 4.5’te görüldüğü gibi tüm yapılarda sıkıĢtırma etkisindeyken 

gerinme parametresi arttıkça adsorpsiyon enerjilerinin azalmaktayken, çekme 

ektisindeyken ise gerinme parametreleri arttıkça adsorpsiyon enerjilerinin de 

artmaktadır. 

Ayrıca alkali adatomların adsorplanması ile oluĢan ve metalik özelliğe sahip olan 

yapılar (PbO+K, PbO+Li ve PbO+Na) çekme ve sıkıĢtırma gerinmesi etkisinde de 

metalik özelliklerini muhafaza etmiĢlerdir. Toprak alkali adatomların adsorplanması 

sonucu oluĢan ve tek metalik özellik gösteren PbO+Be yapısı ise +%8gerinme etkisinde 

0.58 eV bant aralığına sahipken, +%2, +%4 ve +%6 gerinme etkisinde metalik 

özelliğini muhafaza etmiĢtir. Ayrıca, -%2, -%4 ve -%6 gerinme etkisinde küçük bant 

aralıkları ile yarıiletken özellik göstermiĢtir.  

 Gerinme etkisi yokken yarıiletken özellik gösteren PbO+Ca yapısı çekme ve sıkıĢtırma 

etkisinde metalik özellik göstermiĢtir.  
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PbO+Mg yapısının bant aralığı, gerinme etkisindeyken azalmıĢ olmasına karĢın 

yarıiletken özelliğini muhafaza etmiĢtir. Çizelge 4.5’te bu yapıların bant aralıkları 

verilmiĢtir.  

Ġlk olarak, adsorplanmıĢ PbO yapılarına ±%2, ±%4, ±%6 ve +%8 çekme ve sıkıĢtırma 

gerinmesi uygulanarak her bir yapı optimize edilmiĢtir. Gerinme parametresi %8’in 

üzerine çıktığında yapıda bozulmalar meydana gelmiĢtir.  Optimize hesapları sonrasında 

her bir yapı elektronik bant yapısı PBO metodu kullanılarak incelenmiĢtir. ġekil 4.12 - 

Ģekil 4.17 arasında alkali adatomlar ile adsorplanmıĢ yapıların, Ģekil 4.18 - Ģekil 4.26 

ise Toprak alkali adatomlar ile adsorplanmıĢ yapıların  ±%2, ±%4, ±%6 ve +%8 

gerinme etkisindeyken hesaplanan bant eğrileri verilmiĢtir.  

 

 

ġekil 4.12 PbO+K yapısının çekme gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 
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ġekil 4.13 PbO+K yapısının sıkıĢtırma gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 

 

 

ġekil 4.14 PbO+Li yapısının çekme gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 
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ġekil 4.15 PbO+Li yapısının sıkıĢtırma gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 

 

 

ġekil 4.16 PbO+Na yapısının çekme gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 
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ġekil 4.17 PbO+Na yapısının sıkıĢtırma etkisindeki bant eğrileri 

 

Grafiklerde görüldüğü gibi alkali adatomlarda çekme gerinmesi altında iletim bandı 

Fermi enerji seviyesinden uzaklaĢırken, sıkıĢtırma gerinmesi altında ise iletim bandı 

Fermi enerji seviyesine yaklaĢmaktadır. Sonuç olarak, alkali adatomlar ile adsorplanmıĢ 

yapılar çekme ve sıkıĢtırma etkisindeyken metalik özellik sergilemeye devam etmiĢtir. 
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ġekil 4.18 PbO+Mg yapısının çekme gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 

 

 

ġekil 4.19 PbO+Mg yapısının sıkıĢtırma gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 
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ġekil 4.20 PbO+Mg yapısının gerinme etkisiyle bant aralığındaki  

 

 

ġekil 4.21 PbO+Ca yapısının çekme gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 
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ġekil 4.22 PbO+Ca yapısının sıkıĢtırma gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 

 

 

ġekil 4.23 PbO+Ca yapısının gerinme etkisiyle bant aralığındaki değiĢimi 
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ġekil 4.24 PbO+Be yapısının çekme gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 

 

ġekil 4.25 PbO+Be yapısının sıkıĢtırma gerinmesi etkisindeki bant eğrileri 
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ġekil 4.26 PbO+Be yapısının gerinme etkisiyle bant aralığındaki değiĢimi 

 

ġekil 4.20 ve Ģekil 4.23’te görüldüğü gibi Mg ve Ca toprak alkali adatomları ile 

adsorplanarak oluĢturulmuĢ yarıiletken özellik gösteren yapıların iletim bantları çekme 

ve sıkıĢtırma etkisi altındayken Fermi enerjisi seviyesine yaklaĢmaktadır.  Buna bağlı 

olarak PbO+Mg yapısının bant aralığı azalırken yarıiletkenlik özelliğini korur. PbO+Ca 

yapısı ise gerinme etkisinde metalik özellik göstermeye baĢlar. Be adatomu ile 

adsorplanmıĢ PbO+Be yapısı ise Mg ve Ca adatomları ile adsorplanmıĢ yapıların 

aksine, ġekil 4.26’da görüldüğü gibi iletim bantları Fermi enerji seviyesinden 

uzaklaĢarak yarıiletken özellik sergilemeye baĢlar. Yapılan bant hesapları sonrasında, 

sıkıĢtırma gerinmesi etkisinde olan PbO+Be yapısında gerinme katsayısı arttıkça bant 

aralığının da arttığı ortaya çıkmıĢtır. Çekme gerinmesi etkisinde %6 gerinme 

katsayısının uygulanmasıyla iletim ve valans bant aralığı açılmaya baĢladığı 

gözlemlenmiĢtir. Buna bağlı olarak çekme gerinmesi etkisinde yalnızca %8 gerinme 

uygulanan PbO+Be yapısı yarıiletken özellik göstermeye baĢlar.  

 

 

4.2.3 AdsorplanmıĢ PbO yapılarının elektrik alan etkisi altındaki yapısal ve 

elektronik özellikleri 

 

Ġki boyutlu Pb üzerine harici elektrik alan uygulamak, elektronik özelliklerin modüle 

edilmesinde ve dolayısıyla uygulama aralığının çeĢitlendirilmesinde etkili bir rol oynar 

(Xing vd. 2018). Bu tez çalıĢmasında alkali ve toprak alkali adatomlar ile adsorplanmıĢ 

iki boyutlu PbO yapılar üzerine uygulanan elektrik alanın etkileri araĢtırılmıĢtır.  
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Elektrik alanı, 0.25 V/Å'lik bir aralıkla adsorplanmıĢ iki boyutlu PbO katmanların 

düzlemine dik olarak -0.5 ila 0.5 V/Å arasında uygulandı. Elektrik alan altındaki 

yapıların elektronik bant grafikleri incelendi ve elektrik alanın olmadığı durumlarda 

elde edilen bant grafikleri ile karĢılaĢtırıldı. ġekil 4.27-Ģekil 4.29’daalkali adatomlar ile 

adsorplanmıĢ yapıların elektrik alan etkisinde elde edilen bant grafikleri 

gösterilmektedir.  

 

ġekil 4.27 PbO+K yapısının elektrik alan etkisinde elde edilen elektronik bant grafikleri 
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ġekil 4.28 PbO+Li yapısının elektrik alan etkisinde elde edilen elektronik bant grafikleri 

 

ġekil 4.29 PbO+Na yapısının elektrik alan etkisinde elde edilen elektronik bant 

grafikleri 
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ġekil-4.27, Ģekil 4.28 ve Ģekil 4.29’da görüldüğü gibi ±0.5 V/Å ve ±0.25 V/Å elektrik 

alan etkisinde olan PbO+K, PbO+Li ve PbO+Na yapılarında iletim bantları Fermi enerji 

seviyesine yaklaĢmıĢtır. Elektrik alan etkisi yokken metalik özelliğe sahip olan alkali 

adatomlar ile adsorplanmıĢ PbO yapıları elektrik alan etkisinde metalik özelliklerini 

muhafaza etmiĢlerdir. ġekil 4.30-Ģekil 4.35’daalkali adatomlar ile adsorplanmıĢ 

yapıların elektrik alan etkisinde elde edilen bant grafikleri gösterilmektedir. 

 

ġekil 4.30 PbO+Mg yapısının elektrik alan etkisinde elde edilen elektronik bant 

grafikleri 

 

ġekil 4.31 PbO+Mg yapısının elektrik alan etkisiyle bant aralığındaki değiĢimi 
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ġekil 4.32 PbO+Ca yapısının elektrik alan etkisinde elde edilen elektronik bant 

grafikleri 

 

 

ġekil 4.33 PbO+Ca yapısının elektrik alan etkisiyle bant aralığındaki değiĢimi 
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ġekil 4.34 PbO+Be yapısının elektrik alan etkisinde elde edilen elektronik bant 

grafikleri 

 

 

ġekil 4.35 PbO+Be yapısının elektrik alan etkisiyle bant aralığındaki değiĢimi  

 

ġekil 4.30, Ģekil 4.32 ve Ģekil 4.34’te görüldüğü gibi elektrik alan değeri arttıkça 

PbO+Mg, PbO+Ca ve PbO+Be yapılarında iletin bantları Fermi enerji seviyesine 

yaklaĢmıĢtır. Toprak alkali atomların adsorplanması ile oluĢturulmuĢ yapılar, elektrik 

alan etkisindeyken metalik özellik sergiledikleri tespit edilmiĢtir. 
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5.  SONUÇLAR  

Bu çalıĢma iki boyutlu tek katmanlı PbO yapısının elektronik özelliklerinin, alkali ve 

toprak alkali adatomların adsorpsiyonu ile değiĢtirilebilir olduğunu ortaya çıkarmıĢtır. 

Literatür ile karĢılaĢtırıldığında, söz konusu adatomlar grafen (Chan vd. 2008), 

germanen (Pang vd. 2014) ve stanen (Kadıoğlu vd. 2016) yapılarına göre daha zayıf 

bağlar ile kurĢun monoksit yapısına tutundukları tespit edilmiĢtir. Yapılan optimizasyon 

hesaplarına göre her adatomun aynı bölgeye tutunmadığı tespit edilmiĢtir. K ve Be 

adatomlarının kurĢun atomu üzerine, Li, Na, Mg ve Ca adatomlarının ise boĢluk 

(hollow) bölgesinde konumlandıkları tespit edilmiĢtir. Adsorpsiyon enerjisi arttıkça 

adatomun komĢu Pb atomu ile yaptığı bağ uzunluğu azalmıĢtır. 

Optimizasyon hesapları sonrasında elektronik bant yapısı PBE metodu ile incelenmiĢtir. 

Buna bağlı olarak saf PbO yapısının 2.56 eV olan bant aralığı, adatomların eklenmesi 

ile azaldığı görülmüĢtür. AdsorplanmıĢ PbO yapılarının elektronik bant yapıları 

incelendiğinde, adatomların tek katmanlı kurĢun monoksit yapı üzerinde önemli 

elektronik etkilere sahip olduğu tespit edilmiĢtir. Alkali atomların PbO üzerine 

adsorpsiyonu, deliklerin yoğunluğuna göre elektronların yoğunluğunu artıran, PbO 

üzerinde bir tür n-tipi katkılama gibi davrandığı tespit edilmiĢtir. Yapılan Bader analizi 

sonrasında alkali metal atomlarından PbO yapısına doğru gerçekleĢen yük aktarımı 

nedeniyle alkali metal atomları kurĢun monoksit için donör gibi davrandığı ve bağ 

karakteri iyonik tipte olduğu tespit edilmiĢtir. 

 Toprak alkali adatomların etkisiyle iletim bandının Fermi enerjisine yaklaĢma hareketi 

diğer adatomlara göre çok daha az olması sebebi ile bu adatomların adsorplanması ile 

oluĢan PbO+Mg ve PbO+Ca yapıları saf PbO yapısında olduğu gibi yarıiletken özellik 

göstermektedir. Adsorpsiyon iĢlemi sonrasında iletim bantlarının Fermi enerjisine 

yaklaĢması sebebiyle bant aralıkları da küçülmüĢtür. Buna göre, PbO+Mg yapısı 0.94 

eV S yüksek simetri noktasında direkt bant aralığına ile, PbO+Ca yapısı ise 1.12 eV 

indirekt bant aralığına ile yarıiletken özellik gösterir. Be adatomu ise, alkali 

adatomlarda olduğu gibi deliklerin yoğunluğuna göre elektronların yoğunluğunu artıran, 

PbO üzerinde bir tür n-tipi katkılama gibi davranır.  
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Adatomlar ve PbO yapısı arasında gerçekleĢen yük aktarımını incelemek için yük 

yoğunluğu farkı hesabı yapılmıĢtır. Bu hesaplara göre alkali adatomlar arasında yük 

transferi en büyük olan adatomun Li adatomu olduğu tespit edilmiĢtir. Bunun sebebi, Li 

atomunun alkali adatomlar arasında en düĢük adsorpsiyon enerjisine sahip olmasıdır. 

Aynı Ģekilde; Be adatomu, toprak alkali adatomlar arasında en düĢük adsorpsiyon 

enerjisine sahip olması sebebiyle toprak alkali adatomlar arasında yük transferi en 

büyük olan adatom olduğu görülmüĢtür.  

K, Li ve Na alkali adatomların iĢ fonksiyonları sırasıyla 2.02, 2.4 ve 2.44 eV; Mg, Ca ve 

Be toprak alkali adatomların iĢ fonksiyonları sırasıyla 4.0, 3.18 ve 2.36 eV olarak 

hesaplanmıĢtır. DüĢük iĢ fonksiyonu, elektronları VBM'den CBM kenarlarına çıkarmak 

için daha az enerjiye ihtiyaç duyulacağı anlamına gelir; bu nedenle, daha fazla elektron 

transfer edilecektir. Buna bağlı olarak, iĢ fonksiyonu hesap sonuçlarına göre K, Li Na ve 

Be adatomları adsorblandıkları PbO yapısının bant özelliklerini daha belirgin olarak 

değiĢtirebilecekleri tespit edilmiĢtir. 

Son olarak, adsorplanmıĢ yapıların elektronik özelliklerinin modüle edilebilir olma 

durumunun öğrenilmesi açısından söz konusu yapıların elektronik özelliklerinin, 

gerinme ve elektrik alan etkisindeyken nasıl değiĢtiği incelenmiĢtir.  Gerinme etkisi, 

±%2, ±%4, ±%6, ve %8 gerinme katsayıları uygulanarak incelenmiĢtir. Metalik özellik 

gösteren PbO+K, PbO+Li ve PbO+Na yapılarının iletim bantlarının Fermi enerji 

seviyesine yaklaĢmasının yanı sıra, gerinme etkisinde metalik olma özelliklerini 

muhafaza ettikleri tespit edilmiĢtir. Aynı Ģekilde, yarıiletken özellik sergileyen PbO+Mg 

yapısının bant aralığının daralmasına rağmen yarıiletken olma özelliğini muhafaza 

etmiĢtir. Bunun yanı sıra, yarıiletken özellik sergileyen bir diğer yapı olan PbO+Ca 

yapısının iletim bandı Fermi seviyesine kayarak tıpkı alkali adatomlar gibi metalik 

özellik sergilemeye baĢlamıĢtır. PbO+Be yapısı ise tüm yapılardan farklı olarak, 

sıkıĢtırma gerinmesi etkisinde küçük bant aralıkları ile yarıiletken karaktere sahipken, 

çekme gerinmesi etkisi altında metalik olma özelliğini muhafaza ettiği gözlemlenmiĢtir.  
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Gerinme etkisinin yanı sıra, elektrik alan etkisi de incelenerek benzer sonuçlar elde 

edilmiĢtir. Yarıiletken özelliğe sahip olan PbO+Mg yapısı dıĢındaki tüm yapıların 

metalik özelliğe sahip olduğu tespit edilmiĢtir.  

Bu tez çalıĢmasında, alkali ve toprak alkali metallerin iki boyutlu tek katmanlı PbO 

yapısına adsorplanması ile saf PbO yapısının elektronik özelliklerinin değiĢtirilebilir 

olduğu gösterilmiĢtir. Ayrıca, adsorplama iĢlemi ile oluĢturulan yapıların gerinme ve 

elektrik alan etkisindeki özellikleri de incelenmiĢ olup, toprak alkali adatomlar ile 

oluĢturulan PbO+Mg, PbO+Ca ve PbO+Be yapılarının elektronik özelliklerinin büyük 

ölçüde değiĢtirilebilir olduğu tespit edilmiĢtir. Ayarlanabilir bant aralığı, nano ölçekli 

cihaz uygulamaları için umut verici bir özelliktir. Bu tez çalıĢmasında elde edilen 

sonuçların uygulamalı çalıĢmalar için faydalı olacağı öngörülmektedir.  
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