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yé¢zdesine tekabe¢gl etmesi bekl e meaedyideyrani r . ¥ zZ ¢
dojrultusunda kaynak Kkullanémé ve dol ayéseé
°neml i mi ktarda azal maséna yol a- méekter. D¢

2018 yélée Haziran raporomnue-rlidre&d i[ Z,1]3]vei ndcg
kaynaklara ait 2017 d¢nyyéal Ibairrai ngclirle tfeokseitli ny a
d¢nya birincsEraséeyjapvebedet gmafli kl er hal i nd

Mevcut istatistiklere dayanarak ej er f ar kl & y°ntemler bul unm

21. y¢zyel ortalarénda t¢kenme tehAyrkesa il
fosil yakeéetlar -evre kirliliji, k¢resel éeseéi
dol ayeéedadc¢anlytaer nat i f yenil enebi |l i rGeleeekter j i K
ulusl araragsmd senéenj ibi e k oraa -edia é&mebtrsebeplerihime k , b

bakénda ge8lmektedir [ 4

Ter ki yepdeelée2kotlr7i k ener ji siWgreltdmj mi a- 2B5akn
%306u doj al kaynakl ardan karkél anmaktadéer .
2949 mi | yar kWhoétir ve 2023 yélénda bu dejeri

[ 9] . Dol ayéseyl a, y e nib avzeéynad ae Ivdeerkiiml k a yknua K | aa
téi@rakt ér ma, yatérem ve ¢retim bgyeéek °nem t
Bu -er-evede, dijer yenilenebilir enerji ka
nitelikleri, umut vaédenb i r - ° z Jimdoloq reakr éanr aokdtag rémmaal aot u r |

Yery¢zemerkasdrd anan bu el ement dygreakighskeslt d zaea |
birim k¢gtl e bakeén®Méky) sghgiklOelk® yeleeasep | her ( héd 1 g

1,33 kat daha verintiir; - e v r edurd/etasnanum zehirsidir.Bi r yakét pilinde
tersi Keklinde ger-ekleken reaksi yoonuda, sad
enerjisi ol arak tangenhialhamelhiildiroj esqigreaenr l sl
ol masé i MKolayab evrea bgesrvenl i ol ar ak hdersahipter e t ak

Takénma s ¢r ecida-doekk id zedn&ex)j 6 d & alyibder oj en bir en
birlikte - oiky i bir en¢li-13]) takeyeéecéséder
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h¢crel eri2i0’" elleem dlaatha arakt érma NASA tar af ¢
Space Shuttligeveghitevibérmnramatdeel ektri k ve su sa
yarar | ajid. |Semerstkeal i f orni ya'da 200 Kkonutun el

kar kK ég zaeamaek 250 Kk W'yl aekké tg ahz¢, ctreerlbii nbivre koj ener a

[ 15] . Ul a kK éark lesteckitd°skigxwa e §r a- | apegérnol g etl¢ikkettiirmi
azal tghiaajaé | ardan kaynakl anan hava kirlili7Ji
General Motors'u@5 kWl é k Bal | ar dh ¢'ctieessci®p @ h " " Fabuert a” ar
amadoj rul tusunda ortaya -éeékméxter [ 16] ve (¢
mak al ar da hidrojen enerjili takeéet ¢retimi vy
Al man Havaceéelek ve Uzay Merkezi ( DLR) tar a

tasarrufl protakil pir éoléear akd geoel t 7],ur dq retn HRidK i |
ve bir hidrojen deposud ¢ Kk ¢ Kk sécakl ékta hidrojen yaket F
bataryadan olukan sisteme sahiptir. 2016 yeé&

havada Eal ment 801806de Al stom demiryolu KirKk:¢

dayae i 1l k yol cu treninin Al manyadbéda seferler
birlikte, Ener j i ve Tabii Kaynakl ar Bakanl éej é@d6nén
Bozcaadadda, T¢rkiyeonin il k hidrbBijrelne ardiaks é
Mill etler Sénai kal kenma ¥rge¢te (UNIDO) Ul

Mer kezi (Il CHET) taraféendan - al elkg esigignian pi |
mevcutturf19] (Bkz. Resim 1.1)

Hidrojendenelektrik enerjisineuzarans:, r e -

Yenil enebilir enerj.i teknolojilerinin sanay

ana baxkléek altéenda ele aléndéjéné g°rmekteyi

biri kendi i-erisinde fawvkl elaraktdél ma pBoOOQgrF
ekonomisinin olukumuna ©°neml:i kat kel arda bt
gelecekté&i etkink ul | anéména y°neli k akél masé gereke
s¢rdegr el mektedir. En Rinér eje&kminn pbbiobil mmé me djeil

dojalgaz ve petrole g°rneankolkat mrzdepalantak ma € @ d
sorununu beraberinde getie s i di r . Bu probl em, tezin teme

ol ukturmaktader .



Resim1l. (@) MM SA/ Apol | o yakét 0 ikgenarasysn sjsten(i,l{c) Op8li e me n
Zafira yaket hg¢gcreli ara-, (d) Al man hi
yakéet h¢gcreli yolcu treni ve (f) ¢anaksk
[14-19]

Hidrojen d@olamai - i n - ékék noktasé #fkBuu siokrinikeygan nid¢a y a

ol dujunca hafif Dbir sistemde en yvekmagk kgt
mal i yet il e naseéeKg¢-ge&r -l k-leekkttei rd d ppdoli d ma ?i0k | e
Keki |l thelmektedipi@ Tan k| ar da Ijaglefiziksel elarag)&) vhidrojen



t a kK é gaé(kimyhsal rolarak)ii) me t a |
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h i, id) kagbon ve nash@nalzemelerde

depolama Y ksek basén-1é& hidrojen gazé depol an
-%z¢m ol arak kull anéelan kompozit mal zemel er
d¢zeyde -°9zememektedir. Daha ge¢venli bir y
depol ama ise hal deji kimi séraseéenrmtlenfablar canar
ol maséndan dol ayé veri mi d¢kermektedior . Amo
ki myasal depol ama, ser a gazl ar e vV e kar bor
sal éndéejéndan tercih edil memektedir.ek Met al
oranda ve g¢venli depol ama yapélabil mesine |
Fakat, g°zenekl eri be¢eyek 1 ki boyutlu s¢per
depol ama hem g¢venilirlik hem de hidrgehi f I i k
adsorpsiyonu sajlamasé nedeniyle en avant aj
Hacim bakéna depolanan hidrojen mol ek¢l ¢ mi
gesteril miktir.
| \/1) H ba H bat
2 * * s
* ‘: 8 *
’ D
L PO 3 s 4
s - 8: ® = 3
L % 2
2,1x10%2 H,/cm3 1,2x10%2 H,/cm3 2,8x10*° H,/cm?3

;.

,,_' " . a\
‘H’.g't

0"‘

.W:
A0
< Mb "\ ,,o

0,1x1023 H2/cm3

0,6x1023 H,/cm?3

keki |¢CeXk.d@dlama sistemlerinde ads@ph a n

(Aktif -karbon AX-21 [21])

hi drojenin éhaci ms.



A-ék-a g°r¢l mektedir ki, cretim ve takéma gi
hidrojen enerjisi kull anéménén elektrik ener
avant aj sajlayan ©°zellijJi depol anabilir ol n

°n¢gne al éendéjénda tezyapeéilkir dboyhutdlrwj lear hdeery

kur ul mas é ndalL iktae raertalgmeuati@ntdaki o k s ay édamdiyal € Kk ma

dek elde edilen bulguldoir sonraki kesimdd et ayl € bir kKkekil de sunul
Bununla birlikte,nc el enecek sistemler belirlenirken i
hidrojen adsorpsiyonu Il e Il gil itusauhbhmaé e me
hedeflemi. Bi | gi sayarda model |l eme tabanlé teorik

karbon temell] mal zemel erin deneysdg& ol ar ak



2KKK BOYUTLU KARBONHKARDODUODEAER YEPOL AMA

Karbon matemeler fulleren, karben a n g grgfgm veg r a f i t gi bi pek -o0k
bulunmaktadér (Bkz. RestympZ2.lla)y. sRki kbbowuwstul w

akla ilk gelentabakalardarb i r i kukku2wd4gryaflemdliar .Gei m ve
ASdlamt Tekni i (Scotch Tape onittehetdd gtndeyii | e gr
bakararak il k kez i ki boyutlu mabbemekejin

g°ster mearltelridk ,r .dayaneéekl| el ék, b¢ k ¢plekb i-loikr | i
konuda ¢sten °zendnkt eknaelaxjgiypen lmegwdlenbir i
konusu -alékmbeRPOEODzyk| €agBLOd &£ cel meawtf &em [gZ
dek teknol ojinin ételré lall a nyadrdjeb udenpokl maear lmh a n
da arakteérmaceéel 8aengrbhpensndai depkmaraabrl en hi
yojunluk vyg¢gzdesi oda sécakléejéenda %wloden &
yézeyilmemmaajener ji sB24.se 0,09 evoédir [ 2

Fulleren Karbon-nanotiip Grafen Grafit
1985 1991 2004 1890lar

Resim 2.1. Farklé boyutl ardaki kar B n mal zen

Mevcutbub ul gul ar énvepi asiikt ol e uj u Rinrl laxkeil knéxd elr e

EneriBakanl ej e (U.S. D e p a hidrajee erterjisiniie n 8y r g y , D
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uygulamalaga - é séndan bazéa kKtramredRarat0l ayré | gge tii-rirm vy al

hafif-h i z me t ara-laréna y°neli k hidre®nend kegKol &
%55(L8kWh/ kg), en B @REEWIK kigs e o%ar arf26]hreydreéfclae n mi
hidrojenin -evre khkasiVvéarenemdisj isheeesi sit @ mec

(ki myasal baj kur madan fii-ziirk slkei dkrigaljteeunbnaskoél nga |
bajl anma 2-e6e¥/kjair il €9 énd2d. ol mal édeéer

Smu-1ar é iyilektirmeye y°nelik yapél an ar a
°zelli klerinin kontrol edilebilir Bol mgsée S
yakl aké mlkasursuagrafenBr gig s ¢ nde yeorlaelayaey @degyemsli z |
Simetri kaybéna yol a - a hanels € o €(grdindbeurdaries),i topo

atomkb ok |l ukl ar vgebiyatomikkbayyttald kK g u ral raarkétné r Milema s € d € |

-ekitli germe ve katl ama t ek n lakabilmekiedir.i | e gr
Ki myasal I K, Inanenséehlelnedki tsilrinket e gel ece] i par |l ak
boyutl u ajdaki kar bon atomlarénén késmen ye
ederek veya grafen ile kowmael gntevekaykopeakar
el ektroni k °zelliklerini deji kBurraeya -kddarl is
konusu t emel mal z e me, b alemd tt e2jgie nq ¥kgrdom e e K |

atomlaré taraf éndgaendn&riddaeaazgei i yapelhnasai - ir
yol ise sistemin €ed é Kk é nd a ki karbon -okgenlerinden ol u
i -erebatomkal Eek éj éndaki karbon tabakal arén p
[28-32.T¢ m brmalada®e sgrekukgad, | ed y d jaugkliendjaunaan | sea h i
mal zemel erde k¢-¢k hacim ve dapafaglamitagdz ey al &

hidrojen depolanabildiji g°zlemlenmi«ktir.

Saf, kat kené @y gvuelyaam mgfeern allabbont aogh&me f ar kl é
di zil i mi sonucu el de edilen yapeéel ar &) i -1n
yapéel arén ol duk-a il gi g°rmesi ni saj |l ameéecxk

hidrojen déedpokaimanalaarganyé poérltaary ao | kdouyknhuak t ur .
iki-boyutlu aktif karbon, grafen va | | ot r o p | ladrojen dgpolamaiila @gili
ger-eklektirilen deneysel ¢viez ellegadrei,k Kk-aatlkéékl néa

kusurdwl grezi -in tektehgekRi 2dde | is



¢izelge 2.1. Kki -ybampyute¢lzee rs anfe kha rdlroony emna ndoe p o |
ve bul gul ar e
Kavnak Kki boyut| Kokull ar/ Y{K¢tl ece
y nangy a p é S é c alkd $£&kn - (%)
Oda b éegdak 0,5
Deneysel 33-35] Aktif karbon
Kri yoj en-bGkbars ~5
Deneysel 36| Aktif karbon ¢evr e slebdark | 1,6
Oda sémhak| & <1
Deneysel 37 Aktif karbon
77 K-70 bar ~4,5
Deneysel 39| Aktif karbon 77 K-100 kPa ~5
298 K-10 bar 0,1
Deneysel 39] Grafenbenzeri nao- 77 K-10 bar 12
Y tabakalar '
Tahmini o-d0d bas 0,72
¢izelge 2.1 ve 2.RPddepeg®°degpetama @grané,t ho

gidereka r t & kmelgetlisBuraunla birlikte,grafene alkk ve alkali toprk metalleri ile

hafif ge-i kK metalleri gi bi el emewtl griizreydel
al anéeneéehidrajtem adapgol ama ksagpptsanméektndr .y (K eg .
daha kar ardaha fatlaedm p dle a ma sajinaeghde edistemi ee

° ng?®°r ¢ IBmgrafan gliotropu olan grafisef ar k1 € prototi plerinin

hidrojen depolama kapasits i a- éséndanr agrteaf edmeh ae mdy@ t esro,n u -
El de edi
pentaheptit
boyutlu ThMoB:-tipi grafen (ThMd@s-C) [40], b i r

at ormuan umo kbtag séénn at agn? roe0 ¥ ¢ zeyl

l en t ¢ m hidrojenldepb g mé aal @m&f@éaddaha °nc
g red fee na | &@Inlnmatsréeanml akraérnar vidr i |

yér éyi miajoliu

mi K 1

grafen
baj |l ankmékkar bon
d ° n me s i-WaleSkusumy)41, 42] sonucunda elde edilebilmektedCrB4-tipi grafen

(YCrB4-C)[43]ise ThMoB-C 6 ni n farkl e y°nelime sahip bir

Bu grafenbenzeriy a p € b.1a Hesaplémalar, Bulgl ar veo Tlhéesmamaa det

olarak inceledi. Her i ky¢ z2zdepikkdnénhekgenl @ar yerl edwer

[44,di | mi Kt

katlt d malnaménén

yedi genl er due nt ¢on gegmedrileredeneydel olaraled r apor
45.Kr i st al b¢y ¢t meantveeakkf#4] iné ha |

yapél anmaseéna

gr a

neders, BIBdgygluinuhabRygl gapélbar én
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deneysel

incel emi Klseary éveeyred @ar |l & ahip

Mevcut

ol

deneysel

t ab ak aplraartéi nkét ne

ar ak

bil di[49mgka eenlde ki Megprol oyd
hal kal ar én ol uk
bluil tgerd atr ¢ r & @hivigk-@ war¥RrBr-@saa da

s e nitkearl eetn eddti heskcteqg d inri

¢izel ge 2. 2. Kk i b dkgrhon namky kpé kE&d er iyrae dhai krucsjus
ile i1ilgili teorik ve deneysel -al ékmal
Sisteme| Hidrojen Dekore | K¢t |
KKk i adsorbe] mol ek| edi l{yo] un
boyutlu Dekore Kokul | edilen bakeéern tek (%)
Kaynak karbon edi | 1 Yonten toplam bajl a| atoma
nance element H> enerjsi tutunan ci ft
yapé sayé€ aral g H tar a
ar al (eV/Hy) s ay § depolama
Teorik . DFT/VASP
[46] Grafen Titanyum GGAPBE 1-4,6,8| 0,230,60 4 7,8
DFT/VASP
LDA 0,21-0,27
. + %10 gerilme
Grafen Lityum DET/VASP 1-5 5 15,4
GGA-PBE 0,11-0,16
Teorik + %10 gerilme
[47] DFT/VASP
LDA
. + %10 gerilme
Grafen | Titanyum DET/VASP £.3 5 9,5
GGA-PBE
+ %10 gerilme
DFT/VASP
Teorik , . LDA 0.250,32
Grafin Kalsiyum 1-6 6 9,6
[48] DFT/VASP 0.160.24
GGA+vdW ' '
DFT/SIESTA
Teorik Bor LDA 025061
[49] k at k| Kalsiyum OFT/SIESTA 1-4 4 8,38
Grafen
GGA-PBE 0.080,27
DFT/VASP
Teorik LDA POS0I0
Grafen Lityum 1-4 N ' 4 16
[50] DFT/VASP 0041 017
GGA-PBE et Ki l
Nitrojen 4,4
De[r;i]ysel k at k| Paladyum ji/ﬁ;;’ t ek t
Grafen depolama
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¢i z e2l2.ddevam)K k i boyutlu katkel eygygmé daz &«ruisrug | hi
depolama ile ilgili teorik ve deneysel
Sisteme| Hidrojen Dekore | K¢t |
Kk i adsorbe] mol ek| edi l|yo] un
boyutlu Dekore edilen bakeéern tek (%)
. Kokul I
Kaynak | karbon ed | mi toplam baj | a| atoma
Y°nt en H o .
nané | element 2 | enerjisi tutunan ¢cift
yap¢€ sayé aral g H, tar a
arall (eviH) s ay @ depolama
Teorik ' . DFT/VASP
[52] Grafin Lityum LDA 0,27 4 18,6
Teorik ' . DFT/DmoF
53] Grafin Lityum LDA 1-7 0,220,29 4 15,15
~7
Teorik U-Grafin oET 1-5 0,200,30 5 tek t
eor i depolama
[54] Kalsiyum | A pBE b
2-Grafin 1-4 0,150,26 4
. Bor
Teork | "5t k| Berilyum ~0,30 5 15,1
[59] Grafen
- DFT/DmoP
Kki LDA
Teorik karbon .
[56] bokl Lityum 1-4 0,26:0,30 4 7,26
Grafen
. Bor
Teso”k Kat k| Ktriy ~0,57 6 578
[ 7] Grafen DFT/DmOP
Teorik LDA
o Grafin | Sodyum ~0,25 3 5,08
[58]
DFT
Teorik Cu . Quantum N
[59 allotrop Lityum Espresso 0.17 3 7,12
vdW-DF2
Teorik Bor DFT/VASP
k at k| Lantanyum 1-6 0,530,66 6
[60] LDA
Grafen
DFT
Grand
Canonical
Monte Carlo 6.5
Teorik Bokl LIJ&DREIDING
[61] kusurlu 77 K
Grafen
77 K-30 bar 5,5
296 K-120 bar 0,89

Byl -ealeé Kk ma
s e - e n e k bie olannhdimjen enerjisinind e p o | a n mata &ekatasyonu ve

k 21 pys¢aznyéen dean,

ter-mo kd ¢ nzyerdian d e

dur ul
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hidrojen adsorpsiyonuile | i Kk ki lii-tiemgr ekl ee den&lyasre ikmeoVv au tak
boyutlu sistemlergeniikia |l t er nat i mamhiufl amatkd@MMoBs+€keor e e di
YCrB4-C.

Tasarlanan a b a kdinhnaikk @ m a rytli&lréjkd msel ©°zel |l i kl eri in
Ne kadar dr oj en mol ek ¢i,lHz b drag n a y(@sotpsiydrin gnerijileri,

hidrojen bajlanma¢iknekbpukimajar @e eanadizktr oni k
kuantum mekani ksel hesapl amal ara dayanan Ve

arakter él maseénda kgnweurki ldlrdn j yojourntlawk f onks

yar géméi ncelenecektir. Son akamada ise el e &
verilerek hidrojen depolama Kkapasitesi a- €:
Yapél an b ua yanilemebiliréneriniiel b gi | i d e n e yedeknolgik- al &€ K ma

uygul amal ara ekéek tutacajeée de¢gkenegl mektedir.
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3. YOJUNLUK FONKSKYONELK TEORKSK

Periyodi k sistemlerin kuantum mekani ksel S i
edilen yantak yonksiyonel: teori si (density
s°z konusu teorinin temelini ol ukturan kayv
sajl ayan °czel li kleri ana -tho&tulkar & e | [ker ed
fonksiyonellerindeki s o n gel i kmel er tanéetél ar ak, t ez
kull anacajémez fonksiyonelin se-ilmesinin n
Bu b°l ¢m, hem notasyon ve yakl akémén ol uku
kull andéjé sade vre MnlMkéHa&nrr ids dn béark éim&mdlan
Functional Theor yoeZl addleer | eemknak estr ndeBwn(n y
formalizmini daha derin incelemek isteyenl e
bir dizi k68-§5nh lKaky nvaakrl daérr, [ger ek | i yerl erde re
Anl at ém, t emel kuantum mekani k ve kuantum n
rahatl éekla takip edebileceji d¢zeyde tut ul
fonksiyoneli teorisinin mla z e me sim¢gl asyonundaki bel irli
uygul amasénda bilin-1: ademl aré atmayeée dest

ifade etmektedir.

3. 1. Schr°dinger Denkleminin ¢°z¢mg

¥ncel i kli ol arak bir atomsitnapnl unagalnuhedam
bakacajéz. Bu enerji Schro°dinger denkl emini.
Oppenhei mer yakl akéméndaki -%z¢me il e el de
atomi k birimler kullaneél acakteéer.)

O »heBh» O »heiBhs . (3.1)

Hami |l tonyen) okeaejreade® rg°® g(teril diiji gi bi é - t e

enerji, déek potaweelektrenrb| ek er enh k&t e kKi ek { Mi (V
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o) (32)

N IO
©

Mal z e me sim¢gl asyonunda I I grleendligktnmiaegn| &dé& € n

-ekirdekl eri ile etkilexkimidir:;

Buradari, i . el ekt r dkakumo rkadarkadti erreetké@ ralidee§ riGA sy €k § mZ
sadel ektirmek venaatzeéekimaklee DFTO§nemni ne odakl
ifadede ve b°l ¢m boyunca spin koordinatl ar é
dalga fonksiyonlarénén antisimetrik olduju
-9zl g ejer ehekbhaongi bikbiriyle yer dej i
dej i kmelidir. E n odtabansdkruneemesjisigirive Herhamge hekrlr bir E

{ri koordinat setine sahi p e bPdeveritiroBelirlitbiu | man én

qoniEm3.. 16in ©°zfonksiyonl a-rkéamrd&n elyiirzie ®ltmage

ortalama toplam enerji Hoinin beklenen dejer
(o "0 >k 0 O (34)
[ Q] g°sterimi, enerjininedal ghdupnmkgieyoriyinumi

Varyasyon tegraemniekiadel et edi k-e enerjinin
yé¢ksek ol dujunu syl er;

(0] 00 (3.5)
Taban durum enerjisini veren taban durum d
erer jiyi mi ni mize eden t¢m ol as é-Fodkatdomsia f on Kk s

gqénin yapéséné ortaya koyarken herbig¢inin,

fonksiyonl arénén antisimetri k -taodpue ndlae éalodr
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#%pn%%%s%oo (36)

Burada,detmat ri s deter mggh.anBeéngalklPaskemém $chrodi

dénin yerine -FKkoocnkmaesrée r jHasrit rie-ein bir i fade ve
D OZ p 'AO 3,
O %0 » E ()\)hK)OVQV

P %o » %o » %o » %o »

— Q- Q- (3.7)

C i > » '

p % » %o » %o > %o »

= (0] 20 280)

qC . > >

R
Kkinci terim basit-e, orbitaller a-éséndan
de dted Kk KK enerjisidir.i,Tadbrami tdadd emi ror wirtt &

kesétl amasénén altéenda Varyasyon teoriminin
Bu da bizi, Hartreock veya ©°z wuyum alan (self consi

geteéereéer

Pn O f» > %o > O ph> %o > Q>
C > PSS (3.8)

- %0 » O
Vi, yer el ot mkyan podejainsi yel i ol mak ¢zere ex
akajédaki gibi yazeéelabilir;
. . , %0 » %o » .
O > %o > O — % » > D (39)

> P»S

HartreeFock denkl eml er i, kl asi k Coul oMbk prwot ans
potansiyelinden ol ukan bitkki 9rt allamadakian ef

elektronlaré taneémlar.
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Bu baklangé- noktagiénidandaylod ai yiée kyaa lalka KJé mle a

rahatl ékla el de edilir. Ancak, bu te¢r Tyile
al énan aeyleeskét riolne sbirl i kte o denli artar ki s
[66] . | stelik, kesin dojru -°z¢;mler dalga fon
bir tanéeméné gerektirir; yani bu daektinesap m:
K-inde bulundujumuz tartékma, Schr°dinger

madde biliminde ele alénan sistemler a- ésé
g°stermektedir. Dol ayéseéeyl a, bu da DFTO6nin

motivasyon kaynajéedeér.
Kkte aseél soru tam bu noktada gel mektedir;
Schr°dinger denkl emi ni -%zmek Y m3NI|I bmgot h

belirlemek gerekli midir?

32Schr°dinger Denkl|l emiénnmakt® z;m¢egnden Ka

Hamil tonyen operat®°r¢ (Bkz. EK. 3.2), t ek
ol ukur ; yani operat®rl er bir veya i ki el ek
hesaplamak i-in 3N boyutlu dal gai fpamksagy®l

ol asél ek-nnyeopdel bj uer el ektyeteridrbul unma ol asél

Enerji i fadesinin analizinde -0jJu zaman Kku

mertebeden yojunluk matrisidir,;

v . 00 SO L

0 »hephe % “»h-Bhe  »heBhe OO»8 0O O (3.10)
Genellikle, ikipar - acék yojunluju matri si vebymi n i ft
k°kegen el emanl aré ku kKkekilde g°sterilir:

O »h» O »heMphis O (3.11)
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Khtiyacéméz ol an 1iki el ektron ol ap&id €&kcdlonk
operatrl erini tamamen belirleyebiliriz. Bi
bi - i mday e@gimsiBdah yazabiliriz:
5 S 5 = S
v »p T 0 »he-ph» OO (3.12)
BuradaRveRPOden de toplam enerji hesapl anabil ir:
p @ . ,
O oI —n —)— U0 »h» (0] 2
C > 98
> > (3.13)
P& »i> O»O» D
S

B°yl ece, birinci vV e i Kinci mertebeden y o]
kullanarak toplam enerjiyitamolarakeld ede bi | i yoruz. Bu y°ntem e
°] -¢de kol ayl aktérmék gi bi ger¢negyor . Arteéek
ger ekl ipvedBOjyiil ;beR i rl emek yeterl: ve 3N koor

boyutlu uzaydaki bir problem@idi r genmi Kk ol uyor .

E(PLPR) 6nin dojrudan minimizasyonuna dayanan y
ol arak ge-erli ol masénén sajlanmasé probl emi
kurulabilir ol mal edeéer . Besi kéEbEt | amgy@ekoymha
-%z¢l memi Kk bi7re8pr obd emdédard 6EK. 3.136¢n bi
par-acék dalga fonksiyonunu hesaplamadan ul
met oda g°tg¢r mediYdj usnolnwkonuFrican kusaergaori &z .ni n t e me
fikir i se EG®Oyyie bbuillneakgeir-eeknsimi m duymadéj é mé

birinci mertebeden yojunluk matrisinin k°ke

3.3. HohenbergKohn Teoremleri

Hohenbergg Kohn 196406te i ki9 te Krle&rmutcrotfédgr d& oy d

edilebilirrAEl ekt ron yojunluju (bir sabdt ilavesiyl
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Bu ifade dojru ise, hemen akabinde el ektron
Ek. 3e2)ksilzemz -i mde belirl edi]]i s°yl enebilir
czerinden integral alarak yojunluktan kol ay
taraféndan tanémlaneéer . Bu nedenl e, prensip
Hamitonyen operat®°r¢ yazélabilir; dolayéséyl a
tem mal zeme °zell i kIl eri hesaplanabilir.

Hohenberg ve Kohndun gayet9netl9adl9adrdak Llearyeéet [
[70] dejenere durumlara sahip sistemler i - er ecek «kekil de genell
19656te bir toplantéda tanétél érken teori k ¢

bir i spat ortaya koyduju s°ylenir. Wi | soné
yojunlujunun uwekvedgkkeéernnkoerksi z bi-imde
Hamiltonyeni belirl eme -abasénén ©°nemsiz ol
bulunduju konumda pi k yaptéjé ger-ejine day
ki:

. p 170

© om0 (3.14)
Buradawr) , J} 6nun k¢resel ortalamasédér ve bu ne
bir Kekil de 1incel enmesi dék potansiyeld] vV e

Levydninai gpaté damaséna raj men Dbaekiyrakd kalke 1
et ki |l ekenmoedeelkit rio-nilnar- ok i yi i fade eder . Tg¢n

Ku Kekilde Ehzetflienghijluind ujRET jdi r fonksiyone

Kkinci tbe ar evmariysaesyon i | kesi czerine¢tkurulu
deneme yojunluju i-1in;

> 0 ve O o) (3.15)
yazeéelabilir. Bu teoremin ispatée -ok a-éekter.

e Ks ikgbirfkd eneme Hami | t o ntdadga fonksiyenuni Bejirlerehermen q
akabinde Schr°dinger denkleminin bir sonucu
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O a s a Oi fadesi el de edilir. B teorisine or e m,

taban durumu -al ékmal aréyla séneérl andérér.

ol duj u garant. edil ebilen uyareéel mék duruml a
durumu bilgisine ulaxkxabil nidrk i -in ilgili da
Bu i ki teorem, yojunluk fonksiyonel:] teori s
770" " e U no (3.16)

Taban durum enerjisi vV e yojunl uj u, yoj unl
kesetl amaséna tabi ol ani mum d&¢jJér ifnoen klsa ryioaé
kesétl amanén Lagrange -arpané elektroki myas
S°z konusu tartékma kKu di kkat -ekici ger - ej
t emsi | eden dék potansiyelomkbaybaebli magpadéel
formu bilinirse, tam taban durumu yojunl uju

konularak minimize edilebilir.

3.4. Enerji Fonksiyoneli

Schr°dinger denkl emi nin ( Bk z. Ek. e3m 1) bi -
i -erdijiniikgfhAetebkl! iemiez j i , déck p o-tlekinos i yel | e
etkilieei mu y¢gzden fonksiyonel. Ku Kekil de vy
(O} “Y” wR" w "0 (3.17)

Dek potansiyel Il katek&dbdebBumunrnok; k¢g- ¢k bir
wR" (OIS 20 20 (3.18)

kinetik ve elektrore | ekt ron fonksiyonelleri 1ise bilinme
iyi yakl akéemlar yapélabilirse enerjiakn dojr

-0k g¢ncel bir ®rakteéerma konusudur [
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Kohn ve Sham, s°z konusu fonksiyonell eri Iy
y a k| ak é n7T2. Nntane « arbitaJindeki tek bir determinant dalga fonksiyonunun

a-éklayabil dij i Ifeekttkriol nedckanme yoelnu kNa nt ainneg ees e | bi
sistemde kKinetik ener ji vV e el ektron yoj ur
bilinmektedir;

Y ¢ P FeO (3.19)

Burada son keéseém, bjuinupnl| maedejekneéki makatk gare
yojunl ujunu creten et kil ekmeyen bir el ektr

vurgul amaktadeér ;

i PboS O (3.20)

Yojunlujun bir orbital seti I Isienetrik bifdalgad an  ku

fonksiyonundan el de edalleltirrlanesenki Iseag megi.n

bilekeninin klasik Coulomb etkil ekmesi veya
cinsinden yazél mek ikinci terimi) olacajéne
D’ P ">">'Q>'Q>

w ¢ > »s (3.21)
enerji fonksiyonel: Ku Kekilde yeniden d¢ze
'O ” "Y ” (b ﬁ ” (b ” 'O ” :) (322]

Kkt e t amdle gtiorkoukkt lasgen fdnksiyomeli | e t anékmék ol duk;
o Y’ Y’ w " w"” 0 (3.23)

Exe basit-e etkilekmeyen bir sistemin-kineti

el ektron etkilexkxmesikein khpeilanohat akénl ¢ opl
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fonksiyoneli, etkilexkmeyen orbitallerden ku:
yazarken ve wvaryasyon teoremini (Bkz. Ek.
orbitallerin viemii | a] Ikaud ajeénrkd ebmu Isertu z :
En VI 2 > >3,Q' O » % » -% »O (3.24)

B°yl ec# okdix] vk korelasyon enerjisinin yojun

-ar pémstaalnshiiyrelpoortaya -ékardeék.

. 10 7

L B o (3.25)

Bu dojrusal ol may an -Shkbhmnderklenmeri)e etkin syerel ibir ( Ko h n
potansiyel deki etkil ekmeyen el ektronl areén d
tamyerelpp ansi yel i-in orbitaller, Ek. 3.20 ar ac

3.22 aracéeléjéyla tam taban durumu enerjisi

Esaséndsehakmhdrenk |l eml er it,0 kiu-ki wtee kyea redwd sd/eojni K
yerine yereilokm!| mayansdgpl ookl Wreak | dant er ¢ e (

3.8) ile ayne yapeéeya sahiptir. Bu noktada «ku
ile burada t¢retilenl er xbakr yka nnéeltti &c éednéerr.j iB
vebuHartreeFock ve il i kkil:@ dal ga fonk4iokamu vieeo
korelasyon enerjilerinin bir toplamé dejild
KohnrSham yakl|l akéme, etkil ekmeyen Fermiyonl ar
denkl!l emi i ber -aelpat ata@hki nsigojewmnl uj u ve tab
enerjisinin tam karkeél éjénée verir. Bu il i1 Kk
Sadece tam fonksiyonel biliniyorsa, -ok pa
enerjisi venypkkgesjuomnbiuf kar Kk él-EH a&am vyaajdwenr!l. u ke
fonksiyoneli teorisi ampirik-d e ney s e | veiiryey°aaeganldeée r ; tam f
bil mi yoruz vV e her hangi sistemati Kk bir yakl

fonksiyonel evrenseldr ve - al eékél an mal zemeye bajl é dej
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N
1

Y — v () + vy (1)

e | =y

<j

qj(rll rz: ey rN) d)i (r)
(&}
(©] . %
0]
(0]
o (©]
(o]

kekil 3. 1. Ger - ek - ok paSh-aamt €yo jsuinsltuekmi f o(nsko

teorisinin etkilexkxmeyen sistemi (saj da)
Her hangi ©°zeln bhiemrsidset Smhir°di nger denkI|l emi n
fonksiyonel i ile 11 gildi potansiyel.] bel irl
-%z¢mden daha fazla -aba gerektirir. Ancak
© z #lérihi tam olarak belirleme kabiliyetigenellikleab initiot e or i s i ile 11 gil
olupf onksiyonel i-in gelixkxtirilmek ve -0k say
ve etkili tahminlere dayal é& |- ay &klnmad éamldaar kyd
izin verir. Bu nedenl e, birazdan tartekél a
s é k la®ikitio eyailk ilkelery ° nt eml eri ol arak adl andeér el ér

KohrSham denkl emlerini ( Bk z. ERIi. | e .|@&dheénrt- @(zZNme

orbitallerinin ortogonallijini s¢rder me i F
orbitallerin yerell ekmesdb6ienddenkefraydal anél déj
3. 5. Enerji Fonksiyonel:i K-in Yakl akeéml ar

Enerji yézeyinin °ncehielslaipl aimgi beni -em DiFde

al énan dal ga fonksiyonu met otl ar éna prat.i
°ner mektedir. Teorinin xwydulia-mamdakul lyamalrdr

dayanmaktadeér .
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3.5.1. Yerelyo] unyalkkh ak éme (LDA

Kronoloji ve dolayéséyl a gel i-tko kmske v es ¢kroer-e |ga
enerjisi i le 11 gili yakl akéeml axrlocal dehsity i | k o
approxi mati on, LDA) el e al mak geulelkamél aBwu
fonksiyonel ol masé a-éséndan LDA detayl é bi
Exci -1 n ¢retilen yakl akémlar, geni kK ve hal a
getirir. Art ék herhangi °czel bir kolany d a ki -
farkl & katkélardan olukan fonksiyoneller me
yapél maledéer (°rnejin; daha kesin bir teori
karkeéel akt ér ma) ; fakat hangi oineil h erkiun | ya@lea
teretil mesi hakkéendaki bil gi -ok dejerlidir

prati k wuygul amal aréna g°tg¢ren baklangeée-taki
edil ebil ece] irho®noejle nbierl eskinsrtodnpijgnaz e Eéor t aya -

sistemde elektronlar sabit bir dék potansi )

sabittir. B°ylece sistem tek bir sayeée il e be
Thomas ve Fer mi, HOROoOeéeriehebaxkdadeadane -
Si stemin orbitalleri Simetri v a seiektrans € y | a

etkil ekmesinin kestiri mi kl asi k -Hakuok e e po

korelasyon etkileri ihmal edilirse) o aman toplam enerji fonksiyoneli kolayca
hesaplanabil ir. Bu kokultt @akurl e eerrdjai, s ikninret(
el ektron gazénén yojunl uf5u®ag a] ly®ofa@ané uj alknal
fonksiyonu olarak ifade edibilir. Bu durum, homojen olmayan bir sistemde fonksiyonel
i -1n y ¢ k yojunl ujunun yer el bir fonksi yol
yapabilecejimizi ortaya koymaktadeér. Et kil e

deftiokk uk enerjm kWolluahaeaké ar éneé

Yooc@x e (3.26)

ve



[OF ™t > (3.27)
ekitliklerine ulakmamézé sajlar. Bu sonu-1I ar
ExOnin g°sterimini akl & gethikmikr .v eElkeok terl aars yln:

yer el y ¢ k y(p) diyelimyasit bifanksigobu olarak tahmin edilebilir.

o B R e 4 (3.28)

formunda bu vyaklakémé ifade edebli(lpi)roiyzu. 30O
yojunluju-daj ébhbmpeéeeguni formpkekeker anorgdasiy:
yojunluju olarak almakt érnoyenlhwiA)yyndklaxieenbeA

dahilel pyle Yojunlujun yal and@kuaryedradly ohe jkart ikdi

ayreéelabilir;

- -7 (3.29)

Gi -in Dirac formu kullanélabilir (Bkz. Ex.

0" (3.30)
Burada genelleme i-in homojen el ektsabin gazé
gel mi ktir. Bu fonksiyonel bi - i mi, tegreti | mi
uygul anabilir ve °1| -ekl ekmer alrggymam | eamrr e&rnjdia ny d
fonksiyonel form ise bilinmemekveden wegmers
kuantum hesapl amal ar Il e homoj en e7lektron
Sonu-t atkdkuwWkejvexk korel asyon enerjisi, pratikt

fonksiyonell eri ol ar ak adl adeletled8-8@|ffitadilir. b1 r t ak

LDAOGNnén alténda yatan il kelerin bir -izimi Kk
ol mayan yojunluk ile sunulan mal zeme i -in
el ektron gtamktinke n vede kiokyd jassrylom] uemuenr jbi | i nen

deji kKiminden bir dejer olarak (homojen ol ma

bakmadan) atanméxteér .
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p p
[
| ‘

= r =€xc(p)l

kekil 3. 2. Homoj en e lonkauyka nv eb ikro rseil satseynoinn edneej
i -in yerel yé@auuhlonkekmgalk|l pAE&mé¢ daedbopmoi B
el ektron gtaozkéunké ne ndeerjjiik yojunl uju ve so
sistemin yojunlhuju betimlenmixktir.

LDAOGnén °nemli ©°I1-¢de verimlilije sahip bir
i -lamppéy titrekim frekansl ar é, el asti k modg¢l |
°czellikler g¢venilir bir bi-imde tanéml anmé
enerji farklaréenén hesapl anmaseéefBa L¥DAhA elfdyd:

bir-ok sistemin bajlanma ener|j i-3501) yviek sdei kf ¢t zayr

veya ki myasal reaksiyonl ardaki ener ji bar
bul unmayabil mektedir. Yi ne de, forksiyankliaih - e ki c
yojunlujun basit bir yerel fonksiyonuna indi

i ke yaramatkalkuwierve Diegriexkl asyon enerj-ti oleuk nde

enerjisi genell i kle dal@hadygklsekethbmehasyo
hat al ar birbirini n°trleme ejilimindedir. L
konusu hatalarén birbirini yok etmesine day.
LDAG6nén bakaréséndaki nedenl ere déhlgli der i n
tartékmaméza ger.i d°nel i m. Ek. 3.1306te g°s
yojunl uk matri sl eri tam toplam enerjiyi b

davranékené dafogi i ynie Kawdraamaiky,i tPEa@mimas et ti
m¢e mk¢n ol acakt ér . Yaygeé n0 gr korfumdndalbivdlektamm é 1 an
verckonumunda bir el ektidbdea buluemakblaséba] égn
birr6de bir el ektronun kokulrBwnicélikd eurnioxae ol as él

korelasydun bokl uj u



o »h» — " » D (3.31)

P yiigde konumlanméek bir el ektronun onu - eVl

kazdejée deli k ghbhdodl uj¢kn,neywaHdliakw aml aBBruda mode

bir takém belirleyici czelrhnkkeasémwardeéevr e
yoj] unriiu-jiun bir el ektrona indirgemik oluruz.
0 »he O p (3.32)

yazabiliriz . Ek. 320.y310Ekeki3.PL26de yerine yazarsak

edilecektir.

LDAOGméni AR -ok zayeéef tahminl er 6% aep8eq ke kyi® r ¢ |
sonu-1|lar karkeéel aktéréldejéendazi.- iBEu nkookrtead daas y

fonksiyonu bu kadar zayeéef tanémlé ise LDA n
Cevap Coul omb operat®°r¢négn yapéséenda yatey

elektrone | ekt r on c@nsikden, e K i mi P

, p P e

w c > >$u > > 'O O» (3.33)
Keklinde yazeéelabilir. Buradamayahabli éklyakg®a
elektrone | ekt ron et kil ekmesi i -in zayef bir tah
operat r ¢ sravdredcnei n ar al ar éndaki u z akri-redjnéi nn  bEKy. ¢, k

3.330te yerine yazél maseéyl a,

® P EG e O > Q
C o}
x - i (3.34)
P g U »h»r <>Q>QI],Q() J
C o} T
el de edilir.-eBékitece etllklfewinmi sadece P(u)

ortal amaséna bajlée ol ur;
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06 0 »h» O Q»——2 (3.35)

Bu noktada °r néXx ve d82lad caek HMR(eul)e ip-diin el sonu
karkeéel akt ér élk¢gejesrda,ort BA@mar é@¢ anlakmumé kb i by o kyl

yaptéjeée ve bokl ujlumlmorarka lkiozaasdyud ruu n(uBk z . Ek.
Yapélan incel eme, LDAG6nén bakCayléesece é k b us diru
varabiliriz ki, LDAO6nén di kkat - ekliokiukp evref o't
korel asyon beaxolkwjku einlee j dejyiod unl uj undaki h a
yojunlujundaki hatalar taradfeandan!| d?frl akde
bir sonucudur . Bu °zelliklerin anl akeéel masé
gel i ktiril mesinde °nemld.@ bir °n gereksini md

3.5.2. Yerelyo ] u nyalkk a Kk @tasindeé n

KI Kk bakéekta, bir--phkskskamdéséneéenj kpeetdapiypr
ol dujunun farkéna varmak ve Kkorelasyon pot
yaparken yer elokalkmayoa m ndsda jyied i ni Hartree Foc
gi bi tam ol ar akDAMAbemséamp| ameaek doraihnh bir geni k|

yakl akem i se;

o © O (3.36)

formunda bir fonksiyontdkwkrpat anysiryed! ioninma vyl
i li kkin daha b ¢8Bikmkarbdahin kea r ma&m@lkil ekl {¢de dat

dojrulukla dengelenebilir. Bununla birlikte
deftiokk uk ve korelasyon etkil ekmel er| arasend
genel de -ttoaknu kd egtikci | eal chuht & kayeEdBnégmBu-1ar v

Homoj en el ektron gazteamldwak ympaoted n soil ymealyia,n edtekii

menzile sahiptir ve elektreea| ekt ron et ki |l exki mi ne k&t késé F
Met al l erde yerelkual maywreamdsaljgrjeu &k fni zi J i sajl an
ul akéyoruz. Ger-ekten de bu davraneéexk, -al e

teorisinin temelini olukturan Thomas ve Ferr
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geni kletil mik baj] maeluek gy lueri s@Hapéhadr opkat

ol maya#t otkejki et kil exki minin zayéf dojasée g°zl

T¢m bu bul gul ar kapsaménda LDA f othklksuk onel
et kil ekiminin bazéyerd teailerlgirkel kenteikntie etiiorle uueen vayed ri
korel asyon bokl ujunun anal i tik czell i kl eri

benzemektedir.

3.5.3. Gengmlybngyxkli ax éd mé k( GGA)

Bu akamada, ele aldéejéeméz fonksiyyonelml ga klilea!
de kéesaca bahsetmek ve LDA6dan uzanan k°pr g
yojunluk yakl akémé, yojunl uk ma tkiasikolaraki n y o] |
geni kKl etil mesi i -in séfeéereéencél enbeds|ltBerinae[d e n b
dayanar ak, LDAG6Nnén °tesindeki doj al bir ad

kapsayan gradyan geni kKl eme yakl akéemédeéer (gr
bu adeéen,okd&«jibkokl uju i -1n bi diklere sdhipfd oki zi ks
nor mali ze ol mayan, negatif tanémleé ol mayan

[86] ) bir yakl akémeé beraberinde getirir.

Nor mali zasyon ktoxlkuu wun b owleu]diavjliirk) ( @egmamndge t
ol masené sanpéebhybnr foh&adengion beni msendiji gerl
(generalised gradient approximation, GGAJ},[8] i se yojunl uk ve grady

de bajledetrgkudkakwd Ilefelkasyon bokl ujunun LD
GGA fonksiyonei

0 S L | o) = (3.37)

bi -iminde verilir. GGAOAneéen 1990 yél eneén b e
g°rmesine neden olan °zellifji, LDAOGddaki mo |
°] - ¢de gel i kt Aailesidahilicdedahabs & d éork. T@G ksi 8 nel - a

1] . Son d°ne&mlAe rfden,k smgtoamel | er i ol arak adl at
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yer el kineti k enerji yojuwyleugeunbnl gapli ae o0p
gel i kt i92-9%]l . miGanel [bi -1 mi,
0O "io- o TRdn TRt e (3.38)
ve bu exkitlikteki U kinetik enerji yojunluj!
t 2 @%s 0

c TR (3.39)

Hi brid fonksiyoneller, gé¢énegmzertéemghggéneolda
dijer yakl akéemder . Et kil ekmeyen yojunl uk fo
par-acék sistemi arede&ndaki el «jill extme,l eealie lkatdr
yapélan i kKin 1integr &syiofnaud eareadciélleeljié€lyilra. tBum
y a k | a9g] &am tonk$iyoneli,

~ e P e
O c (0 20) 2 Q3} PSG »" » Of I N (3.40)
bi-imine don¢kt coekl enBeunr,adl@ky@q. uinu>lu k korel a

fonksiyonudur ve etkin pot ansr) ye/lo] uhkPkujtulmcdcE

hesapl anér ;

. . P =

Burada \{, elektron- e ki r d e k araseé aeeki hekneel edol ayés

yojunluk korelasybht f emidsi gdeel u tkii nmi & i bil sey
dej erini hesaplayabilirdik. ¢ci ft korel asyon
dejiktirilerek LDA iyilexktirilmik olur.

Adyabati k 1 ntegr atsoykounk yvaek | kaxreenég s ydoenj i fkon k s i

bakék a-ésé getirir. LDA ve GGA fonksiyonell
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(=1 ol an sistem) i -1 n m¢gkemmel y arlkeyera K € ml ar

sistem birebir Hartre€E oc k kestiri mine (ansatz) kar kel ék

ajérleklée ortalamaseé olarak -iftlenim sabit
mant éekséz dejildir. Art éek, f steemi kederagscalarakd | t an
kat sayélarén belirleneceji;

o & (342)

bi-i minde kKurabiliri7lz. baze kk¢ -bguk ymdll eakglmeée |
atomizasyon enerjileri, iyonizasyon potansiyelleri, proton ilgilee toplam atomik
enerjilere fit ederek saptanan katsayél ara s
El de edilen ¢- kokullu sabit cinsinden ener
0 © iy ‘'O 0 iy ¥O mhp YO (3.43)

ile verilir. YO  ve YO séraséyl a olkluAX dvee] ikkor el asyon ene
ol ar ak kull anél an 8c@A. dB3eNPmeleenr i di kk at9 -

fonksiyonell erdenbWwlikivelypzeynilyeli lagidlai n
sékl éekla kullanéel maktadeér . Ek. 3.4306teki p &
far kl é bir GGA i yi 108k Hesmpbanan ebmpktaadtar

geometrileri ve frekanslar sisteniatiolarak en iyi GGA fonksiyonellerinden daha

géeveni b irdior.
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4. MODELLEME PROGRAMI VEFONKSKYONEL SEC¢KMK

4.1. DMoP (Density Functional Calculations on Molecules) Hesap Parametreleri

Mol ek¢l Il erin, mol ek ¢ | g r u p inazengelerénnelektropik, z e y | e |
©zel |l i killekreilneir iyl°knt e mi il e hesaplamak 1 -in b
sahip yojunluk fonksiyonel:| teorisini kul | e

kapsamda y¢k yojunl uj ua, (paodpse¢olrapssyioyno na)n aelniezrij,i
de ortaya koyabilmektedjd01, 102 . Bu -al ékmadaki hetelerpl amal &

akajeda tHJteéekeéel méektéer [

4.1.1. Geometrioptimizasyonu

Mol ek¢l er veya kristal bigeometér ik ulralll idruek t gaent
yeni den dé¢zenl enme gptimizagsgponcelkarrak Bad|l agde+ el é
koordinatl arénéen ayarl anarak atomlarén ¢zer

bu sayede yapénén enerdnai-ndhkii lbdir] ik atreak rl ar 1de

dayal ée) bir uygulama bi-imidir.

Bir enerji minimizasyonue ner j i hi pery¢zeyi-mdadg? eabiddi|
duruma karkél ék gelen geometr.i sistemin tab
yakén nlkxiemr | ibe g°sterecektir. Bur adenerjige omet
mi ni mi zasyonudur ve denge durumundaki °rgg¢

koordinatl|l aré%eédbi edgbomet DMobpti mi zasyonu
sonu-sé- @ktnée k 4didarealw eke k imi ktir.

Tezdeki tepgmrPMolhesapl amal arénda kesinliji vy,
iterasyon adeémé abrHaas édnedjae rh ansdseans i dyaehta na z1 Oo |l m
ul akérAne 8péenej i tetcrh ¥dnkemyapé opti mi za

i ntegr asydimesaj-& |limiiknt ide
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kekil 43 gebmetrippfimizasyonile ilgili hesapl ama parametrel eri
dosyaseée (altta)

4. 1. 2. Waeukyarmp éeieshe(l) vege r - ugdykesiimyar é - ap é

tekirdek

kabuk yapré Jreatm@entplao ratmred Ir e s degn en d¢

seviyelerinde uzanan orbitaltbe k i el ektronl ar én davranékeén

ger - ekl ex
tem kor
var sayel a

g°r ¢l mekt

Kl ke ol ar
t¢em uzay
yojunl uk
durumun s

azal t maseé

tirilen iklemlerde, 3r6 ia-tionm unyugmianr ac

el ektronl ar @&nén dAlj Eection (prograrhda k t r o n u

n ayar) parametresi K.ibldleaa | mekt e

edir

ak, n¢mer iike iilndti g g rnadsey, o nyl¢akr ygod ru-nd kulj

czerinden integre edilmelidir. Bun
hezla d¢kt ¢g] ¢nden, pratikte 1 nteg:
onu-Il ainé&dm haks kgi-y&tkieme hetslapl| ama z
°nem takémaktadeéer . S°z konusu k¢
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