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ÖZET 

 

Bu çalışmada, Yoğunluk fonksiyonu teorisi (YFT)  hesaplamaları yapılarak 

(6,0) zigzag Karbon naotüplerin sensor özellikleri incelenmiştir. Hidrojen 

adsorbsiyonu ve DNA baz molekül etkileşmeleri ile nanotüplerin elektriksel 

özelliklerindeki değişimler YFT ‘yi temel alan CASTEP paket programı 

kullanılarak belirlenmiştir.   Hesaplamalarda Wang ve Perdew  tarafından 

önerilen PW91 değiş-tokuş korelasyon potansiyeli içeren Genelleştirilmiş Eğim 

Yaklaşımı (GEY) kullanılmış ve elektron – iyon etkileşimi ultrasoft 

sözdepotansiyel kullanılarak tanımlanmıştır.  Elde edilen sonuçlar karbon 

nanotüpün yasak eneji aralığının hidrojen adsorbsiyonu ile iletkenden 

yarıiletkene bir geçiş sergilediğini göstermiştir.           

 

 
 
 
 
 
 
Bilim Kodu   : 202.1.018 
Anahtar Kelimeler : Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi, Nanotüp, DNA temel  

molekülleri               
Sayfa Adedi   : 74 
Tez Yöneticisi  : Prof. Dr. Bülent KUTLU 



 v

SENSOR PROPERTIES OF THE ZIGZAG (6,0) CARBON NANOTUBE AND 

INTERACTING WITH THE DNA BASE MOLECULES: ab-INITO 

CALCULATIONS 

 (Master Thesis) 

 

Güngör SEZGİN 

 
 

GAZI UNIVERSITY  

INSTITUTE OF SCIENCE AND TECHNOLOGY 

June 2010  

 
 

ABSTRACT 

 

In this work, we have been investigated the sensor properties of  (6, 0) zigzag  

Carbon nanotube by first principle density functional theory (DFT) 

calculations. The variations of electrical properties with DNA molecules 

interaction and hydrogen adsorption and of nanotubes are performed using the 

CASTEP program package which is DFT code, operating in a plane-wave basis 

set.  The generalized gradient approximation (GGA) is used with the exchage-

correlation potential by Wang and Perdew (PW91). The electron-ion interaction 

was considered in the ultrasoft pseudopotential. The estimated results shown 

that band gap modifications occur in C nanotube with hydrogen adsorption by 

inducing a conductor - semiconductor transition.  
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1. GİRİŞ 

 

Son yıllarda fizik, kimya ve biyoloji alanlarında yapılan deneysel ve teorik 

çalışmalar nanoteknolojik ürünlerin üretimi ve kullanılmasında yeni sonuçlar ortaya 

çıkarmıştır. Bu çalışmaların içersinde Karbon Nanotüpler (CNT) nin sensör, 

elektriksel devre elemanları olarak kullanımı öne çıkmaktadır. Karbon nanotüplerin 

geometrik ve elektriksel özelliklerin aydınlatılmasında ab-inito hesaplamalar önemli 

bir yer tutmaktadır. Yoğunluk fonksiyoneli teorisini ilke alan ab-inito hesaplamalar 

yarıiletken ve iletken kristal yüzey ve bulklarının özelliklerinin fiziksel olarak 

incelenebilmesini bunun yanı sıra nanotüp, nanotop ve nanotel gibi yapılarının 

fiziksel ve elektronik özelliklerindeki değişimlerin incelenebilmesinde de sıkça 

kullanılabilmektedir [1]. Nanotüpler, hidrojen depolama, sensör, transistör, ilaç keşfi 

gibi fizik, kimya ve biyolojide bir çok uygulama alanına sahiptir[2-5]. Diğer taraftan 

zehirli madde dedektasyonu veya DNA analizi gibi amaçlarla CNT sensörlerinin 

üretimi ve kullanılması ile ilgili bir çok teorik ve deneysel çalışma yapılmaktadır [6-

14]. 

 

Ünlü fizikçi Richard Feynmann’ın 1959 da yaptığı konuşma nanobilim ve 

nanoteknolojinin başlangıcı olarak kabul edilir [15]. İlk defa 1985 yılında karbon 

nanotoplar keşfedildi hemen ardından 1991 yılında S. Iijima tarafından  ilk defa 

karbon nanotüp yapıların elde edilmesi nanoteknoloji sürecini başlattı [16]. Karbon 

nanotüpler sahip olduğu yapısal ve mekanik özellikler açısından nanoteknolojide 

yaygın olarak kullanılır. Nanobilim veya nanaoteknoloji denildiğinde akla ilk önce 

karbon nanoyapılar gelmektedir bunun nedeni ise karbonun organik maddelerdeki 

yaygınlığı ve vazgeçilmezliğinden kaynaklanmaktadır. Sonuçta bütün canlıların 

karbon esaslı bir hayatları vardır [17]. Karbon nanotüpler (CNT) en çok araştırılan 

karbon tek boyulu nano yapılardandır, temel bilimle ve teknolojik açıdan büyük ilgi 

çekmiştir. Karbon nanotüpler metalik ve yarı iletken davranışlar gibi ilginç bir 

elektronik yapı sergilerler. Karbon nanotüplerin ve biyolojik moleküllerin etkileşimi  

ile ilgili bilgisayar hesaplamaları CNT tabanlı  biyolojik nano sistemlerin 

özelliklerini anlamada oldukça faydalı bilgiler üretmektedir [18]. Karbon nanotüpler 



 2

çevresel değişime çok kuvvetli bir elektronik tepki verdiğinden, nano sensör 

üretmek  için oldukça elverişlidir. Karbon nanotüpler yabancı atom ve moleküllerle 

temasa geçtiklerinde iletkenlikleri değişmektedir [19]. 

 

Bu tezde (6,0) Zigzag karbon nanotüp yapılarının sensör özellikleri, minimum 

enerjili geometrisi, enerji bant yapısı ve elektron durum yoğunluğu gibi özellikleri 

incelenmiştir. Bütün hesaplamalar Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisini temel alan 

CASTEP paket programında 280 eV  kesilim enerjisinde ultrasoft sözde potansiyel 

kullanılarak GGA-PW91 değiş-tokuş korelasyon fonksiyonu ile ab-inito olarak 

gerçekleştirilmiştir. Bu tür hesaplamalarda hesaplama yapılacak yapı için programın 

başlangıç şartlarını belirlemek oldukça önemlidir. İlk olarak Elmas ve Grafit için 

optimum hesaplama şartları tespit edilerek karbon nanotüp için uygun hesaplama 

şartları belirlenmiştir. CNT’nin sensör özelliği ortaya koymak amacıyla tüp 

Hidrojen atomları ile etkileştirildi ve artan Hidrojen sayısına bağlı olarak elektriksel 

özelliklerdeki değişimler hesaplanmıştır. Son olarak bu iletken bir nanotüp olan 

(6,0) karbon nanotüp ile DNA baz moleküllerinin etkileşimi sonucunda tüpün 

elektriksel özelliklerde ortaya çıkan değişimleri tespit edilerek DNA baz 

moleküllerinin analizinde CNT’lerin kullanılabilirliği tespit edilmiştir. 
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2. KARBON NANOTÜP’ÜN ÖZELLİKLERİ 

 

2.1. Karbon Nanotüp (CNT) Nedir?  

 

Tek bir grafit yüzeyinin bir grafini oluşturması durumunda güçlü kovalent bağlar üç 

bölgesel σ bağı, komşu atomları ile sp2 hibritleri ile bağlanmaktadır. Dik orbitaller 

yüzeye hibrit olmayan yeri değişebilen π bağları ile yüzeyleri birbirine 

bağlamaktadır. Böylece grafin gayet kararlı sert ve esnek bir yapı oluşturmaktadır. 

Karbon nanotüpler (CNT) kaba ifadesiyle birkaç nm çapında grafit düzleminin 

yuvarlanıp düzleştirilmiş halidir. Ancak karakteristik özellikleri açısından Karbon 

Nanotüp (CNT)’ler belirli sabit bir çapa sahiptir. Ayrıca grafit temelli 

materyallerden bağımsız olarak çok özel karakteristiklere sahiptir. CNT’lerin kendi 

boyutunda materyallerle kıyaslanmayacak biçimde elektronik, fiziksel ve kimyasal 

özellikleri akademik çevreler ve teknolojik sistemlerde büyük ilgi uyandırmaktadır. 

Temel özellik olarak metalik ve yarı iletken veya her ikisinin birleşimi olan 

karakteristiklere sahip olabilirler. Bu durum tamamen üretim koşullarının 

değiştirilmesi ve ampirik deneyler sonucu kontrol edilebilir. Bu sayede kararlı CNT 

üretimi ve transistörlerin kullanımı mümkün kılınmış ve teknolojiye 

kazandırılmıştır. Ayrıca materyalistik özellikleri düşünüldüğünde bilinen en büyük 

yoğunluk ağırlık oranına sahiptirler. Kimyasal olarak çok kararlı bir yapıya ve 

fiziksel olarak da çok sağlam yapıya sahiptir. Bu nedenle bir saklama kutusu olarak 

kullanılabileceği gibi aynı zamanda yüzey bozunumu göstermediğinden rakipsiz bir 

tek boyutlu elektriksel ve optik iletkendir [20]. 

 

2.2. Karbon Nanotüp Tarihçesi 

 

Karbon atomlarının birbiri ile bağlanma becerisi bir çok kombinasyon 

göstermektedir. Bu karbon zincir ve halkaları bir çok güncel disiplinin temelini 

oluşturmaktadır. Bunlardan ikisi doğal olarak oluşmuş allotroplar olan elmas ve 

grafittir.  
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Karbon bilimlerindeki devrim isim grafitin lazer buharlaştırma altında yapılan 

deneyler sırasında ortaya çıkmıştr. Bu deneyler sırasında grafite göre  beklenmedik 

avantajlara sahip karbon fiberler üretilmiştir. Yalnız elde edilen fiberler enerji 

seviyeleri çok yüksek deneylerde üretilmesi nedeniyle elde edilen karbon nanotüpler 

büyük ölçüde çok duvarlı (MWCNT) düzensiz yapıda büyümüştür. Bu nedenle 

incelenmeleri ve pratik anlamda kullanılmaları yıllar sonra mümkün  olmuştur. 

 

1970’lerin sonuna doğru 10 nm’in altında çapa sahip karbon fiber iplikçikleri 

üretilmiştir. Yalnız yukarda belirtilen nedenlerden dolayı o günlerde incelenmesi 

pratik olarak mümkün olmamıştır. İncelenememesinin temel nedeni; MWCNT’lerin 

metal nano parçacıklar üzerinde çok yoğun elektron soğurucu özellik göstermeleri 

ve o günlerde kullanılan elektron mikroskoplarının bu tip ve bu yoğunluk da bir 

soğurucuyu algılayamaması ve fotoğraflarının çok karanlık çıkmasındandır. 1991 

yılında NEC laboratuarlarında Japon Tsukuba  ve Ijima ilk kez yüksek çözünürlüklü 

TEM (geçişsel elektron mikroskobu) kullanarak ilk defa net görüntüler elde etmiştir 

[21]. Benzer tarihlerde Rus Kosakovskaya ve ekibi CNT ve nanotüp bundle 

düğümlerinin keşfini açıklamıştır. Ama Iijima nın araştırmaları çok daha popülerdir 

ve önemlidir [22]. Akademik çevrelerde CNT’ un keşfi Iijima ile anılır. İzole 

edilmiş beşgen kuralına göre elde edilebilecek en küçük beşgen yapının teorik 

yarıçapı bugün C60 tabanlı üretilen CNT’lerin çapı ile eşittir [12, 17, 20]. 

 

1991’de Iijima’nın çok duvarlı karbon nanotüp (MWCNT)’ü ilk defa ortaya 

çıkarmasından dolayı CNT çalışma alanına birçok bilim adamı hücum etmiştir. İlk 

başlarda tek boyutlu karbon nanotüp’ün etkileyici kuantum etkileri ve görülmemiş 

elektronik özellikleri araştırmaların desteklenmesine neden olmuştur. İki yıl sonra 

tek duvarlı karbon nanotüp (SWCNT)’ler yine NEC laboratuarındaki aynı grup 

tarafından keşfedilmiştir. SWCNT’lerin MWCNT’lere göre çok daha az enerji ile 

elde edilen üstün elektriksel özellikleri ve çok daha kararlı akım voltaj ilişkileri 

vermesi CNT çalışma alanını günümüze taşımıştır. Özellikle SWCNT’lerin 

yarıiletken ve metalik özellikleri birlikte göstermesi ve bu oranın dağılımının sadece 

geometrik özelliklerindeki küçük değişikliklere bağlı olması teorik olarak o 
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dönemde büyük bir araştırma yoğunluğuna sebep olmuştur. Teorik hesapların ve 

hayali modellerin bir çok aşırı boyutta duruma çözüm bulacağı tahmini üzerinden 

deneylerden başarısız olarak bir çok teorik çözümün ortaya çıkması yatırımcılarında 

büyük ölçüde ilgisini çekmiştir. Yinede 1998’de ilk kararlı SWCNT’nin elektriksel 

özelliklerinin incelenmesine kadar bilim çevreleri çok büyük bir beklenti havuzu 

ortaya çıkarmıştır. Ama özellikle 2000’den sonraki çalışmalar CNT’ler için seri 

üretim aşamasında önemli problemlerin önümüzde bulunduğunu ve teorik olarak 

modellenen bir çok sistemin üretilmesini günümüzde kullanılan popüler yöntemlerle 

mümkün olmadığını ortaya koymuştur [30].  

 

CNT’lerin üretimi için üç temel teknik kullanılmaktadır ve bunlar Karbon arc 

tekniği, lazer soğurma-indirgeme teknigi, ve kimyasal buhar bozunumu (CVD) 

tekniğidir. 1991’de Karbon arc tekniği ile Iijima MWCNT’leri üretmiş ve elektron 

mikroskobu altında gözlemleyerek bir yere kadar inceleyebilmiştir [34]. 

Gözlemlediği çok ince ama uzun saf karbon tüplerdir. 1993’de IChihashi ve 

Bethune yakın zamanlarda ayrı olarak SWCNT’leri keşfetmiştir [24, 25, 28, 34]. Bu 

üretimler sırasında metal tabanlı arc – discarg metodu kullanılmıştır ama elde edilen 

verim çok düşük kalmıştır. 1996’da Thess lazer soğurma-indirgeme tekniğini 

kullanarak paralel ve düzenli iplikçikler elde etmiştir [26].  1994 de CVD yöntemi 

kullanarak Yacaman ekibi ilk defa katalitik olarak MWCNT üretmiştir. SWCNT 

üretimleri ise CVD yöntemi kullanılarak 1997’den sonra başlamıştır [27-29, 34].  

 

2.3. Karbon Nanotüp (CNT) Tipleri 

 

CNT’lerin özellikleri temel olarak atom diziliminin chirality çapının uzunluğuna ve 

morfolojisine göre belirlenir. Temelde CNT’ler Tek Duvarlı Karbon Nanotüp 

(SWCNT)’ler ve Çok Duvarlı Karbon Nanotüpler (MWCNT)’ler olarak ikiye 

ayrılır. Hem tek duvarlı hem de çok duvarlılar su (sıvı, havadaki nem ve buhar da 

olabilir) içinde birbirine karışmaya ve benzer özellikler göstermeye başlar. Bunun 

doğal sonucu olarak tek duvarlı CNT ve çok duvarlı CNT arasındaki fark kalkar. 

Yalnız tek başına ayrıştırılmış olarak tek duvarlı ve çift duvarlı CNT’ler farklı ve 
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baskın özellikler taşır. SWCNT’ler basit şekilde tek bir grafinin bükülerek 0.1 nm 

ila 5 nm çapında oluşturduğu tüplerdir. Bunun yanda çok duvarlı CNT’ler genelde 

SWCNT’lerin iç içe girmiş halidir. Temel olarak Van der Waals kuvvetleri etkilidir. 

MWNT 2’den 100’e kadar tüp içerebilir. İç çapı olarak 1.5 nm ila 10 nm ve dış çapı 

olarak da 2.5 nm ila 100 nm boyutunda olabilirler. İki tüp çeşidi de birkaç yüz 

mikrometreye kadar büyütülebilir [23]. Son olarak CNT uzunluğu 1 milimetreye 

yaklaşmışdır. SWCNT’in saf bir şekilde karışımlarının korunması MWCNT’e göre 

çok zor ve maliyetlidir. SWCNT bir çok kimyasal ile çok hızlı etkileşime girer. 

Buda sensör uygulamalarında çok büyük bir pazar payına sahip olması anlamına 

gelir. MWCNT ise daha çok yüzeyindeki kararlılık nedeniyle geniş yüzeyli 

elektriksel geçiş kaynağı olarak kullanılır. Yalnız MWCNT ile çok boyutlu iletim 

kapasitesi direncin düşüklüğünü sağlasa da elde edilen elektrik sinyali bir çok 

gürültü ile karışık olarak iletilir. Daha çok yüksek hızlı iletken kablo olarak 

gürültünün çok önemsenmediği alanlarda kullanılır. 

 

En temel farklardan bir diğeri ise MWCNT’lerin metalik karakteristik göstermesidir 

(sadece bant aralıkları çok küçük olanlar yarı iletken özellik gösterirler). SWCNT 

hem metalik hem yarıiletkenlik özellik gösterirler ve bu özelliğini chiral vektörü 

belirler. Chiral vektörü, grafin yüzeyinin büklümünün üzerine düşen örgü 

parametresi miktarına göre belirlenir. İki vektör indisi ile ifade edilir (m, n). OA 

vektörünün kestiği atom dizilimi nanotüp yapımızın temel dizilimini 

oluşturacağından BB’ karşılığıyla eşlenebilir olması gerekir. OA BB’ alanı artık 

nanotüpümüzün yüzey alanı olmuştur. a1 a2 örgü vektörleri aracılığıyla grafit 

düzlemmiş gibi CNT yüzeyini inceleme olanağı verir. Bu hesapta aklımızda 

bulunması gereken temel açılım chrial açısıdır (Ө).  
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Şekil 2.1. Grafit yüzey ve nanotüp bükülme vektörleri  

 

m ve n indislerinin CNT’nin metalik veya yarıiletken özellik göstermesinin basit bir 

şekilde ifade etmek gerekirse n=m olduğunda CNT metalik karakteristik gösterir. n 

m’den büyük olduğu sürece diğer durumlarda CNT yarıiletkenliği baskın karışık 

özellik gösterir.  

 

Geniş anlamda avantajlara sahip olması ve yapı olarak çok basit olmasına rağmen 

SWCNT üretmek MWCNT’ye göre çok pahalıdır. Ayrıca üretim süresi açısından 

MWCNT önemli bir avantaja sahiptir. Bu nedenle yatırımcılar CNT teknolojilerinde 

MWCNT’yi geniş anlamda kullanım olanakları yaratmaya çalışılmaktadırlar. Bu 

nedenle çok hassas bir iletim söz konusu değilse piyasa MWCNT’yi tercih 

etmektedir. Özellikle 2000’li yıllarda MWCNT’yi SWCNT yerine kullanmaya 

başlayacağımız denemeler, yaygın anlamda bilim camiasında desteklenmektedir. 

Diğer yandan özellikle 2000’ li yılların ikinci yarısında tek duvarlı karbon nanotüp 

(SWCNT)’lerin maliyetleri büyük ölçüde düşürülmeye başlamıştır. Bu konuda 

Avrupa, Amerika ve Çin’de seri üretim fabrikaları kurulmaya başlamıştır.  
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Şekil 2.2. Tek duvarlı nanotüp (a) genel alan, (b) yüksek çözünürlüklü görünüm  

 

 
Şekil 2.3. Çok duvarlı nanotüp  



 9

2.4. Karbon Nanotüp Yapılarının Fiziği 

 

Karbon nanotüplerin elde edilmesinde kullanılan önemli yöntemlerden bir tanesi 

Grafit yapısını kullanmaktır. İki boyutlu grafit tabakaları Grafin olarak isimlendirilir 

şekil 2.4. Grafit’in her bir katmanında karbon atomlarının bal peteği yapısında 

yerleşmiş olduğu görülür. Karbon esaslı bir malzemedir. Grafit tabi olarak 

bulunduğu laboratuarda da tek kristal olarak üretilebilir, buna “kish” grafit 

denmektedir [17]. 

 

 
Şekil 2.4. Grafin yapısı 

 

Grafit karbonun çok iyi bilinen başka bir kristal yapısıdır. Grafit yapıda (grafit 

plakalarda) karbon atomları çeşitli bağlanmalar gösterir. 

 

Karbon atomlarından oluşan malzemeler karbon atomlarının kendi aralarındaki 

bağlanma geometrisine göre çok farklı fiziksel ve kimyasal özellikler gösterir. 

Karbon atomunun böyle bir özelliğe sahip olmasının nedeni 6 tane elektronunun 

olmasıdır. Karbon atomu 6 elektronu ile periyodik tabloda IV. Grup elementlerinin 

ilk elemanıdır. Karbon atomunun elektronlarından ilk ikisinin bağlanmaya hiç 
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etkisinin olmaması, ayrıca ilk iki elektron ile geri kalan elektronların enerjileri 

arasındaki farkın da büyük olması karbonun farklı yapılar oluşturabilmesini 

sağlamaktadır. Bu özelliklerde başka bir elementin olmaması karbonu rakipsiz 

yapmakta ve belki de dünyada hayatın karbon esaslı olması bu sebebe 

dayanmaktadır[17].  

 

Karbon atomları kendi aralarında üç faklı bağlanma gösterir; bunlar bağlanmaya 

dahil olan elektronların karışımına göre sp, sp2, sp3 gösterimi ile ifade edilir (şekil 

2.5). Bu gösterimler aynı zamanda bağlanma geometrisini de temsil ederler: sp ile 

tanımlanan bağlanmada karbon atomları birbirleri ile doğrusal bir geometri oluşturur 

ve her atomda iki bağ bulunur. sp2 ile tanımlanan bağlanmada karbon atomları 

birbirleri ile pramit bir geometri oluşturur ve her atomda dört bağ bulunur, elmas 

kristalinde olduğu gibi. Buradaki her bir farklı geometrik şekil farklı bir malzeme 

anlamına gelir. Karbon elementi her üç bağlanma geometrisini gösterebilen tek 

element olması bakımından istisnai bir özelliğe sahiptir.  

 

 
Şekil 2.5. s- ve p- yörüngemsileri ve karbon atomlarının sp, sp2, sp3 bağlama  
                  şekilleri [35]. 
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Grafit yapıda karbon atomları birbirleri  ile sp2 şeklinde bağlanır. Karbon atomları 

arasındaki sp2 bağı aşağıda şekil 2.6’da gösterilmiştir. 

 

 
Şekil 2.6. Grafitin içinde yer alan karbon atomları arasındaki sp2 bağlanması. 

 

sp2 bağı karbon atomlarını σ bağıyla kuvvetlice bir birine bağlar. En yakın komşu 

mesafesi ve kovalent bağ, Grafit’ i son derce kararlı olmasını sağlar. 

Sonuç olarak Grafitin, bal peteğini andıran bir yapıya sahip Karbon nanotüpler; 

elektrik iletkenliği, esneklik, saydamlık ve dayanıklılık gibi özellikleri olan 

mükemmel bir yapıdadır. Karbon nanotüpleri, o kadar küçüktür ki, bunların 

trilyonlarcası bir araya getirilerek, geniş çelik yüzey veya ip gibi işe yarar bir nesne 

yapılabilmektedir. Dayanıklılık, esneklik gibi fizikî ve kimyevi özellikleri yanında; 

dış veya iç cidarlarının, atom veya molekülleri soğuracak özellikler taşıması, 

Karbon nanotüplerini daha kullanışlı hâle getirmektedir. 

2.4.1. Karbon Nanotüplerin  Yapısal Özellikleri 

Küçük boyutları, kuantum noktaları gibi nano yapıların nano kabloları ve karbon 

nanotüpleri (CNT) çok özel karakteristikler barındırarak gelecek teknoloji 

uygulamaları için benzersiz özelliklere sahip önemli bir adaydır. Ama eğer biz nano 

yapılarının potansiyelini öngörmek istiyorsak bu yapıların temel davranış yollarını 
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temel bir fizik kavrayışıyla tanımlamamız lazım. Özellikle karbon nanotüpler için 

şimdiye kadar ayrıntılı bir biçimde teorik olarak incelenen topaç yapıların fiziğine 

çok uzak düşmektedirler. Örneğin topaç metal-yarıiletken kontaklar genel olarak 

fermi seviyesi geçişleri tarafından domine edilir. Bunun tersine karbon nanotüplerin 

tek boyutlu yapıları üzerinden fermi seviyesinden görece çok daha az etkilenirler. 

Böylece kontakların özellikleri metal seçiminde belirlenir. Benzer olarak üzerine 

baskı uygulanan veya esnetilen silikon devreleri süreklilik özellikleri açısından 

sorun çıkarırlar bir süre sonra bozulurlar. Ama karbon nanotüpler esnetilen 

durumlarda elde edilen bant  genişlikleri  ve değişen iletkenlik karakteristikleri 

açısından esnek yapılara yepyeni bakış açısı getirmektedir. Esnek görsel yapılar olan 

örneğin esnek gazete ve esnek led yapımı karbon nanotüpler aracılığıyla 

mümkündür [30]. 

Karbon nanotüpler atomik özellikleri grafitle çok büyük benzerlikler gösterir. Ama 

son yıllarda kendine özgü bağlanma ve bükülme karakteristik özellikleri geniş bir 

çerçevede çalışılmaktadır. Tek bir grafin yüzeyini ele alırsak karbon nanotüp, bu 

grafin yüzeyinin belirli bir gradyan vektörü üzerinde bükülerek kapalı bir silindir 

yapısı haline getirilmesi olarak tanımlanabilir. a1 ve a2 kök vektörleri ile oluşturulan 

bu grafin yüzeyi için a= 0.142 nm karbon-karbon bağ uzunluğu alınmaktadır. a1 = 

a(√3, 0) ve a2= a(√3/2, 3/2) dikdörtgensel parçanın kesilişinde çevresel vektör C = 

na1+ma2 tanımlanır, burada n karbon nanotüp yarıçapı elde edilebilir. R = C/2π = 

(√3/2π)a√n2 + m2 + nm şekil 2.7 de iki durum incelenmiştir. İlki eğer çevresel 

vektör tam olarak iki kök vektörün bileşimi olarak tanımlanabiliyorsa karbon 

nanotüp zigzag olarak tanımlanır. Örnek olarak (n,0) vektörü n eğer 0 dan büyükse 

zigzag nanotüpler oluşturacaktır (Bkz. şekil 2.7 (a)). ikincil olarak çevresel vektör 

eğer iki kök vektörün tam ortasından geçiyorsa 45 derece açı ile (n=m) durumu 

karbon nanotüp koltuk tipi olarak tanmlanır (Bkz. şekil 2.7 (b)). Üçüncül durum ise 

n eşit degil m durumudur (Bkz. şekil 2.7 (c)).  Bu chiralty de bir çok farklı yapı 

oluşabilir.  

Nanotüpün çapı ve chiral açısı Ө n m tam sayı çifti ile aşağıdaki formüllerle 

tanımlanabilir 
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Şekil 2.7. CNT’nin yapısı (a) a1 ve a2 grafin kafes vektörleridir. |a1| = |a2| = √3a, a    

karbon-karbon bağ uzunluğudur. A ve B tarafından her ünite hücre için iki 
atom gösterilmiştir. SWNT’ler grafin katmanlarını (mavi) çubuklar halinde 
kesmeye ve her karbon atomunun kendisine en yakin üç komşusu ile 
birleşecek şekilde yuvarlanmasına eşittir. Bir (n, 0) Zigzag nanotüpün 
yapımı gösterilmiştir. (b) Bir (n,n) koltuk nanotup‘un (armchair nanotube) 
yapımı gösterilmektedir. (c) Bir (n,m) chrial nanotüp. (d) Nanotüplerin 
bağlanma yapıları. n = 2 kuantum sayısıda karbon dört elektronludur. Bu 
elektronlardan ucu, grafinin tarzina benzer sekilde, en yakin uc komşusuna 
sp2 baglantısı ile baglıdır. Dördüncü elektron silindirik yüzeye bir π orbital 
düşeydir. 

 

 

Üstte belirtildiği gibi n ve m tabanında ifade edilen üç tip karbon nanotüp 

incelenmektedir.  

Karbon: n=2 durumunda  4 
elektron 

En yakın üç komşusuna sp2 
bağı yapar 
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i. Koltuk (n=m chiral açıcı Ө=30),  

ii. Zigzag (n yada m den biri sıfır n=0 veya m=0 chiral açısı Ө=0) 

iii. Belirsiz chiral ( n≠ m durumu chiral açısı Ө= 0 ila 30 derece arasında       

değişir.)  

 
Şekil 2.8. Koltuk (a), Zigzag (b) ve Chiral (c) Nanotüpler  

 

Bütün koltuk nanotüpler karakteristik olarak metaliktir. Eger n-m= 3 x I ise I 

sıfırdan farklı bir tamsayı olmak üzere. Bant aralığı sıfıra yakınsar. Buda muhteşem 

metal anlamına gelir ve direnci çok düşüktür. Diğer her n, m kombinasyonları 

yarıiletken karbon nanotüp ortaya çıkartır. Bant aralığı nanotüpün çapı ile doğru  

orantılıdır.  Çok duvarlı karbon nanotüpler ise iç içe geçmiş tek duvarlılar olarak 

kabul edilebilir. Diğer yandan bu yapılarda karbon nanotüplere çok ender 

rastlanmaktadır. Unutmamak gerekir ki grafin veya karbon nanotüp için baskın olan 

üç karbonlu Van der Waals kuvveti birçok farklı şeklin oluşmasına da olanak 

sağlamaktadır [20]. 

Çok duvarlı karbon nanotüpler bunların yanında yüksek akım iletkenliği 

potansiyelleri üzerinden kullanılabilirdir. 109 –1010 A/cm2 seviyelerinde akım 
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geçirirken neredeyse direncinin ve morfolojisinin çok uzun süreler boyunca kayda 

değer bir değişiklik göstermediği ve çalışma sıcaklığı olarak 250 derecelere kadar 

kararlı ve dayanıklı olduğu görülmüştür. Çok duvarlı karbon nanotüplerin 

algılayıcılık özellikleri ısıtma soğutma oranları ve akım değişkenliklerinden bu 

nedenle bağımsızdır. Bu durum üzerinden küçültülmüş sıcaklık sensörleri için 

idealdirler. Diğer yandan gaz ve diğer kimyasalların algılanması için neredeyse 

tepkisizdirler. Bu alanlarda ise tek duvarlı karbon nanotüpler revaçtadır. Tek duvarlı 

nanotüplerin, yüksek termoelektrik dayanıklılıkları kimyasal biomoleküller ve 

gazlar için minyatür algılayıcı teknolojilerinden çok kararlı ve güvenilir sensörleri 

mümkün kılmaktadır.  

 

Temelde karbon nanotüpler elektriksel ve optik özellikleri bükülme ve 

kıvrılmalardan ve ayrıca en çok nanotüplerin çaprazlaştığı düğümlerden etkilenir. 

Bu tip çakışmaları ve bükülmeleri metal-metal veya metal-yarıiletken nano 

anahtarların üretiminde kullanılacağı tahmin edilmektedir. Ama şu ana kadar 

pratiksel ürettiğimiz ve büktüğümüz nanotüplerin bükülme açıları 30 dereceyi 

geçmemiştir. Fakat nano anahtarlar, için makul teorik hesaplar 45 derecelik bükülme 

ihtiyacını gerektirmektedir. Pratik uygulamalarda bu seviyelerde oluşan  kırılmalar 

çatlamalar karbon nanotüp iletkenliğini büyük ölçüde değiştirmektedir (şekil 2.9).  

 

Mekanik olarak karbon nanotüpler günümüzde bilinen en güçlü fiber yapılar 

oluşturmaktadır. Çünkü grafinin karbon bağları doğada bilinen en dayanıklı 

bağlardır. Buna bağlı olarak karbon nanotüpler elastik özellikler göstermektedir. 

Young modülüsü tek duvarlı karbon nanotüp için  2800-3600 GPa ve çok duvarlı 

karbon nanotüp için 1700-2400 GPa seviyelerine kadar çıkmaktadır [31]. Yüzey 

gerilimi 100-150 GPa seviyelerindedir [32]. Yüksek sıcaklıklar karbon nanotüp 

dayanıklılığı açısından önemli rol oynar çünkü yüzey boşlukları termal olarak yer 

değiştirme eğilimindedir. Ama buna rağmen oda sıcaklığında çok kararlı bir yapı 

yüksek güç ve dayanıklılık potansiyeli kullanımı açısından esneklik yaratmaktadır 

[33].  
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Şekil 2.9.  Metal CNT belirli açılarda bükülerek yarıiletken hale getiriliyor. 

 

Yapılan son araştırmalar karbon nanotüpler için buz dağının suyun üstünde kalan 

kısmını gördüğümüzü ve daha görünmeyen kısmının büyük gelişmelere gebe 

olduğunu öngörmekteyiz. Yapılan son araştırmalar yüzey kirliliğinin farklı 

katkılamaları, kimyasal çevrenin ve sıcaklık değişimlerinin karbon nanotüpe 

etkilerini farklı örneklerde incelemiştir. Ama hala araştırılacak çok geniş bir alan 

durmaktadır.  

 

2.4.2. Karbon nanotüpün elektronik  özellikleri 

 

Hekzagonal hücredeki her karbon atomunu 6 elektron gerektirir. Grafit yapısında 

bulunan karbon atomlarında iki tane 1s elektronu, üç tane 2sp2 elektronu ve bir tane 

2p elektronu vardır. Üç tane 2sp2 elektronlar üç sağlam yüzey bağı oluştururlar. Geri 

kalan bir tane kararsız π orbitali dışarıda kalır. Bu π orbitali grafin yüzeyine dik 

olarak nanotüp yüzeyleri arasında π ağı kurar. Yakın bağlanma ifadelerinde 

orbitaller sadece yakın etkileşim gösteriyorsa hesaba dahil edilir. Matematiksel 

olarak dirac ifadesi yönünden en yakın vektör bağlarının A ve B alt latticelerinin  a 

vektör bağları açısından en yakın komşularla ilişkilerinde enerji sıfıra 
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yakınsayacaktır, ideal kayıpsız durumda. (Bkz. Şekil 2.7 (a)) A ve B alt latticelerinin 

bütün A ve B atomlarının kapsadığı yüzeyleri tanımlayacaktır.  

 

Grafin için bant yapısı şekil 2.10’daki gibi kx ve ky’ ye bağlı olarak ifade 

edilmektedir. Brillouin bölgesinin köşesinde, birleşme değeri ve iletim bantları altı 

noktada karşılaşır [(± 4 π / 3√3a, 0); (±2π / 3√3a, ± 2π / 3a)]. Grafit bu nedenle yarı 

metal olarak ifade edilmektedir. Fermi seviyesi açısından sıfır olmayan bir yoğunluk 

derecesine sahiptir, ancak Fermi yüzeyi sadece noktalardan oluşmaktadır.  

 

Karbon nanotüplerin elektronik özelliklerini belirlemek için grafinin bant yapısını 

ve sayısal dalga vektörünü genel olarak incelemek gerekir. 

 

k . C = k xC x + k yC y = 2π I              (2.7) 

 

 

 
Şekil 2.10. Grafinin elektronik yapısı sadece π elektronlarından oluşan sıkı-bağlar         

modelinde hesaplandı  
Yalıtkanlarda Eg yasak enerji aralığı ile ayrılmış iki banttan biri elektronlar 

tarafından doldurulmuştur. Üstteki bant ise tamamen boştur. Fermi enerjiside (EF) 

E
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rj
i (

eV
) 
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bu aralıkta bulunur. Dolayısıyla bu aralıkta izinli bir enerji düzeyi olmadığından 

yalıtkanlarda elektrik iletkenliği gözlenmez. Metallerde ise pek çok izinli enerji 

düzeyi bulunduğundan elektrik iletkenliği gözlenir. Fermi enerjisi de izinli bant 

içindedir.  

 

 
Şekil 2.11. İzin verilen dalga vektörler yarı iletken ve metalik CNT‘ler önüne 

gelişinin gösterimi ve yarıiletken ve metalik zigzag CNT’lerin bant 
yapılarının örnekleri 

 

Şekil 2.7. de gösterilen C ve I tamsayıdır. Eşitlik 2.7 (kx, ky) düzlemini belirleyen kx 

ve  ky çizgileri arasındaki bağı tanımlar şekil 2.10 da görüldüğü gibi, her çizgi iki 

boyutlu grafin bant yapısını dilimleyerek tek boyutlu enerji bandı verir . Cx, Cy ve 

I’nin belirli değerleri, çizgilerin grafin bant yapısı ile nerede kesişeceğini belirler. 

Böylece her karbon nanotüp farklı elektronik yapıya sahiptir. Bu yapının en önemli 

özelliği, grafinin Fermi noktalarından geçip geçmemesine göre karbon nanotüplerin 

metalik ve yarı iletken olabilmesidir. Bu durum şekil 2.11 de gösterilmiştir. Soldaki 

panellerde, dalga vektörü çizgileri grafin Fermi noktalarından geçmez ve CNT yarı 
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iletkendir, yasak enerji aralığını belirleyen iki çizgi Fermi noktalarına yakın gelir. 

Sağdaki panelde, çizgiler Fermi noktalarından geçer. CNT Fermi seviyesindeki 

çapraz bantlara ve böylece metalik karaktere yönelir.   Karbon nanotüplerin bant 

yapısını tüp eksenine dikey ve yatay dalga vektörünün bileşenleri olarak 

tanımlayabilir. 

 

 
Şekil 2.12. Zigzag CNT‘ler icin yasak enerji aralığına karşılık yarıçap. Yasak enerji 

aralığı azalırken tersine çap artar. 
 

k dalga vektörüdür. C x= a(√3 n+ (√3/2)m ve C y= a(3/2)m  şekil 2.11 de yarı 

iletken ve metalik karbon nanotüplerin açısal momentum açısından bant yapıları 

çizilmiştir.  

Yukarıda belirtildiği gibi, karbon nanotüplerin metalik olması izin verilen çizgilerin 

(2π I / C y ) – (C x / C y)/ kx   grafindeki bir Fermi noktasını kesmesi koşuluna 

bağlıdır. Bu I’ nın tam sayı olduğu n-m =3 x I koşuluna götürür. Koşula uymayan 

E
g 
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V

) 

R (A0) 
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nanaotüpler yarı iletken özellik gösterir. Dahası, yarı iletken nanotüplerin yasak 

enerji aralığının azaldığı tersine çapın arttığı şekil 2.12’de gösterilmektedir. Çap ve 

yasak enerji aralığı arasındaki ilişki Grafin Fermi noktasına en yakın gelen iki 

çizgiyi bularak gözlenebilir, yasak enerji aralığı Eg ~ γa / R  gibi yada şekil 2.12 

deki gibi olduğunu görürüz [30].  

 

Karbon nanotüp çeşitlerine göre  metalik ve yarıiletken karakteristik gösterir. Şekil 

2.13 de genel gösterimi verilmiştir. 

 

 
Şekil 2.13. Karbon nanotüp çeşitlerine göre iletkenlik özellikleri 

 

 

2.5. Yeni Nesil Algılayıcı  (SENSÖR) Olarak Karbon Nanotüpler 

 

MMeettaalliikk  NNaannoottüüpp  YYaarrııiilleettkkeenn  NNaannoottüüpp  
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Sensörler günlük hayatımızı birçok alanda etkileyen güncel bir teknoloji ürünüdür. 

Bu doğrultuda yüksek hassasiyetli seçici ve düşük maliyetli algılayıcılar için yoğun 

bir talep vardır. Bu nedenle araştırmalar sürekli yeni algılayıcı materyaller ve 

teknolojiler üretmek üzerine yoğunlaşmıştır. CNT’ler bu bağlamda birçok beklentiyi 

karşılayan üstün özelliklere sahip yeni nesil algılayıcıların en önemli temsilcisi 

olarak görülmektedir [28, 35, 38-46].  

 

Algılayıcılar fiziksel veya kimyasal nicelikleri ölçmemizi sağlayan yapılardır. İyi bir 

sensör için yüksek algılayıcılık, hızlı tepki vermek, düşük maliyet, yüksek ve geniş 

üretim olanağı ve yüksek güvenilirlik temel kıstaslardır. Aynı zamanda sensör 

yüzeyini küçülterek minimize ederek geniş yüzeylerde çok miktarda sensörün 

konmasına olanak sağlamaktadır. Ayrıca sensörü ne kadar küçültebilirseniz 

ağırlığını, enerji tüketimini ve maliyetini o kadar azaltırsınız. Bu bağlamda 

nanoteknolojinin üzerinde önemli görevler vardır. Son yıllarda nanoteknoloji sensör 

çalışmalarının organik ve inorganik yarı iletkenler üzerine yoğunlaştığını söylemek 

gerekir[18, 19, 39-49]. Bunların içinden özellikle SWCNT’lerin fiziksel olarak en 

küçük boyutlara inebilen durumları yüksek dayanıklılıkta, elektriksel özelliği 

yüksek, termal ve optik iletkenlik alanında ve ayrıca çok geniş etkin işlem alanına 

sahip olmaları alanında lider yeni nesil materyal olmasını sağlamıştır [6-14, 50-53]. 

 

2.6. Karbon Nanotüp ve DNA etkileşimi 

 

DNA yaşam bloğunda temel taşıdır. Kalıtsal bilgimiz DNA’ nın kimyasal dilinde 

kodlanmıştır ve yaşayan tüm canlı organizmalarda yeniden üretilir. 1953 de Watson 

ve Crick çift helozonik DNA yapısının ünlü moleküler modelini tamamlamaları, 20. 

yüzyılın ikinci yarısındaki en önemli bilimsel buluşlardan biri olarak takdir edilir. 

Bu keşiften beri klasik biyoloji tanıtıcı ve felsefi ilkelerden modern moleküler 

bilime geçmiştir.  

 

Temel fizik ve kimyaya dayanan materyal bilimi ve bioteknoloji son yıllarda güçlü 

disiplinler olarak gelişmektedir. Nano ölçeklerdeki materyallerin 
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karakterizasyonunu ve fabrikasyonunu içeren nano üretim,  gelişmiş özellikli 

minyatür cihazların dizaynı ve uygulanabilirliği açısından materyal bilimi ve mikro 

mühendisliğin önemli konularından biri haline gelmiştir. Bir gelişme olarak çift 

helozonik  yapılı deoksiriboz nükleid asitin keşfinden sonra biyoloji  genişce tanıtıcı 

ve felsefi bilimlerden moleküler fizik ve kimya tabanlı modern bilimsel disipline 

geçmiştir. DNA teknelojisinin yeniden birleştirilmesi bir çok biokimyasal 

gelişmelerin temel ilkeleri içine girmiştir ve ayrıca modern bioteknelojiye bir kapı  

aralamıştır. Devrimsel gelişmeler ve gelecek perspektifleri ile ilgili olarak özellikle 

materyal bilimi ile bioteknolojinin birbiri ile mücadele etmesine olanak tanımıştır 

[51]. 

 

Karbon nanotüplerin ve biomoleküllerin etkileşimi  teoriksel  ve bilgisayar 

modellenmesi  CNT tabanlı  biyolojik nano sistemlerin özelliklerini anlamada bizi 

başarıya ulaştırır, ayrıca indüklenmiş yeni çıkarılmış olgu nanotüp tabanlı 

fonksiyonel nano ölçekli cihazlı sistemlerin optimizasyonunu ve dizaynını 

kolaylaştırma gibi kontrol ve ayarlama konseptlerini kurmada bize yardımcı olur. 

Son zamanlarda CNT ile etkileşen çoklu nükleotidli DNA’nın moleküler dinamik 

simülasyonları, çoklu nükleotidli DNA’nın su içerisinde CNT’nin içine anlık olarak 

kapsüle edildiğini bize kanıtlar. DNA ve nanotüp arasındaki Van der Waals çekimi,  

bu olguda ana itici kuvvet olarak bulunmuştur.  Bu çalışmalar, moleküler küme veya 

nano parçacıklı su çözeltili nano gözenekli materyalleri içeren birçok genel 

çıkarımlara sahiptir ve bu CNT çoklu nükleotid  içeren veya diğer uygulamalar için 

kullanılan CNT tabanlı biyolojik nano sistemlerden faydalanma ihtimalini ortaya 

çıkarır. Bu uygulamalar, moleküler elektronik, sensörler, elektronik optik gen 

sıralaması ve gen nanoteknolojisi/ ilaç dağıtım sistemleri gibi uygulamalardır. DNA-

CNT içerikli çalışma, DNA’nın; çeşitli metalik, seramik ve normalde CNT’nin 

içinde olamayan yarıiletken nano parçacıkları dağıtmada kalıp ve taşıyıcı olarak 

kullanılma olasılığını ortaya çıkarır.  

 

Kuşatan elektrostatik çevrede, Tek duvarlı nanotüplerin elektronik özellikleri 

yüzeysel yük transferine ve değişikliklerine karşı çok duyarlıdır. Çeşitli moleküller 
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ve kompleks moleküllerin eklenmesi sonucu tek duvarlı nanotüplerin 

fonksiyonelleşmesi, spesifik kimyasal ve biyokimyasal uygulamalar için tek duvarlı 

nanotüplerin fiziksel ve esas kimyasal özelliklerinin kontrollü bir şekilde yeniden 

düzenlenmesine imkan verir. Bundan dolayı tek duvarlı nanotüpler gaz fazındaki 

molekülleri algılaması için kimyasal sensör özelliğini ve çözeltilerdeki biyolojik 

gelişmeleri takip etmede biosensör özellik gösterirler. Bu yüzden son yıllardaki 

çalışmalar, biomühendislik ve bionanotekneloji alanındaki CNT’nin biyolojik 

moleküllerle etkileşmesi ile yoğunlaşmaktadır [6-14, 54-58].  

 

Bu çalışmalardan bazıları yarı iletken (5,5) ve (8,0) karbon nanotüplerin DNA baz 

sonucunda enerji bant yapısında ve elektron durum yoğunluğunda ortaya çıkan 

değişimler yoğunluk fonksiyonel teorisini temel alan bir çalışma ile ortaya 

konmuştur [52].  

 

Bu tezin temel amaçlarından biriside iletken bir nanotüp ile DNA baz 

moleküllerinin etkileşimi sonucunda elektriksel özelliklerde ortaya çıkan değişimleri 

tespit etmektedir.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

3. YOĞUNLUK FONKSİYONELİ TEORİSİ 
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Yoğunluk fonksiyoneli teorisi (YFT),  atomik ölçekteki sistemler için çok cisim 

probleminin çözümünde bir standart olarak ortaya çıkmış ve son yıllarda katıların 

bulk ve yüzey özelliklerinin yanı sıra nano tüplerin fiziksel özelliklerinin 

incelenmesinde de kullanılmaktadır [60,63]. Born-Oppenheimer yaklaşıklığı ile 

çekirdeklerin hareketini, elektronların hareketinden ayıran ve Hohenberg-Kohn 

(HK) teoreminden hareket ile elde edilen YFT [59], N elektron etkileşim 

problemini, taban durum parçacık yoğunluğu )(rρ  cinsinden ifade etmektedir. 

Toplam enerji fonksiyonelinin minimize edilmesi atomik ölçekte çalışılan 

sistemlerin iyi tanımlanmış olmasını sağlar. Ancak toplam enerji Exc gibi tam olarak 

belirli olmayan bir değiş tokuş korelasyon fonksiyoneline bağlıdır. Bu fonksiyonel 

hakkında az bir bilgi olmasına rağmen, Exc için iyi düzenlenmiş yaklaşımlar şaşırtıcı 

derecede başarılı olmuş ve atomik ölçekte çalışılan sistemlerin büyük bir bölümüne 

uygulanılmıştır. Atomik bir sistemin özellikleri büyük ölçüde, bileşen atomlarının 

değerlik kabuğundaki elektronları tarafından belirlenir. Tanımlanan sözde-

potansiyel yaklaşımı değerlik ve çekirdeğe en yakın dolu yörünge elektronlarının 

yani kor elektronlarının etkin etkileşmelerini belirtir ve kor elektronlarının 

çekirdeğin yerine geçmesini tanımlar. Kohn-Sham denklemlerinin sayısal çözümü 

elektronik dalga fonksiyonlarını temsil eden uygun kümelerin seçimine dayanır.  

 

3.1. Temel Teori 

 

YFT, Hohenberg-Kohn tarafından sunulan bir teoriye dayanır[60,66]. Bu teoride 

tüm taban durum özellikleri yük yoğunluğunun bir fonksiyonudur. Toplam enerji Et 

aşağıdaki gibi yazılmaktadır.  

 

[ ] [ ] [ ] [ ]ρρρρ xct EUTE ++=                                                                                  (3.1) 

 

 T [ρ], ρ yoğunluklu etkileşmeyen parçacıklar sisteminin enerjisidir. U[ρ], 

coulombik etkileşmeleri içeren klasik elektrostatik enerjidir. Exc [ρ], değiş-tokuş ve 

korelasyon enerjileri gibi toplam enerjiye tüm çok cisim katkılarını içerir. Yük 

yoğunluğu bir ψ  dalga fonksiyonuna bağlı olarak ifade edilir. Diğer molekül 
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yörüngemsi metotlarında [61] olduğu gibi dalga fonksiyonu molekül yörüngemsileri 

gibi tek parçacık fonksiyonlarının antisimetrikleştirilmiş bir çarpımı (slater 

determinantı) olarak alınır [64, 66, 68, 71, 73, 74]. 

 

)()...2()1()( 21 nnA nφφφψ =                                                                                     (3.2) 

 

Moleküler yörüngemsiler orthonormal bir set oluşturur. 

 

jiji δφφ =                                                                                                            (3.3) 

 

Yük yoğunluğu moleküler yörüngemsilere bağlı basit bir toplamla ifade 

edilmektedir. 

 
2)()( ∑=

i
i rr φρ                                                                                                     (3.4) 

 

burada toplam, tüm dolu iφ  molekül yörüngemsileri üzerindendir. Bu ifadeden 

oluşturulan yoğunluk yük yoğunluğu olarak bilinir. Moleküler yörüngemsiler spin-

yukarı (α) elektronlar veya spin-aşağı (β) elektronlar tarafından 

doldurulabilmektedir. α, β elektronları için aynı Φij fonksiyonunu  kullanmak  

sınırlandırılmış spin durumuna karşılık gelmektedir. Sınırlandırılmamış durumda (α  

molekül yörüngemsileri için bir ve β  molekül yörüngemsileri için bir olmak üzere) 

iki farklı yük yoğunluğu şekli mümkündür. Onların toplamı toplam yük 

yoğunluğunu ve onların farkı (beta spinleri üzerindeki alfa spinlerinin fazlalığının 

miktarı) spin yoğunluğunu vermektedir. Bu durum sınırlandırılmış ve 

sınırlandırılmamış Hartree-Fock hesaplarının bir benzeridir [71]. 

 

 

 

3.1.1. Toplam enerji bileşenleri  
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 Eş. 3.3’deki dalga fonksiyonları ve Eş. 3.6’daki yük yoğunluklarına bağlı olarak 

enerji bileşenleri atomik birimlerde; e2 = ħ = m = 1 için  aşağıdaki gibi ifade 

edilebilir. 

 

∑ ∇−=
n

i
iiT φφ 2                                                                                                 (3.5) 
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Burada tüm enerjiler Hartree (1H= 27.214 eV) ve tüm mesafeler Bohr yarıçapına 

(a0= 0.529 A0 ) göre ifade edilmektedir. Zα, N atomlu sistemin α çekirdeklerindeki 

yüke karşılık gelir. İlk terim , ρVN elektron-çekirdek etkileşmesini, ikincisi ρVe/2, 

elektron- elektron itmesini ve son terim VNN, çekirdek-çekirdek itmesini temsil eder. 

 

3.1.2. Değiş-tokuş korelasyon enerjisi 

 

Eş. 3.3 deki son terim EXC değiş-tokuş korelasyon enerjisini kolay hesaplayabilmek 

için bazı yaklaşımlara ihtiyaç duyulmaktadır. En basit ve iyi yaklaşım yerel 

yoğunluk yaklaşımıdır. Bu yaklaşım homojen elektron gazının bilinen değiş-tokuş 

korelasyon enerjisini temel alır. Analitik temsiller, birkaç araştırmacı tarafından 

yapılmıştır. Yerel yoğunluk yaklaşımı, yük yoğunluğu değişimlerinin atomik 
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skalada  az olduğunu kabul eder. Yani bir molekülün her bir  bölgesi doğal olarak 

homojen bir elektron gazına benzemektedir. Toplam değiş-tokuş korelasyon enerjisi 

homojen elektron gaz sonucunun integrasyonu ile oluşturulabilir. 

 

∫=Ε drrrr CX
ADL

CX )]([)()]([ 0 ρερρ ρ                                                                         (3.7) 

 

Burada Exc[ρ] homojen bir elektron gazındaki parçacık başına değiş-tokuş 

korelasyon enerjisi, ρ0 homojen elektron gazı yoğunluğu ve ρ  parçacıkların 

sayısıdır. Değiş-tokuş korelasyon fonksiyonlarının en basit formu (Exc[ρ] = ρ 1/3) 

slater tarafından türetilen ifadedir. Bu yaklaşımda korelasyon göz önüne 

alınmamaktadır. Perdew ve Wang tarafından ortaya konan daha gelişmiş 

yaklaşımlarda Vosko ve arkadaşları tarafından türetilen ifadeleri kullanılmaktadır 

[69]. 

 

Yerel spin yoğunluk modelinin iyileştirilmesinde son adım, herhangi bir moleküler 

sistemde doğal olarak var olan elektron gazının homojensizliğini göz önüne 

almaktır. Bu durum yoğunluk eğim açılımı ile hesaba katılabilir. Bazen yerel 

olmayan spin yoğunluk yaklaşımı olarak ifade edilebilir. Son yıllardaki çalışmalarda 

yerel yoğunluk yaklaşımını genişletmek için ona safsızlıklar hakkında bilgi dahil 

edilmiştir. |∇ ρ(r)|, yerel eğimin büyüklüğü safsızlığın bir ölçüsü dür ve bu bilgi 

Exc(r)= Exc(ρ(r), |∇ρ(r)|), değiş-tokuş korelasyon fonksiyonelinin içine dahil 

edilebilir. Bu durum genelleştirilmiş eğim yaklaşımı (GGA) olarak adlandırılır [68-

74]. 

 

∫ ∇=Ε drrrrr AGG
CX

AGG
CX )](),([)()]([ rrrrr ρρερρ                                                         (3.8) 

 

EXC LDA’ da sadece ρ(r) yoğunluk değişkenine bağlı iken GGA’ da ρ(r)  yoğunluk 

değişkeni ve onun eğimi ∇ρ(r)’ye bağlıdır [68-74]. Genellikle kullanılan GGA 

fonksiyonelleri, PW91, PBE ve RPBE dir [69]. 

3.1.3. Toplam enerji 
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Toplam enerji  aşağıdaki gibi yeniden yazılabilir. 
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gerçek enerjiyi tanımlamak için toplam enerji Et deki değişim miktarı Eş.(2.4) 

denklemindeki orthonormal sınırlamalara bağlı olarak ρ yoğunluğundaki değişim 

miktarlarıyla optimize edilebilir. 

 

0 =−
Ε ∑∑ jiji

ji

t φφε
ρδ

δ
                                                                              (3.10) 

 

Burada εij Lagrange çarpanıdır. Bu işlem ilk olarak Kohn ve Sham tarafından 

molekül yörüngemsiler için birleşik denklemler seti önerilerek gerçekleştirilmiştir. 
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µxc terimi, Exc türevine karşılık gelen değiş-tokuş korelasyon enerjisidir. Yerel 

yoğunluk yaklaşımı için µxc potansiyeli, 

 

)( xcxc ρε
ρ

µ
∂
∂

=  dir.                                                                                             (3.12) 

 

Eş.(2.13) denklemindeki özdeğerleri kullanarak enerji ifadesini aşağıdaki şekilde 

yeniden ifade edilebilir. 
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Pratik olarak, moleküler yörüngemsileri atomik yörüngemsilere göre açmak uygun 

bir yöntemdir. 

 

∑=
µ

µµ χφ ii C                                                                                                       (3.14) 

 

Atomik yörüngemsiler Xµ atomik temel fonksiyonlar olarak adlandırılır ve Ciµ 

moleküler yörüngemsilerin açılım katsayısıdır. 

 

Bu temel setler için  Gaussian fonksiyonlar, Slater fonksiyonlar [66], düzlem 

dalgalar [63,64] ve sayısal yörüngemsilerden birine karşılık gelen bir  seçim yapmak 

mümkündür. CASTEP’te düzlem dalgalar kullanılmaktadır. Moleküler 

yörüngemsilerden  farklı olarak atomik yörüngemsiler orthonormal değildir. Bu Eş. 

3.13 ifadesinin aşağıdaki şekilde yeniden yazılmasına neden olur. 

 

µµνµµν iii CSEC =Η                                                                                               (3.15) 
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ve 

 

)()( 11 rrS νµµν χχ=                                                                                           (3.17) 

 

H  C’ye bağlı olduğundan Hµv Ciµ= Ei Sµv Ciµ  denklemini aşağıdaki iteratif teknik 

kullanılarak çözmek mümkündür. 

 

 

1. Başlangıç olarak  Ciµ moleküler yörüngemsi açılım katsayısı seçilir 

2. Moleküler yörüngemsilerin başlangıç setini Eş.3.16’ daki gibi oluşturulur. 

3. Eş  3.6 ‘dan ρ(r) yoğunluğu oluşturulur. 

4. ρ(r)  yoğunluğu kullanılarak Ve-e ve µxc oluşturulur. 
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5. )()(
2

)( 11

2

1 rrVVr XCen νµµν χρµχ +++
∇

−=Η   oluşturulur. 

6. Yeni bir Ciµ moleküler yörüngemsi açılım katsayısı için Eş.3.17 çözülür. 

7. Yeni bir Φi ve ρ oluşturulur 

8. Eğer ρ(r)yeni = ρ(r)eski ise Eş.3.15 den Et hesaplar ve durur. 

9. Eğer 8. adımdaki eşitlik şartı sağlanmadıysa 4. adıma geri döner. 

 

Organik moleküller için ilk on iterasyon |ρ(r)yeni _ ρ(r)eski| < 10-6 miktarda 

yakınsamanın oluşması için yeterlidir. Ancak  metalik sistemler için  daha fazla 

iterasyon gerekir. 

 

3.1.4. Periyodik temel fonksiyonlar ve kümeler 

 

Periyodik bir potansiyelde Schrödinger denklemi çözümlerinin alacağı özel şekil 

F.Bloch tarafından verilmiştir [68, 71, 73]. 

 

rkierr
rrrr .).()( µµ χ=Ψ  (3.18) 

 

Burada Xµ(r)  kristal örgünün periyoduna sahip bir fonksiyondur. Örgü vektörü ai 

(i=1,2,3) olan bir kristal göz önüne alındığında, örneğin a1=(1,0,0)  a2 = (0,1,0) 

a3=(0,0,1) olan basit kübik hücre için. temel fonksiyonlar kristalin öteleme 

simetrisine sahip olmalıdır.  Bu durumda aşağıdaki ifadeyi yazmak mümkündür. 

 

)()( Rrr += µµ χχ                 (3.19) 

 

Burada r , kristaldeki herhangi bir noktadır. n tamsayı olmak üzere öteleme vektörü 

R = n1a1 + n2a2 + n3a3 dir. Periyodik bir potansiyelde, dalga denkleminin öz 

fonksiyonları eikr düzlem dalgası ile kristal örgüsünün periyoduna sahip bir Xµ(r) 

fonksiyonunun çarpımı şeklinde yazılabilir. Bu yapıdaki tek elektron dalga 

fonksiyonuna Bloch fonksiyonu denir ve ilerleyen dalgaların toplamı olarak 

yazılabilir. Bloch fonksiyonları, iyon merkezlerinin oluşturduğu potansiyel alanında 
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serbestçe dolaşan elektronları temsil etmek üzere, yerelleşmiş dalga paketleri 

şeklinde ifade edilebilir. Kohn-Sham denklemlerinin sayısal olarak çözümünde 

elektronik dalga fonksiyonlarını uygun bir şekilde temsil eden temel fonksiyonların 

bir kümesi kullanılmalıdır. Düzlem dalga temel setleri genelde ters uzay olarak ta 

tanımlanan k-uzayında veya gerçek uzayda seçilir.  

 

Temel setlerin seçimi sistemin geometrisinin ne olduğunu, hesabın doğruluğunu ve 

hızını belirler. CASTEP hesaplamalarında temel set olarak düzlem dalga 

hesaplamaları kullanılmaktadır. Bu hesaplamalarda temel setlerin sınırlanması 

kesilim (cutoff) enerjisi olarak tanımlanan çok önemli bir parametre ile belirlenir. 

Düzlem dalga hesaplamaları ters uzayda aşağıdaki Eş.(2.22) de Ekes olarak 

tanımlanan kesilim enerjisine bağlı olarak sınırlanmaktadır. 

 

kesEkG
≤

+
2

)( 2

 (3.20) 

 

Burada G, ters örgü vektörü ve k, 1. Brillouin bölgesindeki simetri etiketidir. 

CASTEP bir FFT ızgarası (grid) tanımlar. Bu ızgara ters örgü vektörü G ve kesilim 

enerji Ekes tarafından belirlenen dalga fonksiyonlarının, yük yoğunluğunun ve 

potansiyelin gösteriminde kullanılmıştır.  

 

Şekil 2.1 de görülen ızgara ters örgü uzayını temsil etmektedir. Bu uzay bir kırmızı 

küre, mavi ile sınırlandırılmış FFT ızgarası ve yeşil ile sınırlandırılmış yük 

yoğunluğu ızgarasından oluşmaktadır. FFT ızgarası Şekil 2.1. de gösterilen ters örgü 

uzayındaki kürenin çapının iki katı büyüklüğünde, yük yoğunluğu ızgarası ise ters 

örgü uzayındaki kürenin çapının iki katından daha büyük bir değerde 

tanımlanmıştır. 
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 Şekil 3.1. Ters örgü uzayında FFT ızgarasının gösterimi. 

 

3.2. Sözde-Potansiyel Yaklaşımı 

 

Bir değiş- tokuş korelasyon fonksiyonelinin seçilmiş olmasıyla, sistem bir Vç-e (r) 

dış potansiyeline kadar tanımlanmıştır. Potansiyel, çekirdeğe en yakın yörüngeler 

yakınında tekildir ve özellikle gerçek-uzay temelleri kullanılırken Kohn-Sham 

denklemlerinin çözümünde buna dikkat edilmelidir. 

 

Bir materyalin özellikleri atomun bağına katılan elektronlar tarafından belirlenir. 

Örneğin; atom numarası 14 olan silisyum atomunun elektron dağılımı 

1s22s22p63s23p2dir. Bu dağılımda 1s22s22p6 yörüngelerinde bulunan elektronlar kor 

elektronları, 3s23p2 yörüngesinde bulunan elektronlar ise değerlik (valans) 

elektronlarıdır. Kor elektronları çekirdeğin çevresine yerleşir ve atomun içine 

lokalize olurken değerlik elektronları bağa katılır. Çekirdekle kor elektronlarının 

oluşturduğu sisteme iyon koru denir. Hesaplamalara kor elektronların dahil edilmesi 

genellikle düşünülmez. Materyalin özelliklerini belirlemek için iyonik potansiyel ve 

kor elektronların etkisinin birleşimini temsil eden ve Coloumb iyonik yerine geçen 

pseudo-potansiyel (sözde potansiyel) kullanılır. Kor elektronları çekirdeğin 
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potansiyeline dahil edildiğinden dolayı bir kristalin elektronik özelliklerinin 

belirlenmesinde iyon korlarının hiçbir etkisi yoktur. Bu özelliklerinin 

belirlenmesinde tamamen değerlik elektronları etkilidir. Bu yaklaşıma da pseudo-

potansiyel (sözde potansiyel) yaklaşımı denir [75]. 

 

 
Şekil 3.2. Pseudo-potansiyel ve dalga fonksiyonu. 

 

Şekil 3.2’ den de anlaşılacağı gibi çabuk yakınsayan, kısa menzilli potansiyel olan 

V ps (pseudo-potansiyel) bu özelliğinden dolayı dalga fonksiyonu hesaplamaları için 

tercih nedenidir.Ayrıca burada r c kor bölgesinin yarıçapıdır. 

 

Atomlar katıyı oluşturmak için bir araya geldiğinde, her bir atom etrafına yerleşmiş 

kor elektronları sadece diğer atomların kor elektronları ile zayıfça etkileşecektir. 

Sözde-potansiyel yaklaşımında, kor elektronları donmuş kabul edilir. Aslında, onlar 

daha çok bir dış potansiyel üreten çekirdek gibi davranırlar. Orijinal referans veya 

atomum bütün elektronlarının toplam dış potansiyeli, çekirdek ve kor elektronlarını 

kapsayacak şekilde düzgün ve tekil olmayan bir potansiyel ile değiştirildikten sonra 

değerlik elektronlarına etkiyen sözde-potansiyel olarak bilinir.  Kor elektronları 

çıkarıldığı zaman, toplam enerjinin büyük bir kısmı görmezden gelinilmiş olur. Bu 

yüzden sadece değerlik yüklerinin yeniden düzenlenmesinden dolayı toplam 
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enerjideki değişmeler sözde-potansiyel hesaplamalarında anlamlıdır. Bu, 

çekirdeklerin komşu atomlar ile zayıfça etkileştiği ve onların çevresine duyarlı 

olmadığı sürece kabul edilebilir.  

 

Sözde-yörüngemsilerin sayısal bir ızgara (grid) üzerinde gösterimi, genellikle 

atomun orijinal bütün elektronlarının yörüngemsileri gösteriminden daha düzgün ve 

daha kolaydır. r>rc kor bölgesinin dışında, sözde-potansiyeller ve sözde-

yörüngemsiler bütün elektron potansiyel ve yörüngemsilerine özdeştir. 

 

Ampirik, sözde-potansiyeller bir sistemin hacim (bulk) özelliklerini ayarlamaya 

dayanır. Sözde-potansiyellerin bulk sistemler için deneysel sonuçlar ile iyi uyuşması 

şaşırtıcı değildir. Bununla birlikte, bu potansiyeller çok taşınabilir değildir, şöyle ki 

bu potansiyeller bulk dan farklı kimyasal çevreler ile birlikte sistemleri modellemek 

için kullanıldığında çalışmayabilir.  

 

Bir atomun bütün elektronları için Kohn-Sham problemini çözmenin ilk adımı, kor 

durumlarını ve değerlik durumlarını hesaba katmaktır. Bu, bütün elektron dalga 

fonksiyonu {ΨBE} ve bütün elektron potansiyelini VBB(r) verir. VSP sözde-potansiyel 

aşağıdaki sınırlamaları gidermek için tasarlanmıştır; 

 

1) Bütün elektron (BE) öz değerleri sözde-potansiyel (SP) öz değerlerine eşittir: 

 

PSEB Ε=Ε  (3.21) 

 

2) Kesilim (Cutoff) yarıçapı cr  dışındaki potansiyel bütün elektron potansiyeline  

    özdeştir: 

 

( ) ( )cEBcSP rrVrrV 〉=〉  (3.22) 
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3) Sözde-yörüngemsiler (sözde-potansiyelin öz durumları) cr  kesilme yarıçapı  

    dışında, bütün elektron öz durumları için özdeştir: 

 

( ) ( )cEBcPS rrrr 〉Ψ=〉Ψ  (3.23) 

 

4) cr  içerisinde sözde-potansiyel ve bütün elektron potansiyeli için yük aynıdır: 

 

∫∫ Ψ=Ψ cc r

EB
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PS rrdrrrdr
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22 )()(  (3.24) 

 

Birinci sınırlama, sözde-atom ve bütün elektron atomunun değerlik enerjilerinde 

aynı spektruma sahip olmasını sağlar. İkinci sınırlama, kor bölgesi dışındaki 

potansiyelin sözde-potansiyel yaklaşımı tarafından değiştirilmediğini sağlar. Üçüncü 

ve dördüncü sınırlamalar, bütün elektron atom ve sözde-atomun logaritmik 

türevlerinin rc kesilme yarıçapı dışında birinci kurala uymasını sağlar. Genelde 

kesilme yarıçapı rc küçüldükçe sözde-potansiyel daha taşınabilirdir. Bununla 

birlikte, kesilme yarıçapının azaltılmasıyla, sözde-potansiyeli doğru olarak 

göstermek için daha ince bir grid ve daha fazla düzlem dalga gereklidir, bu anlamda 

sözde-potansiyel zorlaşır. Bu Kohn-Sham denklemlerini çözmek için gerekli, 

düzlem dalga yaklaşımları ile ilgilidir [68-75].  

 

Sözde potansiyel yöntemlerin temel gereksinimi valans yoğunlukları ile kimyasal 

bağları birleştirmeyi sağlamaktır. Bu ise, sözde ve tüm elektron dalga 

fonksiyonlarının çekirdek yarıçapı etrafında benzer özellik göstermesini gerektirir. 

Sözde dalga fonksiyonlarından ötürü norm-conserving potansiyele ihtiyaç 

duyulmuştur. Bu potansiyellerin her biri sadece bir elektron taşıyabilir. Dolayısıyla 

sözde potansiyellerin saçılma özellikleri istenilen şekilde sonuç vermiş olur. Sözde 

potansiyel oluşturmak için seçilen metot şu şekildedir. Tüm-elektron hesaplamaları 

seçilen elektronik konfigürasyonda izole atomlar için yapılır. Bu, atomlar için valans 

elektron dalga fonksiyonun ortaya çıkmasını sağlar. İyonik sözde potansiyel için 
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parametrize form seçilir. Daha sonra bu parametreler ayarlanır. Tüm-elektron 

atomlardaki gibi aynı değiş tokuş-korelasyon potansiyeli ile yapılan sözde atom 

hesaplamaları sözde dalga fonksiyonu Ψps yi verir. Bu prosedür sözde dalga 

fonksiyonu parametrize edildiğinde radyal Kohn-Sham eşitliklerinin doğrudan ters 

çevrilmesini öngörür. Eğer her bir dalga fonksiyonu, sözde ve tüm-elektron 

fonksiyonları normalize edilmiş ise norm-conserving kısıtlaması çekirdek yarıçapı 

dışındaki fonksiyonlar için de uyumlu hale gelir. 

Ultrasoft sözde potansiyeller Vandervilt tarafından 1990 yılında tanıtılmıştır. Bu 

çalışma düzlem dalga temel seti için uygun olabilecek düşük kesilim enerjisi ile 

hesap yapmayı öngörmüştür. Diğer bir ultrasoft potansiyel yaklaşımı da yüksek 

kesilim enerjili durumlarda sadece düzlem dalga seti için gereklidir. Bu, sıkı bağlı 

yörüngemsilerin sahip olduğu atomların kor bölgesi içindeki ağırlıklarının dikkate 

alındığı durumlar için geçerlidir. Böylesi durumlarda temel seti indirgemek için 

uygulanan tek yol kor bölgesindeki yörüngemsilerle yük durumunun birleşiminden 

oluşan durumun norm-conserving potansiyelle uyuşmasıdır. Böylece sözde dalga 

fonksiyonu, kor içindeki durum kadar kolay elde edilebilir hale gelmiş olur. 
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4. ARAŞTIRMA BULGULARI 

 

Bu çalışmada (6,0) Zigzag Karbon Nanotüp (CNT)’nin sensör özelliğini ortaya 

koymak amacıyla CNT’nin elektriksel ve yapısal özellikleri yoğunluk fonksiyoneli 

teorisini (DFT) temel alan CASTEP paket programı kullanılarak belirlenmektedir. 

CNT’nin sensör özelliği ortaya koymak amacıyla tüp Hidrojen atomları ile 

etkileştirilecek ve artan Hidrojen sayısına bağlı olarak elektriksel özelliklerdeki 

değişimler hesaplanacaktır. Bu tür hesaplamalarda hesaplama yapılacak yapı için 

programın başlangıç şartlarını belirlemek oldukça önemlidir. Bu amaçla ilk olarak 

CNT gibi karbon atomlarından oluşan elmas ve grafit için optimum hesaplama 

şartları belirlenecektir. 

 

4.1. Hesaplama Şartlarının Belirlenmesi 

 

Elmas, karbonun çok iyi bilinen kristal yapısıdır. Atomlar birbirleri ile sp3 şeklinde 

bağlanır. Çok sert bir yapıya sahip olması başlıca özelliğidir. sp3 ile tanımlanan 

bağlanmada karbon atomları birbirleri ile piramit bir geometri oluşturur ve her 

atomda dört bağ bulunur (şekil  4.1.(a) ve (b)). 

 

 
   (a)         (b)  

Şekil 4.1.  Elmas yapı (a) elmas yapının üstden görünümü (b) elmas yapının x-y 
düzlemindeki görünümü 

 
Hesaplamaların hangi şartlarında yapılması gerektiğini tespit etmek amacı ile Elmas 

yapının ilkel hücresi için CASTEP paket programının menüsündeki Coarse, 

Medium, Fine, Ultrafine seçimleri için ayrı ayrı optimizasyonlar gerçekleştirildi. Bu 
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optimizasyonlar sonucunda elde edilen örgü parametresi ve toplam enerji değerleri 

çizelge 4.1’ de verilmektedir.  

 

Çizelge 4.1 incelendiğinde elde edilen sonuçların fine ve ultrafine seçimleri için 

birbirine çok yakın olduğu görülmektedir. 

 

Çizelge 4.1.Castep paket proğramda elmas yapı için optimum şartların belirlenmesi 

 

CASTEP 

Giriş Parametreleri Hesaplama Sonuçları 

Kesilim 

Enerjisi 

(eV) 

k-point 
Enerji 

(eV) 

Örgü parametresi

(Ao) 

Coarse 200 4x4x4 -309,72 2,95 

Medium 240 6x6x6 -311,18 2,53 

Fine 280 8x8x8 -311.56 2,50 

Ultrafine 310 8x8x8 -311.65 2,49 

 

Diğer taraftan Grafit karbonun çok iyi bilinen başka bir kristal yapısıdır. Grafit 

yapıda (grafit plakalarda) karbon atomları birbirleri ile sp2 şeklinde bağlanır. sp2 ile 

tanımlanan bağlanmada karbon atomları birbirleri ile üçgen bir geometri oluşturur 

ve her atomda üç bağ bulunur (şekil 4.2. (a) ve (b)). Bu yapıdaki bağlar CNT’lerdeki 

bağlarla benzeşmektedir. 

 
Şekil 4.2. (a) grafitin üstten görünümü  (b) grafitin y-z düzlemindeki görünümü 
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Grafit yapısı için CASTEP menüsündeki hesaplama seçimleri için elde edilen 

sonuçlar çizelge 4.2’de verilmektedir. Grafit hesaplamalarında da elmas yapı için 

elde edilen sonuçlarında olduğu gibi fine ve ultrafine seçimleri için enerji ve bağ 

mesafesi değerlerinin değişmediği görülmektedir.  

 

Elmas ve grafit için yapılan bu incelemeler sp3 ve sp2 bağlanmaları sergileyen 

karbon yapıların CASTEP hesaplamalarında FINE seçiminin hassas sonuçlar elde 

etmek için yeterli olduğunu göstermektedir. 

Çizelge 4.2. Castep paket programda grafit için optimum şartların belirlenmesi 

 

CASTEP 

Giriş Parametreleri Hesaplama Sonuçları 

Kesilim 

Enerjisi 

(eV) 

k-point 
Enerji 

(eV) 

Bağ mesafesi 

(Ao) 

Coarse 200 7x7x4 -309,99 1,41 

Medium 240 9x9x5 -311,40 1,42 

Fine 280 12x12x6 -311,83 1,41 

Ultrafine 310 12x12x6 -311,95 1,41 

 

Bu tezdeki bütün hesaplamalar CASTEP paket programında “FINE” seçimi için 

Ultrasoft sözde potansiyel kullanılarak GGA-PW91 değiş-tokuş korelasyon 

fonksiyonu ile ab-initio olarak gerçekleştirilecektir.  
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4.2. (6,0) Zigzag Karbon Nanotüp’ün Optimizasyonu 

 
 

 
Şekil 4.3. (6,0) Zigzag CNT a) üstten görünümü (b) x-y düzlemindeki görünümü 

 

Bu çalışmada, elmas ve grafit için yapılan hesaplamalardan belirlenen başlangıç 

şartları kullanılarak, (6,0) zigzag CNT’nin (şekil 4.4) minimum enerjili geometrisi 

örgü parametrelerine bağlı olarak toplam enerjideki değişimler incelenerek tespit 

edilmiştir. Bu amaçla ilk olarak CNT α=90o, β=90o ve γ=120o açılarına ve keyfi 

a=b, c kenar uzunluklu bir P1 hücresi içersine yüzeyi c kenarına paralel olacak 

      a 

      b 

    c

γ 

β 
α 
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şekilde yerleştirilmiştir (Şekil 4.4).  Minimum enerjili geometri sabit c parametresi 

için a=b’nin değişen değerlerine karşı toplam enerjinin değişim eğrileri oluşturarak 

belirlemek mümkündür. Şekil 4.3’de  enerji hesabı yaparak c=4.0 Ao için elde edilen 

toplam enerjinin x parametresine bağlı değişimi görülmektedir.  

 

y = 0.412x4 - 16.516x3 + 250.96x2 - 1699x + 571.41
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Şekil 4.4.  (6,0) Zigzag CNT için a=b nin değişen değerlerine karşılık gelen toplam    

enerji  

(A0) 
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Şekil 4.5. (6,0) Zigzag CNT için x’ in minumun enerjiye sahip örgü parametresi 

 

Grafik incelendiğinde eğrinin belirli bir parametre değeri için bir minimuma sahip 

olduğu görülmektedir.  Bu minimuma karşı gelen örgü parametresini belirlemek 

amacı ile eğriye 4. dereceden bir polinom fit edilmiş ve elde edilen polinomun 1. 

türevini sıfır yapan parametre değeri x=8.53 A0 olarak tespit edilmiştir (Şekil 4.5).  

Tespit edilen x=8.53 A0 hücre kenar uzunluğu için tüp çapı R=  4,795 A0 olarak 

ölçülmüştür. 

 

Hücrenin x=a=b= 8,53 A0 (R= 4,798 A0 ) kenar uzunlukları sabit alınarak c 

parametresinin minimum enerji değerine karşılık gelen değeri a ve b 

parametrelerinin belirlenmesinde takip edilen yöntem kullanılarak c= 4.23 A0 olarak 

tespit edilmiştir (Bkz. Şekil 4.6 ve Şekil 4.7).  
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y = 8.0151x4 - 158.04x3 + 1185.2x2 - 3969.5x + 1246
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Şekil 4.6. (6,0) Zigzag CNT için c’ nin değişen değerlerine karşılık gelen toplam 

enerji  
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Şekil 4.7. (6,0) Zigzag CNT için c’ nin minumun enerjiye sahip örgü parametresi 
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Yapılan bu iki minimizasyon işlemi sonucunda  (6,0) zigzag CNT’nin minimum 

enerjili geometrisinin a=b= 8,53 A0 ve c= 4,23 A0 olan hücre içersinde yüksekliği 

h=2,84 A0 ve çapı R= 4,789 A0 olan bir tüp olduğu tespit edilmiştir ( Bkz. Şekil 

4.7).  

 

4.3. (6,0) Zigzag Karbon Nanotüp’ün Enerji Bant Yapısı 

 

(6,0) Karbon nanotüp için yapılan hesaplamalar sonucunda elde edilen minumum 

enerjili nanotüp geometrisi için hesaplanan a=b= 8,53 A0 ve c= 4,23 A0 enerji bant 

yapıları ve durum yoğunlukları Şekil 4.8 ve 4.9’da gösterilmektedir. Şekil 4.8 ve 4.9 

incelendiğinde (6,0) karbon nanotüp’ün iletken olduğu görülmektedir. Yasak enerji 

aralığı, en yüksek dolu moleküler yörüngemsi (HOMO) ve en düşük boş moleküler 

yörüngemsi (LUMO) arasındaki değer olarak da tanımlanabilir. Aynı zamanda bu 

tanım, katıhal fiziğindeki değerlik bandı ve iletkenlik bandını oluşturan moleküler 

yörüngemsileri ifade etmektedir [19]. 
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Şekil 4.8. (6,0) Zigzag CNT’ nin Enerji Bant Yapısı   
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Şekil 4.9. (6,0) Zigzag CNT’ nin Durum Yoğunluğu 

 

(6,0) Zigzag Karbon nanotüp (CNT) için yapılan teorik hesaplamalar göstermektedir 

ki CNT’nin elektronik özelliği Chirality vektörüne bağlı olarak değişir [1,20,51]. 

[Çizelge 4.3. de Chirality vektörünün dürülme doğrultusuna göre elde edilen (6,0) 

zigzag karbon nanotüpün yasak enerji aralığı değerleri verilmiştir.] 

 

 

Çizelge 4.3. Zigzag karbon nanotüp (CNT) nin elektronik özellikleri 

Nanotüp 
Yasak Enerji Aralığı 

Eg(eV) 
(2m+n)/ 3 

(6,0) Zigzag 0 12/3= 4 Metalik 
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4.4. (6,0) Zigzag Karbon Nanotüp’ün İzole Geometrisi  

 

Örgü parametresi  a= 22 A0  b=22 A0  c= 4,230 A0 (şekil 4.9) hücre parametreleri r, 

h1, h2 , α, β mesafeleri (şekil 4.10) ölçülerek ortalamaları alındı. 

 
Şekil 4.10. (6,0) Zigzag izole CNT’ nin geometrik ölçümlerinin sırasıyla x-y ve x-z 

düzlemlerindeki gösterimi 
 

Çizelge 4.4. (6,0) Zigzag İzole CNT’nin geometrik ölçümleri 

R  (A0) h1 (A0) h2 (A0) α  (A0) β (A0) 

4,786 2,832 1,398 120,066 119,963 

 

İzole bir (6,0) CNT elde etmek amacı ile optimize (6,0) Zigzag CNT a ve b kenar 

uzunlukları 6,5 A0 ile 13,0 A0 arasında değiştirilerek P1 hücreleri içerisine 

yerleştirilerek enerji hesabı yapılmıştır. Tüplerin birbirine olan mesafesi ölçüldü ve 

Enerji hesabı yapıldı. Tüpün komşuna göre potansiyelleri belirlendi. Bu 

hesaplamalar sonucunda elde edilen toplam enerji değişimi tüpler arası mesafe ve 

kenar uzunluğuna karşı çizelge 4.5’de verilmiştir.  

 

 

 

 

r h2    h1 

α 

β 
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Çizelge 4.5. (6,0) Zigzag CNT’nin örgü kenar uzunluğuna karşı toplam E değişimi 

a=b (A0) mesafe (A0) enerji (eV) 

6,5 1,646 -3724,4220 

7 2,088 -3733,6310 

7,25 2,438 -3735,5900 

7,5 2,609 -3737,1270 

7,75 2,927 -3737,4910 

8 3,087 -3738,0110 

8,25 3,34 -3737,9260 

8,5 3,608 -3738,1420 

8,75 3,839 -3737,8980 

9 4,107 -3738,1620 

9,5 4,641 -3738,1240 

9,75 4,925 -3737,8760 

10 5,175 -3738,1580 

10,5 5,675 -3738,0710 

11 6,141 -3738,0770 

11,5 6,674 -3738,0300 

12 7,14 -3738,0640 

12,5 7,674 -3737,8920 

13 8,085 -3738,0900 



 48

-3740

-3738

-3736

-3734

-3732

-3730

-3728

-3726

-3724

-3722

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9

d (Ao)

E
ne

rj
i  

(e
V

)

enerji (eV)

 
Şekil 4.11. (6,0) Zigzag karbon nanotüplerin birbirine olan mesafeleri ve enerji 

hesabı  
 

Şekil 4.11’de tüpler arası mesafeye bağlı olarak toplam enerjinın değişimi 

verilmektedir. Bu grafik incelendiğinde, tüpler arası mesafe d= 3.5 A0 değerini 

geçtiğinde toplam enerjinin değişmediği görülmektedir. Bu durum d= 3.5 A0  dan 

sonra tüplerin birbirleri ile etkileşmediğine işaret etmektedir. 

  

4.5. Karbon Nanotüp’ün Basınca Bağlı Değişimi 

 

Basınç altında katıların elektronik ve kristal yapılarında oluşan değişimler sadece 

fizikte değil, kimyada, biyolojide ve jeolojide uygulama alanı bulmuştur. 

Bridgman’ın [35] ilk çalışmasından bu yana katıhal fiziğinde güncelliğini sürdüren 

bu konudaki teorik araştırmalarda modern yaklaşım, Yoğunluk Fonksiyoneli 

Teorisine (DFT) dayanan, enerji bant hesaplamalarıyla gerçekleştirilmektedir. 

Materyaller, basınca farklı yollardan tepki verirler ve bununla birlikte, basınç 

etkisiyle faz dönüşümleri, göz önüne alınan yapılar, termodinamiklere göre farklı 

kategorilerde sınıflandırılırlar. Faz değişiminin, termodinamik sınıflandırması ilk 
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olarak Ehrenfest tarafından önerilmiştir ve termodinamik sınıflandırma Ehrenfest 

sınıflandırması olarak bilinir. Serbest enerji G , faz değişimi boyunca sürekli sabit 

kalır; fakat hacim(V), entropi (S), ısı kapasitesi (Cp), sıkıştırılabilirlik ( k ) ve termal 

genleşme (α) süreksiz değişim içerirler.  

 

Ehrenfest, süreksizlik gösteren termodinamik değişkenlerin fonksiyonu olarak, faz 

geçişlerini sınıflandırmıştır.  

 

Faz geçişleri kinetik açıdan iki kategoride tanımlanır: 

(i) Yer değişimli (displesive) 

(ii) Yeniden yapılandırılabilir (reconsractive) 

 

Displesive faz geçişleri, bağların küçük deformasyonları ile oluşur. Reconsructive 

geçişlerde ise, dönüşüm içinde, geniş yapısal değişimler gözlenir ve birincil ya da 

ikincil bağların kırılmasıyla bağlar yeniden oluşur.  

 

Basıncın artmasıyla, yapıdaki simetri bozularak faz geçişine uğrarlar. Faz geçişi 

sonunda karbon nanotüpün elekktronik yapısı ve optik özellikleri degişime 

uğrayacaktır. 
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Şekil 4.12. (6,0) Zigzag CNT (a) a=b=6.0 Ao ve (b) a=b=9.5 Ao için optimizasyon     

sonucu tüp yapıları  
 

(6,0) Zigzag CNT’nin basınç altında davranışını incelemek amacı ile hücre hacmi 

değiştirilerek basınç ve optimizasyon hesaplamaları yapılmıştır. Hacim değişimi 

hücre parametrelerindeki c= sabit a ve b birlikte değiştirilerek oluşturulmuştur.  

R

d 

    (a)

(b) 

R
d

S1 

S2 
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Her bir hacim değeri için enerji, stres basınç, enerji bant yapısı ve hal yoğunluğu 

hesaplamaları GGA-PW91 korelasyon fonksiyonu ve sözde potansiyel kullanılarak 

yapılmış ve elde edilen sonuçlar analiz edilmiştir. 

0

20

40

60

80

100

120

140

160

100 150 200 250 300 350 400

V (Ao)3

P(
G

Pa
)

Faz Geçiş Noktası

 
Şekil 4.13. (6,0) Zigzag CNT’ nin basınç hacim değişimi 

 

Bu çalışma göstermiştir ki, (6,0) Karbon Nanotüp , basınç altında yeniden 

yapılandırılabilir faz geçişi sergilenmektedir. Burada dış basınç uygulamasının 

yerine örgü parametresi küçültülerek tüpe basınç uygulanmıştır. Şekil 4.13 

incelendiğinde Pc= 16 GPa da bir faz geçişinin meydana geldiği görülmektedir. 

Tüpler bağlı durumda iken basıncın azalmasıyla faz geçişi oluşur ve tüpler bağımsız 

duruma geçmektedir. V-P değişimini iki farklı eğri sergilemektedir. Kritik bir Vc 

hacmin altındaki V-P değişimi tüplerin bağlı olduğu S1 durumuna karşılık gelirken 

Vc’nin üzerindeki hacimlerde tüpler artık birbirinden bağımsız S2 durumundadır.  

 

Bu durum şekil 4.14’de çizilen hacim toplam enerji değişiminde de kendisini 

göstermektedir. 
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Şekil 4.14. (6,0) Zigzag CNT’ nin enerji hacim değişimi 
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Şekil  4.15. (6,0) Zigzag CNT’ nin tüp çapı ve tüp mesafesinin hacimle beraber 

incelenmesi  
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Diğer taraftan tüp çapı ve tüpler arası mesafesi hacme bağlı değişimleri 

incelendiğinde basınç altında oluşan faz geçişi açık olarak kendini göstermektedir. 

Şekil 4.15 incelendiğinde 100 A0 <V <200 A0 aralığında hacim değişiminde  (d)  

tüpler arasındaki mesafe çizgisi sabit  bir eğri  olarak görülmektedir. Hacim artarken 

tüpler arası mesafe (d)’nin değişmemesi bize tüplerin birbirleri ile bağ yaptığını 

gösterir.210 (A0)3 sonra hacim ve tüpler arasındaki mesafe belirgin olarak 

artmaktadır. Bu değişim tüpler arasındaki bağın koptuğunu ve artık tüplerin 

birbirleri ile bağ yapmadığını gösterir.  

 

Bu iki sonuç birleştirildiğinde açıkça 210 (A0)3 hacim değerinin altında tüpler 

birbirleriyle sıkı bir etkileşim içinde olduğu ve kristal yapı oluştururken 210 (A0)3’ 

un üstündeki hacimlerde bağımsız hale geçtiği söylenebilir.      

 

Çizelge 4.6. (6,0) Zigzag CNT’nin geometrik parametrelerinin basınç altında 
değişim 

c(A0) a=b(A0) enerji(eV) 
stress 

pressure(GPa) 
çap R (A0) 

Bag 

mesafesi 

h (A0) 

4,23 6 -3714,61885 134,3504 4,53 1,466 

4,23 6,5 -3730,43125 48,8228 4,951 1,549 

4,23 7 -3737,5845 12,4057 5,454 1,541 

4,23 7,1 -3735,8502 16,7127 4,683 2,417 

4,23 7,15 -3736,18226 14,9578 4,682 2,468 

4,23 7,2 -3736,49108 13,3015 4,69 2,51 

4,23 7,25 -3736,74503 12,0371 4,682 2,575 

4,23 7,5 -3737,67955 6,2323 4,735 2,772 

4,23 8 -3738,40758 1,5745 4,773 3,227 

4,23 8,5 -3738,45372 0,4994 4,833 3,673 

4,23 9 -3738,50567 0,4675 4,638 4,363 

4,23 9,5 -3738,48133 0,2824 4,825 4,678 
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4. 6. Karbon Nanotüp’ün Sensör Özellikleri 

 

CNT’nin sensör özelliklerini ortaya koymanın en temel yollarından bir tanesi 

yabancı atomlarla tüpün etkileşerek elektriksel özelliklerindeki değişimleri ortaya 

çıkarmaktır. Böyle bir incelemede yabancı atom oranları için tüple etkileşme 

şekillenimlerinin etkisinin belirlenmesi oldukça önemlidir. Bu amaçla % 25 

Hidrojen adsorblamış CNT için üç farklı hidrojen şekillenimi oluşturulmuş ve 

geometrik optimizasyonlar gerçekleştirilmiştir. Optimizasyon sonucunda elde edilen 

geometriler şekil 4.16’ de verilmektedir. 

 

 
            (a) N1 E=-3833,24 eV        (b) N2 E=-3836,50 eV      

 
                          (c) N3 E=-3837,24 eV 

Şekil 4.16. (6,0) Zigzag CNT’ ye üç farklı Hidrojen şekillenimi 
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Şekil 4.17. (6,0) Zigzag CNT’ ye altı tane Hidrojenin faklı olasılıklarda bağlanması 

ile oluşan bant yapısı 
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Şekil 4.18. (6,0) Zigzag CNT’ ye altı tane Hidrojenin faklı olasılıklarda bağlanması 

ile oluşan durum yoğunluğu 
 
Hesaplamalar seçilen üç faklı N1, N2 ve N3 şekillenimleri için ulaşılan geometrik 

yapıların ve toplam enerjilerin birbirinden oldukça faklı olduğunu göstermektedir. 
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N1, N2 ve N3 şekillenimi için yapılan enerji bant yapısı ve elektron durum 

yoğunluğu hesaplamaları şekil 4.17 ve 4.18 da kıyas yapmak amacıyla üst üste 

çizilmiştir. Bu grafikler incelendiğinde toplam enerji ve geometrik yapıdaki 

değişimin paralel olarak enerji bant yapısı ve elektron durum yoğunluğu dağılımları 

da değişmektedir. Gerçek bir sistemde bu durumların hepsi bir arada ortaya 

çıkabileceğinden sistemin enerji bant yapısı ve elektron durum yoğunluğu dağılımı 

bu şekillenimlerden elde edilen dağılımın ortalaması olarak hesaplanabilir. 

 

 (6,0) Zigzag CNT’nin hidrojen adsorbsiyon oranına bağlı olarak elektriksel ve 

yapısal özelliklerindeki değişimi görmek amacı ile farklı Hidrojen oranları 0, 1/24, 

2/24, 4/24, 6/24, 8/24, 9/24, 10/24, 11/24, 12/24, 16/24 ve 24/24 için geometrik 

optimizsyonlar yapılarak incelemesinden enerji bant yapısı ve elektron durum 

yoğunluğu hesaplamaları yapılmıştır. Hesaplamalar sonucunda elde edilen 

geometrik yapıları N= 0, 6/24, 24/24 için şekil 4.19 de verilmektedir. 

 

 
Şekil 4.19. (6,0) Zigzag CNT’nin (a) N=0, (b) N=6/24 ve (c) N=24/24 hidrojenli 

durumlarının x-y düzlemindeki gösterimi 

 (a)   (b) 

   (c) 
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Şekil 4.20. (6,0) Zigzag CNT’ye 0, 6, 24 tane hidrojenin bağlanmasıyla değişen bant 

yapıları 
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Şekil 4.21. (6,0) Zigzag CNT’ye 0, 6, 24 tane hidrojenin bağlanmasıyla değişen 

durum yoğunluğu 
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Hidrojen adsorbsiyonu ile CNT’nin elektriksel özelliklerindeki değişimleri görmek 

amacıyla ulaşılan bu geometriler için enerji bant yapısı ve elektron durum 

yoğunlukları şekil 4.20 ve 4.21’ de çizilmiştir. Elde edilen bu şekiller incelendiğinde 

iletken (6,0) zigzag CNT’nin hidrojen adsorpladıkça yarı iletken bir yapıya 

dönüştüğü görülmektedir.  

 

Farklı Hidrojen adsorblama olayları için yapılan enerji bant hesaplamalarından 

tespit edilen yasak enerji aralığı değerlerinin hidrojen sayısına karşı değişimi şekil 

4.22 de verilmektedir. Bu grafikdeki eğrilerden düz çizgi olanı farklı şekillenimler 

için yapılan hesaplamalardan minimum enerjili olanları için elde edilen Eg’lerin 

değişimini kesikli çizgi ise ortalama Eg’lerin değişimini göstermektedir. Her iki 

değişim Hidrojen adsorbsiyonu ile iletkenden yarı iletkene doğru bir değişime işaret 

etmektedir. 
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Şekil 4.22. (6,0) Zigzag CNT yasak enerji aralıkları 
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4. 7. (6,0) Zigzag CNT’ nin DNA Baz Molekülleri ile Etkileşimi 

 

DNA  baz molekülleri ile CNT’nin etkileşimini belirlemek amacı ile Adenin, Timin, 

Guanin ve Sitozin molekülleri ve CNT kenar uzunlukları a=b=22 A0 ve c=4,23 A0 

olan bir hücre içerisine yerleştirilmiş ve her molekülün iki farklı şekillenimi için 

geometrik optimizasyonlar yapılmıştır. Yapılan optimizasyonlar sonucunda ulaşılan 

geometrik yapılar şekil 4.23 de gösterilmektedir. Optimizasyonlar tüp ile moleküller 

arasında belirgin bir bağın oluşumunu göstermektedir. Bununla birlikte yapılan 

hesaplamalar tüp ile moleküller arasında -2 eV civarında bir bağlanma enerjisinin 

varlığını göstermektedir. Çizelge 4.7’ de DNA baz moleküllerinin iki farklı ucu ile 

etkileşen CNT için  

 

Ebağ = E(M +CNT) – (E (M) + E (CNT))  

 

Yukarıdaki eşitlik kullanılarak elde edilen etkileşme enerjileri çizelge 4.7 de 

belirtilmiştir. Çizelge 4.7’ deki sonuçlar seçilen molekül yönelimleri için etkileşme 

enerjilerinin yaklaşık eşit olduğunu ancak DNA baz molekülleri için farklı olduğunu 

göstermektedir. CNT ile DNA baz moleküllerinin etkileşmeleri derecelendirilmek 

istenirse etkileşmeleri Adenin, Thymine, Guanin ve Cytosine diye sıralamak 

mümkündür. 

 

Çizelge 4.7. (6,0) Zigzag CNT ve DNA baz moleküllerin enerjileri  

 Molekül 

M+CNT  

H ucundan 

M+CNT  

N ucundan EH EN 

Thymine -2298.80 -6039.25 ‐ -2.04 ‐ 

Cytosine -1960.42 -5700.61 -5700.77 -1.77 -1.94 

Adenin -2220.44 -5960.88 -5960.97 -2.11 -2.11 

Guanin -2661.22 -6401.32 -6401.57 -1.93 -1.93 
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Diğer taraftan bu optimizasyonlar için yasak enerji bant hesaplamalarının sonuçları 

elektriksel özelliklerdeki değişimleri görmek amacı ile CNT+A (şekil 4.24), CNT+T 

(şekil 4.26), CNT+G (şekil 4.28), CNT+C (şekil 4.30) de çizilmiştir. Bu enerji bant 

grafikleri incelendiğinde tüpün enerji bant yapısının Adenin, Thymine, Guanin ve 

Cytosine ile etkileştiğinde değiştiği görülmektedir. Bu sonuçlar CNT baz 

molekülleri etkileştiğinde elektriksel özelliklerden çıkan bir sinyal değişimi 

sergileyeceğine işaret etmektedir.  

 

 

 
 
Şekil 4.23. (6,0) Zigzag CNT’ nin (a) Adenin (b) Timin (c) Guanin  ve (d) Sitozin 

ile etkileşiminin gösterimi 
 

  (a) 

  (b) 
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Şekil 4.23. Devam (6,0) Zigzag CNT’ nin (a) Adenin (b) Timin (c) Guanin  ve (d) 

Sitozin ile etkileşiminin gösterimi 
 

Karbon nanotüp ile DNA baz moleküllerinin elektron durum yoğunluğu CNT+A 

(şekil 4.25), CNT+T (şekil 4.27), CNT+G (şekil 4.29), CNT+C (şekil 4.31) 

verilmiştir. Elektron durum yoğunluğu grafikleri incelendiğinde valans bandında ve 

iletimde bandında değişimler olduğunu gözledik. Bu CNT ile DNA baz 

moleküllerinin elektronları arasında etkileşim olduğunu göstermektedir. 

  (c) 

  (d) 
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Şekil 4.24. CNT ile Adenin baz molekülünün etkileşiminin bant yapısı 
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Şekil 4.25. CNT ile Adenin baz molekülünün etkileşiminin durum yoğunluğu 
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Şekil 4.26. CNT ile Timin baz molekülünün etkileşiminin bant yapısı 
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Şekil 4.27. CNT ile Timin baz molekülünün etkileşiminin durum yoğunluğu 
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Şekil 4.28. CNT ile Guanin baz molekülünün etkileşiminin bant yapısı 
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Şekil 4.29. CNT ile Guanin baz molekülünün etkileşiminin durum yoğunluğu 
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Şekil 4.30. CNT ile Sitozin baz molekülünün etkileşiminin bant yapısı 
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Şekil 4.31. CNT ile Sitozin baz molekülünün etkileşiminin durum yoğunluğu 
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5. SONUÇ VE ÖNERİLER 

 

Yaşamla ilgili tüm bilgi DNA’dadır. Bu bilgi farklı şekillerde proteinler başta olmak 

üzere çeşitli biyolojik moleküllere dönüştürülmekte ve bu çok sayıda farklı ve özel 

fonksiyonları olan biyolojik moleküller de yaşamla ilgili birçok fonksiyonu yerine 

getirmektedir. DNA da zamanla gelebilecek değişiklikler (mutasyon), yanlış ürün 

(biyolojik molekül) üretimi nedeniyle biyolojik fonksiyonların bozulmasına ve 

dolayısıyla çeşitli ve çok önemli hastalıklara yol açabilir. Genetik değişikliklerin ve 

oluşan biyolojik moleküllerin izlenmesi ile oluşan veya oluşacak hastalıkların 

izlenmesi, erken tanı ve hastalıkların başlangıçta müdahale ile etkin tedavisinde çok 

önemlidir. Bu analizlerin doğru ve hızlı olarak yapılması birçok bilinmeyenin de 

çözümü demektir ki bu hastalıktan korunmayı hem de doğru tedaviyi sağlar. 

Biyolojik moleküllerin tanısında kullanılabilecek en duyarlı ve spesifik yaklaşım, 

tanıyıcı olarak bu DNA moleküllerin eşleniklerinin kullanıldığı bioçipler, 

biosensörler sistemlerinin uygulanmasıdır. 

 

Genetik bozukluklara dayanan hastalıkların tedavisinde en doğru çözümlerden biri 

de eksik veya yanlış çalışan genetik bilginin düzeltilmesidir, bunun için özellikle 

son yıllarda uygulanmaya başlanan gen terapisinin geleceğin en önemli tedavi 

yöntemi olacağı düşünülmektedir. Genetik bilginin (DNA yapılarının) doğru olarak 

tanımı, saf olarak üretimi ve doğru olarak aktarılması gerekir. Nano-bioteknoloji 

alanında Türkiye, sağlık uygulamaları başta olmak üzere uluslararası düzeyde 

biyolojik moleküllerin (DNA vb.) ölçümüne olanak verecek, nanoteknoloji 

yeteneklerini kullanan, hızlı, çok sayıda örneği aynı anda değerlendiren, çok düşük 

konsantrasyonlarda ölçüme olanak veren sistemlerin geliştirilmesini sağlamalıdır. 

 

Nonobiyoteknoloji alanında Türkiye'nin başlıca hedefleri; Sağlık alanında hızlı, 

yüksek kapasiteli ve hassas protein ve DNA tanı sistemlerinin nanoteknoloji 

kullanılarak geliştirilmesi, biyotekneloji ve gen teknolojisinin geliştirilerek yeni ilaç 

etken maddelerinin tanımlanmasında kullanılmak üzere hızlı tarama yöntemlerinin 

nanoteknoloji kullanılarak geliştirilmesidir. 
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DNA baz molekülleri ile CNT etkileşimleri sonucunda elde edilen enerji bant ve 

elektron durum yoğunluğu grafikleri sistemin elektriksel özelliklerinin izole CNT’ 

ye ve baz moleküllerine göre değiştiğini göstermektedir. 

 

Bu tez kapsamında (6,0) Zigzag CNT’nin sensör özelliğini ortaya çıkarmak amacı 

ile yapılan hidrojen adsorbsiyon ve DNA baz molekülleri ile etkileşme 

hesaplamaları CNT’ nin elektriksel özelliklerinin yabancı atom ve moleküllerle 

etkileştiğinde belirgin bir değişime uğradığını göstermektedir. İzole halde iletken 

yapıda atom (6,0) CNT hidrojen adsorbladıkça yarı iletken bir yapıya 

dönüşmektedir.  

 

Bu sonuç (6,0) Zigzag CNT temelli bir dedektörün yabancı atom ve moleküllerle 

etkileştiğinde belirgin bir sinyal değişimi ortaya çıkaracağına işaret etmektedir. 
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