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Atomistik malzeme tasanmi,
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malzemeleri, Ilk prensiplere
dayal hesaplamalar,
Elektronik yapi teorisi
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KUANTUM BENZERLIGINE DAYALI

NANOMALZEME TASARIM

Bu projede kuantum benzerligi kavramina
dayall olarak bir hesaplamali  tasarim
metodolojisi  gelistiriimis ve  nanokristal,
nanocalasim ve nanobilesiklere uygulanmistir.
ilk olarak, atomistk malzeme tasariminda
kullanilan enerji farklan ve kuantum benzerlik
Slcutleri arasinda bir baglant kurulmustur. Bir
sistemin atomlarinin uygun bir veritabaninda
icerilen sistemlerin atomlarina olan

Qﬁﬁﬂ HEDEFLENEN CIKTILAR

METODOLOJISI

benzerliklerine dayall olarak o sistemin toplam
enerjisinin - hesaplanilmasini  saglayan  bir
yontem gelistirilmistir. BOyUklUge, sekle ve
komposizyona bagimli nanokristal enerjetigi
arastinlmistir, Hedeflenen &zelliklerde olan
nancokristal, nanocalasim ve nanobilesiklerin
tasariminda  benzerlik-  tabanh  enerji
farklarinin kullanilabilecegi gsterilmistir,

+ Bir sistemin atomlarinin uygun bir veritabaninda igerilen sistemlerin atomlarina olan

benzerliklerine dayal olarak o sistemin toplam enerjisinin hesaplaniimasini saglayan bir ydntem

gelistirilimesi

¢ C, Si, Pd, Pt nanokristallerinin, Pt- Pd nanoalasimlarinin ve Pt-C nanabilesiklerinin blyklige,

sekile ve kompozisyona bagimli enerjetigi icin,

veritabani hazirlanmasi

ilk-prensip hesaplamalar vasitasi ile, bir

¢ Hedeflenen 6zelliklerde olan nanomalzeme tasariminda benzerlik-tabanl enerji farklarinin

kullaniimasi

) AMACLAR

s Kuantum benzerligi kavramina dayali olarak bir hesaplamali tasarim metodolojisi gelistirilmesi
» Atomistik malzeme tasariminda kullanilan enerji farklari ile kuantum benzerlik dlcitleri

arasindaki baglantinin kesfedilmesi

¢ C, 5i, Pd, Pt nanokristallerinin, Pt-Pd nanoalasimlaninin ve Pt-C nanabilesiklerinin blylklige,
sekle ve komposizyona bagiml enerjetiginin arastinimasi

» Hedeflenen 6zelliklere sahip olan nanomalzeme tasarimi icin benzerlik- tabanli enerji
farklarinin nasil kullanilabileceginin ortaya konulmasi
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Size-Shape Parameter g vs. Nanocrystal Size for Various Nanocrystal Shapes
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