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 Abstract: Tek Duvarlı Karbon Nanoteüplerin (TDKNT) günümüz teknolojisinde hedeflenen ve/veya 
kullanımda olan hidrojen depolama, strain sensör, biyo-sensör ve uzay araştırmaları vb. bir dizi 
kullanım alanı mevcuttur[1]. Ultra uzun TDKNT’lerin elektriksel özellikleri farklı deneysel gruplar 
tarafından çalışılmış olup karbon nanotüplerin hafif, yüksek mukavemetli kullanımlarına ek olarak, 
yeni uzun metalik karbon nanotüplerin nano-ölçekli elektromekanik sistemlerde kullanılması 
hedeflenmektedir[3-6].  
Nanoyapılı malzemelerin özellikle karbon nanotüplerin simülasyonlarına başarıyla uygulanan Paralel 
N-Mertebe Sıkı-Bağ Moleküler Dinamik Simülasyon Yöntemi [7-8] çalışmamızda kullanılmış olup, 
çalışmada öncelikle seçilen farklı kiraliteye sahip zigzag TDKNT’lerin ortalama enerjilerinin katman 
sayısına göre değişimine bakılmış, ardından TDKNT’lerin boyunun enerji bant aralığına etkisi 300K 
sıcaklık değerinde incelenmiştir. Çalışma sonucunda, seçilen zigzag TDKNT’lerin enerji band 
aralığının kiraliteye nasıl bağlı olduklarına dair bir çıkarım yapılmıştır.  
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[3] Özdoğan, C., et. al., Comp. Phys. Commun., 148: 188-205 (2002); Dereli G., Özdoğan C., Phys. Rev. B, 67: 0354415 
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