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Ozet: Bu calismada WIEN2k bilgisayar programi kullanilarak ideal ve biikiilmiis grafenin elektron
yogunlugu, durum yogunlugu ve band yapisi elde edilmistir. Burada ideal ve biikiilmiis grafenin 2x2x1,
2x3x1 ve 3x2x1 boyutlart calistlmistir. Her bir nanoserit igin 100, 200, 300 ve 500 k noktasi
kullanilmustir. Elektronik durum yogunlugu ve band yapilari, kristalin yariiletken 6zellik sergiledigini
gostermektedir. Yariiletken 6zellik gosteren ideal ve ideal olmayan kristallerin yasak band araligi, ideale
gore ideal olmayan (biikiilmiis) kristalde daha biiyiiktiir. ideal grafende gdzlenen sifira ok yakin yasak
band araligi malzemenin metal &zelligine yatkinligini ortaya koymaktadir. Ancak, genel anlamda,
yariiletken 6zelliginin dikkat ¢ektigini gérdiigiimiiz biikiilmiis grafenin yasak band araligi yaklasik 0.7-
1.9 eV araliginda deger almustir.

Anahtar kelimeler: Biikiilmiis grafen, WIEN2K, elektronik 6zellikler

Electronic Properties of Buckled Graphene

Abstract: In this study, the electron density, state density and band structure of the ideal and buckled
graphenes have been obtained via WIEN2k software. This study involves 2x2x1, 2x3x1 and 3x2x1
dimensions of ideal and buckled graphenes. For each nanoribbon 100, 200, 300 and 500 k points have
been used. Electronic state density and band structures demonstrate the fact that the crystal displays
semiconductive properties. The forbidden band gap of ideal and non-ideal crystals displaying
semiconductive behaviors is bigger in non-ideal (buckled) crystal than the ideal one. The forbidden band
gap observed in ideal grapheme which is quite close to zero value proves the tendency of the material
towards the metal properties. However, in general terms the forbidden band gap of buckled graphene
which is distinctive with its semiconductive behavior is approximately between 0.7 and 1.9 eV.

Key words: Buckled graphene, WIEN2K, electronical properties
1. Giris

Karbon atomlarindan olusan Grafen, iki boyutlu bir malzeme olup, mekanik, elektrik,
termal ve optik Ozellikleri agisindan sira dis1 6zelliklere sahiptir. Karbon (C), atom
numarast 6 olan periyodik cetvelin 4A gurubunun ilk sirasinda bulunan ametal
elementtir. Elektron dizilimi 1s°2s°2p?dir. Grafen karbonun bal petegi 6rgiilii iki boyutlu
yapisina sahiptir. Kesfedildigi tarihten bu yana arastirmacilar tarafindan incelenmeye
devam etmektedir [1-4].Arastirmacilar grafen {izerine yaptiklari caligmalarda kararli bir
yap1 elde etmek i¢in ilgilenmislerdir. Termal dalgalanmalarin yapida sapmalara neden
oldugunu gostermislerdir [5]. Yapilan teorik ¢aligmalarda burkulma ve dalgalanmalar
kristal yapinin kararligin1 bozdugu tespit edilmistir [6].

Bu ¢alismada, WIEN2k bilgisayar programi kullanilarak biikiilmiis grafenin elektronik
ozellikleri teorik olarak incelenmistir. Ideal ve biikiilmiis grafenin elektronik
Ozelliklerini incelemek i¢in elektron yogunlugu, durum yogunlugu ve band yapisi
bulunmustur.
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2. Materyal ve Metot

Bu ¢alismada ideal ve biikiilmiis grafenin elektron yiik yogunlugu, durum yogunlugu ve
band yap1 hesaplamalari yogunluk fonksiyonel teoriye dayali WIEN2k simiilasyon
programi ile gergeklestirilmistir [7-9]. Degis tokus korelasyon potansiyel enerji
fonksiyonu i¢in genellestirilmis gradyant yaklasimi kullanilmistir [10]. Calismamizda
RurKmaxparametresi 7 secilmistir. Ryt parametresi birim hiicredeki en kiiglik atomun
yarigapidir. Kyaxparametresi ise en biiylik K vektoriiniin biiytkligidir. WIEN2k
programinin giris verisi olarak 100, 200, 300 ve 500 k noktast girilmistir.
Hesaplamalarda kullanilan Brillouin bélgesinde k, X k,, X k,ag1 tim bilesikler igin
4 X 4 x 4 tir. Cekirdek durumlardan valans durumlar1 ayirmak igin kesilim enerjisi -6
Ry secilmistir. iki boyutlu kristal yapilar1 olusturmak icin hegzagonal kristal drgiiye
sahip164 P-3m1 uzay grubu kullamlmustir. Ideal grafen yapilarina iliskin orgii
parametreleri literatiirde yer alan ¢alismadan alimmustir [11].I1deal ve biikiilmiis grafene
ait yapisal parametreler Tablo 1 de verilmistir. Ideal grafenin ve biikiilmiis grafenin
2x2x1, 2x3x1 ve 3x2x1 iki boyutlu yapilart Sekil 1 ve Sekil 2°de gosterilmektedir.

Tablo 1. ideal grafen ve biikiilmiis grafene ait yapisal parametreler

Grafen Ideal Grafen Biikiilmiis Grafen
Uzay Grubu P-3m1l P-3ml
a(A) 2.516 2.516
b (A) 2.516 2.516
c(A) 4.978 4.978
Atomlarin Konumlari
C 1/3, 2/3, 1/2 1/3,2/3, 0.5419
C 2/3,1/3,1/2 2/3, 1/3, 0.4581
Bag Uzunluklari

C-C(A) 1.4203 1.5113
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Sekil 1. ideal grafen’in iki boyutlu kristal yapilari (a) 2x2x1, (b) 2x3x1 ve (c) 3x2x1
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Sekil 2.Biikiilmiisgrafen’in iki boyutlu kristal yapilari (a) 2x2x1, (b) 2x3x1 ve (c) 3x2x1
3. Bulgular

Ideal ve biikiilmiis grafenin elektronik 6zelliklerini incelemek igin 100, 200, 300 ve 500
k noktalarinda band yapilari, durum yogunluklari ve elektron yiikk yogunlugu
hesaplamalar1 yapilmistir. Ideal ve biikiilmiis grafen icin teorik hesaplamalardan elde
edilen verilere gore band yapisinda iki boyutlu malzemelerin karakteristik 6zelligi olan
Dirac konisi gozlenmistir (Sekil 3). Valans bandinin maksimumu ve iletkenlik bandinin
minumum noktalar1 K yiiksek simetri noktasinda ¢akisarak Dirac konisini
olusturmaktadir. 100, 200, 300 ve 500 k noktasi i¢in Fermi enerjisi 0.145 eV olarak
hesaplanmistir. Grafen’in2x2x1 siiper hiicresi i¢in k sayilarinin artis1 band yapisini
degistirmedigi gozlenmistir. Durum yogunlugu grafiklerinde yasak band araligi
gozlenmistir (Sekil 4). 100, 200, 300 ve 500 k noktasi i¢in durum yogunlugu
hesaplamalarindan elde edilen yasak band aralig1 enerjileri sirasiyla 0.71, 0. 79, 0.76 ve
0.16 eV’tur. Elektron yiikk yogunlugu hesaplamalari atomlar arasi etkilesmeyi ve
kimyasal baglanma tiirlerini tanimlamak i¢in kullanilan yaygin ydntemlerden biridir.
Ideal ve biikiilmiis grafene ait 3 boyutlu elektron yiik yogunlugu egrilerine gore karbon-
karbon arasi etkilesmeyi temsil eden elektron yiik yogunlugu egrileri kiiresellikten
uzaklagmistir (Sekil 5).
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Sekil 3.2x2x1 siiper hiicre i¢in band yap1 grafikleri (a) ideal grafen ve (b) biikiilmis grafen
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Sekil 4.2x2x1 siiper hiicre i¢in durum yogunlugu grafikleri (a) ideal grafen ve (b) biikiilmiig grafen
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Sekil 5. Elektron yiik yogunlugu grafikleri (a) ideal grafen ve (b) biikiilmiis grafen

Grafen’in 2x3x1 siiper hiicresi i¢in 100, 200, 300 ve 500 k noktalarinda band yapi
hesaplamalar1 sonucu yapida kararsizlik olustugu gozlenmistir (Sekil 6). Ideal ve
biikiilmiis grafen i¢in valans bandinin maksimum noktast ve iletkenlik bandinin
minimum noktas: yiiksek simetri noktalar1 olan I" ve X arasindadir. Ideal ve biikiilmiis
grafen i¢in 100, 200, 300 ve 500 k noktalarinda hesaplanan yasak band enerjisi sirasiyla
0.27 eV ve 0.20 eV’tur. Teorik hesaplamalardan elde edilen verilere gore durum
yogunlugu grafigi cizildiginde yasak band araliklari agik¢a goriilmektedir (Sekil 7).
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Ayrica biikiilmiis grafen malzemelerinde iletkenlik bandi iki band olarak boliinmektedir.
Bunun nedeninin ideal grafenin yapisindaki bozulmadan kaynakladig: diisiinilmektedir.
2x3x1 stiper hiicresi i¢in farkli k noktalarinda yapilan band yap1 ve durum yogunlugu
hesaplamalarinda bir farklilik gézlenmemistir.
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Sekil 6. 2x3x1 siiper hiicre i¢in band yap1 grafikleri (a) ideal grafen ve (b) biikiilmis grafen
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Sekil 7. 2x3x1 siiper hiicre i¢in durum yogunlugu grafikleri (a) ideal grafen ve (b) biikiilmiis grafen

Grafen’in3x2x1 siiper hiicresi i¢in 100, 200, 300 ve 500 k noktalarinda band yap1
hesaplamalar1 sonucu malzemelerin yariiletken 6zellik sergiledigi gozlenmistir (Sekil
8). Ideal ve biikiilmiis grafen icin valans bandmin maksimum noktas1 ve iletkenlik
bandinin minimum noktas1 yiiksek simetri noktalar1 olan R ve I arasindadir. ideal ve
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biikiilmiis grafen i¢cin 100, 200, 300 ve 500 k noktalarinda hesaplanan yasak band
enerjisi sirastyla 1.94 eV ve 1.47 eV tur. Durum yogunlugu grafiklerinde yasak band
araliklar1 agik¢a goriilmektedir (Sekil 9). Ayrica biikiilmiis grafen malzemelerinde
iletkenlik bandi iki band olarak boliindiigii goriilmektedir. Bunun nedeninin ideal
grafenin yapisindaki bozulmadan kaynakladigi diistiniilmektedir. Grafen3x2x1 siiper
hiicresi i¢in farkli k noktalarinda yapilan band yapt ve durum yogunlugu
hesaplamalarinda bir farklilik gozlenmemistir.

80— 7 80 3— 50
@) i X = X 0 32\ el LE yANED = X 10 I\ X X X
60 \— Va2 aY, 60 3 I\ | AN\ 60 —"\ = 60 —Y\ | AN
50 \ \|/ . 50 3 p 50 \|/ 50 \|/ X
40 - B —— a0 3 - B 7 S 40 o B = e 40 —~ ~
= ¥ S ~ QAN £
1:: V\XJ\//X n[r —VXJV\ 30 vxﬂf\//« 30 vx_\//v
2 20 20 20
10 10 3 10 10
00 Ep 00 3 Ep 00 Ep ;
5 ¥ 00 Ep
o 10 /\ //\ = u../\‘_ /\ o i R Nl /\ = 0 /\ /\
i 20 ,\/_Q 3 201 Ve - % 20 /\f‘/\‘ 2 20 ,‘f/-\
2 5 7 3 i \,f = G \,\,\/ T o \JM
Eose i/ M E owix XL g 0 SRR 5 50 1L R
60 IR 60 <3 A\ = 60 & N L 60 A S =
-8.0 -8.0 80 0
90 \_‘ \,__ 00 \ 90 \’_ \,_ 9.0
-100 -100 A -10.0 100 \__ \__
110 AV it Av 1o AV o AV
-120 A s 120 120 7 120
mod AN k| AN 1303 AN nod O N nod O s | AN
140 Al ] 0 dL > Z i / o NASAEN
A TAX Z M T I A TAX Z M T I 1% A TAX Z M T 140 A TAX Z M E I
80 80 20 80
(b) 70 3 70 fid
60 69 i 60
50 4. 50 3 50 3o 50 I~
40 X ) 50 e
4 30 N i
3 X 20 NN
10 10
i 00 E,
~{Ep
~ g o a0 /\f\_/\_
= A0 L 30 o, =,
- & % EAK
[ B L B g%
720 70
% I N N
9. £0 __/\/ <
100 100
7 4 1o 2 = I 1o
1203 i O I P AN\, 120 I <. N = N 120 W G o B 120 LN A "
Bod - -} 1303~ o B o} X , 7 HK>ZF\_|7 X 3 P Pad G X
o L =1 =a s 2 Wy 110 TN NI
X AX Z M I N TAX Z M I 1 A TAX Z M E 10 ) AX Z M T 1
Sekil 8. 3x2x1 siiper hiicre i¢in band yap1 grafikleri (a) ideal grafen ve (b) biikiilmiis grafen
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Sekil 9. 3x2x1 siiper hiicre i¢in durum yogunlugu grafikleri (a) ideal grafen ve (b) biikiilmiis grafen
4. Tartisma ve Sonug¢

Bu caligmada, ideal ve biikiilmiis 2x2x1, 2x3x1 ve 3x2x1 boyutlu grafen malzemenin
yapist WIEN2k programi kullanilarak incelenmistir. DFT hesaplamasin1 esas alan
programda PBE-GGA yaklasgimi kullanilmigtir.  Kristal yapilarin  elektronik
ozelliklerinin incelenmesi siirecinde, ideal ve biikiilmiis grafen yapilar i¢cin kullanilan
100, 200, 300 ve 500 k-noktasina gore caligsma siireleri agisindan biiyiik bir fark
dogmustur. Ideal grafen yapilar icin ¢alisma siiresinin ideal olmayan grafen yapiya gore
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cok daha kisa oldugu gozlenmistir. Ideal ve biikiilmiis grafen nanoseritlerin elektronik
Ozellikleri acisindan elektron yogunlugu hesaplamalari ve bagli olarak elektron
yogunlugu ¢izimlerinden de goriildiigii gibi, kristal yapi olusturulmasinda tutarlilik
gozlenmistir. Ayrica karbon atomlar1 arasindaki etkilesimin kovalent baglanma oldugu
tespit edilmistir. Elektronik durum yogunlugu ve band yapilari, kristalin yariiletken
ozellik sergiledigini gostermektedir. Yariiletken 6zellik gosteren ideal ve ideal olmayan
kristallerin yasak band araligi, ideale gore ideal olmayan (biikiilmiis) kristalde daha
biiyiiktiir. Ideal grafende gozlenen sifira ¢ok yakin yasak band aralig1 malzemenin metal
Ozelligine yatkinhigim1 ortaya koymaktadir. Ancak, genel anlamda, yariiletken
ozelliginin dikkat ¢ektigini gérdiiglimiiz biikiilmiis grafenin yasak band aralig1 yaklasik
0.7-1.9 eV arahiginda deger almustir. Ozellikle 2x2x1 siiper hiicre kullanilarak yapilan
band yap1 hesaplamalarinda iki boyutlu malzemelerin karakteristik 6zelligi olan Dirac
konisi gozlenmistir.
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