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Nano Olcek seviyesinde malzemelerin 0zellikleri
makroskopik olcekten tamamen farklidir.

Malzemenin buyutkligli nanometre boyutuna inince,
bircok Ozel ve yeni kimyasal ve fiziksel 6zellikler ortaya
cikmaktadir.

Bir nanometre icine yan yana ancak 2-3 atom dizilebilir.

Yaklasik 100-1000 atom bir araya gelerek nano
Olceklerde bir nesneyi olusturur.

Nano Olcekte ilgi alani elektron, atom veya molekuldur.
Atomik diunyanin temel yasasi ise Kuantum Mekanigidir.
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Nano Yapilarin Temsili Resimleri.

Tianshu Li, First Principle Simulations in Nano-science.
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» | Yapisal, Elektronik, Manyetik Ozellikler
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» Nanoteknoloji bilim agirlikh bir mthendislik dalidir.
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"Asagidan yukariya" (self-assembly) olan yaklasim;
malzemeler ve cihazlar kimypsal olarak monte
edilmis molekuler bilesenlerden yapilir.
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3. Gelisen bilgisayar kapgsiteleri: Modelleme
ve simulasyop~Hesaplamali Nanobilim.
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Different modeling and simulation methods address a range of time and size scales

Time

Microseconds

Manosaconds

Picosecands

Femtosecands

Bulk Scale

Mesascale Finite elements

Malecular
: Maoldcular structiirg

 Nanostructure

Quantum

Electronic structure
P Distance

1lnm lomm 100nm 1 mizran

Risto Nieminen, The role of modeling and simulation in nanoscience and —technology research

2007.
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Fiziksel dzelliklerin cogu kuantum mekanigi yasalarindan
bulunabilir.

"Ab Initio”; kelime manasi “baslangictan itibaren”

“Temel ilkeler” yontemleri; baska bir teoriden gelmezler.
Gereken tek bilgi atom numarasidir.

Kuantum Olcegi. En hassas simulasyon yontemleridir.

Genis Olcekli Hesaplama Yontemleri.
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» COzUm yok/karmasik.




Yontem

- Yogunluk Fonksfyonu Teorisi (YFT)

imyasi

Kuantum Monte Carlo

“Ab initio“ Molekiler Dinamigi (MD)

Siki Bag MD Yontemi (SBMD)

Ampirik MD (AMD)

» EN genis ve cok
kullanilan
yontemdir.




Yontem

Yogunluk Fonksiyonu Teorisi

: Kuantum Kimyasi

“Ab initio“ Molekiler Dinamigi (MD)

Siki Bag MD Yontemi (SBMD)

Ampirik MD (AMD)

» EnN genis ve cok
kullanilan
ydntemdir.

» Sonlu sistemler;
molekdl.




» EnN genis ve cok

Yontem

kullanilan
yontemdir.

Yogunluk Fonksiyonu Teorisi (YFT)

Kuantum Kimyasi

- Kuantum Monte Carlo

» nlu sistemler:
molekul.

» Istatistiksel

gfer Dinamigi (MD)

cok-cisim yontemi.

Siki Bag MD Yontemi (SBMD)

Ampirik MD (AMD)




Yontem

Yogunluk Fonksiyonu Teorisi (YFT)

Kuantum Kimyasi

Kuantum Monte Carlo

» EnN genis ve cok
kullanilan
yontemdir.

» Sonlu sistemler;
molekdl.

» |statistiksel

- “Ab initio" Molekiler Dinamigi (MD
%a{j MD Yo6ntemi D)

Ampirik MD (AMD)

coRxcisim yontemi.

» Kuantum Olcegi.




Yontem

Yogunluk Fonksiyonu Teorisi (YFT)

Kuantum Kimyasi

Kuantum Monte Carlo

“Ab initio“ Molekiler Dinamigi (MD)

- Siki Bag MD Ydntemi (SBMD)

» EnN genis ve cok
kullanilan
yontemdir.

» Sonlu sistemler;
molekdl.

» Istatistiksel
cok-cisim yontemi.

ANAmMpirik MD (AMD
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M. Atis et al. "Density Functional Study of Physical and Chemical Properties of Nano Size Boron
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“Structure and Energetic of B,, (n = 2 — 12) Clusters: Electronic Structure Calculations” Int J

Quantum Chem 2007, 107, 729.
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» SBMD. Karbon Nano
Tap.

» Sol: 10 x 10 = Metalik.
Sag: 17 x 0 = Yari
lletken.

G. Dereli et al. "Structural stability and energetics of single-walled carbon nanotubes under

uniaxial strain“ 2003, Phys. Rev. B 67, 035416.




» SBMD. Karbon Nano
Tap.

» Sol: 10 x 10 = Metalik.
Sag: 17 x 0 = Yari
lletken.

» Celikten 100 kat daha
gucli ve agirhigi celigin
agirhginin 6'da 1'i kadar.

eyl
st
Inlse \:{‘u

ey

1 g t._ :

G. Dereli et al. "Structural stability and energetics of single-walled carbon nanotubes under

uniaxial strain“ 2003, Phys. Rev. B 67, 035416.




o SBMD. Karbon Nano
Tap.

o Sol: 10 x 10 = Metalik.
Sag: 17 x 0 = Yari
lletken.

o Celikten 100 kat daha
gucli ve agirligi celigin
agirhginin 6'da 1'i kadar.

i
b

)
ll‘\

R

it {5
Iy a0V

o %23 germe.

G. Dereli et al. "Structural stability and energetics of single-walled carbon nanotubes under

uniaxial strain“ 2003, Phys. Rev. B 67, 035416.




10x1030023.wmv
Media File (video/x-ms-wmv)


o SBMD. Karbon Nano
Tap.

e Sol: 10 x 10 = Metalik.
Sag: 17 x 0 = Yari
lletken.

» Celikten 100 kat daha
guclt ve agirhigi celigin
agirhginin 6'da 1'i kadar.

el

s ey
e

s
s o

bt
L)
o X

o %23 germe.

» %38 bastirma.
G. Dereli et al. "Structural stability and energetics of single-walled carbon nanotubes under

uniaxial strain“ 2003, Phys. Rev. B 67, 035416.




10x10300-8.wmv
Media File (video/x-ms-wmv)


.‘" ]

\37) CaNKava UNIVERSITY

Simulasyon IV

time 2

» AMD. lyon-yiizey.

&

.
-
-
|™
L]
L]
L]
-
L]
-
L]

0
1]
H
1
2
3

"3

4

SSbLlbbihi

¥EEpugy

Sy b B

39873

% (-20 - 20) y (-20 - 20) Z (-5 - 5)

M. Atis et al. "Surface modification by 1 keV ion impact: molecular dynamics study of an
ArT — Ni(100) collision system” Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 2008, 16 035003 .

"Parallelization of a molecular dynamics simulation of an ion-surface collision system: Ar-Ni(100)”

Int. J. Mod. Phys. C 2005, 16, 969.

BSW2013, Nanoteknoloji ve Bilgisayar Modellemeleri May 16, 2013 — p. 16/16




CoaNKava UNIVERSITY

time 2

» AMD. lyon-yiizey.

.
-
-
|-
L]
L]
L]
-
L]
-
L]

0
1]
1
18
25
3.1
"3
4

SELLik0LAG

me .
E?m e Sy

s Art — Ni(100) garpisma
sistemi.

Pah

iy

% (-20 - 20) y (-20 - 20) Z (-5 - 5)

M. Atis et al. "Surface modification by 1 keV ion impact: molecular dynamics study of an
ArT — Ni(100) collision system” Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 2008, 16 035003 .

"Parallelization of a molecular dynamics simulation of an ion-surface collision system: Ar-Ni(100)”

Int. J. Mod. Phys. C 2005, 16, 969.

BSW2013, Nanoteknoloji ve Bilgisayar Modellemeleri May 16, 2013 — p. 16/16




CoaNKava UNIVERSITY

time 2

=1
|

» AMD. lyon-yiizey.

.
-
-
|-
L]
L]
L]
-
L]
-
L]

0
1]
1
1
2!
3

"3

4

mn
n
L

SSbLitbiih
.é_

me,

s Art — Ni(100) garpisma
sistemi.

B

R g i b By
dved

» 1 keV enerjili Ar iyonu

% (-20 - 20) y (-20 - 20) Z (-5 - 5)

M. Atis et al. "Surface modification by 1 keV ion impact: molecular dynamics study of an
ArT — Ni(100) collision system” Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 2008, 16 035003 .

"Parallelization of a molecular dynamics simulation of an ion-surface collision system: Ar-Ni(100)”

Int. J. Mod. Phys. C 2005, 16, 969.

BSW2013, Nanoteknoloji ve Bilgisayar Modellemeleri May 16, 2013 — p. 16/16




(o
N/

Simulasyon IV

CoaNKava UNIVERSITY

time 2

.

L
|

L]

L ]

L]

L]

»

.

a )

» AMD. lyon-ylzey.

s Art — Ni(100) garpisma
sistemi.

» 1 keV enerjili Ar iyonu

» Kopartma miktari
(sputtering yield); 3.2

X (-20 - 20) y (-20- 20) z (-5 - 5)

M. Atis et al. "Surface modification by 1 keV ion impact: molecular dynamics study of an
ArT — Ni(100) collision system” Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 2008, 16 035003 .

"Parallelization of a molecular dynamics simulation of an ion-surface collision system: Ar-Ni(100)”

Int. J. Mod. Phvs. C 2005. 16. 969. BSW2013, Nanoteknoloji ve Bilgisayar Modellemeleri May 16, 2013 — p. 16/16




Ar-Ni-small.wmv
Media File (video/x-ms-wmv)


Dlnledlélnl s Art — Ni(100) arpisma
|(;|n sistemi.

o 1 keV enerijili Ar iyonu

te§e kku r » Kopartma miktari
Ed erim (sputtering yield); 3.2

o .
M. Atis et al. "Surface modification by 1 keV ion impact: molecular dynamics study of an

ArT — Ni(100) collision system” Modelling Simul. Mater. Sci. Eng. 2008, 16 035003 .

"Parallelization of a molecular dynamics simulation of an ion-surface collision system: Ar-Ni(100)”
Int. J. Mod. Phys. C 2005, 16, 969.




	Nanobilim/teknoloji I
	Nanobilim/teknoloji I
	Nanobilim/teknoloji I
	Nanobilim/teknoloji I
	Nanobilim/teknoloji I
	Nanobilim/teknoloji I

	Nanobilim/teknoloji II
	Nanobilim/teknoloji III
	Nanobilim/teknoloji III
	Nanobilim/teknoloji III
	Nanobilim/teknoloji III
	Nanobilim/teknoloji III
	Nanobilim/teknoloji III

	Nanobilim/teknoloji IV
	Nanobilim/teknoloji IV
	Nanobilim/teknoloji IV
	Nanobilim/teknoloji IV
	Nanobilim/teknoloji IV
	Nanobilim/teknoloji IV
	Nanobilim/teknoloji IV
	Nanobilim/teknoloji IV

	Nanobilim/teknoloji V
	Nanobilim/teknoloji V
	Nanobilim/teknoloji V
	Nanobilim/teknoloji V
	Nanobilim/teknoloji V
	Nanobilim/teknoloji V
	Nanobilim/teknoloji V

	Nanobilim/teknoloji VI
	Nanobilim/teknoloji VI
	Nanobilim/teknoloji VI

	Modelleme I
	Modelleme II 
	Modelleme II 
	Modelleme II 
	Modelleme II 
	Modelleme II 

	Y"ontemler I
	Y"ontemler I
	Y"ontemler I
	Y"ontemler I
	Y"ontemler I
	Y"ontemler I

	Y"ontemler II
	Y"ontemler II
	Y"ontemler II
	Y"ontemler II
	Y"ontemler II

	Sim"ulasyon I
	Sim"ulasyon I
	Sim"ulasyon I
	Sim"ulasyon I
	Sim"ulasyon I

	Chip Design
	Chip Design
	Chip Design
	Chip Design

	Sim"ulasyon II
	Sim"ulasyon II
	Sim"ulasyon II
	Sim"ulasyon II

	Sim"ulasyon III
	Sim"ulasyon III
	Sim"ulasyon III
	Sim"ulasyon III
	Sim"ulasyon III

	Sim"ulasyon IV
	Sim"ulasyon IV
	Sim"ulasyon IV
	Sim"ulasyon IV
	Sim"ulasyon IV


