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Katmanli ve Katmansiz Yapilarda Kalinliga Bagli Degisen Elektronik ve
Titresimsel Ozellikler
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Karbon atomlarinin bal petegi oOrgiisiinde sp-hibritlesmesi yaparak meydana getirdigi grafenin, grafit
malzemesinin en kiiglik yapitasi (tek katmani) olarak basarili bir sekilde sentezi benzeri bir ¢ok yeni
malzemenin bulunmasina 6n ayak olmustur. Grafen ve benzeri birgok yeni malzeme katmanli yigin
yapilarindan ayristirilarak farkli kalinliklarda kontrollii bir sekilde sentezlenebilmektedir. Yakin zamanda
gelisen deneysel yontemler yigin durumunda katmanlt yapiya sahip olmayan malzemelerin de iki boyutlu
ince formlarinin sentezlenebilecegini basarili sekilde ortaya koymustur. Bu konusma, katmanli ve katmansiz
yapilarda malzeme kalinligi ile degisen elektronik ve titresimsel 6zelliklere odaklanacaktir. Katmanli Pblz ve
katmansiz Fe2O3; malzemeleri tizerine elde ettigimiz teorik sonuglar sunulacaktir.

Grafen[1] ve MoS;[2] gibi malzemeler katmanl
yigin yapilarinda zayif van der Waals (vdW) tipi
zayif kuvvetlerle etkilesen iki boyutlu (2B)
malzemelerdir. Bu yapilarda var olan zayif vdW
kuvvetleri katmanlarin ayrigtirilmasin1 ve kontrollii
katman sayisinin sentezini miimkiin kilmaktadir.
Ornegin, MoS, yapisi yigm durumundan tek
katmanli duruma indirgendiginde elektronik olarak
endirekt yasak bant araligindan direkt yasak bant
araligina sahip yari-iletken 0Ozellik sergileyecegi
rapor edilmistir.

Katmanli yigm yapilarnn bulunmayan Hematit
(Fe203)[3] gibi ultra ince malzemeler de yakin
zamanda bagarili  sekilde deneysel olarak
sentezlenerek 2B malzemeler ailesine katilmustir.
Katmanli yigmm yapilar1 olmamasi sebebi ile bu
malzemelerde farkli yonelime sahip 2B formlar elde
edilebilir ve bu yapilar kalinliga bagli olarak keskin
degisen ozellikler sergileyebilirler. Gerek katmanl
gerekse katmansiz yi@in  yapisina sahip bu
malzemelerde malzeme kalinligmin titresimsel
spektrum iizerinden anlasilabilmesi fonon modlari
iizerinden miimkiindiir.

Ik galismamiz da katmanli yapilarin katman sayisi
ile degisen elektronik ve titresimsel 6zellikleri yakin
zamanda sentezlenmis olan Pbl, 6zelinde rapor
edilmistir. Pbl, malzemesinde 3 katman ve daha
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kalin yapilarda endirekt-direkt yasak bant araligi
gecisi  bulunmustur. Ayrica, titresimsel olarak
indirgenmis monoatomik (dogrusal) zincir modeli
(LCM), diisiik frekansli titresimsel modlarin katman
sayisina bagimliligiin olduk¢a dogru agiklanmasini
sagladigi  gosterilmistir. Ek  olarak, Raman
spektrumunun katmanli Pbl,'de katmanlar arasi
etkilesim giiclinli incelemek i¢in giicli bir analiz
oldugu gosterilmistir.

Bir diger calismamizda ise, katmanli y1gin durumuna
sahip olmayan Fe;O; te degisen malzeme
kalinliginin malzeme 06zelliklerine olan keskin
etkileri rapor edilmistir. Elde ettigimiz sonuglar tek
katmanli, az katmanli 2B ve yigm durumlarinin
elektronik ve titresimsel spektrumlar iizerinden ayirt
edilebilecegini gostermistir.  Yiizey atomlariin
yapisal olarak yeniden yapilanmasi malzemenin yari-
iletkenden metallik 0Ozellige gecisine yol acgtifi
bulunmustur.

Sonu¢ olarak yukar1 da oOzetledigimiz iki farklh
calisma, katmanli yada katmansiz yigin durumuna
sahip malzemelerde kalinlikla malzeme
ozelliklerinin nasil degistigi ve Raman spektrum
Olglimlerinin malzeme kalinliginm1 tayin etmede
onemli bir yontem oldugu Yogunluk Fonksiyoneli
Teorisi tabanli hesaplamalar ile rapor edilmistir.
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