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Diizensiz Ortamlarda Reaksiyon Dinamigi Teorisi: BiNiX Uglii Metal
Alasimlar1 Kullanilarak CH, gazindan H, eldesi
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Hidrojen ekonomisinin enerji politikalar1 yoniinden
giderek onem kazandigi giiniimiizde verimli, geri
dondistiiriilebilen, gevre dostu ve diisiik maliyetli

katalizorlerin  gelistirilmesi ~ bilim  diinyasinin
onceliklerden biri haline gelmigtir[1].
Endiistriyel — olarak  6nemli olan  kimyasal

reaksiyonlarda katalizor olarak eriyik metallerin
kullanilmas1  fikri bir siire Once literatiire
sunulmustur [2]. CH4 6zelinde ama¢ CO ve CO,
gazlarinin aciga cikmasina engel olarak, sadece
karbon yan iiriinlerinin elde edildigi ¢cevre dostu bir
katalizor gelistirmektir. etalin erime sicakligi, H,
doniislimiiniin verimi, karbon materyalin metale
baglanma enerjisi gibi cok genis bir parametre listesi
ortaya ¢cikmaktadir. Tiim bu parametrelerin deneysel
metodlarla optimizasyonu olanaksizdir. Bu sunumda
aktarilacak olan calismanin dayandigi projemizde,
ekibimiz hem deneysel hem de teorik modelleme
(Ab Initio Molecular Dynamics, AIMD) metodlar1
kullanarak her agidan en verimli ve az masrafli olan
katalizore ulasmay1 hedeflemektedir.

Sekil 1: AIMD i¢in kullanilan ve 200 metal
atomu ve 20 CH, molekiilii iceren simiilasyon
hiicresi

Kaynakc¢a

Metaller arasinda en reaktif olanlardan biri nikeldir
(Ni). Bir¢ok kataliz uygulamasinda halihazirda
kullanimda olan Ni, yiiksek erime sicakligi ve
getirdigi ekonomik yiilk nedeniyle ekibimizin
hedefledigi reaktorler i¢in tek bagina uygun degildir.
Erime sicakligi diisiik olan Bizmut (Bi) ile
alagimlart  benzer sistemlerde  kullanilmistir.
Projemizde NiBi alasimlarinin {igiincii bir metal ile
katkilandig1 uclii alagimlarin ~ incelenmesi
hedeflenmistir. Yiik yogunlugu fonksiyoneli teorisi
(Density Functional Theory, DFT) kullanilarak
taranmas1 sonucunda Al, Cu, Ga, In basta olmak
lizere {iciincii metal adaylar1 bulunmustur. Oncelikli
olarak, degisik kompozisyonlarda NiBiCu ve
NiBiAl ti¢lii alasimlari teorik ve deneysel olarak ele
almmustir. Teorik modelleme literatiiriinde reaksiyon
dinamigi denildiginde ilk akla gelen Elastik Bant
metodudur (Nudged FElastic Bands, NEB). Ancak
caligmalarimizin daha ilk agamalarinda basit NEB
hesaplarmin bu yiiksek entropi ve yiiksek sicaklik
ortaminda saglikli sonuglar vermedigi goriilmiistiir.
Boyle ortamlarda reaktif metal atomunun
komsulugu, molekiiliin titresim modu, H atomu
kopmasi sonrasi izlenen yol gibi bir¢ok ilave faktor
mevcuttur. Tim bunlarin saglikli bir analizinin
yapilmast i¢in yiiksek sayida AIMD hesaplar
yapilmig ve istatistiksel bir inceleme
gerceklestirilmistir. Sunumda Oncelikle ekibimizin
gelistirdigi bu yenilik¢i metodlardan s6z edilecektir.
Bu boliimii takiben hangi alagimlarin daha verimli
oldugu kompozisyon agisindan ele alinacaktir.
Deneylerle son derece uyumlu oldugu goriilen teorik
sonuglarimiz karsilagtirmali olarak incelenecek ve
daha sonraki asamada yapilmasi planlanan
calismalardan bahsedilecektir.
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