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Basamakli kalsit yiizeylerinin atomik dlgekte incelemesi: Teras genisliginin
ylizey yapisi ve adsorpsiyon davranisi iizerindeki etkisi
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Kalsitin {10.4} ylizeyi, hesaplamali ¢aligma-
larda model sistem olarak siklikla kullanilmak-
tadir ¢iinkii {10.4}, kalsitin en kararli ytlizeydir
ve bu nedenle dogal ve endiistriyel siireclerde
olusan kristallerin yapisinda en ¢ok bu yiizey
olugmaktadir. Fakat kalsitin rombohedral simet-
risi nedeniyle biiylime ve ¢oziinme siireglerinde
“dar” ve “genis” acili basamaklarla ayrilan te-
raslar da olusur ve bu teraslarin yapisi ve kimya-
sal ozellikleri deneysel olarak farkli kosullarda
detayl1 bir sekilde incelenmistir.

Hesaplamali c¢aligmalarda basamakli yiizeyler
yaygin olarak ya {10.4} terash komsu (vicinal)
yiizeyler ya da bir {10.4} yiizeyinde elle olustu-
rulan agindirma ¢ukurlar veya adalar kullanila-
rak modellenmektedir. Deneysel ¢aligmalar, en
stk basamakli yapilar i¢in bile basamaklar ara-
sindaki mesafenin yaklagik yiiz nanometre sevi-
yesinde oldugunu ortaya koymaktadir. Fakat he-
saplama maliyetleri nedeniyle, yogunluk fonksi-
yonel teorisi (DFT) ve 6ncili molekiiler dinamik
(MD) ¢alismalarinda ¢ogunlukla gérece dar te-
raslara, yani kisa basamak mesafelerine sahip

yiizeyler kullanilmigtir. Bu durumda dogal ola-
rak ortaya ¢ikan soru, hesaplamali ¢aligmalarda
kullanilan model sistemlerin basamaklarin ve te-
raslarin yapisimi ve Ozelliklerini dogru bir se-
kilde ortaya koyabilmesi i¢in bir terasin ne kadar
genis olmasi gerektigidir.

Bu caligmada dispersiyon etkilesimleri eklenmis
DFT (DFT-D2) hesaplamalari kullanilarak teras
genisliginin ylizey yapis1 lizerindeki etkisi ve on
alt1 farkl teras genisligine sahip basamakli yii-
zey igin su molekiiliiniin adsorpsiyon enerjisi
sistematik olarak analiz edilmistir.

Elde edilen sonuglara gore hesaplamali ¢aligma-
larda basamaklari dogru bir sekilde modellene-
bilmesi i¢in, adimlar arasindaki mesafe, dar agili
basamaklar i¢in ~22 A ve genis acil1 basamaklar
i¢in ~26 A civarinda olmas1 gerekmektedir. Ay-
rica teras bolgelerinde yiizey yapisi ve su mole-
kiiliiniin adsorpsiyon enerjisi, dar acili basamak-
larin iistiinde ve altinda ~13 A uzaklikta, genis
acili basamaklarn ise iistiinde ~16 A ve altinda
~10 A uzaklikta {10.4} yiizeyinin degerlerine
benzerlik gdstermeye baslamaktadir.



