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ONSOZ

Gelecegin yiiksek teknolojisi kesinlikle bugiinkiilerden farkl, yeni malzemeler
tizerine yapilanacaktir. Enerji verimliligini 6ne alan, cevreye duyarl, ok
islevli "smart” malzemeler muhtemelen bilgi islem sistemleriyle biitiinlesik
olarak tasarimlanacaklar; "mega” dan "nano” ya degigen oOlceklerde bulu-
nacaklardir. Bu tiir malzemelerin tretimi ve fiziksel/kimyasal ozelliklerinin
sinanmasi giderek daha zor ve pahal olmaktadir. Bu nedenle yeni malzemelerin
bilgisayar simulasyonuyla tasarunlari ve sinanmalan gimdiden biiyiik onem
kazanan problemler arasina girmistir.

Bu projede genelde nano-malzemelerin bilgisayar simulasyonuyla fiziksel
ozelliklerinin aragtirilmas: amaclanmistir. Ozelde, siki-bag teorisine dayali
bir prototip molekiiler dinamik simulasyon programi karbon nanotiiplerinin
yapisina uyarlanmistir. Yontem olarak basit ve ucuz PC’lerden olugan bir
ag kurularak paralel programlama yoluyla hizh O(N) simulasyon teknikleri
gelistirmek yoluna gidilmistir. Programimiz, eksen boyunca sinir sartlan
saglanan 20 tabakali karbon nanotiiplerinin tizerinde test edilmistir. Tabaka
sayis1 kontrollu arttirilarak paralel O(N) algoritmalarinin gecerliligi ve gerekli-
ligi dogrulanmistir. 10 x 10 ve 17 x 0 tiiplerinin yapisal kararhliklar: ve enerji
band yapilari germe ve sikigtirilmalar altinda, sicakliga bagh olarak ince-
lenmigtir.

Calismalarimizin sonuglar: degisik agsamalarda yurt-i¢inde ve yurt-diginda
bilimsel toplantilarda teblig olarak sunulmustur. ODTU Fizik Boliimii'nde
yapilan bir Doktora Tezi tamamlanmistir. Uluslararas: saygin dergilere yayina
yolladigimiz ti¢ makaleden birisi basilmig olup diger ikisi hakemlerdedir.

Sonucta, TUBITAK proje destegiyle karbon nanotiiplerinin elektronik
yapilarim ve elastik/plastik ozelliklerini incelemek tizere giichi ve ucuz bir
bilgisayar simulasyon yontemi geligtirilmis ve ilerisi i¢in degerli bir program-
lama deneyimi kazanilmig olmaktadir.
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TABLO LISTESI

Tablo:1 10 x 10 karbon nanotiipii igin artan atom sayist ve nod sayisina
gore hizlanma degerleri.

Tablo:2 10 x 10 karbon nanotiipii i¢in artan atom sayist ve nod sayisina
gore verimlilik degerleri.




SEKIL LISTESI

Sekil:1 10 x 10 karbon nanotiipiiniin fiziksel ézellikleri ( T = 300K, elek-
tronik sicaklik = 0.005 eV, MD adimmu = 1 fs). Radyal dagilim fonksiy-
onu, bag acis1 ve bag uzunlugu dagilim fonksiyonlar:.

Sekil:2 10x 10 kabon nanotiipiiniin fiziksel 6zellikleri ( T = 300K, elektronik
sicaklik = 0.005 eV, MD adimi = 1 fs). Koordinasyon sayisi, toplam
enerji, band yapisi enerjisi, itici enerji.

Sekil:3 O(N?) ve O(N) algoritmalarinin "run time” a gore karsilagtirilmalar:.

Sekil:4 O(N) algoritmasimun seri ¢aligtirilmasi ile farkh sayilarda nodlu par-
alel caligtirilmalarinda ”run time” larin kargilagtiriimasi.

Sekil:5 O(NV) paralel ¢ahgmada atom sayis: arttikca sistemdeki nod sayisinin
"run time” tizerine etkisi.

Sekil:6 Atom sayisi arttikca agdaki bilgisayarlar aras: iletisim zamaninn
degigimi.

Sekil:7 Atom sayisi arttikga agdaki bilgisayarlar arasi iletisim zamaninin
nod sayisina gore degigimi.

Sekil:8 Atom sayisi arttikca agdaki bilgisayarlar arasi iletigim ile program
paylagim zamanlarinin nod sayisina gore degisimi.

Sekil:9 Aym toplam enerji degerinde (- 8.35 eV) O(N) ve O(N?) algorit-
malarinin aym sonucu vermeleri i¢in " buffer” biiyiikliigtiniin se¢imi ( 18
ve 24 tabakal 10 x 10 karbon nanotiipii, T = 300K, elektronik sicaklik
= 0.005 eV).

Sekil:10 Farkli elektronik sicakliklarda 10x 10 karbon nanotiipii i¢in ” buffer”
biiytikhigiiniin toplam enerjiye etkisi.

Sekil:11 Farkl elektronik sicakliklarda 17 x 0 karbon nanotiipii i¢in "buffer”
bitytikliigiiniin toplam enerjiye etkisi.




Sekil:12 10 x 10 karbon nanotiipii i¢in elektronik sicakhigin Fermi-Dirac
dagihm fonksiyonuna etkisi.

Sekil:13 17 x 0 karbon nanotiipil i¢in elektronik sicakhgin Fermi-Dirac
dagilim fonksiyonuna etkisi.

Sekil:14 10x 10 karbon nanotiipii igin elektronik sicakligin durum yogunlugu
fonksiyonuna etkisi.

Sekil:15 10x 10 karbon nanotiipii igin elektronik sicakligin durum yogunlugu
fonksiyonuna etkisi.

Sekil:16 17 x 0 karbon nanotiipii i¢in elektronik sicakligin durum yogunlugu
fonksiyonuna etkisi.

Sekil:17 17 x 0 karbon nanotiipii igin elektronik sicakligin durum yogunlugu
fonksiyonuna etkisi.

Sekil:18 10 x 10 karbon nanotiipiiniin simulasyon sonras: resmi.

Sekil:19 Germe (art1 igaretli) ve sikigtirmalarin (eksi igaretli) toplam ener-
jiye etkileri.

Sekil:20 10 x 10 karbon nanotiipiiniin (0.22 oraninda) germe simulasyonu
sonrasi deformasyona ugramis resmi.

Sekil:21 10 x 10 karbon nanotiipiiniin (- 0.07 oraninda) sikistirma simu-
lasyonu sonrasi deformasyona ugramig resmi.

Sekil:22 10 x 10 karbon nanotiipiniin radyal dagihm fonksiyonunun germe
(0.22) ve sikigtirma (-0.07) sonucu degigimi.

Sekil:23 10 x 10 karbon nanotiipiinun bag agis1 dagilim fonksiyonunun
germe (0.22) ve sikigtirma (-0.07) sonucu degigimi.

Sekil:24 10 x 10 karbon nanotiipiiniin bag uzunlugu dagilim fonksiyonunun
germe (0.22) ve sikigtirma (-0.07) sonucu degigimi.

Sekil:25 10 x 10 karbon nanotiipiiniin germe (0.23) sonucu deformasyona
ugramis resmi.
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Sekil:26 10 x 10 karbon nanotiipiiniin sikigtirma (-0.08) sonucu deformasy-
ona ugramig resmi.

ekil:27 10 x 10 karbon nanotiipii i¢in germe-gerilme grafigi ve tipiin
q o g g g
yaricapinn simulasyon sirasindaki degigimi.

Sekil:28 10x 10 karbon nanotiipiiniin yarigapinin germe (0.22) ve sikigtirma
(-0.07) altinda degigimi.




oY/

Karbon nanotiiplerin simulasyonlarinda kullamlmak tizere N-mertebeli par-
alel siki-bag molekiiler dinamik bilgisayar simiilasyonu yontemi geligtirilmesi
hedeflenmistir. Geleneksel siki-bag yontemi Schrodinger denklemini Hamil-
ton matrisinin kosegenlestirilmesi ile ¢ozer. Bu da atom sayisi ile kiibik
orantih O(N?) olarak bir ¢oziim zamamdir. O(N®) SBMD yonteminin kar-
bon nanotiiplerine uygulanmasiyla, bu yoéntemin temel simrlamasinin ¢aligilan
sistemin boyutu ile artan simulasyon zaman oldugu goriilmiistiir. Bu da
simulasyonlar: hizlandirmak i¢in gesitli yontemler uygulanmas) gerektigini
gosterir. Hesap zamanim azaltmak i¢in kullanilan bu tekniklerden birisi atom
sayst ile dogru orantilt O(N) bir ¢oziim zamanidir. Bir diger yontem ise par-
ale] hesap yontemidir. O(N) SBMD yontemi bol ve kullan (Divide and Con-
quer) yaklagimi ile karbon nanotiip simulasyonu programimiza uygulanmis ve
daha sonra O(N) SBMD programi da paralellegtirilmigtir. Sonuglar paralel
hesap tekniginin uygulanmasimn gerekli oldugunu gostermistir. Hiz testleri
8 bilgisayar ve PVM kiitiiphanesi igeren dagitik bir sistemde yapilmistir.

Geligtirdigimiz O(N) Paralel SBMD programim 10x10 ve 17x0 yapisindaki
karbon nanotiiplerinin elektronik yapilarinin ¢ahgilmasimnda kullandik. Bu
tiip yapilarimin secilmesindeki neden farkl kiraliteye sahip olmalarina ragmen
cap biiyiikliiklerinin benzer olmasidir. Fermi enerji seviyesi degeri (= 3.7 eV)
her iki tiip yapisimin degigik kiraliteli fakat ayni yaricap degerine sahip ol-
malarindan dolay1 ¢ok yakin bulunmustur. Ote yandan durum yogunluklar
sonuclar: beklenildigi gibi 10x10 tip igin iletken 17x0 tip icin yari-iletken
yap: gostermistir. Daha sonra 10x10 ve 17x0 tiiplerinin yapisal kararhhklan
ve enerjileri incelenmistir. Elastik ozelliklerinin eksen boyunca yapilan germe
ve sikistirma ile degismesi oda sicakhiginda ¢aligilmigtir. Young modiilisii,
germe siddeti, Poisson oram ve salimm frekansi degerleri hesaplanmistir.
Yiiksek germe ve sikigtirma oranlarinda kopmalar gozlendi. Biitiin bu sonuglar
toplam enerji, radyal dagihm fonksiyonu, bag—agisi ve bag-uzunlugu fonksiy-
onu grafiklerinde goriilmektedir. Ayrica simulasyonlar sonunda elde edilen
geometrik yapilar da resimlendirilmistir.
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ABSTRACT

It is aimed to develop an O(N) Parallel Tight-Binding Molecular Dynam-
ics (TBMD) algorithm in the simulations of Single Wall Carbon Nanotubes
(SWCNT). Traditional TB solves the Schrodinger equation by direct matrix
dioganalization, which results in cubic scaling with respect to the number
of atoms, namely, Order-N3 (O(N?)) TBMD. The main limitation of this
method is the increasing simulation time with system size. It is needed to
speed up the simulations by applying some computational techniques. We
have applied O(N) (Divide and Conquer scheme) technique in Carbon nan-
otube simulation and parallelized our O(N) TBMD program. We have ap-
proved that parallelization technique is beneficial by obtaining speed up and
efficiency values for different number of processors. Benchmark tests have
been performed on distributed memory system having 8 PCs using Parallel
Virtual Machine (PVM) library.

We have applied our developed O(N) parallel TBMD technique to 10x10
and 17x0 structured CNTs. These tube structures are chosen because they
have different chirality but similar diameter. We have found the Fermi en-
ergy (around 3.7 eV) very smilar for both tube structures since they have
the same radii. On the other hand density of states (DOS) results show that
10x10 tube has metallic behavior and 17x0 tube has semiconductor behavior
as expected. Next, the structural stability and energetics of 10x10 and 17x0
tubes are investigated. Elastic properties under uniaxial strain are studied
at room temperature. The Young’s modulus, tensile strength, Poisson ratio
and frequency of vibrations are calculated. We have observed disintegrations
under large strains. These are shown in graphs of total energy, radial distri-
bution function, bond-length and bond-angle distribution functions. Also
geometrical structures after simulations are displayed in figures.




I. BOLUM
GIRIS

I.A. Konu

Karbon nanotiipleri ilk defa Iijima tarafindan, 1991 yilinda fulleren tiretmek
icin kullanilan bir karbon elektrodun yiizeyi incelenirken bulunmusgtur (Lijima,
1991). Biiyiik 6lgekli nanotiiplerin sentezlenebilmesi bunlarin genis bir sekilde
caligilmasina yol agnmgtir (Bethune et al, 1993). Yapilariin kiralitesine bagh
olarak yalitkan, yari-iletken veya iletken ozellikler gosterebilmeleri; elastik /plas-
tik yap: deformasyonlari ile elektronik 6zelliklerinin degistirilebilmesi neden-
leriyle, karbon nanotiiplerinin gelecegin ileri elektronik nygulamalarinda ar-
tan bir rol oynamasi kacimmlmazdir (Yang et al, 1999),(Yang et al, 2000).
Ayrica nanotiiplerin iclerini doldurarak nanotellerin iiretimi gibi nanotiiplere
dayali bir ¢ok yeni nano-kompozit malzemelerin tiretilmesi igin biiyiik ¢abalar
sarf edilmektedir.

Grafit teller ve filamentler son 20 yildan fazla bir siiredir ¢esitli 6nemli
uygulamalarda kullamlmaktadirlar. Bu yapilara olan ilgi dogadaki en saglam
baglardan oldugu bilinen kovalent diizlemsel karbon baglarindan kaynaklanan
yapisal saglamligindandir (Ebbesen et al, 1997),(Cao et al, 2001). Malzeme
cok hafif, elektriksel ve 1sisal olarak iletken ve agimmmaya dayanikhdir. Kar-
bon tellerin bir cok cesidi denenmistir ve yenileri de iiretilip denenmektedir.
Bu arastirmalarin temel amac yapisal agidan daha mitkemmel tek kristal
grafit gibi karbon nanotiipleri yapabilmektir. Halihazirdaki bir ¢ok nan-
otel, baslangic malzemesine ve grafit olma sicakliklarina bagh olarak biiytik
miktarlarda yapisal kusurlara sahiptirler. Ozellikle elektronik teknolojisinde
kullanmlan cihazlarn giin gectikce kiigiilmeleri molekiiler tellerin zamanla
bu teknolojinin temel kistm olacag goriisiine gii¢ kazandirmaktadir. Son
yillarda fullerenler ve nanotiiplere sahip olduklar teknolojik (6zellikle elek-
tronik) potansiyelden 6tiirii artan bir ilgi bulunmaktadir. Bu alanda yapilan
caligmalar (Saito et al, 1998) gostermigtir ki cesitli dlgek, sekil ve boyutlar-
daki karbon yapilarin tiretimi miimkiindiir. Tek boyutlu karbon nanotiipleri
nanometre olceginde, kusursuz diizgiin ve ideal grafit tellere yakin ozellikler
tasimaktadirlar. Karbon nanotiiplerin ozellikleri ve halihazirdaki uygula-
malari literatiirden izlenebilir.
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[.B. Amag

Bu projede tek ceperli karbon nanotiiplerinin bilgisayar simulasyonunda kul-
lanilmak iizere N-mertebeli paralel, siki-bag molekiiler dinamik yontemi gelis-
tirmek hedeflenmistir. Proje calismalarinda kullanmak i¢in bir O(N) par-
alel SBMD programi degisik kiralitede karbon nanotiiplerinin elektronik ve
elastik/plastik ozelliklerini inceleyabilecek tarzda tarafimizdan nyarlanmigtir.
Durum yogunluk fonksiyonlari elde edilerek karbon nanotiiplerin iletken ya
da yari-iletken olup olmadiklarina; eksen boyunca germe veya sikigtirmalar
uygulanarak da elastik parametrelerinin degisimine sicakhga da bagh olarak
bakilmigtir.

1.C. Kapsam

Yeni malzemelerin yapisal, mekanik veya isiya dayali 6zelliklerinin ¢alisilmasi;
iyi parametrize edilmis ampirik atomlar-arasi potansiyeller kullanan klasik
molekiiler dinamik yontemiyle miimkiindiir. Bu tiir ¢ahismalar tarafimizdan
da yapilmigtir (Dereli, 1992),(Dereli et al, 1997),(Cagn et al, 1999). Fakat
soz konusu nano-sistemlerin elektronik yapilarinin incelenebilmesi kuantum
mekaniksel yontemler gerektirmektedir. Bunun i¢in yaygin kullanilan iki
yontem gelistirilmistir: yogunluk fonksiyonu teorisi (density functional the-
ory) ve siki-bag teorisi (tight-binding theory). Bu projede siki-bag teori-
sine dayali bir prototip simulasyon programi uyarlanip test edilmig; pro-
gram elektronik yapi ve germe-gerilmelerin yapi iizerindeki etkisini verecek
bicimde gelistirilmigtir. Sicakhiga olan bagimhlik, siki-bag teorisiyle hesa-
planan (dolayisiyla ampirik olmayan) kuvvetlerin molekiiler dinamik simu-
lasyonunda kullanimi yoluyla incelenmistir.

Prototip siki-bag molekiiler dinamik programlar: siki-bag Hamiltoniyeni
kullanilarak hesaplanan knantum mekaniksel kuvvetleri O(N?) algoritmalariyla
elde etmektedirler. Proje genel cergevesinde O(NV) algoritmalarini gelistirmek,
programlamak ve test etmek miimkiin olmustur. Bunun i¢in

i. Bol ve kullan yaklasimi iceren ( yani lokal etkilesmeleri gz 6niine alan)
lokal yoriinge metodu ile O(N?) algoritmalart O(NN)’e indirgenerek yeniden
yazilan program 8 adet PC iizerinde PVM kiitiiphanesi kullanilarak par-
alellegtirilmistir. Bu program ekseni boyunca PBC saglanmig 10 x 10 20
tabakali karbon nanotiipler izerinde test edilmig ve tabaka sayisi giderek
artirilarak paralel O(V) algoritmasinin gerekliligi ve yeterli hizlanmanin elde
edildigi gosterilmigtir. Bu simulasyonlar sonucunda elde edilen enerjetik ve
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yapisal ozellikler yaymlanmigtir (Ozdogan et al, 2002).

ii. Geligtirilen O(N) paralellegtirilmis siki-bag molekiiler dinamik (SBMD)
programi, 10 x 10 ve 17 x 0 yapisindaki tek ceperli karbon nanotiiplerin
elektronik yapisim incelemek tizere kullamilmigtir. Fermi enerji diizeyleri
(=~ 3.7€V') her iki tiip yapist icin de , degisik kiraliteleri olmasina kargi aym
yaricapta secilmeleri nedeniyle, ¢cok yakin degerlerde bulunmustur. Ote yan-
dan durum yogunluk hesaplari beklenildigi gibi 10 x 10 tiiplerinin iletken,
17 x 0 tiiplerinin yari-iletken yapisin gostermistir (Dereli et al, 2002a).

iii. Son olarak aym nanotiiplerin elastik/plastik yapilari oda sicakhginda
germeler ve sikigtirmalar altinda incelenmistir. Young modiiliisii, gerilme siddeti,
Poisson orani ve salimm frekanslar hesaplanmstir. Agiri gerilmelerde kop-
malar gozlenerek resimlenmigtir. Biitiin bu sonuglar toplam enerji, radyal
dagilim, bag acis1 ve bag uzunlugu fonksiyonlarinin grafikleri iistiinde gosteril-
misglerdir. Simulasyonla elde edilen biitiin karbon nanotiipleri resimlendirilmis-
lerdir (Dereli et al, 2002b).

12
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I1. BOLUM
YONTEM

Malzeme biliminin geligmesinde giiniimiizde de artarak 6nemli rol oynayan
elektronik yapmin siki-bag (SB) teorisi Slater ve Koster ile baglarmstir (Slater
et al, 1954). SB teorisi atomik ve elektronik yapi, toplam enerji, difiizyon
bariyerleri, biiyiikk boyutlardaki yogun madde ve molekiiler sistemler icin
atomlar arasi kuvvetlerin hesaplanmasinda basariyla uygulanan bir yontem
sunmaktadir. Bu yontemin diger yararlar olarak uygulama kolayligi, hesapla-
ma, yiikiiniin az olusu, sonuglarm giivenilirligi sayilabilir. Formalizm, knan-
tum mekaniksel etkileri en basit bicimde hesaba katmasma ragmen fiziksel
ve kimyasal bakimdan gayet tutarh sonuglar vermektedir. Orijinal Slater-
Koster calismasi kristal yapilarin elektronik spektrumlarini bulmak iizere
gelistirilmisse de zamanla toplam enerji hesaplamalarini yapan genel bir hale
ulagsmistir. Bugiin SB yaklagimi elektronik yap: hesaplamalarinda sikga kul-
lanilmaktadir (Colombo, 1998),(Colombo et al, 2000). ab initio simulasyon-
lar ile model potansiyeller arasinda hem sayisal hem de istenilen hassasiyet
acismdan bir koprii konumunda bulunmaktadir.

Molekiiler dinamik (MD) y6ntemi malzemelerin ¢alisilmasinda bagarili ve
etkin bir yontemdir. MD ile malzemelerin degisik sicakhklarda ve basinglarda,
hatta uc¢ termodinamik kosullarda bile simulasyonlari miimkiindiir (Allen et
al, 1993), (Frenkel et al, 1996). Ayrica malzemede atomik diizeyde olugan
kinetik iglemler gibi karmasik siireglerin analizi de yapilabilir. Malzemenin
en kararli yap: enerjilerinin, yani atomik koordinatlara gore toplam enerjinin
en diisiik degerinin, hesaplanmasi i¢in yaygin kullamim bulan bir yontemdir.
Gercek malzemenin simulasyonunda bu y6ntem i¢in baglica sorun malzemeyi
olusturan atomlar arasindaki etkin kuvvetlerin ifadelendirilmesidir. Bunlar
bir kez elde edilince MD ile malzemenin simulasyonu yapilabilir.

Siki-bag molekiiler dinamik (SBMD) yaklagimi malzeme bilimi ¢ahgmak
icin son yilarda ragbet goren ve onemli bir ara¢ olmustur (Lee et al, 1998),
(Bowler et al, 1997). Uygulama alam yari-iletkenlerden metallere ve biyolojik
sistemlere dek yaygindir. Hacimli sistemlerden ylizeylere ve ara yiizeylere,
diizenli yapilardan kusurlu ve diizensiz sistemlere kadar genigletilebilir. Hesa-
planabilen fiziksel ozellikler oldukca fazla sayida olup, bunlardan yapisal
ozellikler, kusur enerjileri, yiizey yapilanmalari, kiimelenme ozellikleri, difiizyon
oranlari, elektronik spektrum, 151tk ve madde etkilesmeleri sayilabilir. SBMD
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yonteminde ¢ahgilan sistemin elektronik yapisi SB Hamiltoniyeni ile hesaplara
katildigindan, atomlar arasi etkilesmelerin knantum mekaniksel dogas: boylece
en temel diizeyde hesaplara katilmig olmaktadir.

ILA. Siki-bag formalizmi

Cok cisimli bir sistemin
Htot = frr +Te + Uee + Uie + Uii

ifadesiyle verilen Hamiltoniyeni, bir elektronun diger elektronlar ve iyonlarin
olusturdugu toplam alann igerisinde oldugu diigiiniilerek, bir tek-cisim etkin
potansiyel problemine indirgenebilir:

Hpy >= Eplbn > .

Burada H indirgenmis 1l-elektron Hamiltoniyeni, |¢, > n.ozdeger fonksiy-
onu, &, n.l-elektron enerji 6zdegeridir. Siki-bag formalizminde |, >, [
kuantum numaras) indisi ve o atom indisi ile gosterilen |¢, > atomik or-
bitallerinin lineer kombinasyonlarindan olugmaktadir. {|¢, >} atomik or-
bitaller seti ortogonal degildir. Halbuki ortogonal olmayan temel setlerin
kullanimi genellikle sayisal hesaplamalarda tutarli sonug vermez. [ ¢ps*drodr
ifadesiyle tamimlanan ¢akigma integrallerinin hesab: bilgisayarda uzun hesap
siiresi gerektirir. Bundan kurtulmak i¢in atomik orbitallerin ortogonal kom-
binasyonlarin1 almak miimkiindiir. Simetri ozelliklerini koruyan ve {|¢is >}
ile gosterecegimiz bu yeni temel sete Lowdin orbitalleri denir. Lowdin or-
bitalleri cinsinden tek pargacik Schrodinger denklemi

> (prslH|bta) — Endirbap) Cpg = 0. (1)
3

halini alir. Hamiltoniyen matris elemanlari, deneysel sonuclara veya yaklasik
olmayan hesaplamalardan elde edilen sonuglara fit edilerek tayin edilir. Genel-
likle fit islemi elektronik enerji bandlarinda yapiir. Hesaplamalardaki SB
parametreleri miimkiin oldugunca az olmaldir. Bunu saglamak icin baz
kabullenmeler gerekebilir:

e En kiiciik temel set kullanilir. Ornegin silikon ve karbon i¢in sp® or-
bitalleri temel set alinir.
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e Sadece iki-merkezli integraller hesaba katilir.
o Kisa mesafe etkilegimleriyle caligilir.

Sekiiler determinantin coziimiiyle tek-parcacik enerji diizeyleri bulunduktan
sonra, iyon merkezleri ve valans elektronlarindan olugan sistemin Ej,; toplam
enerjisi

Ef,ot - Z&mf(ng) + Un - Uee (2)

ifadesiyle verilir. Burada f(&,,T) Fermi-Dirac dagilhm fonksiyonunu gostermek-
tedir; U, elektron-elektron etkilegimlerinin ilk terimde tekrarlanan sayim
etkisini ortadan kaldirmak tizere konmustur; Eps = Fyr — Ui + Uee tek-
parcacik enerjilerinin toplami olup band yapisi enerjisi diye adlandirilir; etkin
itici potansiyel Uyep = Uii — Uee = Yo g>a P(Tap), ortogonal olmayan temel
orbitallerden kaynaklanan cakigma integrallerinin etkisini ve ihtimal dahilin-
deki yiik gecisi etkilerini igine alan uygun bir iki-cisim potansiyeli ile ver-
ilebilir.

I1.B. Molekiiler Dinamik Algoritmasi

Her bir molekiiliin bir # zamaninda konumlari, hizlar ve diger dinamik bilgiler
biliniyorsa, daha sonraki herhangi bir ¢+ §t zamanindaki konumlari ve hizlar
klasik olarak hesaplanabilir. Eger 6t araligi sonsuz kii¢itk alinirsa, konum,
hiz v.b. dinamik vektorler i¢in Taylor agilimlarim yazabiliriz:

F(t + 6t) = 7(t) + 6t (t) + %51&2&(1:) + %5:&35@) + ... (3)
1 =
T(t + 6t) = T(t) + ota(t) + §6t2b(t) +... (4)
a(t + 6t) = a(t) -+ 6tb(t) + . .. (5)
bt + 6t) = b(t) + ... (6)
Velocity-Verlet algoritmasinda konum ve hizlar
7t + 6t) = 7(t) + 6ti(t) + %&25(:%) (7)
1
Bt +6t) = (1) + 8¢ (1) + a(t + o1)) (8)
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ifadeleriyle verilir. Her bir atoma etkiyen kuvvetler hesaplaninca, ivmeler

f;ot,i (f)

(mass)

ait) =

seklinde bulunur ve bu ifade yeni konumlar ve hizlar: belirlemek tizere yukarida-
ki denklemlerde yerlerine konur. Bulunanacak yeni konum ve hizlardan yeni
ivmeler bulunur: .
frori(t + 6t)

mass
Aym hesaplar sonraki adimlarda aynen tekrarlanarak dinamik sistemin za-
man evrimi simule edilir. Projedeki molekiiler dinamik g¢aligmalarimizda
nanotiiplerin hacimleri sabit tutuldugundan, simulasyonlar sabit hacim-sabit
sicaklik (NVT) algoritmalariyla yapilmistir. MD adimlar 1 fs olarak secilmistir.

I1.C. Siki-bag Molekiiler Dinamik Yaklagimi

Atomlarin hareketlerini veren fy(a = 1,...,N) kuvvetleri SBMD Hamil-
toniyenin

Hrpmp = g Qi%a + ; Enf(&nT) + Urep (9)
ifadesinden kolaylikla asagidaki gibi bulunabilir:
fum = Sl gl (6 T) = 522 (10
Toplam kuvvete Hellmann-Feynman katkist
Z(wnlaw thn) f(En, T) = —2 Zf 1) ch,ﬁaH”gt'(”“f)cg (11)

Iy '8

seklindedir. Buradaki matris elemanlar:

Hygry = h(rgy)(0rsl H|@n) |rs,=ro (12)

diye tanimlanmsgtir. Ep, ve Hellmann-Feynman kuvvetlerinin hesaplanabilmesi
icin {&,} ozdeger spektrumunu ve {C},} 6zvektorlerinin tamamini bilmek
sartdir. ”Hopping” integralleri i¢in oran fonksiyonlari (Xu et al, 1992)

07"(2,’17,1, 273’ 4= h,a(T‘) = h’m 234(7‘0) (—7:9> /*
e '
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Tc12.3,4 Tey 2.3,4
Tei2,3,4 d61,z,3,4

seklinde verilirler. Bu integraller agagidaki tabloda bulunan degerlerden
dort adet iki-merkezli integral ( sso,spo,ppo,ppr etkilegimleri) ve dort oran
fonksiyonu karbon i¢in uygun parametreler ( rq = 1.536329A4 , n=2) alinarak
hesaplanmirlar.

o sso | spo | ppo | ppT
ha(ro) eV | -5.0 | 47 | 55 | -1.55
Neo 6.5 | 6.5 | 65| 65
reo (A) ]2.18[2.18|2.18| 2.18

Hamiltoniyen matrisi

Silikonun en dig kabugunda doért valans elektronu bulunur. Bunlarin her
birisi en yakin komsusunun dort elektronuyla etkilegir. Etkilesim mesafesi
(4.15A) icinde toplam 16 komsu atom bulundugundan her bir elektronun 64,
her bir atomun 256 etkilesimi olacaktir. Dolayisiyla, Hamiltoniyen matrisi

l.atomun l.elektronunun komsularwyla etkilesimi
l.atomun 2.elektronunun komsularwyla etkilesime

64.atomun  256.elektronunun komsularwyla etkilesimi

(14)
seklinde olugturulur. LAPACK ile kosegenlestirildikten sonra, ki bu tim
&y lerin bulunmas: demektir, bunlar yukandaki ifadesinde yerine konarak
Hrpmp bulunur.

Etkin itici potansiyel
Etkin itici potansiyel (Xu et al, 1992)

Erep = Z f (Z ¢(7”ij)) o f(x) = Co + Crx + Cox? 4+ Csa3 4+ Cyx* (15)
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mon= (2 enn[- ()7 ()

seklinde verilir. Parametre degerleri karbon i¢in

m = 3.30304, m, = 8.6655,d, = 2.10524, Cy = —2.5909765118191eV,C, =
0.5721151498619eV, Cy = —1.7896349903996 £ —3eV, C3 = 2.3539221516757TE —
5eV, Cy = —1.24251169551587E — TeV,ry = 1.536329A

alinmigtir.

II. D. Paralel O(N) Algoritmalan

Genelde siki-bag molekiiler dinamik simulasyonlarinda matris kogegenlegtirme
- ve/veya dalga fonksiyonlarinin ortogonallestirilmesi algoritmalarinin karmasik-
hg1 (complexity) , N sistemdeki atomlarin sayisi ise, N* gibi gider. Bu ne-
denle, bilgisayar kapasitesi simirli oldugu i¢in, incelenen sistemlerin buyuklugi
ustiine ciddi kisitlamalar gelmektedir. Algoritmalarin karmasgikhigini N mer-
tebesine indirebilmek pratik onemi biiyiik bir sorun olmakla birlikte O(N)
algoritmasi olarak genel kabul goren bir yaklagim heniiz bulunmamaktadir.
Literatiirdeki O(NV) algoritmalarinin ¢ogu band enerjilerini gergek uzayda
¢ozmekte ve sadece lokal etkilesimlerin her bir atom i¢in bag yapma ve band
enerjisine katkilar1 oldugu varsayimina dayanmaktadir. Bilinen lineer oran-
lama yontemleri (Pettifor, 1989), (Goedecker et al, 1994),(Goringe et al,
1997a), (Goringe et al,1997b), Goedecker, 1999)

e Yogunluk matrisi metodlar: (density matrix methods)
e lokal yoriinge metodlandir. (localized orbital methods)

Calismamizda bol ve kullan yaklagimim iceren bir lokal yoriinge metodu
uygulanmigtir (Yang, 1991),(Zhu et al, 1996). Bu yaklagimin ana strate-
jisi biiyiik sistemi g¢ok sayida alt-sistemlere bolmek ve her alt-sistemin elek-
tron yogunlugunu bagimsiz olarak hesaplamaktir. Hesaplanan bu katkilarin
toplami sistemin elektron yogunlugunu belirler. Her bir alt-sistem igin tiim
atomik orbitaller seti degil, yerel bir orbital seti kullanilabilir. Yaklagimin
hassasiyetini artirmak igin komgu atomlarin temel fonksiyonlarimi kullanmak
gerekir. Bir alt-sistemin komsulugundaki atomlara buffer adini vermekteyiz.

N : "buffer”daki atomlarin sayis:

N : alt-sistemdeki atomlarin sayisi

NClell : alt-sistemlerin sayisi

a : alt-sistem

18




P : i-elektronuna izdigiim

O'= f((& — p)/kpT) : i-elektronunun okupasyonu

n : toplam atom sayisi

NN : etkilesme uzakhgindaki (cutoff) "buffer’da bulunan atomlarin

sayst tanimlarindan sonra
4N
P =3 |H(j,0) (17)
i=1

alimir ki burada H (7, 1) kogegenlestirmeden sonraki ji’ci 6zvektorii gostermektedir.
Yine tammlardan 5

"1 f((& = w)/ksT)

2
L+ f((& — p)/ksT

bulunur. Boéylece alt-sistemin elektron yogunlugu

o' (18)

ve

pL=Px0O =

S+ 3 1P (19)

4‘/\[ .
Pa=2_Pa (20)
i=1
ifadesiyle belirlenir.
NCell
trace = Y pa (21)

diye iz aliminca sistemdeki toplam elekron sayisi1 bulunacagi i¢in hata pay:
error = trace — 4 xn (22)

olacaktir. Yukaridaki bagmtilarda f(z) = 1/(1 + exp(zr)) Fermi fonksiy-
onunu , g elektronlarim kimyasal potansiyelini, kg Boltzmann sabitini ve T
elektron sicakligini gostermektedir. Eger istenen elektron sicakhgindaki hata
pay1 yeterli hassasiyette degilse kimyasal potansiyel asagidaki gibi yeniden

hesaplanmahdir:
—error

fnew = 0 + p, (23)
NCell 4N A ' '
dp=Y Z (0" % P')x (1= O") /kgT] . (24)
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Bu siirec yeterli hassasiyete ulagilana kadar tekrarlanmalidir. Kimyasal potan-
siyelin hesaplanan son degeri sistemin Fermi enerjisine esittir.
Sistemin band yap: enerjisiyse goyle bulunur:

NCell
Ey = Y ebstot,. (25)

a=1

ebstot,, a alt-sisteminin band yapi enerjisine katkisidir:

4N 4N
ebstoty = Y [( > 2xdensitya(i, j) * H(i,j)) + density,(i,1) *» H(z,7)| ,
j=1 | \j=it1
(26)

AN [4AN 4N '
density,(k, j) Z (Z ZH J, ) ki) * Oz) +

j=1 \k=ji=1l

AN 4N
( > ZO.S*H(j,i)*H(k,i)*Oi)} (27)
k=4N+1i=1
ve H(%, 7), alt-sistemin Hamiltoniyen matrisinin (j%) elemamdir.
Bir sonraki adim, elektronik yapi yardimiyla her bir atom tizerine etkiyen
kuvveti bulmaktir. Ornegin x-ekseni boyunca kuvvet bileseni,

NCell N
fﬂcj:L..n = Z Z rZ (28)
a=1 i=1
ifadesinde
NN 4 4

=YY" > densitys(4(i—1)+im,4(j—1)+jm)* Force(im, jm) (29)

j=1 im=1 jm=1

yerine konarak belirlenir. Enerjiler ve kuvvetler bir kez hesaplaninca artik
molekiiler dinamik algoritmasina sokularak simulasyon sureci baglatilabilir.
Siireg yapisal stabilite saglanincaya dek tekrarlanir.

Teknik ayrintilar:
e Program Fortran 77 dilinde yazilmigtir.

e Fonksiyonlar ve altprogramlar modiiler yapidadir.
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Tiim data yapilan icin Dinamik Hafiza Kullanimi (Dynamic memory al-
location) uygulanmigtir. Boylece atom sayisi igin derleme asamasindaki
sinirlamadan kagimilmigtir.

Derleme optimizasyonu -02 seviyesindedir.

Matris kosegenlegtirme LAPACK ile yapilmigtir.

Isletim sistemi: Linux (Slackware 2.2.13)

Mesaj iletim kiitiiphanesi: PVM (Parallel virtual machine)

Topoloji: Yildiz, ethernet (100 Mb/s)

Cluster: 8 PC (Celeron 500 MHz, 128 Mb RAM, 128 Kb cache), dagitik

sistem.
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I11. BOLUM
SONUC

II1.A. Sonuglar

i. Bél ve kullan yaklagimi iceren ( yani lokal etkilegmeleri goz 6niine alan)
lokal yoriinge metodu ile O(N?) algoritmalari O(N)’e indirgenerek yeniden
yazilan program 8 adet PC iizerinde PVM kiitiiphanesi kullamlarak par-
alellestirilmigtir. Bu program ekseni boyunca PBC saglanmis 10 x 10 yirmi
tabakali karbon nanotiipler tizerinde test edilmig ve tabaka sayisi giderek
artirilarak paralel O(N) algoritmasinin gerekliligi ve yeterli hizlanmanin elde
edildigi gosterilmistir. Bu simulasyonlar sonucunda elde edilen enerjetik ve
yapisal ozellikler yaymlanmistir.

Yirmi tabakali 10 x 10 yapisindaki nanotiipiin fiziksel ozellikleri ve ener-
jetik degerleri ile ilgili simulasyon sonuglari Sekil:1 ve Jekil:2 ile verilmistir.
Sekil:1’de radyal dagilim fonksiyonunda goziiken tepe noktalar, karbon nano-
tiip yapisinda bulunan birinci (1.444), ikinci (2.49A4) ve iigiincii (2.88A4)
komsu uzakliklarimi dogru olarak vermektedir. Parcacik-parcacik korelasyon
fonksiyonu da bu bilgiyi desteklemektedir. Bag acist dagihm fonksiyonu 120
derecede tepe olustururken, bag uzunlugu fonksiyonu da beklendigi gibi bir-
inci komsu uzakhiginda tepe yapmaktadir. Sekil:2 ile verilen koordinasyon
say1s1 beklendigi gibi 3 sayisinda tepe olusturmaktadir. Toplam enerji 250
fs’lik bir zaman zarfinda - 8.30 eV degerine erismekte ve 250 fs’lik bir titresim
zamani boyunca bu degerde kalmaktadir. Literatiirde (Oh et al, 2000) bu
yapidaki karbon nanotiipler i¢in bulunan deger - 8.01 eV olup bunun periy-
odik simir sartlan kullanmadan elde edilmis olduguna dikkat edilmelidir.
Sekil:2’de ayrica toplam enerjiyi olusturan band yapisi enerjisi ve itici en-
erji kistmlarinin grafikleri verilmektedir. Sekil:3 iizerinde O(N) ve O(N?)
algoritmalarimin sonuclar karsilastinlmaktadir. Atom sayisi arttikca O(N?)
yonteminin yapisindan gelen kisitlamalarin etkisi kendini gostermektedir.
O(N) yonteminin ise ¢ok daha fazla atom sayisina sahip sistemleri ¢calismak
icin elverisli oldugu goriilmektedir. O(N) algoritmasi, atom sayis1 arttikca
simulasyon siiresinde giderek artan oranlarda kisalmay saglamaktadir. Sekil:4
tizerinde O(N) algoritmamizin seri ve sekiz nodlu paralel sistemler {istiinde

calistinlmasimin sonugclar: verilmektedir. Buradan paralellegtirmenin hesaplama

zamanin azalttigi acik olarak goriilmektedir. Sonuglar, paralel hesaplama
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tekniginin, kullamlan Bol ve Kullan yonteminin dogasina uygun oldugunu
kanitlamaktadir. Sekil:5, paralel ¢alisan agdaki bilgisayar sayisinin artmasinin
zaman tasarrufu sagladigina dair sonuglar: vermektedir. Sekil:6, atom sayis
arttikca agdaki bilgisayarlar arasindaki iletigim zamaninin nasil degistigi bil-
gisini icermektedir. Sekil:7, atom sayis: arttik¢a agdaki bilgisayarlar arasindaki
iletisim zamaninin nod sayisina gore nasil degistigi bilgisini icermektedir.
Sekil:8 ise bilgisayarlar arasi iletigim ve program paylasim zamanlar arasindaki
iliskiyi ortaya koymaktadir. Bu teknik cahisma sonuglari, programimizin ver-
imliligi (efficiency) ve hzlanmasim (speed up) belirleyebilmek icin gerek-
lidirler. Hizlanma S, = Ti/7T, formiiliiyle tanimlanmaktadir. 7} programi
seri agda cahstirma zamani, T}, ise p sayida bilgisayardan olusan paralel agda
calistirma zamamdir. Verimlilik ise hizlanmay1 agdaki bilgisayar sayisina
bélerek tamimlanmaktadir. Bu ¢alismada tesbit edilen hizlanma ve verimlilik
degerleri Tablo:1 ve Tablo:2 ile verilmistir. Yirmi tabakali 10x 10 yapidaki kar-
bon nanotiipler i¢in ulagilan en iyi hizlanma ve verimlilik degerleri, sirasiyla,
3.71 ve 0.98 bulunmustur.

ii. Gelistirilen O(N) paralellegtirilmis siki-bag molekiiler dinamik (SBMD)
programim 10 x 10 ve 17 x 0 yapisindaki tek ceperli karbon nanotiiplerin
elektronik yapisim incelemek iizere kullandik. Bu nanotiip yapilarni esit
yaricapa sahip olduklar icin sectik. Literatiirde (Nardelli, 1999),(Nardelli
et al, 1999),(Fattebert et al, 2000) captaki degisimlerin elektronik yapiy
etkiledikleri bilinmektedir. Nitekim, ¢alismamizda Fermi enerji diizeyleri
(=~ 3.7eV) her iki tiip yapis: i¢in de , degisik kiraliteleri olmasima karsi ayni
yaricapta secilmeleri nedeniyle, cok yakin degerlerde bulunmugtur. O(N)
hesaplamalarina ayni toplam enerji degerinde ( - 8.35 eV), O(N?®) ile O(N)
algoritmalarinin ayni sonucu verip vermediklerini kontrol ederek basladik.
Sekil:9 bu karsilagtirmayi vermektedir. Bu sekilden "buffer” biyiikliigiiniin
seciminin O(N) SBMD ¢alismalarindaki 6nemi goriilmektedir. Her farkh
yapidaki nanotiip i¢in uygun "buffer” biyiikliigiiniin tesbiti gerekmektedir.
Bu hesaplamalar 10 x 10 nanotiipleri i¢in Sekil:10’da, 17 x 0 nanotiipleri igin
Sekil:11’de verilmistir. Dogru "buffer” biiyiikliigii tesbit edildikten sonra
elektronik sicakhgm (kgT) Fermi-Dirac dagiimi ve yerel durum yogunlugu
(IDOS) iistiine etkileri aragtinlmigtir. Bunun i¢in kgT = 0.01eV (= 120K)
ve kgT = 0.1eV (= 1200K) degerleri kullanildi. 10 x 10 nanotiipleri i¢in elek-
tronik sicakhigin Fermi-Dirac dagilimina etkisi Sekil:12’de verilmigtir. 17 x 0
nanotiipleri icin aym sonuglar ise Sekil:13’de verilmistir. Her iki hal i¢in de
beklenildigi gibi elektronik sicaklik arttikca grafiklerde genisleme goriilmektedir.
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Elektronik sicakligin durum yogunluk grafikleri tistiindeki etkisi, 10 x 10
nanotiipleri igin Sekil:14 ve Sekil:15’de; 17 x 0 nanotiipleri i¢in ise Sekil:16 ve
Sekil:17’de gosterilmislerdir. Bu grafikler, sirasiyla, kgT = 0.05 eV (= 600K)
ve kgT = 0.025 eV (= 300K) degerlerine karsi gelmektedirler. Durum
yogunlugu hesaplar1 beklenildigi gibi 10 x 10 nanotiiplerinin iletken, 17 x 0
nanotiiplerinin ise yari-iletken yapisini dogru olarak vermektedir (Liu et al,
2000),(Ozaki et al, 2001).

iii. Son olarak ayni nanotiiplerin elastik/plastik yapilar: oda sicakhiginda
germeler ve sikigtirmalar altinda incelenmistir. Young modiiliisii, gerilme
siddeti, Poisson oram ve salimm frekanslari hesaplanmigtir. Agirt gerilmel-
erde kopmalar gozlenerek resimlenmistir. Biitiin bu sonuglar toplam enerji,
radyal dagihm, bag ags1 ve bag uzunlugu fonksiyonlarinin grafikleri iistiinde
gosterilmiglerdir. Simulasyonla elde edilen biitiin karbon nanotiipleri resim-
lendirilmislerdir. 10 x 10 nanotiipiiniin simulasyonla olusan resmi Sekil:18’de
verilmektedir. Sekil:19 ile germe ve sikigtirmalarin yapiya etkileri toplam
enerjiye kargi germe € = (—L—Eoﬁl) degerleri ¢izilerek gosterilmektedir. Arti
degerler germeye, eksi degerler sikistirmaya karsi gelmektedirler. Nanotiipiin
boyundaki degismeler radyal yondeki degismelerle saglanmistir. Bu siregte
tiipiin hacmi sabit tutulmustur. Simulasyonlar oda sicakliginda gerceklestiril-
mis; aksiyal yonde periyodik sinir gartlar: saglanmigtir. 10 x 10 tiplerinde
germelerde 0.22 degerinden, sikigtirmalarda ise 0.07 degerinden sonra defor-
masyon goziitkmektedir. Grafigin asimetrik olmasi, nanotiiplerin germelere
kargi dayamklh olmalarina ragmen sikigtirmalara kargi dayaniksiz olduklarin
gostermektedir. Sekil:20 ve Sekil:21’de nanotiiplerin deformasyona ugramis
resimleri verilmektedir. Ayrica Sekil:22, Sekil:23 ve Sekil:24’de bu defor-
masyonun radyal dagilim fonksiyonu, bag uzunlugu ve bag acilan ustiindeki
etkileri gosterilmektedir. Sekil:25 ve Sekil:26 ile tiiplerin deformasyon son-
rasindaki resimleri verilmigtir. Sekil:27’de iistteki grafik germe-gerilme (stress
strain) grafigidir. Bu grafigin egiminden Young modiiliisiiniin degeri 0.311
TPa bulunmaktadir. Literatiirde bilinen degeri (Xia et al, 2002) 0.200 TPa
ile 5.5 Tpa arasinda degismekte olup bizim bulgumuzla uyumludur. Aym
grafiklerden belirlenen diger fiziksel parametreler olan gerilme siddeti (ten-
sile strength) ve Poisson oram igin, sirasiyla 4.92 GPa ve 0.287 degerleri
bulunmugtur. Bunlar literatiir degerleriyle uyumludur (Xia et al, 2002),(Lu,
1997). Sekil:27°de alttaki grafikle tiipiin titregim frekanslariyla ilgili bilgiler
verilmektedir. Sekil:28 ise titresim frekanslarmin germe ve sikistirmalardan
etkilendigini ortaya koymaktadir.
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II1. B. Tartisma

Bu projede siki-bag teorisine dayali bir prototip molekiiler dinamik simu-
lasyon programi karbon nanotiiplerinin simulasyonu igin uyarlanip test edilmis-
tir. Program, ekseni boyunca periyodik simr sartlar (PBC) saglanmug, yirmi
tabakali farkli kiraliteleri olan iki degisik yapida karbon nanotiipler lizerinde
denenmis ve tabaka sayilari arttirilarak paralel O(N) algoritmalarin yeterliligi
ve gereklilingi gosterilmisgtir. Sirasiyla , metalik ve yari-iletken ozellikleri
olan iki ayr1 yapidaki karbon nanotiiplerin Fermi enerji diizeyleri ve durum
yogunluk fonksiyonlarinin grafikleri dogru olarak elde edilmigtir. Ayrica bu
nanotiiplerin simulasyonla elde edilen elastik 6zellikleri de literatiirde bili-
nenlerle uyumlu gikmaktadirlar.

IT1. C. Sonuglarin Bilime Katkis

Karbon nanotiiplerinin elektronik yapilarim ve elastik/plastik ozelliklerini
incelemek iizere giiclii ve ucuz bir bilgisayar simulasyon yontemi geligtirilmis;
ilerisi icin degerli bir programlama deneyimi kazanilmgtir.
Proje calymalarindan cikan sonuglar ii¢ makale halinde yazilmig ve ulus-
lararasi dergilerde yayina yollanmistir.

e O(N) parallel tight binding molecular dynamics simulation of carbon

nanotubes
C. Ozdogan, G. Dereli, T. Cagin
Computer Physics Communications, 148, 188-205 (2002).

e O(N) algorithms in TBMD simulations of the electronic structure of

carbon nanotubes
G. Dereli, C. Ozdogan
Physical Review B’de yayina sunuldu. P‘f&g%‘ Rev. B67F,035415 (2003)

e The structural stability and energetics of single walled carbon nan-

otubes under uniaxial strain
G. Dereli, C. Ozdogan
Physical Review B’de yayna sunuldu. P\st Rev.BeF, 03Shle (2003)
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Ayrica calismalarimizin degisik asamalarinda bulgularimiz bilimsel toplantilarda

bildiri olarak sunulmustur.
Yurt-digt bildiriler:

e Quantum Simulations of Complex Many Body Systems: From Theory
to Algorithms, March 2002, Amsterdam, Netherlands

e 9th Foresight Conference on Molecular Nanotechnology, November 2001,
Santa Clara, California, USA

e International Conference on Mathematical Modelling and Scientific Com-
puting, April 2001, METU, Ankara

e 8th Foresight Conference on Molecular Nanotechnology, November 2000,
Betheshda, Maryland, USA

Yurt-i¢i bildiriler:
e 8. Istatistik Fizik Giinleri, Temmuz 2001, ITU
o 8. Yogun Madde Fizigi Ankara Giinleri, Kasim 2000, Bilkent Universitesi
o 7. Istatistik Fizik Giinleri, Temmuz 2000, ITU.

I11. D. Ileriye Doniik Oneriler

Karbon nanotiiplerinin burulmalar ve biikiilmeler altinda elektronik yapilariin
incelenmesi ve elastik/plastik niteliklerine bakilmasi aym yo6ntemlerle, bu
projede gelistirilen teknikler yardimiyla incelenmesi ileriye kalmig problem-
lerdir. Bu calismalarin yapilabilmesi i¢in piyasada bulunan daha iist kap-
asiteli PC’lerle yeni bir bilgisayar agiun kurulmasi sarttir. Projemiz igin
istegimiz diginda, ucuz olmalar1 nedeniyle temin edilen Celeron iglemcilerin
yogun simulasyon galigmalarina uygun olmadiklari sik yasadigimiz ve gecik-
melere neden olan arizalarla kendini gostermigtir.
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Namber of Atom  O(N) O(N) O(N) O(N) O(N) O(N)

O(N)

10x10 Tube np=2 np=3 np=4 np=3 np=6 np=7 np=8
200 185 258 346 353 241 222 078
360 192 270 329 288 1.56 1.19 1.28
400 196 278 358 371 218 1.24 105
520 1.95 276  3.53  3.27 2.12 147 121
600 180 274 355 328 207 1.60 1.50
720 186 276 3.56  3.54 194 173 156
800 1.83 263 357 3.02 2.65 1.73 148

Tablo:1 10 x 10 karbon panotiipii i¢in artan atom sayisi ve
gore hizlanma degerleri.

nod sayisina

Number of Atom O(N) O(N) O(N) O(N) O(N) O(N) O(N)
10x10 Tube np=2 np=3 np=4 np=5 np=6 np=7 np=38
200 092 086 08 071 040 032 0.10
360 096 090 082 0.58 026 017 0.16 -
400 098 093 089 074 036 018 0.13
520 098 092 088 065 035 021 015
600 094 091 089 066 034 023 019
720 093 092 089 071 032 025 019
800 091 0.8 089 060 044 025 0.18

Tablo:2 10 x 10 karbon nanotiipii i¢in artan atom sayisi ve nod sayisina

gore verimlilik degerleri.
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Sekil:1 10 x 10 karbon nanotiipiiniin fiziksel ozellikleri ( T = 300K, elek-
tronik sicaklik = 0.005 eV, MD adimi = 1 fs). Radyal dagihm fonksiy-
onu, bag agis1 ve bag uzunlugu dagilim fonksiyonlar:.
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Sekil:2 10x 10 kabon nanotiipiiniin fiziksel 6zellikleri ( T = 300K, elektronik

sicaklik = 0.005 eV, MD adim1 = 1 fs). Koordinasyon sayisi, toplam
enerji, band yapist enerjisi, itici enerji.
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Sekil:3 O(N?) ve O(N) algoritmalarinin "run time” a gore kargilagtirilmalar.
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Sekil:4 O(N) algoritmasimn seri cahstirilmasi ile farkl sayilarda nodlu par-

" . A i,
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alel cahigtirilmalarinda "run time” larn kargilagtiriimasi.
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Sekil:5 O(N) paralel calismada atom sayis1 arttikca sistemdeki nod sayisinin
"run time” iizerine etkisi.
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Sekil:6 Atom sayst arttikca agdaki bilgisayarlar arasi iletigim zamaninin

degigimi.
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Sekil:7 Atom sayst arttikca agdaki bilgisayarlar arasi iletisim zamaninin

Commumication Tine per MD Sicp {sec)
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nod sayisina gore degigimi.
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Sekil:8 Atom sayisi arttikca agdaki bilgisayarlar arasi iletigim ile program
paylagim zamanlarimin nod sayisina gore degisimi.
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Sekil:9 Ayni toplam enerji degerinde (- 8.35 eV) O(N) ve O(N?) algorit-
malarinin ayni sonucu vermeleri igin ”buffer” biiyiikliigiiniin se¢imi (18
ve 24 tabakah 10 x 10 karbon nanotiipii, T = 300K, elektronik sicaklik

= 0.005 eV).
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Sekil:10 Farkli elektronik sicaklhiklarda 10x 10 karbon nanotiipii igin ” buffer”

biiyiikliigiiniin toplam enerjiye etkisi.

|
.




Total Energy (eV)

-8.27 ; , , : ,

t
kT=0.000001 eV

kT=0.0001 eV -------
kT=0.01 eV
kT=0.025 eV oo
-8.28 kT=0.05eV --- -~ _
kT=0.1eV ----- -
-8.29 .
-83 | B

831 F -

-8.32 _

'836 1 ! H 1 H 1 H H L
2 2.4 2.8 3.2 3.6 4 4.4 4.8 5.2 5.6 6

Buffer Size (A)

Sekil:11 Farkli elektronik sicakliklarda 17 x 0 karbon nanotiipii icin ”buffer”
biiytikligiiniin toplam enerjiye etkisi.
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Sekil:12 10 x 10 karbon nanotiipil i¢in elektronik sicakhgin Fermi-Dirac

dagilim fonksiyonuna etkisi.
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Sekil:13 17 x 0 karbon nanotiipil icin elektronik sicakhigin Fermi-Dirac

dagilim fonksiyonuna etkisi.
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Sekil:14 10x 10 karbon nanotiipii igin elektronik sicakhgin durum yogunlugu
fonksiyonuna etkisi.
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Sekil:15 10x 10 karbon nanotiipii igin elektronik sicakligin durum yogunlugu
fonksiyonuna etkisi.
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Sekil:16 17 x 0 karbon nanotiipii i¢in elektronik sicakligin durum yogunlugu
fonksiyonuna etkisi.
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Sekil:17 17 x 0 karbon nanotiipii i¢in elektronik sicakligin durum yogunliugu

fonksiyonuna etkisi.




Sekil:18 10 x 10 karbon nanotiipiiniin simulasyon sonrasi resmi.
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Sekil:19 Germe (art: igaretli
jiye etkileri.
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Sekil:20 10 x 10 karbon nanotiiptiniin (0.22 oraminda) germe simulasyonu
sonras: deformasyona ugramig resmi.




Sekil:21 10 x 10 karbon nanotiipiiniin (- 0.07 oramnda) sikigtirma simu-
lasyonu sonrasi deformasyona ugramis resmi.
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Sekil:22 10 x 10 karbon nanotiipiinin radgf.alh dggth fonksiyonunun germe
(0.22) ve sikigtirma (-0.07) sonucu degigimi.
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Sekil:23 10 x 10 karbon nanotiipiiniin bag agis1 dagihm fonksiyonunun
germe (0.22) ve sikigtirma (-0.07) sonucu degigimi.
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Sekil:24 10 x 10 karbon nanotiipiiniin bag uzunlugu dagihm fonks‘iyonunun
germe (0.22) ve sikigtirma (-0.07) sonucu degigimi.
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Sekil:25 10 x 10 karbon nanotiipiiniin germe (0.23) sonucu deformasyona
ugramig resmi.




Sekil:26 10 x 10 karbon nanotiipiiniin stkigtirma (-0.08) sonucu deformasy- -
ona ugramis resmi. '
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Sekil:27 10 x 10 karbon nanotiipii igin germe-gerilme grafigi ve tiipiin
yarigapimnin simulasyon sirasindaki degisimi.
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Sekil:28 10x 10 karbon nanotiipiiniin yarigapimin germe (0.22) ve sikigtirma

(-0.07) altinda degisimi.
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