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3- Gérevlendirme igerigi

Calismanin Amaci: Doktora tezi kapsaminda kullanilan WIEN2k similasyon programinin daha verimli
kullanilabilmesi ve paralel hesaplama Uzerine ¢alismalar yapmak.

Gorevlendirme Surecinde Yapilan Calismalar:

1. CALISMA:

Gay«InAsy N, dortlli yariiletken alasimi igin sirayla agagidaki 6zellikleri incelenmistir:

1. Geometri optimizasyonu: Alasimlar, bilesikler gibi siiper simetriye sahip olmadiklarindan
bilesiklerde safsizlik atomlarindan kaynaklanan sorunlardan dolayi atomlarin pozisyonlari
degisecektir. Dolayisiyla elde edilecek alasim i¢in yeni pozisyonlarin bulunmasi gerekmektedir. Bu
amacla, yariiletken alasimlarin fiziksel 6zelliklerinin incelenebilmesi icin dncelikle geometri
optimizasyonu yardimiyla yeni atomik pozisyonlar elde edildi.

2. Volume optimizasyonu: 2. Asamada ise yeni atomik pozisyonlari elde edilen malzemenin 6rgi
parametresi, sertlik modili elde edildi.

3. Elektronik ve optiksel 6zellikler: Son asamada ise geometri optimizasyonu ile elde edilen 6rgi
parametresini kullanarak elektronik bant yapilar ve optiksel sabitler elde edildi.

Not: Tablo satirlari yazilacak olan metinlere gore genisletilebilir.
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2. CALISMA:

Bu ¢alismada ise malzemeler igin gok dnemli olan sicaklik parametresinin simiilasyon
yontemleriyle elde edilmesi incelendi. Bu kapsamda galisilan malzemenin :

i) sabit basing, farkh sicakhk

i) sabit sicaklik, farkh basing

iii)farkh basing farkl sicaklik

altinda yapisal, elektronik ve optiksel 6zelliklerinin incelenmesi miimkiin olabilecektir.
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3. CALISMA:

Bu ¢alismada da hesaplamali bilimde en 6nemli sorunlardan biri olan CPU TIME olarak
adlandirilan zaman problemdir. Hesaplamali alagim ¢alismalarinin deneysel dlgiimlerle
kiyaslanabilmesi icin ¢ok kiiciik yiizdelik degisimlerle ¢alismak gerekmektedir. Fakat bu asamada
en biiyiik sorun diisiik yiizdeliklerde calisacak giiglii bilgisayarlarin temin edilebilmesidir. Bu
problemi de asmak igin paralel hesaplama teknigi 6grenildi. Boylece normal diizeydeki bir ¢ok
bilgisayar paralel baglama y6ntemiyle aylarca siirecek hesaplamalari giinler iginde
tamamlayabilmektedir.

Eklemek istediginiz Hususlar:

Universitemizin bdyle bir imkan sunmasi gergekten ¢ok harika bir firsat. Sahsim igin akademik
hayat Viyana Teknik Universitesi Malzeme Kimyasi Enstitiisiinde yapmis olunan 82 giinliik
¢alismalardan sonra yeni basladigini itiraf etmeliyim.

Emegi gecen herkese ¢ok tegekkiir ederim.

Not: Tablo satirlari yazilacak olan metinlere gore genisletilebilir.




