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3- Görevlendirme İçeriği 

 
Çalışmanın Amacı: Doktora tezi kapsamında kullanılan WIEN2k simülasyon programının daha verimli 
kullanılabilmesi ve paralel hesaplama üzerine çalışmalar yapmak. 

Görevlendirme Sürecinde Yapılan Çalışmalar:  
 
1. ÇALIŞMA: 
Ga1-xInxAs1-yNy dörtlü yarıiletken alaşımı için sırayla aşağıdaki özellikleri incelenmiştir: 
1. Geometri optimizasyonu: Alaşımlar, bileşikler gibi süper simetriye sahip olmadıklarından 
bileşiklerde safsızlık atomlarından kaynaklanan sorunlardan dolayı atomların pozisyonları 
değişecektir. Dolayısıyla elde edilecek alaşım için yeni pozisyonların  bulunması gerekmektedir. Bu 
amaçla, yarıiletken alaşımların fiziksel özelliklerinin incelenebilmesi için öncelikle geometri 
optimizasyonu yardımıyla yeni atomik pozisyonlar elde edildi. 
2. Volume optimizasyonu: 2. Aşamada ise yeni atomik pozisyonları elde edilen malzemenin örgü 
parametresi, sertlik modülü elde edildi. 
3. Elektronik ve optiksel özellikler: Son aşamada ise geometri optimizasyonu ile elde edilen örgü 
parametresini kullanarak elektronik bant yapılar ve optiksel sabitler elde edildi. 
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********************************************************************************** 
  
2. ÇALIŞMA: 
 
Bu çalışmada ise malzemeler için çok önemli olan sıcaklık parametresinin simülasyon 
yöntemleriyle elde edilmesi incelendi. Bu kapsamda çalışılan malzemenin : 
i) sabit basınç, farklı sıcaklık 
ii) sabit sıcaklık, farklı basınç 
iii)farklı basınç farklı sıcaklık 
altında yapısal, elektronik ve optiksel özelliklerinin incelenmesi mümkün olabilecektir. 
  
********************************************************************************** 
 
3. ÇALIŞMA: 
 
Bu çalışmada da hesaplamalı bilimde en önemli sorunlardan biri olan CPU TIME olarak 
adlandırılan zaman problemdir. Hesaplamalı alaşım çalışmalarının deneysel ölçümlerle 
kıyaslanabilmesi için çok küçük yüzdelik değişimlerle çalışmak gerekmektedir. Fakat bu aşamada 
en büyük sorun düşük yüzdeliklerde çalışacak güçlü bilgisayarların temin edilebilmesidir. Bu 
problemi de aşmak için paralel hesaplama tekniği öğrenildi. Böylece normal düzeydeki bir çok 
bilgisayar paralel bağlama yöntemiyle aylarca sürecek hesaplamaları günler içinde 
tamamlayabilmektedir. 
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