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METAL YÜKLÜ GRAFEN YAPILARININ AKCİĞER KANSERİNİN ÖN 

TANISI İÇİN BİYOSENSÖR OLARAK 

KULLANILABİLİRLİĞİNE YÖNELİK DFT ÇALIŞMASI 

ÖZET 

Kansere dayalı artan vaka sıralamasında akciğer kanseri, tüm Dünya’da ve Türkiye’de 

en sık rastlanan ve ölüm riski en yüksek olan bir kanser türüdür. Akciğer ve bronş 

sisteminin ağrı duyusuna sahip olmaması nedeniyle, hastaların birçoğuna akciğer 

kanseri teşhisi konulduğunda ileri bir aşamadadır ve artık küratif tedavi mümkün 

değildir. İnsan nefes analizi, verilen nefeste bulunan uçucu organik bileşikleri (VOC) 

izleyerek bir bireyin klinik durumu hakkında bilgi edinme yöntemidir. VOC'ler, 

karbon bazlı biyobelirteçler olarak kullanılmak üzere insan nefesinin içeriğinde 

bulunan organik bileşikler olarak tanımlanmaktadır. Koku bileşiminin hastalıkla 

spesifik korelasyonu, nefes sensörlerinin altında yatan temel ilkedir. Kimyasal olarak 

etkileşimli malzemenin biyokimyasal moleküllerden yapıldığı biyobelirteçlere 

biyosensörler adı verilmektedir. Biyosensörler, kollektif koku alma reseptörleri 

sayesinde kokuları her bir kokuya özgü sinyal modellerine kodlar. Bu stratejiye 

kombinatoryal seçicilik denir ve elektronik burunlar olarak da bilinen nefes analizi 

biyosensörleri bu çalışma prensibine dayalı olarak analizlerini gerçekleştirmektedir.  

Bu tez çalışmasında, akciğer kanserinin ön tanısını geliştirmek amacıyla metal katkılı 

grafen yapıların biyosensör olarak kullanılabilirliği araştırılmıştır. Metal atomları 

(platin, paladyum, nikel, iridyum ve bakır) katkılanarak oluşturulan grafen yapıların 

akciğer kanserinin önemli biyobelirteçleri arasında yer alan anilin, tolüen, stiren ve 

benzen gazlarına karşı adsorpsiyon ve algılama özellikleri incelenmiştir. Yapılan tüm 

DFT hesaplamaları WB97XD metodu kullanılarak tamamlanmıştır. 

Elde edilen bulgulara göre belirlenen hedef gazlardan metal katkılı grafen yapılara 

önemli yük transferi gözlenmiştir. Sistemler üzerinde NBO analizi yapılmış ve anilin, 

tolüen, stiren ve benzen moleküllerinden grafen ve metal katkılı grafen yapılarına yük 

transferi olduğu sonucuna varılmıştır. Gözlenen en önemli etkileşim, -152,9 kJ/mol 

adsorpsiyon entalpi değeri ile stiren molekülünün iridyum katkılı grafen yapısı üzerine 

adsorpsiyonu olmuştur. Gibbs serbest enerjisi tüm yapılarda negatif olduğu için 

adsorpsiyon süreci tüm sistemlerde kendiliğinden gerçekleşmiştir.  

Yorumlanan verilere göre, gaz moleküllerinin bakır katkılı ve platin katkılı grafen 

yapısı üzerine adsorbe edilmesinden sonra HOMO-LUMO boşluğu (Eg) değerlerinde 

azalmalar ve iş fonksiyonunda (Φ) değişiklikler elde edilmiştir. Sonuç olarak, akciğer 

kanserinin ön teşhis aşamasında, bakır katkılı ve platin katkılı grafen yapıları, önemli 

biyobelirteçler arasında yer alan anilin, tolüen, stiren ve benzen gazlarını tespit etmek 

için bir sensör olarak kullanılma potansiyeline sahiptirler. 

Anahtar kelimeler: Akciğer kanseri, Biyosensör, DFT, Grafen, VOC, Adsorpsiyon 

https://www.sciencedirect.com/topics/engineering/volatile-organic-compound
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DFT STUDY ON THE FEASIBILITY OF USING METAL DOPED 

GRAPHENE STRUCTURES AS BIOSENSORS FOR THE PRELIMINARY 

DIAGNOSIS OF LUNG CANCER 

SUMMARY 

Lung cancer is the most prevalent form of cancer globally and in Turkey, with the 

highest mortality rate. Due to the absence of pain perception in the lung and bronchial 

systems, the majority of patients are diagnosed with advanced-stage lung cancer, 

rendering curative treatment ineffective. Human breath analysis is a method of 

obtaining information about an individual's clinical status by monitoring the volatile 

organic compounds (VOCs) present in exhaled breath. VOCs are defined as organic 

compounds present in human breath that can be used as carbon-based biomarkers. The 

specific correlation between odour composition and disease is the fundamental 

principle underlying breath sensors. Biosensors are devices which employ biochemical 

molecules in a chemically interactive process. They are capable of encoding odours 

into signal patterns that are specific to each individual odour. This process is referred 

to as combinatorial selectivity. Breath analysis biosensors, which are also known as 

electronic noses, employ this strategy to perform their analyses. 

This thesis investigates the potential of metal-doped graphene structures as biosensors 

for the preliminary diagnosis of lung cancer. The adsorption and sensing properties of 

graphene structures doped with metal atoms (platinum, palladium, nickel, iridium and 

copper) against aniline, toluene, styrene and benzene gases, which are among the most 

important biomarkers of lung cancer, were investigated. All DFT calculations were 

completed using the WB97XD method. 

The findings revealed a notable charge transfer from the target gases to the metal-

doped graphene structures. A NBO analysis was conducted on the systems, and it was 

determined that a charge transfer occurred from aniline, toluene, styrene, and benzene 

molecules to graphene and metal-doped graphene structures. The most significant 

interaction observed was the adsorption of the styrene molecule on the iridium-doped 

graphene structure, with an adsorption enthalpy value of -152.9 kJ/mol. As the Gibbs 

free energy was negative in all structures, the adsorption process was spontaneous in 

all systems. 

The data analyses indicated a reduction in HOMO-LUMO gap (Eg) values and 

alterations in work function (Φ) following the adsorption of gas molecules on copper-

doped and platinum-doped graphene structures. In conclusion, it can be posited that in 

the pre-diagnostic stage of lung cancer, copper-doped and platinum-doped graphene 

structures have the potential to be used as a sensor to detect aniline, toluene, styrene 

and benzene gases, which are among the most important biomarkers. 

Keywords: Lung Cancer, Biosensor, DFT, Graphene, VOC, Adsorption. 
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1.  GİRİŞ  

Akciğer kanseri, akciğer dokularında kontrolsüz gelişen kötü huylu bir tümördür. 

Akciğer kanserinin alternatif adı akciğer karsinomu olup, tüm akciğer kanserlerinin 

%99'unu oluşturur. Akciğer karsinomlarının epitel hücrelerinden geliştiği 

bilinmektedir (Schabath ve Cote, 2019). Bu kötü huylu hücreler hızlı bir şekilde insan 

vücudunda kas, yağ, bağ dokularına bulaşarak akciğer sarkomları gibi çeşitli akciğer 

tümörlerine neden olur (Dela Cruz ve diğ, 2011). Zaman ilerledikçe oluşan bu 

kontrolsüz kötü huylu hücre bölünmesi, yakın dokulara veya organizmanın birçok 

yerine yayılması muhtemeldir. Kanserin bu yayılım gösterdiği tüm süreç metastaz 

olarak adlandırılır. Dünya çapında günümüzde tanımlanmış olan 200'den fazla farklı 

kanser türü mevcuttur ve her biri kendilerine has tanı ve tedavileri uygulanarak tedavi 

adımları gerçekleştirilmektedir. 

Dünya çapında en sık rastlanan kanser türü olan akciğer kanserine bağlı ölümlerin en 

yüksek oranda oluğu bu tehlikeli kanser sebebiyle, her yıl yaklaşık olarak 2 milyon 

vaka ve 1,8 milyon ölümün gerçekleştiği bilinmektedir (Rudin ve diğ, 2021). Dünya 

Sağlık Örgütü (WHO) verilerine bakıldığında, akciğer kanserine ait ölüm miktarı, tüm 

kansere bağlı ölüm oranının yaklaşık olarak %18 ‘ini temsil etmektedir. Akciğer 

kanseri ilk evrelerde güçlü bir şekilde gizlenmesi nedeniyle insan sağlığına en büyük 

tehtid oluşturan kanser türleri arasındadır. Bu yüzden akciğer kanserlerinin sadece 

%15’i erken evrede saptanmaktadır (Blandin Knight ve diğ, 2017). 

Akciğer ve bronş sisteminin ağrı duyusuna sahip olmaması, ilk kanser belirtisi olan 

öksürüğün hastalık belirtisi olarak değerlendirilmemesi sonucu ile, akciğer kanseri 

tanılarının %85’i lokal ileri ya da metastatik evrede konulmaktadır. Bu nedenle akciğer 

kanserinin erken evre tanısı çok nadirdir. Tanı konma süresinin çok geç tamamlanması 

nedeniyle hastaların %90’ı kaybedilmektedir (Byers ve Rudin, 2015). Oysa ki erken 

teşhis imkanı tanımlanabildiği takdirde 1.evredeki hastaların %68’i 

kurtarılabilmektedir (Amicizia ve diğ, 2023). Fakat akciğer kanseri için başvuruda 

bulunan hastaların büyük bir çoğunluğu 4. evrede olduğu saptanmaktadır. Bu aşamada 

ise hastaların sadece %1-2 si kurtarılabilmektedir. 

https://tr.wikipedia.org/wiki/Akci%C4%9Fer
https://tr.wikipedia.org/wiki/Bron%C5%9F
https://tr.wikipedia.org/wiki/A%C4%9Fr%C4%B1_(t%C4%B1p)
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Akciğer kanseri türleri arasında bilinen iki kanser türü bulunmaktadır. Birincisi, 

karsinom olarak bilinen küçük hücreli akciğer kanseridir (KHAK). İkinci tür ise, 

küçük hücre dışı akciğer karsinomu (KHDAK) olarak bilinen akciğer kanseridir (Tsim 

ve diğ, 2010; Rudin ve diğ, 2021). Akciğer kanserinin en yaygın belirtileri öksürük, 

göğüs ağrısı ve nefes almada zorluktur. İnsan vücudunda akciğer kanseri gelişimi ve 

yayılma süreci birçok faktöre bağlıdır. Bu faktörler çevresel maruz kalma etkileri 

(sigara kullanımı) başta olmak üzere genetik ve epigenetik duyarlılıklar (ailede akciğer 

kanseri öyküsü) olarak tanımlanabilir (D. Yang ve diğ, 2020). Ayrıca yapılan 

araştırmalarda, asbest, radon, tolüen ve stiren gibi zararlı etmenlere maruz kalma, ek 

risk faktörleri oluşturmaktadır (Gashimova ve diğ, 2020; Leiter ve diğ, 2023).  

Dünya çapında şu ana kadar akciğer kanseri ön teşhisi için etkin bir yöntem 

tanımlanamamıştır. Akciğer kanseri teşhisine dair sürecin azaltılması ve bu sayede 

kanser yayılma safhalarının daha kolay önüne geçilebilmesi amacıyla kolaylıkla 

uygulanma potansiyeline sahip, doğruluğu yüksek sonuçlar veren ve mümkün 

olabildiğince yan etkileri az olan, erken evrede tanıya imkân tanıyan yöntemlere dünya 

çapında ihtiyaç duyulmaktadır. 

1.1 Tezin Amacı  

Yapılan tez araştırması, Pt, Pd, Cu, Ni ve Ir metallerinin yüklendiği grafen yapılarının 

oda sıcaklığında ve gaz fazında bulunan, akciğer kanseri biyobelirteçleri arasında yer 

alan anilin, tolüen, stiren ve benzen gazları için adsorpsiyon ve sensör özellikleri bir 

kuantum kimyasal yöntem olan DFT metodu kullanılarak incelenmesi üzerinedir. 

Araştırma için hazırlanan grafen sistemlerinin her biri için merkezinde bulunan karbon 

atomu yerine, kullanılacak geçiş metali yüklenerek oluşturulmuş sistemlerin 

adsorpsiyon sonrasındaki verileri incelenerek, en uygun model elde edilmeye 

çalışılmıştır.  

Literatür verileri incelendiğinde, elde edilen verilere göre kullanılan saf grafen 

yapısının ve metal yüklü grafen yapılarının daha küçük karbon atomları kullanılarak 

elde edilmiş grafen sistemleri üzerinde farklı kullanım amaçları için araştırmalar 

mevcuttur. Fakat, tez kapsamında oluşturulan grafen yapısının boyutunda ve iridyum 

ve nikel atomları yüklü grafen yapıları üzerinde araştırmalar oldukça sınırlıdır. Ayrıca 
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çalışmada kullanılan gaz moleküllerinin ve   platin, paladyum, bakır, nikel, iridyum 

atomları yüklü grafen yapılarının eş değer olarak incelendiği başka hiçbir deneysel ya 

da DFT metodu kullanılarak oluşturulmuş çalışma literatür verilerince 

bulunmamaktadır.  

Tüm bu bulgular göz önüne alındığında, yapılan bu tez çalışması literatür verilerine 

katkı sağlamak ve ileride araştırmacılar tarafından çalışılacak deneysel verilere ışık 

tutmak amacıyla oluşturulmuştur. 
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2.  GENEL BİLGİLER 

2.1 Akciğer Kanseri 

İnsan biyosisteminin önemli parçalarından olan akciğer, gaz değişimini destekleyen 

ayrı işlevlere sahip birçok hücre tipinden oluşan karmaşık ancak hassas bir organdır. 

2,000 km'lik hava yolu ve 50 m2'den fazla son derece ince alveolar membran 

ile oksijen ve karbondioksitin kan ve çevre arasında etkili bir şekilde geçişi, toksik 

gazlara ve ince partikül kirleticilere ve enfeksiyöz ajanlara maruz kalma zemininde 

gerçekleşir. Büyük solunan partiküller daha büyük hava yollarındaki siliyer hareketle 

temizlenirken, enfeksiyöz ajanlar bağışıklık ve fagositik hücreler tarafından ortadan 

kaldırılır (Gridelli ve diğ, 2015). Mukus üreten hücreler ve nöroendokrin hücreler de 

gaz değişimi işlevini sürdürmede rol oynar. Hücrelerin bu karmaşık topluluğu, hücre 

bölünmesi değiştiren ve bağışıklık tanınmasının önlenmesini sağlayan hücre özerk ve 

mikro çevresel adaptasyonların birikimine uğrayabilir ve bu da kansere yol açabilir 

(Weibel, 2009).  

Farklı özelliklere sahip çok çeşitli akciğer kanseri türleri mevcuttur ve bunlar arasında 

nispeten yavaş ilerleyen ve cerrahi olarak çıkarılabilir küçük hücreli akciğer 

kanserinden (KHAK) oldukça agresif ve yaygın metastatik küçük hücre dışı akciğer 

karsinomuna (KHDAK) kadar çeşitlilik vardır. Tümörlerin bir alt kümesinde sürücü 

onkogen mutasyonlarının tanımlanması, akciğer kanserindeki bu farklılıkların 

anlaşılmasında önemli bir rol oynamıştır. Kinazlardaki bu edinilmiş genetik 

mutasyonlar, yapısal sinyallemeyle sonuçlanır ve duyarlı hücrelerde bu, diğer 

değişikliklerden neredeyse bağımsız olan onkojenik dönüşüme yol açar.  

Genellikle birçok hastaya yetersiz tarama programları ve klinik semptomların geç 

başlaması nedeniyle, ileri evre hastalık teşhisi konur. Sonuç olarak hastaların prognozu 

çok zayıftır. KHDAK için X-ışını, BT ve PET görüntüleme ve tümör biyopsilerinin 

histolojik incelemesi dahil olmak üzere çeşitli tanı yaklaşımları kullanılabilir. 

Kanserin doğru evrelenmesi, tümörler onkogen mutasyonları barındırıyorsa cerrahi, 

radyokemoterapi, immünoterapi ve anti-anjiyojenik monoklonal antikorlar veya 
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tirozin kinaz inhibitörleri ile hedefli yaklaşımları içeren optimum yönetim stratejisini 

belirlemek için gereklidir. Araştırmada kullanılan DFT yöntemi ile, akciğer kanserine 

dair ön teşhis imkanı sunabilecek biyosensörün örnek teşhis adımları Şekil 2.1’de yer 

almaktadır. 

Şekil 2.1 : Akciğer kanseri için belirlenen örnek ön teşhis adımları. 

Dünya Sağlık Örgütü’nün 2020 yılı için hazırlamış olduğu veriler incelendiğinde, 

akciğer kanserine yakalanan hastalarda erkeklerde birinci sırada kadınlarda ise ikinci 

sırada ölüm oranı görülmektedir. Şekil 2.2’de Dünya Sağlık Örgütü’nün 2020 

yılındaki kanser kaynaklı ölüm sayıları verilmiştir.  

 

Şekil 2.2 : Dünya Sağlık Örgütü'nün 2020 yılındaki kanser kaynaklı ölüm oranları 

(Haibelty, 2022). 
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Ünal’ın yapmış olduğu bir araştırmaya göre, Türkiye'de en sık rastlanan ilk 5 kanser 

türü akciğer kanseri, meme kanseri, kolorektal kanser, prostat ve tiroid kanseridir.  

Bahsedilen bu 5 kanser türü, tüm kanserlerin %50'den fazlasını oluşturmaktadır (Ünal, 

2012).  

Dünya Sağlık Örgütünün 2020 yılındaki her iki cinsiyetten ve her yaştan vaka oranları 

Şekil 2.3’de verilmiştir. Elde edilen bulgulara göre, akciğer kanseri dünya çapında 

vaka oranı en yüksek ikinci kanser türüdür.  

 

Şekil 2.3 : Dünya sağlık örgütünün 2020 yılındaki kanser vaka oranları (Haibelty, 

2022). 

2.2 İnsan Nefes Analizi 

İnsan nefesi büyük ölçüde azot, oksijen, karbondioksit, su ve inert 

gazlardan oluşmaktadır (Dweik ve Amann, 2008; Popov, 2011). Nefes içeriğinin geri 

kalanını oluşturan, eser miktarlardaki bileşenler milyar hacimde bir (nmol/l) ya da 

trilyon hacimde bir (pmol/l) aralığında bulunan vücutta üretilen veya çevreden ekshale 

edilen uçucu maddelerdir (Dweik ve Amann, 2008).  

Eksojen uçucular deri yoluyla ya da akciğerlere çekildikten sonra akciğerler alveolleri 

ile vücut içinde emilimi sağlandığı bilinmektedir. Endojen uçucular ise, organizmanın 

biyokimyasal süreçleri tarafından üretilmektedir (Mazzone, 2008).  

İnsan vücudundaki uçucu organik bileşiklerin tespiti biyolojik reaksiyonların ilerleyişi 

ve komplikasyon göstermesine göre değişiklik arz etmektedir. Akciğer kanseri olan 

https://www.sciencedirect.com/topics/medicine-and-dentistry/inert-gas
https://www.sciencedirect.com/topics/medicine-and-dentistry/inert-gas
https://www.sciencedirect.com/topics/medicine-and-dentistry/biochemical-process
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hastaların vücut sistemlerinde VOC molekülleri oluşan reaksiyonlar sonucunda 

değişikliğine uğrarlar. Bu tür bir değişiklik, serbest radikallerin veya reaktif oksijen 

türlerinin (ROS) varlığından kaynaklanan oksidatif stres  veya gen mutasyonuna 

oluşmasına neden olabilir. Oksidatif stres, lipit peroksidasyonuna neden olur ve bu da 

daha sonra dışarı verilen nefes yoluyla salgılanan VOC'lerin değişmesine neden olur. 

Yaygın olarak oksidatif stres ve lipid peroksidasyonu ile ilişkilendirilen VOC'ler, 

hidrokarbona sahiptirler.   

Benzen ve benzen türevleri hem endojen hem de eksojen kaynaklardır. ROS etkisinin 

yanı sıra, kanserojen maddelere yüksek düzeyde maruz kalma, kanserli hücrenin 

değişimini indükleyecek olan enzim indüksiyon riskini arttırabilmektedir (Lukman 

Hekiem ve diğ, 2021) . 

Çizelge 2.1’de insan nefesinde normal bir zamanda karşılaşılan uçucu organik 

bileşikleri (VOC) ve insan vücudunun nasıl bir üretim mekanizması sergilediğini 

açıklamaktadır (Mazzone, 2008).   

Çizelge 2.1 : İnsan nefesindeki uçucu organik bileşiklerin sınıflandırılması. 

VOC Sınıfı Örnek Üretim Mekanizması Örneği 

Doymuş Hidrokarbonlar Etan, pentan 

aldehitler 

Reaktif oksijen türleri tarafından 

tetiklenen hücre zarlarının yağ asidi 

bileşenlerinin lipid peroksidasyonu. 

Doymamış Hidrokarbonlar İzopren Kolesterol sentezinin mevalonik 

yolu. 

Oksijen içeren Aseton Asetoasetatın lipoliz veya lipid 

peroksidasyonundan 

dekarboksilasyonu. 

Kükürt içeren Etilmerkaptan, 

dimetilsülfid 

Eksik metionin metabolizması. 

Azot içeren Dimetilamin, 

amonyak 

Karaciğer yetmezliği ve üremide 

yükselir. 

2.3 Uçucu Organik Bileşikler  

Uçucu organik bileşikler (VOCs), insan vücudunun oluşturduğu ekspire nefeste yer 

alan, karbon bazlı bileşiklerdir.  Nefes içindeki uçucu organik bileşikleri analiz etmek, 

vücudun biyokimyasal süreçlerini yakından izlemek için çok önemlidir (Mazzone, 

2008). İlk defa Pauling ve arkadaşlarının ortaya koydukları bir çalışmada, sağlıklı 

insan nefesindeki uçucu organik bileşenler detaylandırılmıştır (Pauling ve diğ, 1971). 

Çalışmada solunan nefeste bulunan uçucu organik bileşiklerin gaz kromatografisi-

https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/reactive-oxygen-metabolite
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/reactive-oxygen-metabolite
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/oxidative-stress
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/carcinogenic
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/enzyme-induction
https://www.pnas.org/doi/abs/10.1073/pnas.68.10.2374#con1
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kütle spektrometrisi (GC-MS) analizleri yapılmıştır. Bu analizlerin ardından Pauling 

ve meslektaşları uçucu bileşiklerin varlığı ile belirli hastalıkların gelişimi arasında bir 

korelasyon tespit ettiler. Örneğin, karaciğer sirozu olan hastaların nefesinde 

merkaptanlar ve alifatik asitler gözlemlenirken, üremik hastaların nefesinde dimetil ve 

trimetilamin tespit edildi. Bu çalışmada akciğer kanseri hastalarının soluduğu hava da 

analiz edildi. İnsan vücudundaki uçucu organik bileşiklerin tespiti, biyolojik 

reaksiyonların ilerlemesine ve kompleksliğine bağlı olarak değişkenlik 

göstermektedir. Fakat bu önemli bilgiye ek olarak, ortalama her bireyin ekshale 

analizinde 204 VOC bulunmuştur. İlaveten 27 VOC ortak olarak hepsinde bulunduğu 

tespit edilmiştir. Diğer uçucu organik bileşikler sağlıklı bireylerde ek oksijen 

verildiğinde üretilen VOC miktarında değişiklikler sağlamaktadır. Ayrıca sigara 

içenler ile içmeyen bireyler arasında ve yaşa göre farklılıklar olduğu elde edilen veriler 

arasındadır (Pauling ve diğ, 1971).  

Düşük doz bilgisayarlı tomografi (LCDT) de dahil olmak üzere çok sayıda tarama 

testi, akciğer kanserini erken evrelerinde tespit etmek için kullanılır (Eberth ve diğ, 

2018). Birçok tanı testi hastaları gereksiz yere yüksek radyasyon seviyelerine maruz 

bırakır. Bazı test sonuçları kanser için yanlış pozitif sonuçlar üretebilir.  

Yüksek radyasyon maruziyeti ve yanlış test sonuçlarıyla ilişkili potansiyel riskler 

nedeniyle gerçekleştirilen invaziv müdahalelerin sayısını azaltmak çok önemlidir. Son 

yıllarda, dışarı verilen ekshale nefesin bileşenlerini analiz etmek için birkaç elektronik 

burun biyosensörü geliştirilmiştir (Kort ve diğ, 2018). 

Solunum sistemi için tasarlanmış olan, Ekshale nefes analizi elektronik burun 

kavramının bir alt başlığıdır (Das ve diğ, 2016). Cerrahi işlem gerektirmeyen ve kolay 

erişilebilir gibi avantajlara sahiptir. Potansiyel olarak doğrudan izleme sistemi 

sayesinde test sonuçlarına hızlı şekilde ulaşılabilir. Ayrıca, serum veya idrardan daha 

az karmaşık bir numune matrisine sahiptir.  

Gıdadaki koku-kalite ilişkisine benzer şekilde bedensel koku bileşiminin hastalıkla 

spesifik korelasyonu, nefes sensörlerinin altında yatan ilkedir (Scarlata ve diğ, 2015). 

Solunan hava, birkaç akciğer bölmesiyle yarı dengede olan ve kanda bulunan endojen 

veya ekzojen uçucu maddelerden kaynaklanabilen bir dizi uçucu organik bileşik içerir. 

Uçucu organik bileşikler bu işlemle tespit edilir. Nefes analizi sonucu bulunan uçucu 
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organik bileşiklerin, insan vücudunun sahip olduğu genel metabolik durumlar ve 

özellikle solunum sistemi içerisinde yer alan akciğerler hakkında bilgi verir.  

Akciğer kanseri teşhisi konulan hastaların nefes analizlerinde ortak bazı uçucu organik 

bileşiklerin (VOC) bulunduğu ortaya konulmuştur (Queralto ve diğ, 2014; Adiguzel 

ve Kulah, 2015). Bu biyobelirteçler ekshale edilen nefesteki akciğer kanseri analizi 

yapılmasına olanak tanır. Tolüen, anilin, stiren ve benzen gibi halkalı organik aromatik 

bir bileşikler temel akciğer kanseri biyobelirteci olarak kabul edilir (Das ve diğ, 2016; 

Saalberg ve Wolff, 2016). 

Biyobelirteçlerin nefes analizinde saptanması oldukça hayati önem taşıyan bir erken 

tanı aşamasını beraberinde getirecektir. Nefes analizlerinde saptanan bu VOC ile 

akciğer kanseri biyobelirteçleri kullanılarak üretilecek olan gaz sensörü sayesinde tanı 

koyma adımları hızlandırılarak, hastalığın insan bedeninde yayılması daha kolay fark 

edilip gerekli tedavi süreçlerine daha erken başlatılmasını sağlayacaktır.  

Aşağıda temel akciğer kanserinin biyobelirteçleri olan ve halkalı organik aromalı 

bileşikler içerisinde yer alan anilin, tolüen, stiren ve benzen molekülleri ile ilgili 

bilgiler verilmiştir.  

2.3.1 Anilin  

Anilin (C6H5NH2), bir fenil halkasının (C6H5) bir amino grubuna (–NH2) bağlanarak 

oluşturduğu bir aromatik amindir. Anilini oluşturan karbon atomları azot atomlarına 

kıyasla daha düşük elektronegatifliğe sahiptir ve bu nedenle endüktif etki ile halkadan 

bazı azot elektronlarını çekme eğilimindedir. Fenil halkalarının azot atomlarının 

desteğiyle hidrojen bağları oluşturma kapasitesi, anilini supramoleküler bilim 

açısından çekici hale getirir. Olağanüstü bir hidrojen vericisi ve alıcısıdır. Bu yüzden 

supramoleküler yapılar oluşturmak için yaygın olarak kullanılmaktadır (Mary Anjalin 

ve diğ, 2020). Şekil 2.4’te anilin molekülünün organik yapısı verilmiştir.  

 

Şekil 2.4 : Anilin molekülünün organik yapısı. 
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Anilindeki amino gruplarının varlığı, boyalar, antioksidanlar, ilaçlar ve kauçuk 

endüstrilerinde uygulanabilirliğini yükselterek potansiyel kullanım alanları 

oluşturmaktadır. Örnek olarak anilinin endüstrideki en sık kullanımı olan alanlarda biri 

poliüretan elde etmek için ihtiyaç duyulan izosiyanat üretimidir.  Poliüretan, plastik 

yapımında, binalar için termal forma yalıtımı yapımında ve spor kıyafetleri için 

spandeks elyaf yapımında hayati bir role sahiptir. Ayrıca kauçuk endüstrisinde 

kauçuğa bir katkı maddesidir. 

2.3.2 Tolüen  

Metil benzen olarak da adlandırılan tolüen (C₆H₅CH₃) aromatik hidrokarbon sınıfında 

yer almaktadır. Dünya çapında endüstriyel üretimlerde genellikle yakıt bileşiği olarak 

kullanılmaktadır. Birçok boya, cila, yapıştırıcı ve temizlik ürünlerinin ana bileşeni olan 

tolüen, aynı zamanda kauçuk endüstrileri ile motor, havacılık ve kimya endüstrilerinde 

temizleme ve kurutma maddesi olarak da yaygın olarak kullanıldığı bilinmektedir 

(Filley ve diğ, 2004). Aşağıda bulunan Şekil 2.5’te tolüen molekülünün organik yapısı 

verilmiştir.  

 

Şekil 2.5 : Tolüen molekülünün organik yapısı. 

Akciğer kanserinin birincil belirteçleri arasında yer alan tolüenin, dışarıdan bir etki ile 

maruz kalmak da akciğer kanserini oluşturacak faktörler arasında yer almaktadır.  

Tolüenin insan vücuduna bıraktığı nörolojik hasarlar sadece bununla da sınırlı 

kalmayıp, kardiyotoksisite , hepatotoksisite ve nefrotoksisite gibi birçok alanda zarar 

vermektedir (Hussain ve diğ, 2024). Tolüen için mesleki maruz kalma eşik sınırı ise 

Amerika Birleşik Devletleri’nde 20 ppm olarak belirlenmiştir (Win-Shwe ve Fujimaki, 

2010).  

https://www.sciencedirect.com/topics/medicine-and-dentistry/cardiotoxicity
https://www.sciencedirect.com/topics/medicine-and-dentistry/liver-toxicity
https://www.sciencedirect.com/topics/medicine-and-dentistry/nephrotoxicity
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2.3.3 Stiren  

Stiren (C8H8), modern petrokimya endüstrisindeki en önemli monomerlerden biridir. 

Günümüzde, yılda yaklaşık 20 milyon ton üretildiği bilinmektedir. Stiren üretimi 

1930'larda Almanya'da ve ABD'de bağımsız ve eş zamanlı olarak geliştirilmiştir. 

Stiren esas olarak birçok farklı polimerik malzemenin üretiminde kullanılır. En 

önemlileri polistiren, stiren-akrilonitril ve akrilonitril-bütadien-stirendir. Bir diğer 

önemli uygulama ise stiren-bütadien lateksidir (Meima ve Menon, 2001). Şekil 2.6’da 

stiren molekülünün organik yapısı verilmiştir.  

 

Şekil 2.6 : Stiren molekülünün organik yapısı. 

Stiren, birçok endüstriyel işetmede çözücü olarak yaygın kullanılan uçucu bir organik 

bileşiktir. Bu yüzden sitene kronik maruz kalma, üst solunum yollarının mukozasında 

tahrişe neden olabilir. Stirenin epitel hücrelerle teması, kemotaktik sitokin monosit 

kemotaktik protein-1 (MCP-1) dahil olmak üzere çeşitli inflamatuar medyatörlerin 

ekspresyonunu uyarır (Röder-Stolinski ve diğ, 2008). Bahsedilen bu sebepler 

doğrultusunda stirene dış etki ile maruz kalmak da akciğer kanseri için önemli bir risk 

oluşturmaktadır.  

2.3.4 Benzen  

Benzen (C6H6) hem petrolün hem de benzinin bir bileşenidir. Dünya çapında genel 

olarak plastik, reçine, boya ve diğer kimyasalların üretiminde yardımcı kimyasal 

olarak sıklıkla kullanılır.  

Benzen molekülüne dışarıdan bir etki ile maruz kalma sonucu akciğer kanseri ve 

lösemi başta olmak üzere yüksek sağlıksal hastalıklar oluştuğu bilinmektedir. 

Özellikle kimya tesislerinde, enerji boru hatlarında, tankerler, otomobil bakım depoları 

ve gemileri bu maruziyetin en yüksek olduğu yerlerdir (Hussain ve diğ, 2024). Şekil 

2.7’de benzen molekülünün organik yapısı verilmiştir.  
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Şekil 2.7 : Benzen molekülünün organik yapısı. 

2.4 Gaz Sensörleri  

Uluslararası Temel ve Uygulamalı Kimya Birliği (IUPAC) gaz sensörlerini; çalışılan 

numunenin bileşenlerinin zamanla kimyasal veri sonuçlarını sinyal ile haber veren 

akıllı cihaz modelleri olarak tanımlar (Naresh ve Lee, 2021). Gelişen teknoloji ile 

kullanım alanları çeşitlenen gaz sensörleri, hem sanayi faaliyetlerine yönelik gelişen 

araştırma ve geliştirme bölümlerinde hem de akademik alanda hızlı şekilde kullanımı 

yaygınlaşmaktadır (Piras ve diğ, 2021). Genel olarak gaz sensörlerinin gelişim 

gösterdiği alanlar şu şekildedir; madenlerde metan gazları tespit çalışmalarında, 

doğayı kirletici ve insan sağlığına zararlı gazlar ve tıbbi uygulama alanlarında 

geliştirilen elektronik burunlar gibi çeşitli kullanım alanları mevcuttur (Wilson ve 

Baietto, 2009; Liu ve diğ, 2012). Şekil 2.8’de gaz sensörü örneği bulunmaktadır.  

Kimyasal gaz sensörleri genellikle, reseptör ve transdüser olarak başlıca iki kısımdan 

meydana gelmektedir (Asadian ve diğ, 2019). Bu sistemde reseptör elemanı, kimyasal 

veriyi uygun enerji formuna dönüştürmekle görevlidir. Transdüser ise reseptör 

tarafından oluşturulan enerjiyi elektriksel ve analitik sinyale dönüştürmektedir.  

 

Şekil 2.8 : Gaz sensörü örneği (Nasa Technology, 2014). 
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Kimyasal sensörlerdeki önemli bir metodoloji, özellikle çok sayıda bileşik ile 

karakterize edilen karmaşık numuneleri ölçmek için avantajlıdır, çapraz seçici sensör 

dizileriyle temsil edilir. Bu sistemler doğrudan koku alma duyusundan ilham 

alır. Gerçekten de doğada koku alma duyusunun duyarlı olması gereken moleküllerin 

çeşitliliği son derece fazladır ve bunlar her zaman bir arada bulunur. Yani kokular tek 

bir kimyasal türden değil, farklı türlerin karışımından oluşur.  

Spesifik olarak, tek bir koku alma reseptörü daha fazla moleküle duyarlıdır, ancak 

koku alma reseptörleri birbirinden farklıdır. Bu şekilde, kollektif koku alma 

reseptörleri, kokuları her bir kokuya özgü sinyal modellerine kodlar. Bu stratejiye 

kombinatoryal seçicilik denir ve elektronik burunlar olarak da bilinen yapay sensör 

dizileriyle yeterince yeniden üretilebilir. Kimyasal gaz sensörleri transdüser 

elemanının çalışma prensibine göre 7 adet sınıfa ayrılmaktadır. Bunlar: termal gaz 

sensörleri, katalitik gaz sensörleri, elektrokimyasal gaz sensörleri, optik gaz sensörleri, 

kızılötesi gaz sensörleri, yarı iletken gaz sensörleri, yüzey akustik dalga gaz sensörleri 

başlıkları altında sınıflandırılmaktadır.  

Tez çalışması kapsamında Pt, Pd, Ir, Cu ve Ni katkılı grafen yüzeylerinin üzerine 

anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorpsiyonu, elektrokimyasal gaz sensörleri yöntemi 

olarak sınıflandırılabilir.  

2.4.1 Elektrokimyasal gaz sensörleri 

Kimyasal sensörleri değerli kılan en önemli özelliği, çapraz seçici sensör dizileri 

sayesinde karmaşık verileri ölçmek için avantajlı olmasıdır. Kimyasal gaz 

sensörlerinin bir alt başlığı olan elektrokimyasal gaz sensörü bu alanda en sık 

kullanılan sensör tipidir. Elektrokimyasal sensörler, verileri elektrik sinyaline 

dönüştürüp, yanıt veren cihazlardır (Murthy ve diğ, 2023). Elektrokimyasal sensörler 

fiziksel, kimyasal ya da biyolojik verileri yorumlaması için geliştirilmiştir.  

Elektrokimyasal gaz sensörlerinin çalışma prensibi, elektrotlar arasında algılama 

malzemesinin kaplandığı diğer tekniklerden tamamen farklıdır.  Elektrot-elektrolit 

veya ortamın yüzeyinin arayüzünde meydana gelen reaksiyonların bileşke empedansı 

ölçülür. Empedans, direncin gerçek bileşen olduğu ve birleşik kapasitans ve 

endüktansın hayali bileşen olduğu karmaşık bir sayı olarak açıklanabilir (X. Li ve diğ, 

2016).  
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Bu teknik, tane sınırı, tane hacmi ve elektrot teması ile algılama malzemesi arasındaki 

sınır gibi algılama malzemelerinin bireysel özelliklerinin incelenmesinde önemli bir 

destek sağlar. Bu tür sensörler ayrıca hassasiyet, seçicilik, tekrarlanabilirlik, uzun 

süreli kararlılık ve malzemelerin farklı gazlarla tepkisi ve geri kazanımı özellikleri 

analizlerinde de oldukça gelişmiştir. Tüm bu parametreler, araştırmacıların uygun bir 

gaz algılama mekanizmasını geliştirmesine yardımcı olur.  

2.4.1.1 Biyosensörler  

Araştırmada kullanılan sensör elektronik sensörlerin bir alt başlığı altında yer alan 

biyolojik verileri yorumlayan, biyosensörlerdir. Kimyasal olarak etkileşimli 

malzemenin biyokimyasal moleküllerden yapıldığı sensörlere biyosensörler adı 

verilmektedir. Gaz fazında çalışan biyosensörler ise doğrudan ekshale analiz esas 

alınarak çalışmasını sürdürür (Bhalla ve diğ, 2016). Enzimatik sensörler ve immün 

sensörler, biyosensörlerin iki ana kategorisidir. Birinci durumda, bir enzim tarafından 

teşvik edilen katalitik reaksiyonların ürünleri ölçülürken, immün sensörler 

proteinlerin, antikorların ve DNA şeritlerinin ligand özelliklerinden 

yararlanır. Enzimatik sensörler, kandaki glikoz ölçümü için biyosensörleri içerirken, 

ikinci durumda sensörler, enzimatik immünosorbent deneyi gibi daha küçük ölçekte 

immünoenzimatik testleri yeniden üretmek için tasarlanmıştır. Aşağıda bulunan Şekil 

2.9’da grafen bazlı biyosensör örneği yer almaktadır. 

 

 

Şekil 2.9 : Grafen bazlı biyosensör (Serinçay, 2021). 

2.5 Grafen 

21. yüzyılın başlarından itibaren gelişimi ve kullanımını arttıran grafen, bir karbon 

allotropudur. Grafen, karbon atomlarının oluşturduğu altıgen yapıda bulunan sp2 

yapısında hibrit bir modeldir (Rathinavel ve diğ, 2021). Aşağıda bulunan Şekil 2.10’da 
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karbon allatropları verilmiştir. Grafenin sahip olduğu hibrit bu yapı, tek bir karbon 

atomu tabakası halinde bulunmasını ve iki boyutlu olmasını esas kılar. Ayrıca grafit 

ve karbon nanotüp modelleri gibi karbon allotroplarının sahip olduğu en temel halidir. 

Teknolojideki bilinen son bulgulara göre, grafenin sahip olduğu bu özellikler, 

dünyadaki en ince ve en güçlü malzeme yapısına sahip olmasını sağlamaktadır (Olabi 

ve diğ, 2021). Güçlü elektrik alanına ve termal iletkenliğe sahip olan grafenin üretim 

maliyeti oldukça düşüktür.  

 

Şekil 2.10 : Karbon allotropları (Randviir ve diğ, 2014). 

2000'li yılların ortalarında ilk kez Geim ve Novolosev saf grafeni (hetero atomik 

kirlenme olmadan) izole edip karakterize ettiğinde meydana getirmiştir (Randviir ve 

diğ, 2014). İlk üretiminden bu yana hem bilim hem de mühendislik topluluklarında 

büyük ilgi görmektedir. 

Tian ve çalışma arkadaşları, grafenin gaz algılama performansını artırmak için bir 

çalışma yürüttüler. Elde edilen veri sonuçlarına göre, grafenin yapısına polimer, metal 

ve metal oksit eklemenin algılama performansında %30'luk bir iyileşmeye yol açtığını 

belirtmektedir (Tian ve diğ, 2018). Grafenin sahip olduğu tüm bu olağanüstü 

performansı sayesinde sensör uygulamalarında pil hücrelerinde kullanım alanı her 

geçen gün artmaktadır (Al Faruque ve diğ, 2021; Ali ve diğ, 2022).  
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Maiti ve çalışma arkadaşları, saf grafen ve karbon nanotüp yapılarının elektrokimyasal 

özelliklerini iyileştirmek için araştırmalar yürüttüler (Maiti ve diğ, 2014). 

Araştırmacıların elde ettikleri önemli bulgulara göre; grafen ve karbon nanotüp 

yapılarının termal ve kimyasal performans özelliklerinin kimyasal modifikasyon ve 

doping yöntemleriyle iyileştirmektedir. Ek olarak, sistemde belirlenmiş karbon atomu 

yerine, seçilen metal atomunun yüklenmesi tekniğiyle oluşturulan optimize edilmiş 

sistemlerde kullanılan metal atomları katalitik aktiviteyi arttırmaktadır (Maiti ve diğ, 

2014).  

2.5.1 Grafenin yapısı ve özellikleri 

Kafes yapısı korunmuş halde bulunan bir grafene ait en önemli özellikleri arasında şu 

maddeler yer almaktadır; güçlü iki kutuplu elektrik alan etkisi, yüksek termal 

iletkenlik (5000 W/m*K), yüksek şeffaflık (%97,7), oda sıcaklığında üstün taşıyıcı 

hareketliliği (200000 cm 2/V*s), iyi elektriksel iletkenlik, yüksek mekanik dayanım, 

düşük üretim maliyeti ve organik ve inorganik moleküller için yüksek adsorpsiyon 

kapasitesi. Bu üstün özellikler nedeniyle, 2D grafen optik, elektronik, biyolojik ve 

katalitik alanlarda diğer karbon allotroplarından (örneğin, 0D fullerenler, 1D 

nanotüpler ve 3D grafit) çok daha fazla kullanım alanı edinmiştir. Aşağıda bulunan 

Şekil 2.11’de grafenin yapısı verilmiştir.  

 

Şekil 2.11 : Grafen yapısı (Dolmaseven, 2023).  

2.5.2 Grafenin üretim yöntemleri  

Keşfedildiğinden bu yana grafenin en büyük zorluklarından biri, yalnızca yüksek 

kaliteli değil, aynı zamanda büyük ölçekte de üretebilen bir üretim yöntemi elde 

etmektir. Şekil 2.12’de büyük boyuttaki tek tabaka grafen yapısı verilmiştir. Grafenin 

çeşitli endüstriler tarafından kullanılması, çoğunlukla büyük ölçekli üretim için 
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fabrikasyon yöntemlerinin bulunmasına bağlıdır. Uygulanabilir büyük ölçekli üretim 

yönteminin mevcut eksikliği, mükemmel özelliklerine rağmen grafenin büyük ölçekli 

endüstriyel uygulamasını engellemiştir (Madurani ve diğ, 2020).  

Üretim yöntemlerinden bazıları şu şekildedir; silisyum karbür (SiC) üzerinde grafenin 

epitaksiyel büyümesi, titanyum karbür(TiC), tantal karbür (TaC)  ve Ni, Cu, Pt, Ru, Ir, 

Co ve karbon nanotüplerin sıkıştırılmasından oluşan grafen, solvotermal sentez, 

organik sentez kimyasal buhar biriktirme yöntemleri (CVD) ve grafitoksidasyonu 

yoluyla grafit oksitten grafen sentezi.  Her yöntem, uygulamaya ve istenen grafen 

kalitesine bağlı olarak kullanılabilir. 

 

Şekil 2.12 : Büyük boyuttaki grafen yapısı.  

2.5.3 Grafenin uygulama alanları  

Grafen, enerji, çevre, biyomedikal ve sensör, biyo-sensör ve ısı emici gibi birçok 

alandaki uygulamalar için son derece önemli hale getiren dikkate değer önemli 

özelliklere sahiptir.  

Grafenin önerilen ilk uygulamalarından biri, grafenin iletkenliğinin son derece yüksek 

olmasıyla ilgilidir. Yüksek iletkenliğin yüksek hızlı elektronikler için ideal olacağı 

düşünülebilir (Wolf, 2014). 

Dzujah ve çalışma arkadaşları, Co, Ni, Cu, Zn ve Au dahil olmak üzere geçiş 

metalleriyle katkılanmış sistemlerin özelliklerini araştırmak için DFT yöntemini 

kullanan bir çalışma yürüttüler (Dzujah ve diğ, 2023). Elektronik yapılar, Fermi enerji 

seviyeleri (EF), DOS (durum yoğunluğu) bant profilleri, PDOS (kısmi durum 

yoğunluğu) verileri ve elektrik yükü değişimlerine odaklanılarak analiz edildi. Elde 

edilen bulgulara göre, geçiş metali katkılı sistemlerin elektronik özelliklerinin 

bozulmamış grafen yapılarına kıyasla geliştirildi sonuna ulaşıldı. Dzujah ve çalışma 

arkadaşları, oluşturulan bu sistemlerin optoelektronik ve moleküler algılama 

https://www.sciencedirect.com/topics/physics-and-astronomy/silicon-carbide
https://www.sciencedirect.com/topics/materials-science/epitaxy
https://www.sciencedirect.com/topics/physics-and-astronomy/titanium-carbide
https://www.sciencedirect.com/topics/physics-and-astronomy/vapor-deposition
https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/conductivity
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uygulamalarında oldukça yaygın olarak kullanım potansiyeline sahip olduğunu 

öngörmektedir.  

Bhaskar ve çalışma arkadaşlarının yapmış oldukları bir çalışmada, Nd2O3-Ag 

nanoyapıları oluşturuldu. Güneş ışığı kaynaklı nanomühendislik kullanılarak hibrit 

nanomalzemeler üretmek için disiplinler arası bir biyomedikal çalışmada kullanıldı. 

İlaveten nanoyapılar, plazmonik biyosensör, antimikrobiyal ve antikanser 

nanoyapılardaki potansiyel uygulamalarını araştırmak için birçok çalışmada 

kullanılarak bu alanda yapılacak çalışmalara önemli bir başlangıç noktası oluşturdu 

(Bhaskar ve diğ, 2023).  

Grafen bazlı malzemeler, enerji, giyilebilir teknolojiler, tarım, tıp ve sağlık, otomobil, 

denizcilik ve havacılık gibi pek çok uygulama alanında yaygın olarak 

kullanılmaktadır. İçinde bulunduğumuz yüzyılın kirlilikle ilgili krizini karşılamak için 

yenilenebilir enerji ihtiyacı, grafen/polimer kompozit malzemelerle önemli ölçüde ele 

alınabilir. Özellikle güneş pilleri, Li-ion piller ve mikrobiyal yakıt pilleri, yenilenebilir 

ve yeşil enerjide grafen/polimer kompozit uygulamasının öne çıkan 

örnekleridir. Ayrıca grafen/polimer kompozit malzemelerden geliştirilen sensörler ile 

insan vücut ısısı, kan basıncı ve kalp atış hızı kolaylıkla takip edilebilmektedir. İlave 

olarak bu materyaller ilaç taşıyıcı sistemlerde, gen terapisinde, DNA dizilemede, doku 

mühendisliğinde ve yapay kemiklerde başarıyla kullanılabilmektedir (Avouris ve 

Dimitrakopoulos, 2012).  

Thacharakkal ve takım arkadaşları tarafından yapılan bir çalışmada, gerçek zamanlı 

uyarlanmış metal-karbon arayüzlerinde plazmonik sinerjizm PFOS ve PFOA'nın 

koklanması üzerine tek moleküler düzeyde bir araştırma yürütülmüştür. Nano ölçekli 

arayüzlerin mühendisliği üzerine bir araştırma yürütmüşler ve bu alanda hem 

avantajları hem de dezavantajları belirlemişlerdir. Bulgular, yoğunluk fonksiyonel 

hesaplamalarının ve deneysel hesaplamaların karşılaştırılabilir sonuçlar verdiği 

sonucuna varmıştır ve bu sayede PFAS'ın bu alanda uygulanabilirliği doğrulanmıştır 

(Thacharakkal ve diğ, 2024). 

Bhaskar ve çalışma arkadaşlarının tamamladıkları bir araştırmada, gümüş nanotel 

emisyon plazmonları ve grafen oksit π-plazmonlarını bir fotonik kristal-eşlenmiş 

emisyon platformuna entegre ederek tek molekül kolesterol tespiti üzerine araştırma 

yürüttüler. Uzun yıllardır yaygın olarak kullanılan floresan tabanlı tespit yönteminin 
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çok yönlü olduğunu ancak düşük sinyal toplama ve düşük verimliliği nedeniyle 

hassasiyetten yoksun olduğunu öne sürdüler. Çalışmalarını bu eksikliği giderme 

amacıyla tamamladılar. Dielektrik plazmonlar (1DPhC), grafen oksit plazmonları ve 

metal plazmonları arasındaki sinerjinin ilk deneysel kanıtlarından elde edilen veriler, 

geliştirilmiş PCCE geliştirmelerinin foto plazmonik sensörler olarak kullanılma 

potansiyeline sahip olduğunu göstermektedir (Bhaskar ve diğ, 2023). 

Grafenin geniş yüzey alanı ve esnek yüzey özellikleri, giyilebilir teknolojilerdeki 

uygulamasını özellikle geliştirmiştir. Kumaş benzeri malzemelere örülebilme ve 

dokunabilme özelliği ile birlikte elektriksel özellikler, grafeni giyilebilir uygulamalar 

için çekici bir seçim haline getirmiştir. Giyilebilir teknolojide grafen uygulamasının 

istisnai bir örneği, simetrik ve asimetrik süper kapasitörlerin ve mikro süper 

kapasitörlerin kullanılmasıdır.  

Grafen, büyük ölçekte temiz ve yenilenebilir enerji malzemeleri ve cihazları için nihai 

çözüm olarak kabul edilir. Düşük şarj süresi, yüksek mukavemet/ağırlık oranı ve geniş 

grafen yüzey alanı, onu olağanüstü performansa sahip pillerde ve hücrelerde kullanım 

için güçlü bir potansiyel haline getirmektedir. Bu geniş uygulama, grafenin yüksek bir 

ticari değere sahip olduğunu göstermektedir. Bu sayede, grafenin ticari etkisinin 

gelecekte artması muhtemeldir.   

2.5.4 Grafen yapılarına metal ekleme 

Literatür verilerince bilindiği üzere, grafen tabanlı gaz sensörlerinin kullanımı, 

sağladığı yüksek algılama özellikleri sayesinde (yüksek hassasiyet, hızlı yanıt verme, 

küçük boyutlara sahip olabilme vb.) her geçen gün artmaktadır. Özellikle gaz 

adsorpsiyon süreçlerinde elektronik cihaz geliştirme faaliyetlerinde kullanılan grafen 

tabanlı sensörlerin gelişimine yönelik birçok çalışma yapılmaktadır (Denis, 2010). Saf 

grafenin, grafen düzlemindeki karbon atomları arasındaki güçlü sp2 bağlar nedeniyle 

kimyasal olarak oldukça inert bir yapıdadır. Bu nedenle, grafen ile reaksiyon merkezi 

arasındaki etkileşim zayıftır.  

Literatür verilerince elde edilen bulgulara göre, grafen yüzeyinde geçiş metali 

katkısının, kimyasal reaktifliği önemli ölçüde artırabileceğini ve sistemin elektronik 

yapısını iyileştirebileceğini öne sürülmüştür. Bu alanda yapılan ve başarıyla 

sonuçlanan hem deneysel hem de teorik araştırmalar mevcuttur. Ayrıca grafen 

yapılarına metal atomu yüklenerek oluşturulmuş bu sistemlerin gaz sensörlerinde 

https://www.sciencedirect.com/topics/chemistry/chemical-reactivity


20 

gelecekte uygulama için büyük bir potansiyele sahip olduğunu belirtilmektedir (Denis, 

2010).  Şekil 2.13’de grafen yapısına yüklenmiş P atomunun görüntüleri verilmiştir. 

a)  
b)  

 
 

c)  
d)  

 

 

Şekil 2.13 : Grafen yapısına yüklenmiş P atomu, a) STEM (Taramalı-Geçirimli 

Elektron Mikroskobu) /MAADF (Orta açılı halka şeklindeki karanlık 

alan taramalı transmisyon elektron mikroskopisi) görüntüsü, b) renkli 

STEM/MAADF görüntü, c) model yapısı, d) model yapısının yandan 

görünüşü (Susi ve diğ, 2017). 

Toh ve çalışma arkadaşları, geçiş metali (Mn, Fe, Co, Ni) katkılı grafit oksit yapıları 

için deneysel bir çalışma yürüttüler. Araştırmada, metal katkılı, grafen oksit 

yapılarının elektrokimyasal aktivitesinde gerçekleşecek değişikliği incelediler. Bu 

amaçla, grafit oksit ilk olarak Hofmann yöntemi ile hazırlandı.  Daha sonra grafit oksit, 

belirlenen geçiş metallerinin (manganez, demir, kobalt ve nikel) %1'lik çözeltilerinde 

dağıtıldı. Metal katkılı grafit oksit öncülleri daha sonra malzemeleri pul pul dökmek 

için saf H2 veya N2 gazı akışı altında 1000 °C'ye ısıtıldı ve böylece geçiş metal katkılı 

grafen hibritleri oluşturuldu. Ardından taramalı elektron mikroskobu (SEM), taramalı 

transmisyon elektron mikroskobu (STEM), enerji dağılımlı X-ışını spektroskopisi 

(EDX), X-ışını fotoelektron spektroskopisi (XPS) ve döngüsel voltametri (CV) 

kullanılarak karakterize edildi (Toh ve diğ, 2013).  

Elde edilen bulgulara göre, geçiş metali katkılı grafen hibritlerinden olan grafit oksit 

yapısının elektrokimyasal aktiviteleri, yakıt hücreleri gibi yenilenebilir enerji 
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uygulamaları için önemli olan alkali koşullar altında oksijen indirgeme kinetiğinin 

artması sağlamıştır. N2 atmosferinde pul pul dökülen hibrit malzemelerin, 

H2 atmosferinde pul pul dökülen malzemelerden daha fazla elektrokimyasal aktivite 

gösterdiği bulunmuştur. Üstün performans, metal nanopartiküllerin daha yüksek 

oksidasyon durumlarına ve N2 gazının daha zayıf indirgeyici doğası nedeniyle grafen 

desteklerine daha güçlü şelasyon yapmalarına atfedilebilir. Ek olarak, nikel katkılı 

grafen yapısının hazırlanan diğer yapılar arasında en üstün elektrokatalitik performansı 

sergilediği elde edilmiştir (Toh ve diğ, 2013). Aşağıda bulunan Şekil 2.14’de N2 ve H2 

gazı altında saf grafit oksit, manganez yüklenmiş grafit oksit, demir yüklenmiş grafit 

oksit, kobalt yüklenmiş grafit oksit ve nikel yüklenmiş grafit oksit yapılarının SEM 

görüntüleri bulunmaktadır.     

 

Şekil 2.14 : N2 ve H2 gazı altında, saf grafit oksit ve metal yüklenmiş grafit oksit 

yapılarının SEM görüntüleri (Toh ve diğ, 2013).  

Khodadadi ve ekip arkadaşlarının yapmış oldukları bir araştırmada, metal katkılı 

grafen yapılarının H2S algılama özelliklerinin değerlendirilmesi için DFT yöntemi ile 

bir çalışma yaptılar. Çalışmada, saf grafen yapısının belirlenen karbon atomu yerine 

nikel, bakır ve çinko metallerinin yüklenmesi ile, yeni yapılar oluşturulmuştur 

(Khodadadi, 2018).  

Sonuçlara göre, H2S gazının çeşitli grafen yapıları üzerine adsorpsiyonu üç farklı 

model ile incelenmiştir. H2S molekülü metal katkılı grafen yapıları üzerine 

adsorplandığında, metal katkılı grafen yapısına doğru iki hidrojen atomu olan 

konfigürasyonun en iyi durum olduğu sonucuna ulaşıldı. Elektronik yapılar üzerinde 

yapılan hesaplamalar, Ni, Cu ve Zn katkılı grafen yapılarına dayalı sensörün saf grafen 

yapısına kıyasla daha hassas ve kullanışlı olabileceğini göstermektedir. Ayrıca, Cu 

katkılı grafen yapısının üzerindeki H2S adsorpsiyon enerjisinin, diğer tüm metal katkılı 
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grafen sistemleri arasında en yüksek veri sonuçlarını vermektedir (Khodadadi, 2018). 

Şekil 2.15’de saf grafen yapısı ve metal yüklenmiş grafen yapıları verilmiştir.  

 

Şekil 2.15 : a) Saf grafen yapısı, b) Ni-Grafen, c) Cu-Grafen, d) Zn-Grafen 

(Khodadadi, 2018). 
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3.  LİTERATÜR ARAŞTIRMASI  

Literatür verilerince bilindiği gibi grafen uzun yıllardır araştırmacılar tarafından sıkça 

kullanılan çok değerli bir yapıdır. Fakat özellikle 2004 yılında değerli bilim insanları 

Geim ve Novoselov tarafından ilk kez ‘Scotch Tape' yöntemi kullanılarak izole edilip 

karakterize edildiğinden ve ardından gelen benzersiz elektronik özellikler hakkındaki 

raporlar verildiğinden beri kullanımı katlanarak hızlandı (Randviir ve diğ, 2014). 

Aşağıda bulunan Şekil 3.1’de Novoselov ve Geim tarafından 2004 yılında rapor edilen 

'Scotch bant' prosedürü yer almaktadır.  

 

Şekil 3.1 : Novoselov ve Geim tarafından rapor edilen 'Scotch bant' prosedürü 

(Randviir ve diğ, 2014). 

Araştırmacılar grafen sisteminin sahip olduğu değerli elektronik özellikleri arttırmak 

için birçok yöntem uyguladılar. Bunlardan biri de oluşturulan sistem üzerine belirlenen 

metal atomunu yükleyerek grafenin sahip olduğu potansiyeli arttırmaktı. Bu metot 

kullanılarak oluşturulmuş birçok analiz literatür verilerinde bulunmaktadır. Yine 

literatür verilerince bilindiği üzere, çeşitli malzemeler üzerinde anilin, tolüen, stiren 

ve benzen gazlarının kullanıldığı deneysel ve teorik çalışmalar bulunmaktadır.  

Maiti ve arkadaşları, bozulmamış grafen ve karbon nanotüp yapılarının 

elektrokimyasal özelliklerini iyileştirmek için araştırmalar yürütmüştür (Maiti ve diğ, 

2014).  
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Araştırmacılar, grafen ve karbon nanotüp yapıların termal ve kimyasal performans 

özelliklerinin kimyasal modifikasyon ve doping yöntemleri ile iyileştirildiği sonucuna 

varmışlardır. Ayrıca, katkılama tekniği ile oluşturulan optimize sistemlerde kullanılan 

metal atomları katalitik aktiviteyi arttırmaktadır.  

Wan ve arkadaşlarının yapmış oldukları bir çalışmada, anilin ve benzilamin gazı tespiti 

için iridyum yüklü karbon nanotüp modeli geliştirildi. Aşağıda bulunan Şekil 3.2’de 

İridyum yüklenmiş CNT yapısı bulunmaktadır. Çalışma hem deneysel olarak hem de 

DFT yöntemine dayalı kuantum kimyasal yöntemler aracılığı ile gerçekleştirildi (Wan, 

Xu ve Xiao, 2018).  

 

Şekil 3.2 : İridyum yüklenmiş CNT yapısı (Wan, Xu ve Xiao, 2018). 

Araştırmacıların elde ettikleri bulgulara göre, iridyum atomu yüklenerek oluşturulmuş 

karbon nanotüpün, çalışılan anilin ve benzilamin gazları üzerinde iyi derecede 

adsorpsiyonu nedeniyle ekshalasyon gazı için algılama umut verici olabileceğini 

göstermektedir. Ayrıca iridyum atomu yüklenerek oluşturulmuş karbon nanotüpün 

adsorbe edilen tipik gazların bu tür güçlü etkileşimleri, modifiye edilmiş yüzeyin 

yeniden elektronik dağılımlarına yol açarak, adsorpsiyonlardan sonra iletkenlikte 

belirgin bir değişime neden olmaktadır. Veri sonuçları ise teorik hesaplamalar ile 

deneysel sonuçların büyük ölçüde uyumlu olduğunu göstermektedir. 

Wan ve arkadaşlarının yapmış oldukları bir araştırmada, nikel atomu yüklenmiş 

karbon nanotüp materyali üzerinde ve saf karbon nanotüp üzerinde benzen, stiren, 

siklohekzan ve izopren gazı tespiti için bir sensör uygunluğu araştırılmıştır (Wan ve 

diğ, 2017). Çalışma kuantum kimyasal yöntemler başlığı altında yer alan ab-initio 

yöntemi ile tamamlanmıştır. Gaz moleküllerinin, en kararlı adsorpsiyon 

konfigürasyonlarını bulmak için çeşitli duruşlarla adsorbana yaklaşacak şekilde 

yapılmıştır. Saf karbon nanotüp modeli ve nikel atomu yüklenmiş karbon nanotüp 

modelinin elektronik özellikleri kıyaslanarak uygun bir elektronik sensör modeli elde 
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edilmeye çalışılmıştır. Elde edilen veri sonuçlarına göre saf karbon nanotüp modelinde 

neredeyse hiç yük transferi olmadan zayıf fiziksel adsorpsiyon elde edilmiştir. Bu 

nedenle oluşturulan bu model belirlenen gazlarının tespiti için uygun değildir.  

Fakat nikel atomu yüklenmiş karbon nanotüp modeli adsorpsiyon enerjisi ve yük 

transferi, fermi seviyesi etrafında geliştirilmiş, DOS ile belirgin şekilde artmış ve 

adsorpsiyon yapılarının iletkenliğinin artmasına yol açmıştır. Bu nedenle, nikel atomu 

yüklenmiş karbon nanotüp modeli elektrokimyasal sensör olarak kullanımı gelecek 

vadetmektedir (Wan ve diğ, 2017). Şekil 3.3’de optimize edilmiş geometri modelleri 

yer almaktadır.  

 

Şekil 3.3 :  a1, b1, c1, d1 saf karbon nanotüp üzerine C6H6, C8H8, C5H8 ve C6H12 

adsorpsiyonu, a2, b2, c2, d2 Nikel yüklenmiş karbon nanotüp üzerine 

C6H6, C8H8, C5H8 ve C6H12 adsorpsiyonu (Wan ve diğ, 2017). 

Zhang ve ekip arkadaşlarının yapmış oldukları bir araştırmada, Au-modifiyeli grafen 

üzerinde zehirli bir gaz olan hidrojen sülfür (H2S) ve kükürt hekzaflorür (SF6) 

adsorpsiyonunun deneysel algılanmasını incelediler. Ayrıca veri sonuçlarını da DFT 

yöntemi ile kıyasladılar (Zhang ve diğ, 2015).  

Elde edilen veri sonuçlarına göre, oda sıcaklığında gerçekleştirilen algılama deneyleri, 

altın ile modifiye edilmiş grafenin H2S ve SOF2 seçici sensörleri geliştirmek için umut 

verici bir malzeme olduğunu göstermiştir.  Hesaplama ve deneysel bulgular tutarlı bir 

şekilde n-tipi H2S 'nin bir elektron vericisi, p-tipi SOF2'nin ise bir elektron alıcısı 

olarak işlev gördüğünü göstermektedir. 

Şekil 3.4’de Au modifiyeli grafen üzerine adsorbe edilen H2S ve SOF2 moleküllerinin 

optimize edilmiş konfigürasyonları verilmiştir. 
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Şekil 3.4 : Au modifiyeli grafen üzerine adsorbe edilen a) tek H2S, b) tek SOF2, c) çift 

H2S ve d) çift SOF2'nin optimize edilmiş konfigürasyonları (Zhang ve diğ, 

2015). 

Şekil 3.5’ de saf rGO yapısı ile Au stomu ile modifiye edilmiş grafen yapılarının SEM 

görüntüleri, TEM görüntüleri ve EDS spektrum grafiği verilmiştir. Algılama 

deneylerinin sonuçları Au modifiyeli grafen sensörünün SOF2 için güçlü tepkisini 

göstermektedir. 

 

Şekil 3.5 : a) rGO'nun SEM görüntüsü, b) Au-Grafen SEM görüntüsü, c) rGO' nun 

TEM görüntüsü, d) Au-Grafen TEM görüntüsü, e) Au-Grafen EDS 

spektrumu (Zhang ve diğ, 2015). 
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DFT hesaplamalarının sonuçlarına göre, dekore edilmiş Au ve SOF2 arasındaki tipik 

kimyasal adsorpsiyon etkisi bu gözlemin ana nedeni olabilir ve saf grafenin 

adsorpsiyonu Van der Waals tarafından domine edilen fiziksel adsorpsiyona karşılık 

gelmektedir. 

Aşağıda bulunan Çizelge 3.1’de teorik çalışmalar ile incelenen anilin, tolüen, stiren ve 

benzen gazlarının çeşitli malzemeler üzerinde incelenmiş veri analizleri ve bu 

analizlere dair adsorpsiyon enerji değerleri (Ead) bulunmaktadır.  

Çizelge 3.1 : Çeşitli malzemeler üzerinde anilin, tolüen, stiren ve benzen gazlarının 

adsorpsiyon enerji değerleri (Ead). 

Yapılar Molekül Adsorpsiyon 

Enerjileri 

(kJ/mol) 

Kaynak 

Ir-CNT Anilin -113,8 (Wan ve diğ, 2018) 

GaAs Anilin -179,4 (Tarun ve diğ, 2021) 

Rh-CNT Anilin -314,5 (Wan, ve diğ, 2018) 

BeO Nanotüp Anilin -79,7 (Akbar, 2019) 

BP Tolüen -111,9 (Aasi ve diğ, 2021) 

Mn-Silikon karbür Tolüen -193,2 (Sangnikul ve diğ, 2020) 

W-Silikon karbür Tolüen -142,2 (Sangnikul ve diğ, 2020) 

Pt-SWCNT Tolüen -247,9 (Aasi ve diğ, 2020) 

Pd-SWCNT Tolüen -147,6 (Aasi ve diğ, 2020) 

Rh-SWCNT Tolüen -252,8 (Aasi ve diğ, 2020) 

Ru-SWCNT Tolüen -256,6 (Aasi ve diğ, 2020) 

Beta-AsNS Stiren -21,2 (Bhuvaneswari ve diğ, 2020) 

Pt-SWCNT Stiren -127,4 (Wan ve diğ, 2015) 

Ni-SWCNT Stiren -112,0 (Wan ve diğ, 2017) 

TiO2(101) Stiren -67,5 (Wan ve diğ, 2018) 

Rh-CNT Benzen -318,4 (Wan, ve diğ, 2018) 

SWCNT Benzen -68,6 (Wan ve diğ, 2015) 

TiO2 (101) Benzen -57,8 (Wan ve diğ, 2018) 
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4.  HESAPLAMALI KİMYA  

Hesaplamalı kimya, moleküllerin yapılarını ve özelliklerini belirlemek için etkili 

bilgisayar programlarına entegre edilmiş teorik kimya sonuçlarını kullanan bir kimya 

dalıdır. Bu programların asıl amacı ise gerçek kimyasal zorlukları ele alarak potansiyel 

sonuçlar üretmektir.  

Moleküler davranışı doğru bir şekilde simüle etme kapasitesi, malzeme özellikleri ve 

reaksiyonları hakkında derin bilgiler sağlayarak, yarı iletkenler, alaşımlar, kaplamalar, 

katalizörler ve fotovoltaikler gibi enerji malzemeleri de dahil olmak üzere çok çeşitli 

uygulamalarda yaygın olarak kullanılan malzemelerin hızlandırılmış, uygun maliyetli 

ve riski azaltılmış bir şekilde geliştirilmesine olanak tanır.  

Sofistike hesaplama kabiliyetlerinin ortaya çıkması ve buna eşlik eden teknolojik 

ilerlemenin dünya çapında mümkün kıldığı, ampirik verilere göre yüksek derecede 

hassasiyete sahip uygun maliyetli teorik tekniklerin eşzamanlı evrimi, bilimsel bilgide 

önemli bir ilerleme teşkil etmektedir. Şekil 4.1’de Moleküler modelleme yöntemleri 

verilmiştir. 

 

Şekil 4.1 : Moleküler modelleme yöntemleri. 
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4.1 Moleküler Mekanik Yöntemler 

Moleküler mekanik, moleküler sistemleri simüle etmek için Newton mekaniğini 

uygulayan bir tekniktir. Moleküler mekanik, küçük, atom tabanlı yapılardan binlerce 

atom içeren büyük, karmaşık yapılara kadar çok çeşitli kimyasal sistemlere 

uygulanabilen çok yönlü bir araçtır. Moleküler mekanik teknikleri kullanılırken, 

çekirdek ve tüm elektronlar tek bir atomik varlık olarak kabul edilir.  

Tüm etkileşimler atom benzeri parçacıkların uzaysal dağılımını ve enerjilerini belirler 

ve bu yaklaşım, etkileşimlerin belirli atom kümelerine önceden atanması gibi diğer 

yöntemlerle birlikte kullanılır. 

Moleküler mekanik yöntemlerinin uygulanması, moleküler potansiyel enerji, bağ 

uzunlukları ve açıları ve burulma açılarının denge değerleri dahil olmak üzere enerji 

terimlerinin hesaplanmasını sağlar. Çağdaş teknolojide yaygın olan kuvvet alanlarının 

ve yüksek seviyeli kuantum hesaplamalarının kullanımı, moleküler mekanik 

yöntemlerinin deneysel verilerle karşılaştırılarak geliştirilmesini kolaylaştırmıştır.  

Enerji minimizasyonunun amacı, temel çalışma prensibini uygulayarak potansiyel 

fonksiyonunu azaltmaktır. Düşük enerjili potansiyel durumdaki bir molekül diğer 

potansiyel durumlara göre daha kararlıdır. Düşük enerji potansiyeli, molekülü hem 

kimyasal hem de biyolojik süreçlerde kullanıma uygun hale getirir.  

4.2 Moleküler Dinamik Yöntemler  

Moleküler hesaplamalar, sistemin davranışını zamanın bir fonksiyonu olarak 

hesaplayan moleküler dinamik yöntemleri uygulanarak yapılır. Uygulanan moleküler 

dinamik yöntemi, kuvveti kütle ve ivme ile ilişkilendirerek Newton'un ikinci hareket 

yasasını analiz etmeyi amaçlamaktadır. Newton'un ikinci hareket yasasının farklı 

model algoritmalarının kullanılması sonucunda uygulanan bu uyumlu ve bütünleşik 

sistem modeli, uzay-zamanda atomik yörüngeler oluşturmaktadır. Bu atomlara etki 

eden kuvvetler, potansiyel enerji fonksiyonunun negatif gradyanı olarak tanımlanır. 

4.3 Kuantum Mekanik Yöntemler  

Kuantum mekanik yöntemler, kuantum mekaniğinin temel yasalarının uygulanması 

yoluyla atomların ve moleküllerin enerjilerinin ve özelliklerinin belirlenmesine 
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dayanmaktadır. Kuantum mekanik yöntemler kullanılarak elde edilen oldukça zor 

matematiksel ifadeleri çözmek için bir dizi yaklaşım tekniğinin kullanılması esastır. 

Bu yöntemin temel amacı elektronik yapıyı anlaşılır kılmaktır. Bu nedene bağlı olarak 

elektronların sahip olduğu olasılık dağılımının belirlenmesi oldukça büyük önem arz 

etmektedir. Sistemin sahip olduğu elektronik yapının çözüme kavuşturulması ise, 

Schrödinger denkleminin çözülmesiyle sağlanır (Köse, 2023). 

Hesaplamalı kimya metodolojilerinin temelini Schrödinger denklemi temsil 

etmektedir. Hesaplamalı kimya, büyük ölçekte göreceli etkileri göz ardı eden klasik 

mekaniğe dayalı basitleştirilmiş bir yaklaşımla ilgilenmektedir. De Broglie dalga 

hipotezi ve klasik fizik ilişkileri, dalga mekaniğinin oluşmasına yol açmıştır. Ayrıca, 

en temel sistemler hariç diğer sistemler için dalga fonksiyonu teorisi bütünüyle 

çözülemez durumdadır ve sonuca ulaşmak için önceden belirli yaklaşımlar ön 

görülmelidir. Aşağıda bulunan denklem 4.3’te Schrödinger denklemi ifade edilmiştir. 

ĤΨ = EΨ (4.1) 

• Hamilton Operatörü (Ĥ) = Molekül içindeki parçacıkların enerjisini ve tüm 

parçacıklar arasındaki elektrostatik etkileşimleri temsil eder. 

• E=Enerji 

• Ψ= Dalga Fonksiyonu  

Schrödinger denklemi, eldeki özel probleme bağlı olarak zamana bağlı olarak ya da 

zamandan bağımsız şekilde sonuçlandırmak mümkündür. Ama aslında pratikte, çok 

küçük sistemler dışında denklemi tam olarak çözmek olası bir ihtimal değildir. 

Schrödinger denklemi, atomlar veya moleküller gibi birden fazla parçacık içeren 

yapılar için çözmek muhtemel değildir. Bu bağlamda Schrödinger denklemini çözmek 

için hesaplamalı kimya, birden fazla yaklaşık yöntem üreterek, bunlar arasından 

muhtemel doğruluk oranı en yüksek olanı tespit eder.   

Hesaplamalarda incelenmesi muhtemel büyük sistemlerin hesaplamalı olarak ele 

alınması, yoğunluk fonksiyonu teorisi gibi yaklaşık yöntemlerin kullanılmasıyla 

gerçekleştirilebilir. Çalışılan büyük sistemler yarı ampirik yöntemler kullanılarak 

analiz edilebilir. 

 



31 

4.3.1 Yarı deneysel yöntemler  

Kuantum kimyası yöntemlerine dayalı yarı ampirik yöntemler Hartree-Fock (HF) 

yöntemine temel almaktadır. HF yöntemi, deneysel verilerden parametreleri çıkarmak 

için çeşitli teknikler kullanarak hesaplamalı çözüme yönelik çok yönlü bir yaklaşım 

kullanır. Bunlar, gerekli sınırlayıcı hesaplamalar olmaksızın HF yöntemiyle bütünüyle 

çözülmesi amaçlanan büyük moleküllerden elde edilen verilerin hesaplanmasında 

büyük öneme sahiptir. 

4.3.2 Ab-inito yöntemler  

Hesaplamalı kimya alt disiplininde oluşturulan yazılımlar sayesinde Schrödinger 

denklemini Hamiltonian'a göre çözen çoklu kuantum yöntemleri uygulanabilir. Ab 

initio yöntemler arasında sıklıkla literatür verilerince bahsedilen Hartree-Fock (HF) 

yöntemi, Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) yöntemi ve Møller-Plesset 

Pertürbasyon Teorisi (MP) yöntemi gibi yöntemler yer almaktadır.  

Ab initio yöntemler, kullanılan denklemlerin hiçbirinde ampirik parametre içermeyen 

ve doğrudan ilk prensiplerden türetilen yöntemlerdir. Herhangi bir deneysel veri 

içermezler. Seçkin bir bilim insanı olan Pulay, moleküllerin titreşim spektrumlarını 

ab-initio yöntemiyle hesaplamıştır. Ab-initio yöntemi kullanılarak her zaman kesin 

sonuçlar elde edilebileceği sonucuna varmak hatalıdır. Yukarıda bahsedilen 

yöntemlerin hepsi en yakın yaklaşık sonuçları sunan kuantum mekaniği hesaplama 

yöntemleridir. Ayrıca bahsedilen bu durum ise kullanıcıya daha kritik program 

arayüzünde sunulan yaklaşık değerleri tanımlayarak daha detaylı sonuç verisi 

sağlamaktadır.  

4.3.3 Hartree-Fock (HF) yöntemi 

Hartree-Fock (HF) yöntemi, kullanılan tüm dalga fonksiyonu yöntemleri için ortak bir 

yaklaşım modelini temsil eden bir dalga fonksiyonunun oluşturulmasıyla başlar. Dalga 

fonksiyonunun oluşturulması için kullanılan temel setin sonsuz boyutlu olması 

durumunda, HF yaklaşımı, HF limiti olarak adlandırılan dalga fonksiyonu için kesin 

bir çözüm üretebilir. Ancak, HF dalga fonksiyonunun tek bir Slater determinantı 

olarak ifade edilmesinde kritik bir varsayım yapıldığına dikkat edilmelidir. Bu 

varsayım, Pauli dışlama ilkesine uygun olarak aynı spine sahip elektronların 

korelasyonunu hesaba katar; ancak zıt spinli elektronlar arasındaki korelasyonu 
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dikkate almaz. Yani HF yönteminin sistem enerjisini tahmin ettiği anlamına gelir ve 

HF limiti ile rölativistik olmayan Schrödinger denkleminin tam çözümü arasındaki 

tutarsızlık elektron korelasyon enerjisi olarak adlandırılır. 

4.3.4 Møller-Plesset pertürbasyon teorisi (MP) yöntemi 

Korelasyon, Hartree-Fock dalga fonksiyonundan, tam olarak çözülemeyen bir 

probleme yaklaşık bir çözüm üretmek için matematiksel yöntemler türeten bir teori 

olarak inşa edilebilir. Bu, orijinal problemle ilgili farklı bir problemin kullanılmasıyla 

elde edilir. Bu pertürbasyon yöntemi Møller-Plesset (MP) teorisi olarak adlandırılır. 

Hartree-Fock dalga fonksiyonu bir MP yöntemine uydurulduğunda, birinci dereceden 

bir MP yöntemi oluşturur. Bu sayede bir sonuç elde edilerek, ikinci dereceden MP2 

korelasyon yöntemi kullanılarak korelasyon en aza indirilir. Ayrıca, MP3 ve MP4 

hesaplamalarının kullanım oranı nispeten yüksektir. 

4.3.5 Yoğunluk fonksiyonu teorisi (DFT)  

DFT' nin (yoğunluk fonksiyonel teorisi) gelişimi Hohenberg ve Kohn'un çalışmalarına 

borçludur. Yoğunluk fonksiyonel teorisi, fonksiyonel parametreleri genellikle ampirik 

verilerden ve karmaşık hesaplamalardan türetilen yaygın olarak kullanılan bir 

yöntemdir. Öncelikle moleküler düzeyde elektronik yapıyı belirlemek için kullanılır. 

Dalga fonksiyonel teorisi ile yoğunluk fonksiyonel teorisi arasındaki fark, enerji 

hesaplama biçiminde yatmaktadır.  

Dalga fonksiyonel teorisinde enerji, dalga boyunun bir fonksiyonu olarak hesaplanır. 

DFT ise enerjiyi elektron yoğunluğunun bir fonksiyonu olarak hesaplar. Bu yöntemde 

DFT, elektron korelasyonunu hesaba katan sonuçlar üretir. Sonuç olarak, bu daha 

kesin sonuçlara ve daha doğru geometrilere ulaşılmasını sağlar. Yoğunluk fonksiyonel 

teorisi, çok sayıda elektron sisteminin özelliklerinin hesaplanmasında oldukça başarılı 

bir yaklaşımı temsil etmektedir. Bu yöntem, yoğunluk, kuvvetler, frekanslar, manyetik 

özellikler ve toplam enerji dahil olmak üzere çok sayıda özelliğe ilişkin verilerin elde 

edilmesini sağlar. Ayrıca, bu veriler deneysel olarak yorumlanabilir. Yoğunluk 

fonksiyonel teorisi, sonuçların elde edilmesinde moleküler mekanik yöntemlerine göre 

daha gerçekçi bir yaklaşım sunar.  

Bursch ve çalışma arkadaşları tarafından yapılan bir araştırmada, kuantum kimyasal 

hesaplamaları DFT tabanlı yöntemlerin çeşitli kombinasyonları olarak 



33 

tanımlamaktadır. Bilim insanlarının elde ettikleri sonuçlara göre, DFT yöntemi 

kullanılarak elde edilen sonuçlar %90'dan fazla doğru olduğu bulunmuştur. DFT 

yönteminin sahip olduğu yüksek oranda doğru sonuçlar üretebilmesi, potansiyel olarak 

yararlı bir araç haline getirmektedir (Bursch ve diğ, 2022). 

DFT ile HF yöntemi aynı oranda hesaplamalarını gerçekleştirmektedir. HF 

sonuçlarıyla karşılaştırıldığında, DFT sonuçları deneysel verilere daha çok 

benzemektedir. DFT yöntemi kullanılarak elektronik enerji hesaplamaları aşağıda 

verilen denklem denklem 4.2'den yararlanılarak oluşturulur.  

𝐸 = 𝐸𝑇+𝐸𝑉+𝐸𝐽+𝐸𝑋𝐶  (4.2)  

Denklem 4.2’de verilen 𝐸𝑇 ifadesi elektronların hareketini baz alarak ortaya çıkmış 

olan kinetik ifadeyi tanımlarken, 𝐸𝑉 ifadesi hem çekirdek tarafından çekilen elektron 

hem de çekirdek çiftlerine ait itme kuvvetinden kaynaklı oluşan potansiyel enerjiyi 

ifade eder. Denklemde yer alan bir diğer ifade  𝐸𝐽, elektronlar arası oluşan itme 

etkilerini simgeler. 𝐸𝑋𝐶 ifadesi ise, diğer elektronların birbirleri ile etkileşimlerini 

ifade etmektedir.  
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5.  YÖNTEM  

Yapılan tez araştırmasında, metal katkılı grafen yapılar üzerinde anilin, tolüen, stiren 

ve benzen gazı moleküllerinin adsorpsiyon değerlerini ve sensör özelliklerini 

belirlemek için DFT (Yoğunluk Fonksiyoneli Teorisi) yöntemi ile araştırma 

tamamlandı. Özellikleri incelenen bu uçucu gazlar, daha önce de belirtildiği gibi 

akciğer kanserinin bilinen göstergeleri arasında yer almaktadır. Çalışma, saf grafenin 

yanı sıra platin, paladyum, nikel ve iridyum katkılı grafen yapıları üzerinde de 

gerçekleştirilmiştir. 

Teorik hesaplamalar Gaussian09 yazılımı kullanılarak gerçekleştirilmiştir (M.J. Frisch 

ve diğ, 2019). Kullanılan Gaussian 09 yazılım programına ek olarak Gaussview 

programı kullanılarak, grafen yapıları ve input dosyaları oluşturulmuştur. Yapılan 

hesaplamaların tümünde, oluşturulan geometrileri optimize ederek, enerji değerlerine 

ulaşmak için DFT metodu ve hem değişim hem de korelasyon etkilerini hesaba dahil 

eden WB97XD hibrit metodu kullanılmıştır. Ayrıca metal atomları (Pd, Pt, Ir, Cu ve 

Ni) için LanL2dz temel seti kullanılırken, C, H, N, O atomları için ise 6-31G(d,p) 

temel seti kullanılmıştır.  

Minenkov ve çalışma arkadaşları B3LYP, BP86, PBE, TPSS, B97D, WB97XD, M06 

ve M06L yöntemlerinin doğruluk performansını araştırmıştır. WB97XD yöntemi 

kullanılarak elde edilen veriler deneysel verilere en yakın sonuçları üretmiştir. Bu 

nedenle, Minenkov ve çalışma arkadaşları WB97XD yönteminin en doğru yöntem 

olduğu sonucuna varmışlardır (Minenkov ve diğ, 2012).  

Hachim ve arkadaşları DFT çalışmalarında teorik verileri deneysel verilerle 

karşılaştırmışlardır. Sonuçlar, deneysel ve WB97XD yöntemi sonuçlarının neredeyse 

aynı olduğunu göstermiştir (Hachim ve diğ, 2020). Bursch ve arkadaşları tarafından 

yapılan bir çalışma, kuantum kimyasal hesaplamaları DFT tabanlı yöntemlerin çeşitli 

kombinasyonları olarak tanımlamaktadır. DFT yöntemi kullanılarak elde edilen 

sonuçların %90'dan fazla doğru olduğu bulunmuştur. DFT yönteminin yüksek doğru 

sonuçlar türetmesi sonucunda potansiyel olarak kullanım potansiyeli her geçen gün 

artmaktadır (Bursch ve diğ, 2022).  
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Bu çalışmada DFT hesaplamaları için oluşturulan yapı 27 petek halkası ve 94 karbon 

atomundan oluşmaktadır. Oluşturulan grafen yapılarının merkezi petek halkasında 

kırk bir numaralı pozisyondaki karbon atomunun yerine belirlenen platin, paladyum, 

nikel ve bakır metal atomları yüklendi.  Şekil 5.1’de grafen yapısının önden ve yandan 

görünümü verilerek, metallerin yükleneceği karbon atomu üzerine yıldız eklenerek 

detaylandırılmıştır. 

Ek olarak, saf grafen üzerinde nötr bir yük elde etmek için yapının sınırındaki karbon 

atomlarının boş bağları tarafından oluşturulan terminal bölgelere hidrojen atomları 

eklenmiştir. Literatür verileri incelendiğinde, grafen yapıların merkezi petek 

halkasında karbon atomları yerine metal atomları kullanılarak hem deneysel hem de 

teorik çalışmaların oldukça yaygın olarak kullanıldığı bilinmektedir (Bostwick ve diğ, 

2009; Ni ve diğ, 2020; Tunalı ve diğ, 2024).  

 

 

Şekil 5.1 : Grafen yapısının önden ve yandan görünümü. 

Termodinamik yasaları gereğince sistem daima en düşük enerjide olma eğilimindedir. 

Bu sebep doğrultusunda, oluşturulan yapıların sahip oldukları en düşük enerjilerinin 

elde edilmesi amacıyla, enerji hesaplamaları yapılmıştır. Başlangıç olarak, oluşturulan 

grafen yapısı ve anilin, tolüen, stiren ve benzen moleküllerinin SM (Spin Multiplicity) 

verileri SPE (Single Point Energy) hesaplamaları kullanılarak üretildi. Grafen 

yapısında belirlenen merkez karbon atomu yerine metal atomları yüklendi. 

Oluşturulan geometrilerin her biri için adsorpsiyon enerjileri ve Denge Geometrileri 

(EG) için optimizasyon hesaplamaları yapıldı. Elde edilen sistemlerin enerji 

hesaplamalarında, deneysel veriler ile daha yakın sonuçlar üretmesini sağlayan Sıfır 

Noktası Enerji Düzeltmesi (ZPE) kullanılmıştır. Enerji dağılımları 298 Kelvin ve 

atmosferik basınçta gerçekleştirilmiştir.  
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Termal enerji, entalpi değerleri ve titreşim frekansı değerleri belirtilen koşullar altında 

hesaplanmıştır. Enerji, entalpi ve Gibbs serbest enerji değerleri Gaussian paket 

yazılımında aşağıdaki eşitlikler ile tanımlanmıştır. Gaz moleküllerinin adsorpsiyonu 

için enerji değerleri denklem 5.1 kullanılarak elde edilmiştir.  

𝐸 = 𝐸𝐸𝑙𝑒𝑘𝑟𝑜𝑛𝑖𝑘  +  ZPE + 𝐸𝑇𝑖𝑡𝑟𝑒ş𝑖𝑚 + 𝐸𝐷ö𝑛𝑚𝑒 + 𝐸Ö𝑡𝑒𝑙𝑒𝑚𝑒  (5.1) 

H = E + RT (5.2) 

𝐺 = 𝐻 − 𝑇𝑆 (5.3) 

Yukarıdaki denklemlerde ifade edilen, E elektronik enerji, sıfır noktası enerji 

düzeltmesi (ZPE) ve termal enerji değerlerinin toplamıdır. H entalpi ve G termal 

entalpi ve serbest enerjinin toplamı olarak tanımlanır. Ayrıca, titreşim frekansı 

hesaplamalarında kullanılmak üzere, S değeri entropiyi, R gaz sabitini ve T sıcaklığı 

temsil eder. Literatür verilerine göre DFT hesaplamalarında kullanılan WB97XD ile 

6-31G (d, p) baz seti ile yapılan çalışmalarda baz seti süperpozisyon hatası (BSSE) 1 

kcal/mol' den daha az bir düzeltmeye sahip olduğu için ihmal edilebilmektedir (Kruse 

ve Grimme, 2012; Korotcenkov, 2013). Bu nedenle BSSE araştırma verilerine dahil 

edilmemiştir. Optimize edilmiş grafen yapıları üzerinde anilin, tolüen, stiren ve benzen 

molekülleri için adsorpsiyon enerjisi, adsorpsiyon entalpisi ve adsorpsiyon Gibbs 

serbest enerji değerlerini hesaplamak için aşağıda bulunan denklem 5.4 kullanılmıştır.  

∆(𝐸/𝐻/𝐺) = (𝐸/𝐻/𝐺)Sistem − [(𝐸/𝐻/𝐺)𝐴𝑑𝑠𝑜𝑟𝑏𝑎𝑡 + (𝐸/𝐻/𝐺)Yapı] (5.4) 

Denklem 5.4’te (E/H/G Sistem) moleküllerin adsorpsiyonundan sonraki sistemi temsil 

etmek üzere formüle edilmiştir ve (E/H/G Adsorbat) anilin, tolüen, stiren ve benzen 

moleküllerinin adsorpsiyonuna ilişkin enerji terimlerini ifade etmektedir.  (E/H/G Yapı) 

sembolü adsorpsiyon öncesi grafen yapısının ve metal (platin, paladyum, nikel, 

iridyum ve bakır atomları) katkılı grafen yapılarının enerji terimlerini temsil 

etmektedir. ∆E, ∆H ve ∆G, anilin, toluen, stiren ve benzen moleküllerinin 

adsorpsiyonu için sırasıyla adsorpsiyon enerjisi, adsorpsiyon entalpisi ve adsorpsiyon 

Gibbs serbest enerji değerlerini ifade eder.  

Popülasyon analizi HOMO (En Yüksek İşgal Edilmiş Moleküler Orbital) ve LUMO 

(En Düşük İşgal Edilmemiş Moleküler Orbital) enerjilerini oluşturmuştur. Ayrıca, 

Koopman Teoremi kullanılarak kimyasal sertlik, potansiyel ve elektronegatiflik 
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verileri aşağıda bulunan denklem 5.5, denklem 5.6 ve denklem 5.7 kullanılarak 

hesaplanmıştır (Zhan ve diğ, 2003; Pilli ve diğ, 2015). 

𝐾𝑖𝑚𝑦𝑎𝑠𝑎𝑙 𝑆𝑒𝑟𝑡𝑙𝑖𝑘 (η) =
(I –  A)

2
  (5.5) 

𝐾𝑖𝑚𝑦𝑎𝑠𝑎𝑙 𝑃𝑜𝑡𝑎𝑛𝑠𝑖𝑦𝑒𝑙 (μ) =   −
(I +  A)

2
  (5.6) 

𝐸𝑙𝑒𝑘𝑡𝑜𝑟𝑛𝑒𝑔𝑎𝑡𝑖𝑓𝑙𝑖𝑘 (χ) =
(I +  A)

2
 =  − μ (5.7) 

𝐼 ≈ −𝜀𝐻𝑂𝑀𝑂 (5.8) 

𝐴 ≈ −𝜀𝐿𝑈𝑀𝑂 (5.9) 

Yukarıda verilen denklemlerde I iyonlaşma potansiyeli ve A elektron afinitesidir. 

Kimyasal sertlik değeri ‘η’ ile gösterilirken, kimyasal potansiyel değeri ‘μ’ ile ve 

elektronegatiflik ‘χ’ ile gösterilir. DFT veri analizleri için yakınsama kriterleri şu 

şekilde belirlenmiştir: 18×10-4 bohr maksimum yer değiştirme, 12×10-4 radyan (rms) 

yer değiştirme gradyanları, 45×10-5 hartree/bohr maksimum kuvvet artı rms kuvvet 

için 3×10-4 hartree/radyan. Gaussian yazılımı kullanılarak gerçekleştirilen tüm DFT 

hesaplamaları için, yoğunluk matrisinin rms değişimi için 1×10-8 ve maksimum 

değişimi temsil eden SCF yakınsama kriteri için 1×10-6 değeri uygulanmıştır. Tüm 

optimize edilmiş yapılar için titreşimsel IR frekansları analiz edildi ve hiçbir negatif 

frekans bulunmamıştır. 

Multiwfn yazılım paketi, azaltılmış yoğunluk gradyanlarını gösteren dağılım grafikleri 

olan tüm yapılar için RDG grafikleri ve izosurfaces oluşturmak için kullanılmıştır (Lu 

ve Chen, 2012). Atomların yük değerlerini elde etmek için NBO popülasyon analizi 

kullanılmıştır (Halim ve diğ, 2024). Ayrıca, durum yoğunluğu grafikleri (DOS) 

oluşturmak için Gaussum yazılımı kullanılmıştır (M.J. Frisch ve diğ, 2019). 
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6.  BULGULAR VE TARTIŞMA 

Yapılan bu tez çalışmasında, anilin, tolüen, stiren ve benzen moleküllerinin saf grafen 

ve Pt, Pd, Ir, Ni ve Cu atomları ile katkılanmış grafen yapıları üzerindeki adsorpsiyon 

ve sensör özelliklerini araştırmak için DFT yöntemi uygulanmıştır. Öncelikle SM 

değerlerini belirlemek amacıyla tüm yapılar için SPE hesaplamaları tamamlanmıştır. 

SM değeri Pt, Pd, Ni katkılı grafen ve saf grafen yapıları için doublet olarak 

bulunurken, Ir ve Cu katkılı grafen yapıları için ise değerler sırasıyla singlet ve triplet 

olarak bulunmuştur. Optimizasyon hesaplamaları da yukarıda belirtildiği gibi nötr 

yüklü ve en düşük enerjili SM değerlerine sahip yapılar için gerçekleştirilmiştir. Metal 

atomları yüklenerek oluşturulmuş yapıların optimize edilmiş geometrilerin önden ve 

yukarıdan görünümü Şekil 6.1’de sunulmuştur.  

 

Şekil 6.1 : Optimize edilmiş a) Pt-Grafen, b) Pd-Grafen, c) Ir-Grafen, d) Ni-Grafen,    

e) Cu-Grafen yapıları.  

Oluşturulan saf grafen yapısında, C-C bağ uzunlukları 1,42 Å olarak hesaplanmıştır. 

Literatür verileri incelendiğinde deneysel yapılan çalışmalarda da C-C bağ 
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uzunluğunun 1,42 Å olduğu gözlemlenmiştir (Osouleddini ve Rastegar, 2019).  Ayrıca 

teorik çalışmalarda, yaklaşık 1,42 Å'luk benzer bir sonuç elde edilmiştir  

(Dinadayalane ve Leszczynski, 2010). Bu durumda, çalışma bulguları ile deneysel ve 

teorik literatür verileri birbiriyle tutarlıdır. Ayrıca, optimize edilmiş bozulmamış 

grafen yapısı Hessian matrisinde negatif frekans sergilememektedir.  

Aşağıda yer alan Çizelge 6.1’de, optimize edilen tüm grafen yapıları için yapısal 

veriler bulunmaktadır. Ayrıca Çizelge 6.1 Optimize edilmiş metal katkılı grafen 

sistemleri, metal atomları ve karbon atomları arasındaki mesafe uzunlukları açısından 

analiz edilmiştir. Elde edilen sonuçlara göre; Pt-Grafen için 1,93 Å, Pd-Grafen için 

1,95 Å, Ir-Grafen için 1,90 Å, Ni-Grafen için 1,80 Å ve Cu-Grafen için 1,93 Å mesafe 

uzunluklarının olduğunu saptanmıştır. Daha sonra anilin, stiren, tolüen ve benzen 

molekülleri için optimizasyon hesaplamaları tamamlanmıştır. C-C ve C-N bağ 

uzunlukları anilin için 1,40 Å ve 1,39 Å, tolüen için 1,39 Å ve 1,50 Å ve stiren için 

1,47 Å ve 1,33 Å iken benzendeki C-C bağ uzunluğu 1,39 Å olarak elde edilmiştir.  

Literatür verileri incelendiğinde ise, optimize edilen moleküller için elde edilen bu 

değerler literatür bağ uzunlukları ile yüksek derecede uyum sağlamaktadır. Literatürde 

yer alan verilere göre; anilin için 1,40 Å ve 1,40 Å, tolüen için 1,41 Å ve 1,50 Å, stiren 

için 1,49 Å ve 1,34 Å ve benzen için 1,39 Å bağ uzunlukları saptanmıştır (Vaschetto 

ve diğ, 1999; Huang ve diğ, 2012; Zhao ve diğ, 2022; Karunarathna ve diğ, 2023). Bu 

durumda elde edilen bağ uzunlukları literatürle uyumludur. Bu aşamayı takiben, anilin, 

tolüen, stiren ve benzen moleküllerinin adsorpsiyonları hem saf grafen yüzeylerinde 

hem de metal katkılı grafen yüzeylerinde gerçekleştirilmiştir.  

Şekil 6.2’ de Pt-Grafen ve Cu-Grafen yapıları üzerinde adsorpsiyon işleminden sonra 

anilin, tolüen, stiren ve benzen moleküllerinin görsellerini göstermektedir. Ekler 

bölümünde yer alan EK A’da anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal 

katkılı grafen ve saf grafen yapılarının optimize edilmiş geometrileri bulunmaktadır. 

İlk aşamada, anilin, tolüen, stiren ve benzen molekülleri optimize edilmiş yapının 

merkez atomuna yüklenen metal atomu üzerine, belirli bir mesafede 

konumlandırılmıştır. Belirlenen bu mesafe literatür verilerince oluşmuş sonuçlardan 

yardım alınarak belirlenmiştir. Adsorpsiyon işleminin tamamlanmasının ardından, 

metal atomları yapılar üzerinde paralel olarak düzenlenmiş moleküllerle etkileşime 

girmiştir. Yapılarda görülen bu etkileşim durumu literatür verileriyle de 

doğrulanmaktadır (Phung ve diğ, 2024). 
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a)  b)  

 
 

c)  d)  

  

e)  f)  

 

 

g)  h)  

  

 

Şekil 6.2 : Molekül adsorbe edilmiş yapılar a) Anilin/Pt-Grafen, b) Tolüen/Pt-Grafen, 

c) Stiren/Pt-Grafen, d) Benzen/Pt-Grafen, e) Anilin/Cu-Grafen 

f)Tolüen/Cu-Grafen, g) Stiren/Cu-Grafen, h) Benzen/Cu-Grafen. 

Çizelge 6.1’de, moleküllerin grafen yapılar üzerine adsorpsiyonu için adsorpsiyon 

enerjisi verileri de bulunmaktadır. Çalışmada kullanılan dört molekülün grafen yapılar 

üzerine adsorpsiyon işleminden sonra, adsorpsiyon enerjisi (ΔE) ve adsorpsiyon 

entalpi (ΔH) değerleri tüm yapılar için negatif olarak bulunmuştur. Bu sonuçlar anilin, 

tolüen, stiren ve benzen moleküllerinin grafen yapılar üzerinde başarılı bir şekilde 

adsorbe edildiğini göstermektedir. Bu gazlar -52,0 ila -64,1 kJ/mol adsorpsiyon enerji 

aralığında saf grafen yapısı üzerinde adsorbe olmaktadır.  
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Grafen yapılarına yüklenen metal atomları (Cu, Ir, Pt, Ni ve Pd) sayesinde grafen 

yapılarının bu gazlarla etkileşimi önemli ölçüde artırmıştır.  Stiren/Ir-Grafen yapısı 

için -152,9 kJ/mol değeriyle en düşük etkileşim enerjisine sahip olmuştur.  

Adsorpsiyon işlemi tamamlandıktan sonra, yapılardaki metal atomları ile C atomları 

arasındaki mesafe artmıştır. Metal-C bağ uzunluklarında gözlenen uzama, önceki 

araştırmalarda bildirilen bulgularla uyumludur. Wan ve arkadaşları tarafından yapılan 

bir araştırmada, iridyum atomları ile modifiye edilmiş bir karbon nanotüp (CNT) 

yapısı kullanmışlardır. Başlangıçta, iridyum ve karbon atomları arasındaki mesafeler 

1,96 ve 1,86 Å olarak ölçülmüştür. Adsorpsiyonun ardından, bu mesafeler bir artış 

göstermiş ve yeni değerler 2,00 ve 1,90 Å olarak kaydedilmiştir (Wan ve diğ, 2017). 

Çizelge 6.1 : Metal katkılı grafen ve saf grafen yapıları üzerindeki anilin, tolüen, stiren 

ve benzen moleküllerinin bağ uzunlukları, atom yükleri ve adsorpsiyon 

enerji değerleri. 

 Mesafe, Å Adsorpsiyon Enerjisi, 

kJ/mol 

NBO 

yükleri, e 

Yapılar Metal-

Grafen 

Metal

-N 

Metal

-C 

ΔE ΔH ΔG Molekül 

toplam 

yükü 

Anilin/Grafen - - - -61,6 -64,1 -18,2 0,002 

Tolüen/Grafen - - - -62,1 -64,6 -14,6 0,006 

Stiren/Grafen - - - -70,3 -72,7 -25,5 0,007 

Benzen/Grafen - - - -49,5 -52,0 -12,9 0,005 

Anilin/Cu-Grafen 1,91, 1,99 2,06 2,89 -124,2 -126,7 -83,5 0,072 

Tolüen/Cu-Grafen 1,95, 2,11 - 2,24 -100,1 -102,6 -50,3 0,101 

Stiren/Cu-Grafen 1,93, 1,98 - 2,21 -116,7 -119,2 -65,9 0,057 

Benzen/Cu-Grafen 1,98, 2,00 - 2,24 -98,2 -100,7 -57,6 0,112 

Anilin/Ir-Grafen 1,92 2,30 3,14 -138,2 -140,7 -86,6 0,199 

Tolüen/Ir-Grafen 1,92 - 3,02 -112,4 -117,4 -64,6 0,134 

Stiren/Ir-Grafen 1,92, 1,94 - 2,20 -150,5 -152,9 -93,6 0,100 

Benzen/Ir-Grafen 1,92 - 2,30 -108,2 -110,7 -59,8 0,120 

Anilin/Pt-Grafen 1,96 2,34 3,24 -125,0 -127,5 -71,4 0,181 

Tolüen/Pt-Grafen 1,95, 2,00 - 3,12 -82,9 -85,43 -30,4 0,082 

Stiren/Pt-Grafen 1,95, 2,00 - 2,21 -122,1 -124,5 -65,3 0,071 

Benzen/Pt-Grafen 1,95, 2,00 - 2,39 -80,1 -82,6 -32,0 0,075 

Anilin/Ni-Grafen 1,84 2,13 3,16 -130,5 -133,0 -75,4 0,167 

Tolüen/Ni-Grafen 1,81, 1,87 - 2,28 -110,7 -113,2 -50,6 0,109 

Stiren/Ni-Grafen 1,84 - 2,19 -122,2 -124,6 -66,7 0,075 

Benzen/Ni-Grafen 1,82, 1,87 - 2,28 -96,0 -98,4 -47,1 0,112 

Anilin/Pd-Grafen 1,94, 2,00 2,34 2,80 -119,5 -122,0 -68,3 0,174 

Tolüen/Pd-Grafen 1,96, 2,00 - 2,48 -99,4 -102,0 -46,6 0,090 

Stiren /Pd-Grafen 1,95, 2,02 - 2,42 -113,5 -116,0 -62,0 0,120 

Benzen/Pd-Grafen 1,96, 2,00 - 2,48 -86,9 -89,4 -40,0 0,085 
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Ayrıca, Şekil 6.3’de adsorpsiyon enerji değerlerini karşılaştıran bir grafik 

sunulmaktadır. Grafik incelendiğinde, Cu, Ir, Pt, Ni ve Pd katkılı grafen yapılarının 

bozulmamış grafene kıyasla anilin, tolüen, stiren ve benzen ile etkileşim enerjilerinde 

önemli bir artış sergilediği görülmektedir. Ir-grafen yapısı üzerinde moleküllerin 

adsorpsiyon enerjisi büyüklüğü stiren> anilin> toluen> benzen sırasına göre ilerlerken, 

diğer metal katkılı grafen yapıları için ise, anilin> stiren> tolüen> benzen sırası 

büyüklüğünde gerçekleşmektedir. 

 

Şekil 6.3 : Anilin , stiren, toluen ve benzen moleküllerinin grafen (G) yapıları 

üzerindeki adsorpsiyon enerjisi değerlerinin karşılaştırılması. 

Aşağıda yer alan Çizelge 6.2’de, oluşturulan tüm adsorpsiyon öncesi ve sonrası 

geometriler için frekans verilerini sunmaktadır. Frekans tablosu, tanımlanan atomlar 

için simetrik ve asimetrik olarak oluşturulmuştur. Elde edilen veriler, moleküllerin 

grafen yapılar üzerindeki yüksek etkileşimleri nedeniyle frekans değerlerinin serbest 

moleküllere kıyasla kırmızı bölgeye kaydığını göstermektedir. 

Çizelge 6.2’de, adsorpsiyondan sonra anilin, tolüen, stiren ve benzen molekülleri için 

NBO yüklerini göstermektedir. Adsorpsiyonun tamamlanmasından sonra, 

moleküllerin toplam NBO yükleri pozitif hale gelir. Bu durum, anilin, tolüen, stiren ve 

benzen moleküllerinden metal katkılı grafen yapılarına yük transferinin gerçekleştiği 

anlamına gelmektedir. Moleküller için gözlemlenen güçlü yük transferi değerleri, 

yüksek etkileşim enerji değerlerini desteklemektedir. HOMO-LUMO boşluk değeri 

(Eg) sensörlerin hassasiyet ölçümünün belirlenmesinde çok önemli bir rol 

oynamaktadır (Ghahghaey ve diğ, 2021). 
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Çizelge 6.2 : İridyum, platin, paladyum, nikel, bakır ve saf grafen (G) yapılarına 

adsorbe edilen anilin, tolüen, stiren ve benzen moleküllerinin frekans 

verileri (değerler cm -1 birimindedir). 

Yapı Frekans Modu Serbest 

molekül 

Saf G Adsorplanmış Molekül 

Pt Pd Ir Cu Ni 

Anilin C-N simetrik 1706 1336 1696 1277 1257 1559 1560 

C-N asimetrik 1675 1674 1692 1692 1529 1521 1528 

N-H simetrik 3620 3637 3535 3565 3532 3544 3536 

N-H asimetrik 3731 3753 3618 3661 3611 3628 3618 

C-H simetrik 3228 3243 3244 3255 3230 3252 3253 

C-H asimetrik 3246 3220 3232 3230 3243 3232 3230 

Tolüen C-CCH3 simetrik 1432 1252 1235 1246 1229 1246 1246 

C-CCH3 asimetrik 1251 1128 789 1120 1063 805 1119 

C-HCH3 simetrik 3067 3061 3242 3255 3067 3067 3072 

C-HCH3 asimetrik 3139 3135 3224 3225 3163 3144 3149 

Stiren C-C simetrik 1506 1333 1352 1359 1375 1239 1236 

C-C asimetrik 1553 1365 1379 1130 1360 1357 1360 

C-H simetrik 3243 3242 3238 3243 3234 3227 3230 

C-H asimetrik 3233 3231 3250 3250 3243 3236 3222 

C=C simetrik 1748 1665 1582 1681 1654 1459 1671 

C=C asimetrik 1333 1467 1270 1320 1461 1314 1313 

Benzen C-C simetrik 1033 1032 991 724 1002 1021 1020 

C-C asimetrik 1076 1080 617 620 614 617 618 

C-H simetrik 3242 3240 3261 3233 3185 3209 3205 

C-H asimetrik 3235 3232 3232 3235 3231 3233 3225 

HOMO-LUMO boşluk değeri (Eg) ve kimyasal reaktivite ters orantılıdır. Eg azaldıkça 

kimyasal reaktivite artar (Sheikhsoleimani ve diğ, 2020). HOMO-LUMO enerji 

boşluğu (Eg) değeri ve elektrik iletkenliği (σ) için formülasyonlar aşağıdaki Denklem 

6.1 ve 6.2’de verilmiştir. 

𝐸𝑔 =∈𝐿𝑈𝑀𝑂 – ∈𝐻𝑂𝑀𝑂  (6.1) 

𝜎 = 𝐴𝑇
3
2 exp [−

𝐸𝑔

2𝜅𝑇
] (6.2) 

Denklem 6.2’de bulunan semboller şu şekilde tanımlanmaktadır: κ Boltzmann sabitini, 

T burada oda sıcaklığını ve A elektron/m3 K3/2 birimleriyle ifade edilen sabiti temsil 

eder. Bu denklemde, Eg değeri azaldıkça elektrik iletkenliğinin üstel olarak artacaktır. 

Φ = 𝑉𝑒𝑙 (+∞) − 𝐸𝐹 (6.3) 

Denklem 6.3’de, iş fonksiyonu (Φ) için formülasyonu sunmaktadır. İş fonksiyonu, bir 

elektronu Fermi seviyesinden hareket ettirmek için gereken enerji olarak tanımlanır. 

Fermi seviyesi (EF) ve elektrostatik potansiyel olan Vel(+∞) denklemde 

tanımlanmıştır. Denklem 6.4’de ise Fermi seviyesi formülü verilmiştir.  
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Belirlenen moleküllerin adsorpsiyon işlemi sırasında kimyasal sensör, iş fonksiyonu 

değerini değiştiren bir elektrik sinyali üretir (Moghadami ve diğ, 2019). Araştırma 

hesaplamalarında, elektrostatik potansiyelin literatürde daha önce yayınlanan 

çalışmaları takiben sıfır olduğu varsayılmıştır (R. Yang ve diğ, 2021; Javed ve diğ, 

2023). Bu da iş fonksiyonunun negatif Fermi seviyesi ile aynı olduğu anlamına 

gelmektedir. 

𝐸𝐹 =∈𝐻𝑂𝑀𝑂+
𝐸𝑔

2
= ∈𝐻𝑂𝑀𝑂+

∈𝐿𝑈𝑀𝑂−∈𝐻𝑂𝑀𝑂  

2
=

∈𝐿𝑈𝑀𝑂+∈𝐻𝑂𝑀𝑂

2
 (6.4)   

Çizelge 6.3’de, moleküllerin (anilin, tolüen, stiren ve benzen) metal katkılı grafen 

yapıları üzerine adsorpsiyonundan elde edilen elektronik ve sensör verilerini 

sunmaktadır. Toluen/Pt-Grafen, Stiren/Pt-Grafen ve Benzen/Pt-Grafen yapılarının 

enerji boşluğu Eg değerlerindeki değişimler (ΔEg) sırasıyla -18,9 kJ/mol, -18,7 kJ/mol 

ve -17,5 kJ/mol olarak hesaplanmıştır. Buna göre Stiren/Ni-Grafen yapısında -29,6 

kJ/mol'lük bir değişim gözlenmiştir. Aşağıdaki veriler farklı metal katkılı grafen 

sistemlerinde Eg değerindeki değişimi göstermektedir. Toluen/Cu-Grafen yapısında -

28,0 kJ/mol, Anilin/Cu-Grafen yapısında -21,5 kJ/mol, Stiren/Cu-Grafen yapısında -

30,9 kJ/mol ve Benzen/Cu-Grafen yapısında -12,7 kJ/mol değerinde bir değişim elde 

edilmiştir. Bu bulgular, grafen sistemleri üzerine katkılanmış Pt, Ni ve Cu atomlarının 

belirli adsorbe moleküllere karşı güçlü tepkisini vurgulamakta ve elektronik sensör 

özelliklerini öne çıkarmaktadır. Çizelge 6.3 verileri incelendiğinde, Anilin/Cu-Grafen, 

Tolüen/Cu-Grafen, Stiren/Cu-Grafen ve Anilin/Ir-Grafen yapıları için Φ değerlerinde 

sırasıyla %16,4, %14,2, %13,3 ve %12,7 oranlarında değişiklikler olduğu 

görülmektedir.   

Bu sonuçlar, bakır atomu ile katkılanmış grafen yapısının anilin, tolüen ve stiren 

moleküllerinin adsorpsiyonu üzerine Φ-tipi sensör özellikleri sergilediğini 

göstermektedir. Benzer şekilde, iridyum atomu ile katkılanmış grafen yapısı, anilin 

molekülünün adsorpsiyonu üzerine Φ-tipi sensör özellikleri sergiler. Ayrıca, 

bozulmamış grafen yapı üzerine adsorbe edilen moleküllerin elektronik sensör ve Φ-

tipi sensör özelliklerindeki değişikliklerin minimum düzeyde olduğu sonuçlar 

arasındadır. Bununla birlikte, bakır katkılı grafen sistemlerinde, elektronik ve Φ 

sensörlerinin algılama özellikleri önemli ölçüde artmaktadır. Ayrıca, sensör tepki 

faktörü (R) değerleri, adsorpsiyondan önce ve sonra yapılardaki elektriksel 

değişikliklerin büyüklüğü hesaplanarak belirlenmiştir (Korotcenkov, 2013). 
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𝑅 =
𝜎2

𝜎1
= 𝑒𝑥𝑝 (−

𝐸𝑔2 − 𝐸𝑔1

2κ𝑇
) = 𝑒𝑥𝑝 (−

∆𝐸𝑔

2κ𝑇
)  (6.5) 

Denklem 6.5’de sensör tepki faktörünü (R), metal katkılı grafen yapılardaki (σ1) 

elektriksel değişikliklerin büyüklüğünün adsorbe moleküllü metal katkılı grafen 

yapılarınkine (σ2) oranı olarak temsil etmektedir.  

Çizelge 6.3 içinde adsorbe edilmiş moleküllerin (anilin, tolüen, stiren, benzen) bakır 

katkılı grafen yapılarla etkileşimleri için R değerlerini de sunmaktadır.   

R verileri analiz edildiğinde, Stiren/Cu-grafen yapısının alfa MO verisi 661,4 ile R 

değerlerinde en yüksek değişimi yaşadığı tespit edilmiştir. Elde edilen verilere göre 

bakır katkılı grafen yapısı oda sıcaklığında gaz fazındaki tolüen ve stiren moleküllerine 

karşı yüksek bir hassasiyet sergilediği sonucuna ulaşılmıştır. 

Çizelge 6.3 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen/metal-grafen sistemlerinin elektronik 

özellikleri (Enerji değerleri kJ/mol birimindendir). 

Yapı MO Eg ΔEg EF Φ %Φ R 

Grafen α 455,1 - -300,6 300,6 - - 

β 451,4 - -404,8 404,8 - - 

Anilin/Grafen α 454,4 -0,6 -296,4 296,4 1,4 1,1 

β 450,2 -1,3 -400,2 400,1 -5,8 1,0 

Tolüen/Grafen α 454,9 -0,1 -300,2 300,1 0,2 1,0 

β 450,7 -0,7 -404,3 404,3 -6,9 1,2 

Stiren/Grafen α 454,8 -0,3 -299,8 299,8 0,3 1,0 

β 451,3 -0,1 -404,4 404,4 -6,9 1,0 

Benzen/Grafen α 455,0 -0,1 -299,8 404,3 -6,8 1,0 

β 451,0 -0,4 -404,2 299,8 0,2 1,1 

Cu-Grafen α 436,9 - -376,6 376,6 - - 

β 386,7 - -346,8 346,8 - - 

Anilin/Cu-Grafen α 415,5 -21,5 -314,8 314,8 16,4 89,7 

β 409,7 22,9 -358,6 358,6 -3,4 0,008 

Tolüen/Cu-Grafen α 409,0 -28,0 -323,2 323,2 14,2 347,4 

β 411,9 24,3 -362,9 362,9 -4,6 0,006 

Stiren/Cu-Grafen α 405,9 -30,9 -326,5 326,5 13,3 661,4 

β 412,9 26,2 -363,7 363,7 -4,9 0,004 

Benzen/Cu-Grafen α 424,2 -12,7 -361,4 361,4 4,0 14,3 

β 405,2 18,4 -330,5 330,5 4,7 0,02 

Ir-Grafen α 315,8 - -353,1 353,0 - 0,34 

Anilin/Ir-Grafen α 320,8 5,0 -308,3 308,2 12,7 0,57 

Tolüen/Ir-Grafen α 318,4 2,6 -322,8 322,8 8,5 0,43 

Stiren/Ir-Grafen α 319,8 4,0 -337,0 337,0 4,5 0,56 
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Çizelge 6.3 (devam) : Anilin, tolüen, stiren ve benzen/metal-grafen sistemlerinin  

elektronik özellikleri (Enerji değerleri kJ/mol birimindendir). 

Yapı MO Eg ΔEg EF Φ %Φ R 

Benzen/Ir-Grafen α 318,5 2,7 -326,5 326,5 7,5 0,34 

Pt-Grafen α 448,5 - -304,2 304,2 - - 

β 401,3 - -379,8 379,8 - - 

Anilin/Pt-Grafen α 443,4 -5,1 -290,9 290,9 4,4 2,9 

β 386,7 -14,5 -357,2 357,2 5,9 21,2 

Tolüen/Pt-Grafen α 442,2 -6,3 -285,9 285,9 6,0 3,7 

β 382,3 -18,9 -356,0 356,0 6,25 53,4 

Stiren/Pt-Grafen α 429,7 -18,7 -306,7 306,6 -0,7 51,1 

β 401,4 0,2 -364,4 364,4 4,04 0,9 

Benzen/Pt-Grafen α 443,7 -4,7 -288,6 288,6 5,2 2,6 

β 383,8 -17,5 -358,4 358,3 5,6 39,0 

Ni-Grafen α 436,3 - -307,6 307,6 - - 

β 407,4 - -383,6 383,6 - - 

Anilin/Ni-Grafen α 426,7 -9,6 -307,7 307,7 -0,02 7,6 

β 403,3 -4,2 -357,5 357,5 6,8 2,4 

Tolüen/Ni-Grafen α 446,3 9,9 -295,5 295,5 3,9 0,2 

β 395,4 -11,9 -366,7 366,7 4,4 12,4 

Stiren/Ni-Grafen α 406,8 -29,6 -326,7 326,7 -6,2 491 

β 410,9 3,5 -364,9 364,9 4,9 0,5 

Benzen/Ni-Grafen α 446,7 10,4 -295,7 295,6 3,8 0,1 

β 396,4 -11,1 -367,4 367,4 4,3 10,2 

Pd-Grafen α 444,4 - -301,7 301,7 - - 

β 399,6 - -378,2 378,3 - - 

Anilin/Pd-Grafen α 444,8 0,4 -288,5 288,5 4,4 0,9 

β 389,3 -10,4 -363,8 363,8 3,8 8,8 

Tolüen/Pd-Grafen α 444,9 0,5 -292,5 292,5 3,1 0,9 

β 389,3 -10,4 -363,8 363,8 3,8 8,8 

Stiren/Pd-Grafen α 447,9 3,6 -290,6 290,6 3,7 0,5 

β 394,9 -4,7 -364,4 364,5 3,6 2,6 

Benzen/Pd-Grafen α 445,6 1,3 -292,3 292,3 3,2 0,7 

β 390,5 -9,1 -364,5 364,5 3,6 6,7 

Saf grafen ve metal atomu katkılı grafen yapılarının kimyasal potansiyel (μ), kimyasal 

sertlik (η) ve elektronegatiflik (χ) değerleri Çizelge 6.4’de tablolaştırılmıştır.  

Veriler incelendiğinde adsorpsiyon adımından sonra elde edilen sistem verilerinde 

kimyasal sertlik değerleri Eg verilerindeki azalmaya paralel bir yaklaşım göstermiştir.  

Kimyasal potansiyel verileri ise elektrofiliklik ile ters orantılı olarak artma veya 

azalma eğilimindedir. Bu durum adsorpsiyon sonrası elde edilen sistemlerin reaktif 

eğiliminin de artacağını göstermektedir. 
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Çizelge 6.4 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen/metal-grafen sistemleri için η, μ ve χ 

değerleri (Değerler kJ/mol birimindendir). 

Yapı MO η μ χ 

Grafen α 227,6 -300,6 300,6 

β 225,7 -404,8 404,8 

Anilin/Grafen α 227,2 -296,4 296,4 

β 225,0 -400,1 400,2 

Tolüen/Grafen α 227,5 -300,1 300,1 

β 225,4 -404,3 404,3 

Stiren/Grafen α 227,4 -299,8 299,8 

β 225,6 -404,4 404,4 

Benzen/Grafen α 227,5 -299,8 299,8 

β 225,5 -404,2 404,3 

Cu-Grafen α 218,4 -376,6 376,6 

β 193,4 -346,8 346,8 

Anilin/Cu-Grafen α 207,7 -314,8 314,8 

β 204,8 -358,6 358,6 

Tolüen/Cu-Grafen α 166,7 -346,5 346,5 

β 167,0 -345,6 345,6 

Stiren/Cu-Grafen α 202,9 -326,5 326,5 

β 206,5 -363,6 363,6 

Benzen/Cu-Grafen α 212,1 -361,4 361,4 

β 202,6 -330,5 330,5 

Ir-Grafen α 157,9 -353,0 353,0 

Anilin/Ir-Grafen α 160,4 -308,3 308,3 

Tolüen/Ir-Grafen α 159,2 -322,8 322,8 

Stiren/Ir-Grafen α 159,9 -337,0 337,0 

Benzen/Ir-Grafen α 159,3 -326,5 326,5 

Pt-Grafen α 224,2 -304,3 304,3 

β 200,6 -379,8 379,8 

Anilin/Pt-Grafen α 221,7 -290,9 290,9 

β 193,4 -357,2 357,2 

Tolüen/Pt-Grafen α 221,1 -285,9 285,9 

β 191,2 -356,0 356,1 

Stiren/Pt-Grafen α 214,8 -306,6 306,7 

β 200,7 -364,4 364,4 

Benzen/Pt-Grafen α 221,8 -288,6 288,6 

β 191,9 -358,4 358,4 

Ni-Grafen α 218,2 -307,6 307,7 

β 203,7 -383,7 383,6 

Anilin/Ni-Grafen α 213,4 -307,7 307,7 

β 201,7 -357,5 357,5 

Tolüen/Ni-Grafen α 223,2 -295,5 295,5 

β 197,7 -366,7 366,7 

Stiren/Ni-Grafen α 203,4 -326,7 326,7 

β 205,4 -364,9 364,9 

Benzen/Ni-Grafen α 223,4 -295,7 295,6 

β 198,2 -367,4 367,4 
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Çizelge 6.4 (devam) : Anilin, tolüen, stiren ve benzen/metal-grafen sistemleri için η, 

μ ve χ değerleri (Değerler kJ/mol birimindendir). 

Yapı MO η μ χ 

Pd-Grafen α 222,2 -301,7 301,7 

β 199,8 -378,2 378,2 

Anilin/Pd-Grafen α 222,4 -288,5 288,5 

β 196,6 -360,6 360,6 

Tolüen/Pd-Grafen α 222,4 -292,4 292,4 

β 194,6 -363,8 363,8 

Stiren/Pd-Grafen α 223,9 -290,6 290,6 

β 197,5 -364,4 364,4 

Benzen/Pd-Grafen α 222,8 -292,3 292,3 

β 195,3 -364,5 364,5 

 

Şekil 6.4’de, bakır yüklenmiş grafen yapıları üzerine adsorbe edilen tolüen, yapısının 

HOMO-LUMO görüntüleri verilmiştir. Ekler bölümünde yer alan EK B’de anilin, 

tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf grafen yapılarının 

HOMO-LUMO dağılımları verilmiştir.  

MO HOMO LUMO 

 

 

α 

 
 

 

 

β 

  

Şekil 6.4 : Tolüen/Cu-Grafen yapısına ait HOMO-LUMO görüntüleri. 

Veriler incelendiğinde, HOMO bölgelerinin bakır atomunun yüklü olduğu merkezi 

yapı etrafında yoğunlaştığı görülmektedir. Buna karşılık, LUMO bölgeleri grafenin 

bal peteği halkaları boyunca dağılmıştır. Görüntülerde de görüldüğü gibi, HOMO 

haritaları, belirtilen moleküllerin grafen ve metal katkılı grafen yüzeylerine 

adsorpsiyonundan sonra elektron zengini grafen halkalarında daha belirgindir. Elde 

edilen sonuçlara göre, adsorbe edilen moleküllerden grafen sistemlerine 

güçlendirilmiş yük transferinin olduğu sonucuna ulaşılmıştır.  
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Tolüen, molekülünün adsorpsiyonundan önce ve sonra bakır atomu katkılı grafen 

yapılarının Durum Yoğunluğu (DOS) grafikleri Şekil 6.5’de verilmiştir. Ekler 

bölümünde yer alan EK C’de anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal 

katkılı grafen ve saf grafen yapılarının DOS grafikleri verilmiştir. 

DOS grafikleri, adsorpsiyonu takiben yapıların Eg'sindeki değişikliklerin 

yorumlanmasını sağlayarak malzemelerin elektronik yapısının temel bir 

değerlendirmesini sunar. Adsorpsiyon, bakır katkılı grafen yapılarının moleküler 

orbital seviyesinde sola doğru bir kaymaya neden olarak Eg verilerinde bir düşüşe 

neden olmuştur.  

Sonuçlar analiz edildiğinde, bakır katkılı grafen yapıların anilin, tolüen, stiren ve 

benzen molekülleri için yüksek elektronik algılama yetenekleri sergilediği sonucuna 

varılmıştır. Bununla birlikte, bozulmamış grafen üzerindeki adsorbatlar DOS 

analizlerinde önemli bir değişiklik göstermemiştir. 

a)  b)  

  

Şekil 6.5 : a) Cu-Grafen, b) Tolüen/Cu-Grafen yapılarının DOS grafikleri. 

Aşağıda bulunan Şekil 6.6’da, bakır yüklü grafen yapısının adsorpsiyonundan sonra 

oluşan ESP algılama görüntülerini ve bakır yüklenmiş grafen yapısı üzerine tolüen 

adsorpsiyonundan sonra oluşan ESP haritalarını temsil etmektedir. Ekler bölümünde 

yer alan EK D’de anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen 

ve saf grafen yapılarının ESP haritaları verilmiştir. 

Literatürde belirtildiği gibi ESP haritaları, yapıdaki Van der Waals etkileşimlerinin 

pozitif ve negatif yük alanlarını farklı renkler kullanarak temsil etmektedir. Mavi renk 

genellikle pozitif alanları gösterirken, kırmızı renk negatif alanları temsil eder. 
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ESP haritaları elektron yoğunluğunun sabit olduğu bölgeler üzerinden elektrona özgü 

potansiyelin bulunduğu bir çeşit dağılım haritalarıdır. Bu nedenle, ESP haritalarında 

azalan yoğunluğu gösteren kırmızı, sarı, yeşil ve mavi renkleri ile bir renk dizisi 

tanımlanmıştır (L. Li ve Zhao, 2020; M. Li ve diğ, 2020).  

Güçlü bir kırmızı renk sergileyen bölgeler yüksek elektronegatiflik potansiyelini 

gösterirken, belirgin bir mavi renge sahip alanlar elektro pozitifliği ifade eder (M. Li 

ve diğ, 2020). Anilin, tolüen, stiren ve benzen molekülleri için adsorpsiyon sonrası 

veriler analiz edildiğinde, pozitif bir yük taşıdıkları ve ESP haritalarının çoğunlukla 

mavi renkte olduğu bulunmuştur. 

a)  b)  

 

 

Şekil 6.6 : a) Cu-Grafen, b) Tolüen/Cu-Grafen yapılarının ESP haritaları. 

Aşağıda bulunan Şekil 6.7’de, molekül içindeki bağ etkileşimini inceleyen ve kovalent 

olmayan bağların analiz verilerinin incelenmesine olanak tanıyan İndirgenmiş 

Yoğunluk Gradyanı (RDG) dağılım haritasını göstermektedir. Ekler bölümünde yer 

alan EK E’de Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve 

saf grafen yapılarının RDG dağılım haritaları verilmiştir.  

Hessian matrisi, kovalent olmayan etkileşimleri ayırt etmek için kullanılır. İkinci 

matris özdeğerinin elektron ve yük yoğunluğu RDG ile çarpılır. Hessian matrisinin en 

büyük özdeğeri λ2'dir ve kritik nokta etrafında bir yoğunluk farkı olduğunu gösterir.  

Şekil 6.7, RDG grafiklerine ek olarak izoyüzey (isosurface) görselleştirmelerini de 

içermektedir. Ekler bölümünde yer alan EK F’de anilin, tolüen, stiren ve benzen 

adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf grafen yapılarının izoyüzeyleri verilmiştir. 

İzoyüzey analizlerinde Van der Waals (vdW) etkileşimleri yeşil renk ile temsil 

edilmektedir. Güçlü etkileşimleri temsil etmek için mavi, zayıf etkileşim modellerini 

temsil etmek için kırmızı kullanılarak görseller oluşturulmaktadır (Lu ve Chen, 2020).  
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Saf grafen ve metal atomu katkılı grafen yapıları üzerinde adsorpsiyon 

tamamlandıktan sonra sistemler analiz edilmiştir.  Sistemler, yeşil renkle sembolize 

edilen van der Waals (vdW) bağ etkileşimleri sergilemiştir. 

 

 

 

Şekil 6.7 : Tolüen/Cu-Grafen yapısına ait izoyüzey ve RDG dağılım haritası. 

Bakır atomu yüklenmiş grafen yapısına tolüen molekülü adsorpsiyonu sonrası 

oluşturduğu elektron lokalizasyon fonksiyonu (ELF) haritası Şekil 6.8'de 

gösterilmiştir. Ekler bölümünde yer alan EK G’de Anilin, tolüen, stiren ve benzen 

adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf grafen yapılarının ELF haritaları verilmiştir. 

ELF topolojik haritaları, uzayın moleküler boyutlu bölgelerini ortaya çıkarmakta ve 

yalnızca bir elektron çiftinin bulunma olasılığının yüksek olduğu kovalent bağları 

analiz etmektedir.  

ELF haritaları Multiwfn programı kullanılarak oluşturulmuştur (Lu ve Chen, 2012). 

ELF haritaları, adsorbe edilmiş anilin, tolüen, stiren ve benzen moleküllerinin 

elektronlarının yoğunlaştığı ve metal atomlarıyla katkılanmış grafen yapılarındaki 

elektronlarla etkileşime girdiği bölgeleri farklı renklerle görselleştirmektedir.  

Elde edilen verilere göre, elektron yoğunluğu bakır yüklü grafen yapıları için şu 

şekilde sıralanabilir: Anilin/Cu-grafen, Stiren/Cu-grafen, Benzen/Cu-grafen ve 

Tolüen/Cu-grafen. Sonuçlar, tolüen molekülünün grafen yapısına en fazla elektronu 

verirken, anilin molekülünün en az elektronu verdiğini göstermektedir (Yuksel ve diğ, 

2022). 
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Şekil 6.8 : Tolüen/Cu-Grafen yapısının ELF haritaları (yan ve üst görünümler). 

Denklem 6.6’da geri kazanım süresi (τ) için formülasyonu sağlar. T, ν0 ve κ sırasıyla 

sıcaklık (298 K), girişim frekansı (~1012 s-1) ve Boltzmann sabitini (~0,002 

kcal/mol.K) temsil etmektedir (Pi ve diğ, 2019; Timsorn ve Wongchoosuk, 2020; 

Zhang ve diğ, 2020). 

τ = 𝑣0
−1 exp(−𝐸𝑎𝑑 κ𝑇⁄ ) (6.6) 

Adsorpsiyon enerjisi ile geri kazanım süresi arasında ters bir ilişki olduğu literatürde 

iyi bilinen bir gerçektir (Vincy ve diğ, 2022).  Yani, daha yüksek bir adsorpsiyon 

enerjisi daha kısa bir geri kazanım süresiyle sonuçlanacaktır. Güçlü etkileşimlere sahip 

sistemlerde, desorpsiyon zorlukları nedeniyle geri kazanım süresi daha uzun olabilir. 

Çizelge 6.5’te, tez kapsamında analiz edilen yapılardan potansiyel elektronik sensör 

özelliği gösteren sistemlerin geri kazanım sürelerini göstermektedir. Cu katkılı grafen 

yapıları üzerindeki biyobelirteçlerin geri kazanım süreleri 7,0x105 s ile 4,1x1010 s 

arasında değişmektedir.   

Çizelge 6.5 : Elektronik sensör özellikleri gösteren yapıların geri kazanım süreleri. 

Yapı Geri kazanım süresi τ(s) 

Anilin/Cu-Grafen 4,1x1010 

Tolüen/Cu- Grafen 1,6x106 

Stiren/Cu- Grafen 1,8x109 

Benzen/Cu- Grafen 7,0x105 

Anilin/Pt- Grafen 5,9x1010 

Tolüen/Pt- Grafen 1200 

Stiren/Pt- Grafen 1,7x1010 

Benzen/Pt- Grafen 384 
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Ayrıca Pt katkılı grafen yapılar üzerindeki benzen molekülü için geri kazanım süresi 

değeri 384 s ile oldukça iyi bir değer elde edilmiştir. Elde edilen veriler yorumlanarak, 

bakır katkılı ve platin katkılı grafen yapıların sensör özellikleri göz önünde 

bulundurulduğunda, Cu ve Pt katkılı grafen yapıları akciğer kanseri biyobelirteçleri 

için potansiyel adaylar olarak değerlendirilmektedir.  

Ekler bölümünde yer alan EK H’da Cu katkılı grafen üzerine tolüen adsorpsiyonu 

input dosyası verilmiştir. İlave olarak Tez kapsamında yayınlanan bilimsel araştırma 

makalesi EK I’da yer almaktadır.  
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7.  SONUÇLAR VE ÖNERİLER  

7.1 Sonuçlar  

Bu tez çalışmasında, akciğer kanserinin önemli biyobelirteçleri sayılan anilin, tolüen, 

stiren ve benzen moleküllerinin tespiti, Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi yöntemi 

kullanılarak incelenmiştir. Çalışmada, saf grafen yapısı ve Pt, Pd, Ir, Ni ve Cu atomları 

yüklenerek oluşturulmuş grafen yapıları üzerine tanımlanan moleküllerin 

adsorpsiyonu ve sensör özellikleri araştırılmıştır. Araştırmada 24 yapı 

oluşturulmuştur. Elde edilen tüm yapıların elektronik ve yapısal özellikleri 

incelenmiştir. Yapıların bağ uzunlukları ve adsorpsiyon enerji değerleri literatür 

verileri ile karşılaştırılmış, diğer teorik ve deneysel çalışmalarda da benzer sonuçlar 

elde edildiği görülmüştür. Adsorpsiyon sonrası elde edilen yapıların hiçbirinde negatif 

frekanslara rastlanmadığı için sistemlerin kararlı olduğu sonucuna ulaşılmıştır. 

Sistemler üzerinde NBO yük analizi yapılmış ve anilin, tolüen, stiren ve benzen 

moleküllerinden grafen ve metal katkılı grafen yapılarına yük transferi olduğu 

sonucuna varılmıştır. Gözlenen en büyük etkileşim, -152,9 kJ/mol adsorpsiyon entalpi 

değeri ile stiren molekülünün iridyum katkılı grafen yapısı üzerine adsorpsiyonu 

olmuştur. Gibbs serbest enerjisi tüm yapılarda negatif olduğu için adsorpsiyon süreci 

tüm sistemlerde kendiliğinden gerçekleşmiştir. Moleküllerin Cu katkılı grafen yapı 

üzerine adsorbe edilmesinden sonra gözlenen HOMO-LUMO boşluğu (Eg) 

değerlerindeki azalmalar ve iş fonksiyonundaki (Φ) değişiklikler, Cu katkılı grafen 

yapılarının akciğer kanseri ile ilişkili biyobelirteç molekülleri için bir sensör olarak 

potansiyelini göstermektedir. Cu-Grafen ve Pt-Grafen yapıları adsorbe edilen 

moleküller için en iyi adsorban malzemeler olarak görülmektedir. Ir-Grafen yapısı 

anilin adsorpsiyonu için Φ-tipi sensör özelliği gösterirken, Ni-Grafen yapısı ise, stiren 

adsorpsiyonu için elektronik sensör özelliği göstermektedir. Cu-Grafen yapısı hem 

elektronik hem de Φ-tipi sensör özellikleri göstermektedir. Pt-Grafen yapısı elektronik 

sensör özelliği göstermektedir. Elde edilen veriler incelendiğinde, bakır katkılı grafen 

yapısı ve platin katkılı grafen yapısı akciğer kanserinin ön teşhisi aşamasında bir 

sensör olarak kullanılabilme potansiyeline sahip olduğu görülmektedir.  
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7.2 Öneriler  

Çalışmada, kuantum kimyasal yöntem kullanılarak anilin, tolüen, stiren ve benzen 

moleküllerinin adsorpsiyonu Pt, Pd, Ir, Ni ve Cu atomları katkılı grafen yapıları ve saf 

grafen yapısı için teorik bir araştırma modeli uygulanmıştır. Araştırmada Dünya’nın 

en ince ve en güçlü malzeme yapısı olan grafen tek tabaka halinde kullanılmıştır. 

Yüksek elektronik özelliklere sahip karbon allatropları olan karbon nanotüp (CNT), 

grafit ya da fulleren gibi yapılar kullanılarak elde edilen sistemler kıyaslanabilir. 

Çalışmada kullanılan grafen 27 petek halkasına ve toplam 94 karbon atomuna sahiptir. 

Kullanılan modelin daha büyük hali oluşturularak elektronik özelliklerde oluşabilecek 

değişimler incelenebilir. Grafen yüzeylerine tek metal atomu yüklenerek sistemler 

oluşturulmuştur. Metal atomlarının sayısı arttırılarak elde edilen sonuçlar 

kıyaslanabilir. Ayrıca çalışılan metal atomları, grafen yüzeyi üzerine dekore edilerek 

incelenebilir. 
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EKLER  

EK A: Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının optimize edilmiş geometrileri 

EK B: Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının HOMO-LUMO dağılımları 

EK C: Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının DOS grafikleri 

EK D: Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının ESP haritaları 

EK E: Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının RDG dağılım haritaları 

EK F: Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının izoyüzeyleri 

EK G: Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının ELF haritaları 

EK H: Cu katkılı grafen üzerine tolüen adsorpsiyonu input dosyası 

EK I: Tez kapsamında yayınlanan bilimsel araştırma makalesi 
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Şekil A.1 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının optimize edilmiş geometrileri. 
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β 

 
 

 

    

Tolüen/

Ni- 

Grafen 

α 

 
 



74 

β 

 
 

    

Stiren/ 

Ni- 

Grafen 

α 

 
 

β 

 
 

    

Benzen/

Ni- 

Grafen 

α 

 
 

β 

  

    

Anilin/ 

Cu- 

Grafen 

α 
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β 

  

    

Tolüen/ 

Cu- 

Grafen 

α 

 
 

 

β 

  

    

Stiren/ 

Cu- 

Grafen 

α 

  

β 

  

    

Benzen/

Cu- 

Grafen 

α 

 
 



76 

β 

 
 

Şekil B.1 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının HOMO-LUMO dağılımları. 
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EK C 

Grafen Pt-Grafen 

  

  

Ir-Grafen Pd-Grafen 

  

  

Ni-Grafen Cu-Grafen 
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Anilin/Pt-Grafen Tolüen/Pt-Grafen 

  

  

Stiren/Pt-Grafen Benzen/Pt-Grafen 

  

  

Anilin/Ir-Grafen Tolüen/Ir-Grafen 
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Stiren/Ir-Grafen Benzen/Ir-Grafen 

  

  

Anilin/Pd-Grafen Tolüen/Pd-Grafen 

  

  

Stiren/Pd-Grafen Benzen/Pd-Grafen 
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Anilin/Ni-Grafen 

 

Tolüen/Ni-Grafen 

  

  

Stiren/Ni-Grafen Benzen/Ni-Grafen 

  

  

Anilin/Cu-Grafen Tolüen/Cu-Grafen 
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Stiren/Cu-Grafen Benzen/Cu-Grafen 

 

 
 

 Şekil C.1 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının DOS grafikleri. 
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EK D 

Grafen Pt-Grafen 

  

  

Ir-Grafen Pd-Grafen 

  

  

Ni-Grafen Cu-Grafen 

  

  

Anilin/Grafen Tolüen/Grafen 

 
 

Stiren/Grafen Benzen/Grafen 
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Anilin/Pt-Grafen Tolüen/Pt-Grafen 

 
 

  

Stiren/Pt-Grafen Benzen/Pt-Grafen 

 
 

  

Anilin/Ir-Grafen Tolüen/Ir-Grafen 

 
 

  

Stiren/Ir-Grafen Benzen/Ir-Grafen 
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Anilin/Pd-Grafen Tolüen/Pd-Grafen 

 
 

Stiren/Pd-Grafen Benzen/Pd-Grafen 

  

  

Anilin/Ni-Grafen Tolüen/Ni-Grafen 

 

 

 

 

  

Stiren/Ni-Grafen Benzen/Ni-Grafen 
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Anilin/Cu-Grafen Tolüen/Cu-Grafen 

  

  

Stiren/Cu-Grafen Benzen/Cu-Grafen 

  

 

Şekil D.1 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının ESP haritaları. 
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EK E 

Grafen Anilin/Grafen 

  

Tolüen/Grafen Stiren/Grafen 

 
 

Benzen/Grafen Pt-Grafen 

  

Anilin/Pt-Grafen Tolüen/Pt-Grafen 
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Stiren/Pt-Grafen Benzen/Pt-Grafen 

  

Ir-Grafen Anilin/Ir-Grafen 

 

 
 

Tolüen/Ir-Grafen Stiren/Ir-Grafen 

  

Benzen/Ir-Grafen Pd-Grafen 
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Anilin/Pd-Grafen Tolüen/Pd-Grafen 

 

 
 

Stiren/Pd-Grafen Benzen/Pd-Grafen 

  

 

Ni-Grafen Anilin/Ni-Grafen 

  

 

Tolüen/Ni-Grafen Stiren/Ni-Grafen 
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Benzen/Ni-Grafen Cu-Grafen 

 
 

Anilin/Cu-Grafen Tolüen/Cu-Grafen 

  

Stiren/Cu-Grafen Benzen/Cu-Grafen 

 
 

Şekil E.1 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının RDG dağılım haritaları. 
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EK F 

Grafen Anilin/Grafen 

  

 

 

Tolüen/Grafen 

 

Stiren/Grafen 

 
 

 

Benzen/Grafen 

 

Pt-Grafen 

 

 

 

Anilin/Pt-Grafen 

 

Tolüen/Pt-Grafen 
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Stiren/Pt-Grafen Benzen/Pt-Grafen 

 

 

 

 

Ir-Grafen 

 

 

Anilin/Ir-Grafen 

 
 

 

 

Tolüen/Ir-Grafen 

 

 

Stiren/Ir-Grafen 

 

 

 

Benzen/Ir-Grafen 

 

Pd-Grafen 
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Anilin/Pd-Grafen 

 

Tolüen/Pd-Grafen 

 

 

 

 

Stiren/Pd-Grafen 

 

 

Benzen/Pd-Grafen 

  

Ni-Grafen Anilin/Ni-Grafen 

 

 

Tolüen/Ni-Grafen Stiren/Ni-Grafen 
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Benzen/Ni-Grafen Cu-Grafen 

 

 

 

 

Anilin/Cu-Grafen 

 

 

Tolüen/Cu-Grafen 

 
 

 

Stiren/Cu-Grafen 

 

Benzen/Cu-Grafen 

  

 

Şekil F.1 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının izoyüzeyleri. 
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EK G 

Cu-Grafen 

 

 

Anilin/Cu-Grafen 

 

 

 

 

Tolüen/Cu-Grafen 

 

 

 

Stiren/Cu-Grafen 
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Benzen/Cu-Grafen 

 

 

Ir-Grafen 

 

 

Anilin/Ir-Grafen 

 

 

 

 

 

Tolüen/Ir-Grafen 
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Stiren/Ir-Grafen 

  

Benzene/Ir-Grafen 

 

 

 

 

Pt-Grafen 

 

 

 

 

Anilin/Pt-Grafen 
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Tolüen/Pt-Grafen 

 

 

Stiren/Pt-Grafen 

 

 

 

Benzen/Pt-Grafen 

  

Ni-Grafen 
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Anilin/Ni-Grafen 

  

 

 

Tolüen/Ni-Grafen 

 

 

 

 

Stiren/Ni-Grafen 

  

Benzen/Ni-Grafen 
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Pd-Grafen 

 

 

Anilin/Pd-Grafen 

 

 

 

Tolüen/Pd-Grafen 

 

 

Stiren/Pd-Grafen 
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Benzen/Pd-Grafen 

  

 

Grafen 

 

 

 

Anilin/Grafen 

 

 

Tolüen/Grafen 
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Stiren/Grafen 

 

 

 

Benzen/Grafen 

 

 

 

Şekil G.1 : Anilin, tolüen, stiren ve benzen adsorbe edilmiş metal katkılı grafen ve saf 

grafen yapılarının ELF haritaları. 
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EK H: Cu katkılı grafen üzerine tolüen adsorpsiyonu input dosyası 

 

%chk=0803-grafen-bakir-toluenads.chk 

%mem=50GB 

%nprocshared=56 

#opt=maxcycle=1000 freq wb97xd/genecp pop=nbo 

scf=(maxcycle=1000,xqc) 

 

(8,8) Nanotube (1,1,8) replication TubeGen 3.3, J T Frey, 

University of 

Delaware 

 

0 3 

 C                  5.33104100   -3.31657000   -0.80431000 

 C                  5.63923100   -1.94699900   -0.78770900 

 C                  6.98241100   -1.46347600   -0.91542300 

 C                  7.25277100   -0.13118900   -0.92307600 

 C                  6.21223500    0.84641200   -0.80012600 

 C                  6.49197600    2.23903800   -0.84352100 

 C                  2.03509700   -7.01424100   -0.72923100 

 C                  2.38991900   -5.60973400   -0.65612200 

 C                  3.68512800   -5.16767500   -0.73888900 

 C                  4.01880000   -3.77558500   -0.69886300 

 C                  2.96126100   -2.82200900   -0.55081800 

 C                  3.26051400   -1.44074900   -0.52499900 

 C                  4.59271500   -0.99603000   -0.64988400 

 C                  4.88525700    0.40871900   -0.65084000 

 C                  3.82989000    1.36799600   -0.51169100 

 C                  4.13230900    2.75595900   -0.57844300 

 C                  5.49490000    3.18125500   -0.75345900 

 C                  5.75734800    4.60497200   -0.84854300 

 C                  4.76364100    5.51552300   -0.81208800 

 C                  0.74939000   -7.41850700   -0.68878900 

 C                 -0.34580000   -6.47600700   -0.56353400 

 C                 -0.02693800   -5.07891500   -0.44641200 

 C                  1.31641200   -4.65590800   -0.50185000 

 C                  1.61670100   -3.27915500   -0.43245200 
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 C                  0.56850600   -2.33509900   -0.24261500 

 C                  0.93123900   -0.96968900   -0.17166000 

 C                  2.19521100   -0.48909900   -0.33508200 

 C                  2.50034100    0.94313800   -0.30726200 

 C                  1.48214400    1.90392500   -0.14220600 

 C                  1.76503300    3.28342000   -0.33085900 

 C                  3.09676400    3.70967800   -0.51898500 

 C                  3.37638100    5.11892700   -0.66090000 

 C                  2.34248500    6.01866200   -0.65397600 

 C                 -1.66261800   -6.87256700   -0.57024800 

 C                 -2.72680300   -5.93602100   -0.48631200 

 C                 -2.43683000   -4.56761500   -0.34877600 

 C                 -1.07477400   -4.12838400   -0.29936200 

 C                 -0.77360900   -2.75905300   -0.14000100 

 C                 -1.86214700   -1.79166100    0.01440800 

 C                 -1.64737500   -0.47449200    0.32809500 

 C                  0.14817000    1.54984800    0.19465900 

 C                 -0.92265300    2.38117300    0.02148100 

 C                 -0.64804600    3.77623300   -0.23384700 

 C                  0.69152100    4.21800600   -0.34664000 

 C                  0.97650100    5.60838600   -0.52202300 

 C                 -0.08298100    6.51187100   -0.57145400 

 C                 -4.09664400   -6.34928500   -0.56238000 

 C                 -5.11235800   -5.44664400   -0.52846500 

 C                 -4.85355800   -4.04229100   -0.40830300 

 C                 -3.50337100   -3.61104600   -0.30799300 

 C                 -3.21918100   -2.23555000   -0.16838200 

 C                 -4.26628600   -1.28792400   -0.14621000 

 C                 -3.97941700    0.10423700   -0.04010700 

 C                 -2.63338600    0.53739400    0.14213100 

 C                 -2.31520600    1.91508700    0.07568000 

 C                 -3.35643600    2.85741000   -0.09410500 

 C                 -3.06369200    4.25363200   -0.23761700 

 C                 -1.70512800    4.70572000   -0.30990300 

 C                 -1.41663200    6.08844100   -0.47387200 

 C                 -2.51121400    7.00998100   -0.54329600 

 C                 -5.88409600   -3.09061000   -0.39466700 
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 C                 -5.62132500   -1.72623400   -0.27912800 

 C                 -6.65863700   -0.74225100   -0.30506000 

 C                 -6.38742200    0.60005700   -0.25101400 

 C                 -5.02012300    1.05271200   -0.13642200 

 C                 -4.71179600    2.42713400   -0.14568800 

 C                 -5.76750200    3.39722600   -0.25780000 

 C                 -5.45647900    4.73376700   -0.33098500 

 C                 -4.11146400    5.18522400   -0.34127300 

 C                 -3.79695500    6.57600700   -0.48037500 

 C                 -7.42890700    1.60592700   -0.31513300 

 C                 -7.13581200    2.92126300   -0.31405700 

 H                 -4.61672000    7.28614700   -0.54438100 

 H                 -2.29370600    8.06808300   -0.65793800 

 H                  0.12466500    7.57070100   -0.70571200 

 H                  2.55264400    7.07930900   -0.76940100 

 H                  4.98410800    6.57534900   -0.90387100 

 H                  6.78905200    4.92361500   -0.96901300 

 H                  7.52297100    2.55992900   -0.97241200 

 H                  8.27626100    0.21723100   -1.03126600 

 H                  7.78635000   -2.18730400   -1.01531300 

 H                  6.13780500   -4.03735300   -0.91394400 

 H                  4.49055900   -5.88912200   -0.85429800 

 H                  2.83689300   -7.74025800   -0.83057700 

 H                  0.50526600   -8.47485300   -0.75942500 

 H                 -1.90239900   -7.92873500   -0.66822500 

 H                 -4.31025600   -7.40983100   -0.66240800 

 H                 -6.14411300   -5.77973000   -0.59787400 

 H                 -6.91372300   -3.42707800   -0.48974700 

 H                 -7.68891400   -1.07859900   -0.39398600 

 H                 -8.46031900    1.27013300   -0.37640300 

 H                 -6.25448900    5.46779000   -0.41310100 

 H                 -7.92810900    3.66219700   -0.37309200 

 Cu                -0.04058200   -0.02892900    1.36092600 

 C                  1.37186500   -2.13018700    3.10136300 

 C                  2.67480400   -1.76399200    2.79238800 

 C                  3.05033400   -0.41943000    2.78036500 

 C                  2.13867800    0.58901100    3.08649200 
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 C                  0.82209300    0.21455300    3.42618400 

 C                  0.43782600   -1.13959900    3.42934400 

 H                  1.07206500   -3.17199000    3.07729400 

 H                  3.40013300   -2.52307000    2.51866700 

 H                  4.06288700   -0.14990800    2.49306500 

 H                  0.11651600    0.97688700    3.75152300 

 H                 -0.57079100   -1.41295800    3.72506000 

 C                  2.53586800    2.04043300    3.05882600 

 H                  2.86755900    2.37181500    4.04878500 

 H                  3.35240900    2.20937900    2.35193900 

 H                  1.69562400    2.66983800    2.75380800 

 

C H 0 

6-31g(d,p) 

**** 

Cu 0 

lanl2dz 

**** 

 

Cu 0  

lanl2dz 
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EK I: Tez kapsamında yayınlanan bilimsel araştırma makalesi 
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