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(burada doldurmali)

2-ci marhala Uzre alinan naticaler. Terkibinde elementar yarimkegcirici atomlar saxlayan grafen (GP)
supergafaslorinin elektron xassoleri modellasdirilmisdir. 16 ve 54 karbon atomlu Ge va Si doping
edilmis grafen super gafeslarinin elektron va energetik zona quruluslari sixlig funksionali nazariyyasi
(DFT) cargivasinde temal prinsiplarinden hesablanmigdir. Qrafen monolaylarina Ge ve Si dopinq
edilmesi, grafenin gadagan olunmus zonasinin (E;) emslegslmasine (agiimasina) ssbab olur.
Vakansiyasiz Ge-doping edilmis grafende gadagan olunmus zonanin eni E, = 0.505 eV-dir. Qrafends
bir vakansiya nazsre alindigda gadagan olunmus zolagin eni E;= 0.21 eV gader azalir. Ge ve/vs ya Si
atomlarinin grafen super qofeslerine daxil edilmasi naticesinde karbon atomlarinda lokal magnit
momentlari yaranir. Ge-doping edilmis grafenda, bir karbon vakansiyasi yaxinhginda yaranan magnit
momenti 0.998 up - Bor magnitonu, vakansiya olmayan grafendaki lokal magnit momentindan (0.001
ug) boyukdar.

Eksperimental naticalere asaslanib miayyan edilmisdir ki, hidrogenlasdiriimis grafenin (HGP) elektrik
keciriciliyi 4-125 K temperatur intervalinda dayisen hoppanma uzunluguna malik olan yuklarin
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Otirilma mexanizmina uygundur. HGP-da bas veran koglrma prosesinin vacib fiziki parametrlori
Mottun hoppanma mexanizmi modeli ¢argivasinda hesablanmisdir.

Mono ve divakansiyali 18, 54 va 96 karbon atomlu qgrafen super qafeslerin maqnit xassaleri
hesablanmigdir. Magnit momentin ve qrafen super gefeslerinde vakansiyalar arasindaki measafanin
vakansiyalarin gatiigindan asiliigi tedqiq edilmisdir. Qrafen super gefeslerindski vakansiyalarin
amale gelmesi enerjisi (Ey) hesablanmisdir. Defektemalagalma enerjisinin grafen kristalinin
deformasiyasindan asililigi hesablanmigdir. Qrafen monolaylarinda karbon vakansiyalari naticesinda
yaranan lokal magnit momentinin giymati hesablanmisdir. Vakansiyalari olan 18, 54 ve 96 karbon
atomlu grafen super gafaslarinin magnit momentlari mivafiq olaraq 1.15, 1.33, 1.99 ug-dir.

Layihanin hoayata kegirilmasi {izra planda nazards tutulmus islorin yerinas yetirilmo daracasi (cari riib
uiclin, faizls giymotlondirmali)

(burada doldurmali)
cari (2-ci) rub tg¢un: 100 faiz

Hesabat dovriinds alinmis elmi naticalar, onlarin yenilik deracasi

(burada doldurmal1)
Alinmis elmi naticaler ilk defe bu layihe gergivesinda alinib ve onlarin yenilik deracesi diinya yeniliyi
soviyyasindadir.

Giri

Yarlfnkegiriciler senayesinin ugurlu inkisafi inteqgral sxemlerin mahsuldarliginin takmillegdiriimasindan
va onlarin istehsal xarclerinin azaldilmasindan asilidir. Bu masale inteqral sxemlerin, masslen, metal-
oksid-yarimkegirici saha effektli tranzistorin (MOSFET) aktiv materialinin (blokunun) ol¢tsinu
azaltmagla olda edilir. MOSFET tranzistorlarin olculerinin azaldiimasini tamin etmoak Ucln yeni
materiallar iglonir. Yeni qurdularin va planar tranzistorlarin él¢lsini deyismak iglin germanium, IlI-V
vo llI-VI birlesmalari va silisiuma alternativ olan materiallar istifade edilo biler. Layihanin bu
marhalesinda aktual problem olan 2D quruluglu grafenla bagh bizim slde etdiyimiz son nezeri vo
eksperimental tedgigatlara dair elmi naticalar verilib.

2.1 Torkibinde 4p elementi saxlayan qrafen super qofaslorin elektron qurulusunun
modellagdiriimasi

Nanoelektronika Ugln vacib materiallarin qurulusunun nanoqurulus veziyystine c¢evrilmasi, bu
materiallarin fiziki xassolorinde nezeracarpacaq dayisikliklore sebab ola biler [1-3]. Materialin sath
sahasinin onun hacmina nisbatinde artimi ve hissaciklerin kvant effektli sahaya kdglrilmesi belo
materiallarin, xisusen de qrafenin (GP) fiziki xassalerinin deyismasinde mihim amillardir. Bu
xassalara elektron kegiriciliyi, termiki sabitlik, struktur elastikliyi ve boyuk xususi seth sahasi daxildir.
Qrafen tebaganin struktur xisusiyyatleri yik dasiyicilarinin GP-nin sathinde sarbast harakat etmasina
imkan verir ki, bu da muasir cihazlarin miniatirlesdiriimasi Ug¢un vacibdir. Arasdirmalar, ener;ji
boslugunu ve ylk daslyicilarinin konsentrasiyasini grafends dayisdirmak ve otaq temperaturunda
kvant Hall tasirini misahide etmak ehtimalini géstarir. Qrafenin xassalerini dayisdirmak U¢lin ham
kimyavi, ham da fiziki qurulug dayisdirma Usullarindan istifads olunur, masalan, legirlayici hissaciklarin
(qatisiglar, dopantlarin) tetbiq edilmasi.

Praktiki shamiyyatli qatisiglara 4p elementlari, xisusan da yarikegirici germanium va silisium daxildir.
Malum tadqigatlarda tarkibinde germanium olan qrafenin xasssalarine, ddvri cadvalin 2p va 3p
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elementlarini ehtiva edan grafenden daha az diqqgat yetirilmisdir.

Yuxarida gdsterilanler, grafenin gqadagan olunmus zolaginin enini agmaq va/ve ya genislandirmakls,
grafenin elektron xassalarinin dayisdiriimasina dopingin tasirinin dyrenilmasinin vacib masale oldugu
genastina galmaya imkan verir.

Umumilesdirilmis gradient yaxinlasdirmasi metodu gargivesinde temal prinsiplarden sixliq funksionali
nazariyyasini (DFT - density functional theory) istifade ederak, Ge va Si-doping edilmis grafenin 16 va
54 karbon atomlu superqgefeslerinin elektron va fiziki xUsusiyystlerine tasiri arasdirilmisdir. Diger
maqsad, hidrogenlesdiriimis grafendaki elektrik migavimatin temperaturdan asililigini tehlil etmakdir.

Ge ve Si atomlari ile doping edilmis 16 va 54 karbon atomlarindan ibarat olan grafen super gafeslarin
monotabaqgalerinin elektron xasselari ve enerji qurulusu sixliqg funksional nazariyyesi (DFT) asasinda
arasdirilmisdir. Qrafen super gafeslerin xasselari Umumilasdirilmis gradient yaxinlagsmasi (GGA -
generalized gradient approximation) gargivasinde 6yrenilmis ve hesablanmisdir. Karbon atomlarinin
vakansiyasi oldugu Ge-doping edilmis grafen super gafaslerinde antiferromagnit spin nizamlanmasi
agkar edilmigdir. Karbon atomlarinda meydana gelen lokal maqgnit momentlerinin giymatlori
hesablanmisdir. Super gefeslorin elektron hallarinin sixligi (DOS - density of electronic states) ve
enrgetik zona qurulusu giymatlendirilmisdir.

Qrafenin Ge ile doping edilmasinin Si-dopingle miqayisaeds, qrafendski enerji boslugunu
nazaragarpacaq derecads ac¢digr misyyen edilmisdir. Elektron ve zona qurulusu tglin aldigimiz asas
ganunauygunluglar sakil 1-4-da gosterilmisdir.

Sakil 1. 16 karbon atomlu grafen monotabaqali supergafasin zona qurulusu.
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Sakil 2. 16 karbon atomundan ibarat Si-doping edilmis grafen monotabaganin zona qurulusu.
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Sakil 3. 16 karbon atomu olan bir vakansiyasi olan Ge-doping edilmis grafen supergafasin elektron

halinin (DOS) Umumi sixhigi. Enerjinin sifir giymati Fermi saviyyasinde géturilmuisdir, panelin yuxari
yarisi spin yuxari vaziyyatini, alt yarisi isa spin asagi veziyyatini ifade edir.
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Sakil 4. 54 karbon atomu ve bir vakansiyasi olan Ge-doping edilmis grafen supergafesin elektron
hallarin (DOS) iGmumi sixhdi. Enerjinin sifir giymati Fermi saviyyasinde goéturdalmasdur, panelin yuxari
yarisi spin yuxari vaziyyatini, alt yarisi isa spin asagi veziyyatini ifade edir.

Hidrogenlasdirilmis grafenin (HGP) elektrik kegiriciliyinin temperaturdan asilihgi nazera alinmagla
yuklerin otlrdlmasinin fiziki ganunlari éyrenilmisdir. Mottun “hoppanma” modeli ¢argivesinda Muiayyan
edilmisdir ki, 4-125 K temperaturda HGP qgrafenin elektrik kegiriciliyi dayisen atlama uzunluguna malik
olan yuk 6tirma mexanizmina uygundur. Bu medels uygunluq sakil 5-den gorunar.
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Sakil 5. Mottun “hoppanma” modeli ¢argivasinda qurulmus hidrogenlasdiriimis grafenin asagi
temperatur kegiriciliyi grafiki.




HGP grafenin energetik zonasinda Fermi saviyyasina yaxin olan lokal veziyyastlerin sixhdi, atlama
masafasi vo Fermi saviyyasine yaxin olan “taleya” dismuis vaziyystlerin enerji yayllmasi muayyen
edilmisdir. HGP qgrafenin qadagan olunmus zonasinda lokalizasiya edilmis hallarin gatihgi
(konsentrasiyasi) hesablanmisdir.

2.2 Naticalar

16 va 54 karbon atomlu Ge va Si-doping edilmis grafen (GP) super gafeslarinin tarazliq atom ve zona
qurulusunun DFT hesablamalari onlarin stabilliyini gostarir. Qrafen monolaylarina Ge va Si-doping
edilmasi, grafenin gadagan olunmus enerji boslugunun (zona) acilmasina gaetirib ¢ixarir. Vakansiyasiz
Ge-doping edilmis grafends zona boslugu E, = 0.505 eV-dir.

Bir vakansiya nezers alindigda gadagan olunmus zolagin eni E,= 0.21 eV qader azalir. Yaranan
yuklerin tdhfalerini xarakterize eden Ge ve Si-doping edilmis grafen super gafaslari G¢lin hesablanmig
elektron hallarinin sixliglari da energetik zonada nazeragarpacaq enerji boslugunun meydana galdiyini
gOsterir.

Ge vo / vo ya Si atomlarinin grafen super goefeslerine daxil edilmasi zamani karbon atomlarinda lokal
maqgnit momentlerinin yaranmasina sabab olur. Doping edilmis qrafenin zona qurulusunun
dayisdirilmasi ile enerji boslugunda karbon atomlarinin ferromaqnit veziyysti yaranir. Qrafen
monolaylarindaki muixtelif karbon atomlarinda formalasan lokal magnit momentlarinin giymati onlarin
bir-birinden ferglendiyini ve ferromagqnit-antiferromagnit nizamliginin oldugunu gosterir. Ge-doping
edilmis grafends, masslen, bir karbon vakansiyasi yaxinliginda yaranan karbonun magnit momenti
(0.998 up), vakansiya olmayan grafen karbondan (0.001 uz) daha boyukdur.

Hidrogenlasdiriimis qgrafenin (HGP) elektrik keciriciliyi 4—125K temperaturda deyisen hoppanma
uzunluguna malik olan yuklarin 6turiima mexanizmina uygundur. HGP-de Fermi saviyyasine yaxin
olan lokal hallarin sixligi mileyyen edilmisdir: N = 2 - 10** eV* - sm®. HGP-de hesablanan hoppanma
masafesi 64A ve Fermi saviyyssine yaxin olan “tslslerdski’ hallarin enerji yayiimasi AE = 1 meV-dir.
AE qiymati, HGP-da hoppanma (AW) Ugun hesabladidimiz aktivasiya enerjisinin giymatine AW = 0.8
meV uygundur. HGP-nin gadagan olunmus zonasindaki lokallasmis hallarin hesablanan qatihdi N, = 2
- 10" cm>-dir.

Karbon vakansiyalarinin grafenin monolayina daxil edilmasi zamani lokal magnit momentinin meydana
galmasina sabab olur.Terkibinda 18, 54 vae 96 karbon atomu olan mono va divakansiyali grafen super
gafesleri Gglin magnit momentinin giymatinin mixtalif faktorlardan asiligi tadqiq edilmisdir. 96 karbon
atomu olan GP super gafasde maqgnit momentinin giymatinin vakansiyalara ham yaxin, ham ds uzaqda
yerlagan hallarin spin sixliginin lokalizasiya sahasi muayyan edilmisdir. GP-da vakansiyalar arasindaki
masafenin qrafen super qafeslarinde yaranan maqgnit momentinin giymatina tesiri dyrenilmisdir. Magnit
momentin ve 96 atomlu qrafen super gafaslerinde vakansiyalar arasindaki masafenin vakansiyalarin
gatiigindan asilihgi éyrenilmisdir. Qrafen super qafeslerindeki vakansiyalarin amale galmasi enerjisi
(Ey) hesablanmigdir. Ey-nin qiymsatinin qgrafen kristallinin qgafesinin deformasiyasindan asilihgi
hesablanmisdir.

2.3 Qrafenda nizamlanmig vakansiyalarin xassalori

Qisa masafali nizamlanmis qurulugla slagali vakansiyalarin grafen monolayinin maqgnit xassalarina
tosiri nazari olaraq O&yrenilmisdir. Nizamlanmig vakansiyalsi olan qrafenin xassalarinin
hesablanmasinin naticalarini nezerden kegirok. Bu vaziyyatds, spine gére polyarize olunmus magnit
momentli karbon atomunun vakansiya hali nezare alinib.




Qradiyent yaxinlagsmasinda spin-polyarizasiyasi sixliq funksional nazeriyyasindan istifade edilmisdir.
Hesablamalar, Atomistix Tool Kit (ATK) program paketi vasitasi ilo potensial Usulla apariimisdir.
Hesablamalarda Purd-Burk-Ernzerhof funksional (PBE funksional) Generalize Gradient Approximation
(GGA) seklinde imumilesdirilmis gradient yaxinlagsmasindan istifade edilmisdir.

GGA metodundan istifade edarken grafen supergafasin enerjisina baxilarkan, elektronun spini va sixliq
gradiyenti nazere alinmisdir:

ESSA Iy, ny] = e88A (ny, ny, Ving, Vi )n(r)d3r (1)
harada £$54 — sabit sixli§i olan super gefesin mibadile-korrelyasiya enerjisidir ki, o lay arasindaki
masafadan d aslli olaraq sabit sixliga malik olur (7).

Qrafenin geyri-barabar maqgnit konfiqurasiyasinin xassalari mono- va divakansiyalar nazars alinmaqgla
hesablanmisdir. Kanonik statistik cemi (S), grafen sisteminin n-ci konfiqurasiyasinin Gmumi enerjisi ile
sistemin asas haldaki enerjisi arasindaki fargden hesablanir:

S =Yh-1exp(—(E, — Eo)/(kgT),

burada E,, — n-ci enerji vaziyyatindaki sistemin UGmumi enerjisidir, E, — sistemin asas halinin enerjisidir,
kg — Boltzmann sabitidir, T = 1400 K (grafenin mévcudlugunun orta temperaturu).

Qrafenda magqnit halinin olma ehtimal, virtual ndqtevi defektin (vakansiya) S,, statistik cema (S)
tohfasinin nisbati ilo hesablanmisdir: B, = S, /S. Belalikle, magnit momentinin (M) orta giymatina
nazaran bir ve ya iki vakansiyasi olan qrafen supergafesin Umumi enerjisi hesablanmisdir: (E) =

Yn Enby.

Ham mono-, ham da divakansiyalari olan super gafaslerde, vakansiyalarin grafenin deformasiyasina
(sixilma-dartilma) tasirinin asihligi tedqiq edilmisdir. Kvadrat gorindsli sathds iki 6lclll supergafasdan
istifade edilmisdir. Super gafasin bels formasi, periodik bagll olan duzbucaql grafenenin elementar
gafaslerinden qurulmusdur. Bu, gafesin formasinin deformasiyaya tasirini azaltmaga, elece da grafen
monolaylarinin xasselarinin defektlar arasindaki masafedan asililigini qurmaga imkan verir.

Qrafenin kristal gafesinin deformasiya deracesi x ve y istigamatlerindaki tensor komponentleri nezere
alinmagla modellagdirilmisdir. llkin veziyysta geldikde, superqgafesin x ve y koordinatlari boyunca
uygun olaraqa -2.5% ve 2.5% deformasiya edilmisdir.

DFT esasinda 18, 54 va 96 atomlu grafen super gafaslarinin lokal magnit momentleri hesablanmisdir
ve uygun giymsatler alinmisdir: 1.15, 1.33, 1.99 ug. Bu magnit momentlarinin giymatlari hesablama yolu
ile elda edilen adabiyyat malumatlari ile [4-8] miqayise edilmisdir (Cadval 1).

Cadval 1. Qrafen super gafeslarindeki magnit momentlarinin (M, ug)) DFT-hesablanmis giymatlarinin
adabiyyat melumatlari ile miqayisesi

M, U
Bizim hesablama adabiyyat
1.15 1.5,1.7, 2 [4]
1.33 1.04 [5]
1.4 1.12-1.5 [6]
1.99 27
1.7-2 [8]




Supergafasda yaxinligdaki karbon atomlarinin grafen monolaylarindan "¢ixarildigi" hala baxiimisdir. 96
atomlu grafen supergafasi tadqiq edilmisdir (Sakil 6).

Sakil 6. x, y, z koordinat oxlari boyunca nizamlanmas vakansiyalari olan 96 karbon atomlu grafen
supergafasin sxemi (vakansiyalar 15 va 57-ci karbon atomlaridir).

Biri-birine yaxin yerlagen vakansiyalari olan 96 karbon atomlu super gafasda, maqgnit momenti daha
boyuk olur: masalan, Ve 35 n Ve 39 (1.99 ug), Ve 15 1 Ve 57 (1.15 ug), hamginin Ve 36 n V¢ 52 (1.33

IB)-

Qrafen supergafasinda spin sixliginin lokalizasiya sahasi (p;) Oyranilmisdir: (ps): ps = Pst — Psin
burada psy ve ps;, muvafiq olaraq elektronlarin paylanma sixhgidir: spin yuxari (+1/2h) va spin agagi

hal (3 ).

Sakil 7-de magnit momentinin gtilig paylanmasinin 96 atomlu grafen super gefesindaki vakansiyalar
arasindaki masafadan asililiglari gbsterilmisdr.

Vakansiyalarin konsentrasiyasinin artmasi onlarin aralarindaki measafenin azalmasina ve magqnit
momentinin xatti artmasina sebab olur. Vakansiya saxlayan 96 karbon atomlu grafends maqgnit
momentinin vakansiyalar arasindaki masafadan asiliigi sakil 8-da gosterilmisdir.

96 atomlu grafendeki vakansiyalar arasindaki masafenin azalmasi ile magnit momenti artir ve ry,
giymatleri 10 A-dan agagi oldugda bu artim daha da dik olur.

Qrafendaki karbon atomlari Gglin mono ve divakansiyalarin amasle gslmasi enerjisi (Ef) bu dusturla
hesablanmisdir:

E; (SVe) = Egp(SVe) — EBR + e )




Ef (SVQ) = Epot(DVe,c,) — Ef + pic, + e, (3
burada Ef (SV¢) karbon Gglin (Vc) monovakansiyalarin emale gelmasi enerjisidir, Et‘{,t(Dvclcz) ve EEN

divakansiyalari olan ve olmayan grafenin Gmumi enerjisidir, uc kimyavi potensialdir; karbon atomlarinin
an sabit modifikasiyas! (grafit) ticiin C—[He]2s?2p?.
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Sakil 7. Vakansiyalar ehtiva eden 96 atomlu grafen monolayinin super gefasindaki vakansiyalar
arasindaki masafanin (ayri 1) va magnit momentinin konsentrasiya asililiglari (eyri 2).
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Sakil 8. 96 karbon atomlu grafen monolayinin super gafasindaki lokal magnit momentinin vakansiyalar
arasindaki masafedan ry_ asilihgi.




Vakansiya yaradilarken gixariimig muvafiq karbon atomunun i kimysvi potensiali uc, asagidaki kimi
muayyan edilir:
e, = Eige — (B /2) (4)

burada Eg; qrafenin elementar gefesin dmumi enerjisidir, EY;; vakansiyasi olan karbonun stabil fazasi
Ucln elementar gafesin enerjisidir.

DFT- PBE melumatlarina esaslanaragq, mono ve divakansiyanin amala galmasi enerjisi u¢gin muvafiq
olaraq 7.3 ve 7.2 eV alinmigdir.

Qrafendaki karbonla slagedar mono ve divakansiyalarin amele galmasinin hesablanmis enerjilari
malum malumatlar ile Ust-tsta duslr (Cadval 2).

Cadval 2. Qrafen super gafesinde vakansiyanin smalagslma enerjisinin (eV) DFT-PBE metoduile
hesablanmis qgiymatlarinin adabiyyat malumatlari ile miqayisasi

amolagalma enerjisi EVC, eV
SVc DV¢
7.3 7.2
7.3-7.5[9] 7.2-7.9[9, 10]
7.5[11] 7.47 [11]

Qrafenin kristal gafasinin toekoxlu deformasiyasinin (¢) karbon atomlarinin vakansiyalarinin amale
golmasi enerjisine tasiri arasdirilmisdir. 96 atomdan ibarst bir qrafen kristalinin xassalerini
modellesdirmak Gg¢un hesablama blokunda mono ve divakansiyalar yaradilmigdir. Karbon atomunun
vakansiyasinin amalagalmasi enerjisinin grafin gafasinin deformasiyasindan asilligi tasvir edilmigdir.

Sokil 9-da vakansiyalarin emalagalma enerjisinin grafenin kristal gafasinin deformasiyasindan asilihgi
EIYC = f(g) gosterilmisdr.
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Sakil 9. 96 atomlu grafen super gafesinde karbon vakansiyalarinin amale galmasi enerjisinin kristal
gafasin tek oxlu deformasiyasindan asilihidi. 1 - monovakansiyali grafen; 2 - divakansiyal grafen.
Kristal gafasin deformasiyasi vakansiyanin yaranma istiqamatina perpendikulyar haldadir.
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Mono va divakansiyasi olan grafenler G¢lin deformasiya zamani vakansiyalarin yaranma enerijisi azalir.
Muixtslif vakansiyalarin C atomlari ile garsiligh tesir potensiali nezeragarpacaq qader enerji dayisikliyi
ile farglenmir.

Sokil 9-da qefesin dartilmasi vakansiyanin istigamatine perpendikulyar olaraq gotardimasdir.
Hesablanmis EJYC = f(¢) asilihglardan goérunur ki, deformasiya monovakansiyalarin yaranma enerjisina
zoif tesir gosterir. Qrafen gafesinin deformasiyasi zamani monovakansiyali grafen nisbaten stabildir

(oyri 1).

Deformasiyanin artmasi ila divakansiyali grafenin kristal gafasinin dayanighgi artir (ayri 2). Gérinduy
kimi, grafenin deformasiyasi zamani C atomlarinin divakansiyalarinin yaranma enerjisi monoton olaraq
azalr.

Belolikle muayyan edilmisdir ki, monovakansiyali ve divakansiyali grafenler tGgin (1 ve 2 ayrileri)
gafesin deformasiyasinin oxsar asihliglar E]YC = f(e) bu asihliglarin tebistina az tesir gosterir.
Qrafendaki karbon vakansiyalarinin sayi asagidaki disturla misyyan edilmisdir:

gp _ \
Ny, = exp (—Ef C/kBT),
burada n{g,lé — grafen monolayindaki vakansiyalarin sayidir; EfVC — grafen monolayindaki karbon
vakansiyalarinin amale galmasi enerijisidir; T — temperaturdur.

2.4 Naticalar

Qrafen (GP) monolaylarinda karbon vakansiyalarinin tatbiq edilmasi ile lokal magqgnit
momentinin meydana gelmasi agkar edilmisdir. Sixliq funksionali nazariyyasi ¢argivesindaki
hesablamalara gora, vakansiyalari olan 18, 54 va 96 karbon atomlu grafen super gafaslorinin
maqgnit momentlari muvafiq olaraq 1.15, 1.33, 1.99 ug-dir. Bu isde grafen supergafaslori Ggln
alda edilen naticalar adabiyyatla uygunlagir.

Qrafen supergafasinin elektron qurulusunda spin yuxari ve spin asagi vaziyystlerine uygun
olan magnit momentlerinin giymatlari mivafiq olaraq 1.99 ug n 1.4 ug-dir. Spin yuxari vaziyyati
ile muqayisade, spin asagi vaziyyatin emale galma enerijisi 0.02 eV azdir.

GP sethinds vakansiyalar arasindaki measafenin (ry.) deyismesi 96 karbon atomlu grafen
supergaefesinin magnit halina tesiri hesablanmisdir. Bu masafenin (ry_), artmasi zamani
superqefosdaki magnit hali dayisir. Masalen, r,. 7 A-den 12 A-e geder artdigda GP

antiferromagnitden (AFM) ferromagqnit (FM) hala kecir. Bu vakansiyalar arasi masafede FM va
AFM vaziyyetlari arasindaki eneriji farqi 0.006 eV ils -0.01 eV arasinda dayigir.

Vakansiyalari olan grafende karbon mono- ve divakansiyalarinin emala galma enerjisinin (Ey)
hesablanmasi modeli sec¢ilmis va hesablanmis E; giymatlari muvafiq olaraq 7.3 va 7.2 eV-drr.
Vakansiyalarin hesablanan amalagalma enerijilarinin giymatlari adabiyyatla uygunlasir.
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