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Son yillarda teknolojinin sinirlarinin nanoteknolojiye dayanmasiyla malzemelerin yapisal ve
elektronik ozelliklerini tahmin etmek ve anlamak malzeme teorisinin en yenilik¢i ve zorlu
alanlarindan biri haline gelmistir. Bugun kuantum mekanigine dayali hesaplamalardan
yapilari, elektronik yapiyi, titresim spektrumiari, optik ve manyetik ozellikleri ve gesitli diger
malzeme oOzelliklerini ortaya koymak mumkun hale gelmistir. Bu hesaplamalar, deneysel
olgumleri anlamanin yani sira onu tamamlar. Bu yaklagsim deneysel verilere iliskin ongoruler
ve atomistik bir anlayis saglamanin 6tesinde benzersiz ozelliklere sahip ve onemli olan yeni
malzemeleri ortaya koyarak ayni zamanda deneycileri yonlendirir. Bu konugsmada en son
teknolojiye dayali temel prensip hesaplamalar ile inceledigimiz gesitli sistemler ornek olarak
verilerek bu alandaki gelismeler 6zetlenecektir. Ornegin, kalinligi yalniz bir atom boyutunda
olan ve bu yuzden iki boyutlu (2B) olarak bilinen malzemeler oldukga egzotik ozellikler
gosterebiliyor. Bu konusmada 2B sistemlerin hem temel bilim hem de uygulama olarak
sasirtici Ozelliklerine ornek olarak bunlarda gozlenen surtunme, ustun-iletkenlik, isil
iletkenlik ve pil uygulamalar tartigilacaktir. Ve bu malzemeleri ogrendiklerimiz i1siginda nasil
ve nerede kullanabiliriz konulari ele alinacaktir.
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