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Doktora Tezi
Başlık N-Mertebeli Paralel Sıkı-Bağ Moleküler-Dinamik Bilgisayar Simülasyonu: Karbon

Nanotüp Çalışması
Danışman Prof. Dr. Gülay Dereli

Kısa Tanım Karbon nanotüblerin simülasyonlarında kullanılmak üzere N-Mertebeli Paralel Sıkı-
Bağ Moleküler Dinamik Bilgisayar Simülasyonu (SBMD) yöntemi geliştirilmesi
hedeflenmiştir. O(N) SBMD (Böl ve Kullan (Divide and Conquer) yaklaşımı ile)
yöntemi karbon nanotüb simulasyonu programımıza uygulanmış ve daha sonra O(N)
SBMD programımı da paralelleştirilmiştir. Geliştirdiğimiz O(N) Paralel SBMD
programını 10x10 ve 17x0 yapısındaki karbon nanotüblerinin çalışılmasında kullandık.
Elastik özelliklerinin eksen boyunca yapılan baskı ile değişmesi oda sıcaklığında
çalışılmıştır. Young modülüsü, germe şiddeti, Poisson oranı ve salınım frekansı
değerleri hesaplanmıştır. Yüksek baskı oranlarında kopmalar gözlendi.

Yüksek Lisans Tezi
Başlık Bakır "Cluster"larının Moleküler-Dinamik Bilgisayar Simülasyonu: Kararlı Yapıları,

Enerjileri ve Erimesi
Danışman Prof. Dr. Şakir Erkoç

Kısa Tanım Moleküler–Dinamik bilgisayar simülasyonu metodu kullanılarak geliştirdiğimiz pro-
gramla bakır "cluster"larının özellikleri incelendi. Simülasyonda Erkoç tarafından
teklif edilen ikili atomik etkileşmelerden oluşan ampirik bir potansiyel enerji fonksiy-
onu kullanıldı. Cun (n = 13 − 135) küresel kabuk şeklinde yapılmış "cluster"ların
yapıları ve enerjileri T = 1 K ve T = 300 K sıcaklıklarında incelendi. Ayrıca n = 13
ve n = 55 "cluster"larının erime davranış ve süreçleride incelenmiştir.

Bildiği Diller
Türkçe Yerel Ana Dili
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İngilizce Akıcı Günlük Konuşma Pratiği

İlgi Alanları
Fizik { Atomik ve Moleküler [10] Topaklar [7–9, 11, 16, 17, 21, 22, 24, 25, 32–34, 40, 41]

{ Klasik ve Kuvantum Moleküler Dinamik Simülasyonları [3, 4, 7, 8, 20, 23, 26–30,
32, 33, 42, 43, 45, 47]

{ Çok Cisim Potansiyelleri [30, 47]
{ İyon-Yüzey Çarpışmaları [20, 26, 42, 43]
{ Hidrojen Depolanması [21, 22, 24]
{ Enerji Depolanması - Süperkapasitörler [2]

Kimya Elektronik Yapı Hesaplamaları/Hesaplamalı Kimya [1–6, 9–11, 13, 15–19, 21, 22,
24, 25, 31, 34, 40, 41, 46]

Bilgisayar Paralel Hesaplama & Yüksek Başarımlı Hesaplama (YBH) [7, 8, 12, 14, 20, 23,
26–29, 32, 33, 35, 36, 42–46], Veri Madenciliği [12, 14, 35, 36, 44]

Ana İlgi Karbon [1–6, 13, 15, 18, 19, 23, 27, 28, 31, 38, 41, 45, 46] ve Bor [1–5, 9, 11, 16,
17, 25, 29, 31, 34, 40] tabanlı nano ve periyodik sistemler: Yapısal, elektronik ve
manyetik özellikleri

Bilgisayar ve Bilimsel Beceriler
Geliştirme, Yazılım ve Teknik

EAM MD "Embedded" Atom Model Moleküler Dinamik (EAM MD) programının paralelleştir-
ilmesi ve Yüzey-İon çarpışmalarına ve topaklara uygulanması [7, 8, 20, 26, 32, 33,
42, 43]

SBMD N Mertebeli Sıkı Bağ Moleküler Dinamik (SBMD) Simulasyonu programının yazılması
ve Karbon Nanotüplere uygulanması [23, 27–29, 45]

MD Klasik Moleküler Dinamik (MD) Simulasyonu programının yazılması ve Bakır Topak-
larına uygulanması [30, 47]

Diller Fortran, C, C++, Bash kabuk betikleri, Python
Derleyiciler Intel, Portland

Hata
Ayıklayıcılar

TotalView, gdb

Kütüphaneler (Sca)+Lapack, Blas, MPI(Message Passing Interface), PVM (Parallel Virtual Ma-
chine), OpenMP

Genel LATEX, PovRay
Matematik Matlab, Mathematica

Ağ LAN (Local Area Network) kurulması ve yönetimi (Linux)
Cluster Kurulması ve yönetimi

Teknik Kurs CISCO CCNA Bilgisayar Ağları, Ekim 2006 - Haziran 2007, Ankara, ODTÜ Türkiye
(Sertifika)
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Teknik Kurs Joint ICTP-INFM School on High Performance Computing on Linux Clusters, 31
January-15 February 2002, Trieste, Italy (Katılımcı)

Teknik Kurs Performance Optimization and Parallelization on Sun Systems, Istanbul, Turkey
April 4-6, 2000 (Katılımcı)

Hesaplamalı Kimya/Fizik
Yazılımlar VASP, Gaussian, QuantumATK, (Tran)siesta

Görsel/Analiz XCrysDen, Chemcraft, Gaussview, QuantumATK (VNL)

Deneyim
Koordinasyon

2015
2012

Fizik Dersleri, Çankaya Üniversitesi, Genel Koordinatör, Tüm Üniversite/Merkez
Kampüs.

2014
2011

Ders Çizelgelemesi, Çankaya Üniversitesi, Genel Koordinatör, Tüm Üniver-
site/Merkez Kampüs.

2010
2008

Erasmus, Çankaya Üniversitesi, Bölüm Koordinatörü, Bilgisayar Mühendisliği
Bölümü.

2015
2002

Paralel ve Bilimsel Hesaplama Öbeği, Çankaya Üniversitesi, Yönetimi, Tüm
Üniversite.

2010
2010

New Trends in Nanotechnolgy and Nonlinear Dynamical Systems , Çankaya
Üniversitesi, Bilim ve Düzenleme Komiteleri, Sempozyum.

2008
2008

International Workshop on New Trends in Science and Technology, Çankaya
Üniversitesi, Bilim ve Düzenleme Komiteleri, Sempozyum.

Kısa Ziyaretler
2010

2010
Ziyaretçi Araştırmacı, Prof. Dr. Ravindra Pandey, Michigan Technological Uni-
versity, ABD, 6 hafta.
Azobenzene’nin iletim özellikleri; Transiesta

2009
2009

Ziyaretçi Araştırmacı, Prof. Dr. Alexander Quandt, University of Greifswald,
Almanya, 2 hafta.
Yeni grafin tabanlı nano ölçekli malzemelerin simülasyonu; Vasp

2008
2008

Araştırmacı, Prof. Dr. Alexander Quandt, University of Greifswald, Almanya, 2
hafta.
Yeni grafin tabanlı nano ölçekli malzemelerin simülasyonu; Vasp

2007
2007

Araştırmacı, Prof. Dr. Alexander Quandt, University of Greifswald, Almanya, 10
hafta.
Düzlemsel bor-karbon arayüzlerinin temel prensipler yöntemleri ile çalışılması; Vasp

Proje Çalışmaları
2021

2017
Yürütücü, Düzlemsel ve Tüp Nano Heteroyapı Çift Katman Elektrostatik Süperkapa-
sitörlerin Tasarlanması ve Enerji Depolama Yeteneklerinin Temel İlkeler Yöntemleriyle
Araştırılması, TÜBİTAK, MFAG 115F137.
Bilimsel Araştırma Projesi; TÜBİTAK Desteği
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2018
2015

Araştırmacı, Altıgen bor nitrit/grafen (h-BN/G) düzlemsel hibrit ve heteroyapılarının
yapısal, elektronik ve manyetik özelliklerinin incelenmesi ve kusurlar ile fonksiy-
onelleştirilmiş nanosistemler tasarlanması, TÜBİTAK, MFAG 114F426.
Bilimsel Araştırma Projesi; TÜBİTAK Desteği

2007
2007

Yürütücü, Düzlemsel bor-karbon arayüzlerinin temel prensipler yöntemleri ile çalışıl-
ması, HPC-EUROPA, RII3-CT-2003-506079.
Research Infrastructure Action under the FP6 "Structuring the European Research Area"
Programme

2007
2005

Araştırmacı, Temiz Enerji Kaynağı Hidrojenin Nano Yapılarda Depolanması,
TÜBİTAK, TBAG (105T084).
Bilimsel Araştırma Projesi; TÜBİTAK Desteği

2001
2000

Araştırmacı, Nanotüplerin Elektronik Yapısının ve Bunun Topolojik Kusurlar ve
Gerilmeler Altındaki Degisiminin Sıcaklıga Baglı Bilgisayar Simulasyonu, TÜBİTAK,
TBAG (199T106).
Bilimsel Araştırma Projesi; TÜBİTAK Desteği

2002
2000

Araştırmacı, N-Mertebeli Paralel Bilgisayar Simülasyonu ile Karbon Nanotüplerin
Elektronik Yapılarının İncelenmesi, ODTÜ, AFP-2000-07-02-11.
Bilimsel Araştırma Projesi; ODTÜ Desteği

Askerlik Hizmeti
2002

2002
Katip Er, İsk. Dz. Er. Eğt. Aly. 11. Er Eğt. Blk Kom.

Tez Danışmanlığı
2021

2017
PhD, Habibu Aminu Hussain, İzmir Kâtip Çelebi Üniversitesi, Boşlukların Grafen
ve h-BN Hibritin Yapısal, Elektronik ve Manyetik Özellikleri Üzerindeki Etkilerinin
Temel İlkeler Yöntemleriyle Araştırılması, Danışman.
Tamamlandı

2020
2014

Doktora, Nazan Kara, Orta Doğu Teknik Üniversitesi, Enerji Depolanması İçin
Karbon Tabanlı Nano Yapı Süperkapasitörler, Eşdanışman.
Tamamlanmadı

2011
2010

Yüksek Lisans, Ahmet Artu Yıldırım, Çankaya Üniversitesi, Geniş Veri Kümeleri
Üzerinde "Clustering" Tekniği ile Paralel Veri Madenciliği, Danışman.
Tamamlandı

2010
2009

Yüksek Lisans, Afşar Türk, Çankaya Üniversitesi, GSM Frekanslarında Elektro-
manyetik Alanların İnsan Kafası Üzerinde Olusturdugu Isı Etkisi, Eşdanışman.
Tamamlandı

2005
2004

Yüksek Lisans, Hüseyin Şahin Akbal, Çankaya Üniversitesi, Uzaktan Algılama
Görüntüleri İçin Yazılım Araçlarının Geliştirilmesi ve Paralel Programlama Uygula-
maları, Danışman.
Tamamlandı
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Akademik, Eğitim & Öğretim
2019 Profesör, Mühendislik Bilimleri Bölümü, İzmir Kâtip Çelebi Üniversitesi, İzmir.

• Eğitim.
{ Fizik I;
{ Fizik II;
{ Piton ile Bilimsel Hesaplama;
{ Yüksek Başarımlı ve Paralel Hesaplamaya Giriş.

2018
2017

Profesör, Mühendislik Bilimleri Bölümü, İzmir Kâtip Çelebi Üniversitesi, İzmir,
Bölüm Başkanı.
• Eğitim.
{ Fizik I;
{ Fizik II;
{ Mühendislik İçin Kuantum Mekaniği.

2017
2016

Doçent, Mühendislik Bilimleri Bölümü, İzmir Kâtip Çelebi Üniversitesi, İzmir.
• Eğitim.
{ Fizik II;
{ Mühendislik İçin Kuantum Mekaniği;
{ Malzemelerin Elektrik, Optik ve Manyetik Özellikleri.

2015
2013

Doçent, Malzeme Bilimi ve Mühendisliği Bölümü, Çankaya Üniversitesi, Ankara,
Bölüm Başkanı.
• Eğitim.
{ Malzeme Bilimi ve Mühendisliği Oryantasyon;
{ Sayısal Yöntemler;
{ Paralel Hesaplama;
{ Fizik I;
{ Fizik II.
• Teknik & Koordinasyon.
{ Ders Çizelgelemesi Genel Koordinatörü: Tüm Üniversite/Merkez Kampüs;
{ Fizik I ve Fizik II Dersleri Genel Koordinatörü: Tüm Üniversite/Merkez Kampüs;
{ Yönetim ve bakım Öğretim Amaçlı Bilgisayar Öbeği;
{ Yönetim ve bakım Paralel ve Bilimsel Hesaplama Öbeği.

2013
2011

Doçent, Malzeme Bilimi ve Mühendisliği Bölümü, Çankaya Üniversitesi, Ankara,
Kurucu Vekil Bölüm Başkanı.
• Eğitim.
{ Mühendislik İçin Genel Fizik I;
{ Paralel Hesaplama (Yüksek Lisans);
{ Sayısal Hesaplama;
{ İşletim Sistemleri;
{ Paralel Hesaplama;
{ Fizik II;
{ İstatistiksel Hesaplama.
• Teknik & Koordinasyon.
{ Ders Çizelgelemesi Genel Koordinatörü: Tüm Üniversite/Merkez Kampüs;
{ Fizik I ve Fizik II Dersleri Genel Koordinatörü: Tüm Üniversite/Merkez Kampüs;
{ Yönetim ve bakım Öğretim Amaçlı Bilgisayar Öbeği;
{ Yönetim ve bakım Paralel ve Bilimsel Hesaplama Öbeği; Öğretim Amaçlı Bilgisayar Öbeği.

2011
2009

Doçent, Bilgisayar Mühendisliği Bölümü, Çankaya Üniversitesi, Ankara, Bölüm
Başkan Yardımcısı.
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2009
2009

Doçent (Yoğun Madde Fiziği; Hesaplama Bilimleri Anabilim Dalı), Bilgisayar
Mühendisliği Bölümü, Çankaya Üniversitesi, Ankara.

2009
2002

Yardımcı Doçent, Bilgisayar Mühendisliği Bölümü, Çankaya Üniversitesi, Ankara.
• Eğitim.
{ Sayısal Hesaplama;
{ İşletim Sistemleri;
{ Paralel Hesaplama;
{ Paralel Hesaplama (Yüksek Lisans);
{ İstatistiksel Hesaplama;
{ Sistem Programlama.
• Teknik.
{ Yönetim ve bakım Öğretim Amaçlı Bilgisayar Öbeği;
{ Yönetim ve bakım Paralel ve Bilimsel Hesaplama Öbeği.

2002
2001

Öğretim Görevlisi, Bilgisayar Mühendisliği Bölümü, Çankaya Üniversitesi, Ankara.
Eğitim.
{ İleri Programlama Dilleri (Delphi);
{ Bilgisayar Okur Yazarlığı;
{ Bilgisayar Programcılığına Giriş, C Programcılığı;
{ Nesne Tabanlı Programcılık, C++ Programcılığı.
• Teknik.
{ CENG471 & CENG505 Paralel Hesaplama Dersleri İçin Öğretim Amaçlı Bilgisayar Öbeğinin

Kurulması http://wee.cankaya.edu.tr/ganglia/ (Diskless booting, NFS (Network File
System), PBS (Portable Batch System));

{ Paralel ve Bilimsel Hesaplama Öbeğinin Kurulması http://siber.cankaya.edu.tr/boron-
ganglia/ (NFS, PBS).

2001
1999

Araştırma Görevlisi, Fizik Bölümü, Orta Doğu Teknik Üniversitesi, Ankara.
Asistan.
{ Genel Fizik I & II, Laboratuvar & Soru Çözümleri;
{ Katı Hal Fiziği, Soru Çözümleri;
{ Paralel ve Bilimsel Hesaplama Öbeğinin Kurulması.

1999
1994

Araştırma Görevlisi, Fizik Bölümü, Kırıkkale Üniversitesi, Ankara.
Asistan.
{ General Fizik I & II, Laboratuvar & Soru Çözümleri;
{ Sunucuların Kurulması, Yönetilmesi ve Bakımı.

Mesleki
1993

1993
Teknik Eleman, Biyofizik Bölümü, Hacettepe Üniversitesi, Ankara.
Teknik İşler. 8 ay süresince TÜBİTAK projesinde bilgisayar ve elektronik ilgili işlerin yapılması.

Dergi Editörlüğü
2014

2013
The Scientific World Journal, Hindawi Publishing Corporation, SCI-Expanded,
Editör Kurulu: Atomik ve Moleküler Fizik.

2012
2012

Turkish Journal of Electrical Engineering and Computer Sciences, TÜBITAK,
SCI-Expanded, Yardımcı Editör.

Panelistlik
2012 Panelistlik ve Dış Danışmanlık, MFAG ve MAG, TÜBİTAK.
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Dergi Hakemliği
{ Computational Materials Science - 1
{ Diamond and Related Materials - 1
{ Journal of Inorganic and Organometallic Polymers and Materials - 1
{ Journal of Physical Chemistry C - 1
{ Molecular Simulation - 1
{ Physical Review A - 1
{ Physcial Review B - 5
{ RSC Advances - 10
{ RSC Journal of Materials Chemistry A - 1
{ RSC New Journal of Chemistry - 1
{ RSC Physical Chemistry Chemical Physics - 1
{ Turkish Journal of Electrical Engineering and Computer Sciences - 2
{ Turkish Journal of Chemistry - 1
{ Turkish Journal of Physics - 4
{ Cankaya University Journal of Science and Engineering - 1
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