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B4C’yi 6nemli hale getirmektedir. Sertlik ve dayaniklilik/yogunluk oraninin énemli oldugu askeri
amaclh uygulamalarda uygun bir malzeme 6zelligi kazandirir. Bor karbiir zirh malzemesi olarak
kullanilan aliiminadan daha iyi 6zelliklere sahiptir [3]. Bu ¢alisgmada B4C ince filmler RF magnetron
puskiirtme sistemi ile Si ve cam alttas tizerine, "10-6 mTorr temel basincina diisiiriilen piiskiirtme
odasida, 4mmTorr Ar gaz basinci altinda, 30W RF hedef giici uygulanarak kaplandi ve kaplanan
numunenin bir parcasi Geleneksel Isil Tavlama (CTA) sisteminde 1 saat hava ortaminda 1000 ¥C’de
tavland1. Ince filmlerin yapisal, morfolojik ve optik analizleri yapildi. B4C ince filmlerin XRD deseni

(003) yonelimlerinde gézlenen kirinim piklerinden rombohedral yapida olustugu belirlendi. UV-Vis
Sl¢imiinden elde edilen optik gecirgenlik ve sogurma spektrumundan (Tauc egrisi), kaplanan filmin

enerji bant araligi yaklagik olarak 3,7 eV olarak elde edildi. Atomik Kuvvet Mikroskobu (AFM)
Sl¢timlerinden elde edilen goriintiiler incelenerek B4C ince filmlerin yiizey morfolojisi aragtirildi.

B4C ince filmlerin kaplama ve tavlama sonrasi numunelerin 6l¢iimiinden elde edilen yiizey piiriizliligiinin
kok ortalama kare (RMS) degerleri ve tanecik boyut degerleri karsilagtirilarak degerlendirildi.
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Uclii-zincir yapilarina sahip ortorombik lityum bor karbiirlerin
(o-LiBC) ilk-prensiplerle incelenmesi
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Bor-zengini bilesiklerin sahip olduklar: kimyasal, mekanik ve elektronik ozellikler sayesinde ¢ok
fazla kullanim alani mevcuttur [1]. Genel olarak, B12-ikosahedral yapitaslar: ve bunlar: birlestiren
ikili veya t¢li zincirlerden olusan kristal yapilara sahiptirler. Ayrica, farkli zincir yapilarina bagh
olarak degisik fiziksel 6zellikler sergileyebilirler [2].

Bu calismada, CBC-zincirine sahip o-LiBC [3] kristalinin zincir kismi NBN ve NCN seklinde degistirilerek
elde edilen bilesiklerin yapisal, mekanik, elektronik ve dinamik 6zellikleri ilk prensipler yogunluk
fonksiyonel teorisi (DFT) ile incelendi. Termodinamik kararlilik i¢in olusum entalpileri, mekanik
kararlilik i¢cin elastik sabitler ve dinamik kararlilik i¢in fonon dispersiyon egrileri hesaplandi. Kararl
kalabilen bilesik i¢in detayli bir baglanma analizi sunuldu. Bag uzunlugu, ikosahedral hacim ve
ylzey alani gibi degisik yapisal parametreler yoluyla detayli bir yapisal inceleme yapildi. Farkli
yonlerde cekme testleri uygulanarak zor-zorlanma egrileri hesaplandi. Baglanma karakteristikleri
yardimiyla farkl: sertlik metotlar: kullanilarak sertlik hesabi yapildi. Sonuglar CBC zincirine sahip
orijinal yap1 ile kiyaslandi.

Olusum entalpileri yoluyla her iki bilesigin termodinamik kararli oldugu, hesaplanan elastik sabitlerin
mekanik kararlilik sartlarini sagladigi ve boylece bilesiklerin mekanik kararli olduklar1 goriildii.
Fonon dispersiyon egrilerinden NCN-zincirli yapinin dinamik kararli oldugu, ancak NBN-zincirli
yapinin negatif frekanslar tireterek dinamik kararli olmadig; tespit edildi. CBC-zincirli orijinal yap1
yariiletken iken, kararli kalabilen NCN-zincirli bilesigin metalik 6zellik sergiledigi goriildii. CBC-
zincirli yapinin sertligi 8 GPa (11.3 GPa [3]) iken, NCN-zincirli yapinin sertliginin 22.3-30.1 araliginda
degistigi ve zincir degisimiyle birlikte mekanik 6zelliklerin iyilestigi goraldi.
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