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OZET

Bu tez ¢alismasinda, L2, fazindaki Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn)
Heusler bilesiklerinin yapisal, elektronik, manyetik, elastik ve fonon o6zellikleri, pseudo-
potansiyel dalga metodu igerisinde korelasyon ve degis tokus potansiyelleri icin Yerel
Yogunluk Yaklasimi (YYY) ve Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGY) kullanilarak
incelendi. Os,YPb’nin hesaplanan oOrgii sabitleri ve toplam manyetik momentleri
literatiirde bulunan teorik sonuglarla uyumludur. Bulk modiillerinin ve elastik sabitlerinin
hesaplanan degerleri verildi. GGY yaklasgiminda elde edilen orgii sabitleri YYY
yaklagimindan elde edilene gore daha biiyiik, Bulk modiilleri ise daha kiiciikk olarak
bulundu. Elektronik bant yapisi ve durum yogunlugunun sonuglarina gore bu bilesikler
iletkendir. Ayn1 zamanda Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) bilesiklerinin
fonon spektrumlar1 sunuldu.
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ABSTRACT
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1. GIRIS

Dogal olarak olusan platinyum ve platinyum zengini alasimlar uzun zamandir
bilinmektedir. Kimyasal olarak olduk¢a benzer, alt1 adet Platinyum Grubu Metal (PGM);
Iridyum(Ir), Osmiyum(Os), Paladyum(Pd), Platinyum(Pt) Rodyum(Rh) ve Rutenyum(Ro)’
dur. Platinyum, Iridyum ve Osmiyum en yogun metaller olarak bilinir. Platinyum ve
Paladyum yumusak ve silinek oOzellik gosterirken Rutenyum ve Osmiyum sert ve
kirilgandir. PGM’ler arasinda en yogun, en sert ve en yiiksek erime sicakligi olan element
Osmiyum’dur. Osmiyum diger PGM’ler ile alasim olusturarak mekanik cihazlarda mil,
kayit ignesi, kalem ucu ve yakit hiicresi olarak da kullanilir. Kararmazlik, matlagsmazlik
ozellikleri miicevher ve taki yapimi i¢in oldukca uygundur. Ani kimyasal olaylara ve kars1
direncleri, milkemmel yiiksek sicaklik karakteristikleri ile kararli elektriksel direngleri

endistriyel uygulamalar i¢in bu malzemeleri 6n plana ¢ikarmistir.

Tek kristal biiylitmelerinde pota malzemesi olarak, kimya endiistrisinde katalizér olarak,
otomobil endiistrisinde eksoz emisyonunu iyilestirmek i¢in ¢ok sik kullanilmaktadir. Isil
cift, firn malzemesi, elektrot ve diisiik voltaj gerektiren elektronik cihazlarda kontak
malzemesi olarak, bilgisayar hard disklerinde cep telefonlarinda, dis¢ilik malzemesi olarak

pek cok kullanim alan1 vardir.

Uglii Heusler bilesiklerinin Stokiyometrik kompozisyonu X,YZ seklinde gosterilen bu
alasimlarda X ve Y genellikle iki farkli ge¢is metali iken Z manyetik olmayan bir
elementtir. Ferromanyetik yar1 metal davranislarinin yaninda, sekil hatirlama ve manyetik
ozellikleri nedeniyle son yillarda Heusler alasimlar1 hem deneysel hem de teorik olarak pek

cok aragtirmacinin ilgi odagi haline gelmistir.

Bu tez c¢aligmasinda iiglii Osmiyum bazli L2; kristal yapiya sahip Heusler alagimlar
calisgtlmistir. XoYZ(L2;) ve XYZ(Cl,) kompozisyonunda kiibik yapida kristallenen
Heusler alagimlarinin manyetik, sekil hafiza ve manyetokalorik 6zellikleri son yillarda bu
malzemeye olan ilgiyi artirmistir. Os;YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu,
Zn)alasimlarinin yapisal, elastik, elektronik ve titresim Ozelliklerinin belirlenmesi ve

aralarindaki iliskilerin ortaya konulmasi son derece énemlidir.



Literatiirde bu tezde c¢alisilan Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn)
alasimlarinin L2; yapisina ait sinirli sayida c¢alisma vardir. Gillaben [1] Vasp kodunu
kullanarak bu malzemelerin teorik olarak sadece 6rgii parametrelerini ve toplam manyetik

momentlerini hesaplamistir.

Bu tez ¢alismasinda alasimlarin;

)] L2; yapidaki yapisal parametrelerini hesaplamak,

i)  Manyetik momentlerini hesaplamak,

i)  Ferromanyetik bulunanlar i¢in spin-asagi ve spin-yukari durumlari igin elektronik
bant yapisi ve durum yogunluklar1 egrilerini elde etmek ve tartigsmak,

iv)  Elastik 6zelliklerini incelemek,

V)  Fonon spektrumlarini simetri yonleri boyunca hesaplanmasi amaglanmustir.

Bu tez Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) alasimlarinin L2; yapisi1 i¢in
yukarida sayilan (iii), (iv) ve (v) 6zelliklerini sunan ve tartisan ilk ¢alismadir. Ozellikle
elde edilen fonon spektrumlarin incelenmesi 1sisal genlesme, 1s1 iletimi, 1s1 siZas1 ve
elektron fonon etkilesimi i¢in oldukc¢a dnemlidir. Ayrica termal genlesme, 1s1 iletimi, 6z 1s1
ve elektron-fonon etkilesimi gibi malzemeye ait fiziksel 6zelliklerin belirlenmesinde gok
onemli olan fonon frekanslarimi Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn)
alagimlar1 i¢in bulmak ve bunlara ait egrileri ¢izdirmek ve bunlari kendi aralarinda

degerlendirmektir.

Son yillarda teknolojinin gelismesiyle bilgisayarlarin hesaplama kapasiteleri artirilmstir.
Boylelikle malzemelerin bir¢ok fiziksel 6zellikleri teorik olarak Yogunluk Fonksiyonel
Teorisi (YFT) iizerine kurulu olarak temel ilke (First-principle) metoduyla

arastirilmaktadir.

Bu tez c¢alismasinda kiibik yapidaki Heusler bilesiklerinin yapisal parametreleri
hesaplanacak, elektronik bant yapilar1 belirlenecek, elastik ve titresim Ozellikleri
arastirilarak elastik sabitler ve fonon dagilim egrileri ¢izdirilecektir. Bu islemler, Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi‘ni temel alan Material Desing ( MedeA) paket programi kullanilarak,

Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGY) ve Yerel Yogunluk Yaklasimi (YYY) ile



yapilmistir. Bu tez calismasinda, bu metodu kullanan (MedeA ve Phonon) lisanslh

bilgisayar programlar1 kullanilmistir.






2. KURAMSAL TEMELLER

N tane pargacik, agir pozitif yiiklii ¢cekirdek ve hafif negatif yiiklii elektronlarin birlesimini
iceren sistemler, ¢ok parcacik sistemi olarak bilinir. Cok pargacikli sistemlerin durumu

zamandan bagimsiz Schrédinger dalga denkleminin ¢oziimii iledir.

Hy(y,75, ..., R1, Ry, .., Ry, S) = Evy(ry, 72, ., Tn, R, Ry, o, Ry, S) (2.1)

Burada E sistemin enerjisi ve ¥ (77,75, ..., 7n, R1) Ray ..., Ry, s), cok parcacikli sistemin
dalga fonksiyonudur. Bu problemin ¢6ziimiiniin zorlugundan dolay1, ¢6ziimii i¢in teori ve

yaklagimlara ihtiya¢ duyulmaktadir [2].
2.1. Dalga Fonksiyonu Yaklasimi

Bu yaklasimda molekiil geometrisinin ve molekiil frekanslarinin hesaplanmasi igin
uygundur [3]. Dalga fonksiyonu yaklasiminda temel degisken olarak dalga fonksiyonu
kullanilmaktadir. Hartree Teorisi ve Hartree-Fock (HF) Teorisi bu yaklasimin temelinin

olusturur [4].
2.1.1. Hartree yaklasim

Cok elektronlu sisteme ait Hamiltonyen denkleminin ¢oziimiinii dngéren yontemlerden
biridir. Yontem ilk olarak Hartree tarafindan 1928 yilinda ortaya atilmig [5], daha sonradan

V. Fock ve J.C.Slater tarafindan gelistirilmistir [6].

Elektron dalga fonksiyonlarinin her biri, ¢arpim seklinde ¢ok-elektron dalga fonksiyonunu
olusturur. Bu denklemler zamandan bagimsiz Schrodinger denklemine olduk¢a benzer.
Hartree, kristal i¢indeki elektronlar1 yaklasik olarak tek-parcacik halinde diisiiniir. Diger
elektronlarin hareketi sistemin elektron dagilimmin zaman ortalamasiyla yakindan ilgilidir.
Bu 6nemli faktor, her bir elektronu tek pargacik olarak diisiiniilmesini ortaya koyar. Cok

elektronlu sistemin Scrodinger denkleminin Hamiltonyeni,
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seklindedir. Hartree yaklagiminda [7, 8], cok elektronlu sistemin dalga fonksiyonu, tek

elektron dalga fonksiyonlarinin ¢arpimi olarak yazildiginda dalga fonksiyonu,

N
V@7 = | |9 @ 23)
i=1

olur. Burada potansiyele, Hartree potansiyeli seklinde bir katki eklenir. Hartree potansiyeli,

—->

)

T—T

Vy (@) = f dr’ (2.4)

seklindedir. Hartree potansiyelindeki herhangi bir i elektronuna etkiyen yogunluk terimi,

)= || (25)

i#j

Seklinde olur ve Hamiltonyen, Sonug olarak

[——vz + V(r)] (@) + Z j dr’ ¢(r) = &p(7) (2.6)

T'—T'

seklini alir.

Hartree yaklagiminda dalga fonksiyonu, tek tek elektronlarin dalga fonksiyonlarinin

carpimi olarak yazildigi i¢in herhangi iki elektronun yer degistirmesi fark etmeyeceginden,



simetrik kalir. Bu da Hartree yaklagiminin gegersiz kaldiginin gostergesidir. Zira Pauli

ilkesine gore bu durumda elektronik dalga fonksiyonu anti-simetrik olmalidir.
2.1.2. Hartree — Fock yaklasimi

Hartree yaklasiminin [7, 8] eksikliginden yola ¢ikarak anti-simetrik dalga fonksiyonlari
kullanilmistir. Bu Onerinin baslamasiyla degisim ilkesi boyunca sistem i¢in, Hamiltonyen

denklemini agiklamak tekrar miimkiin hale gelmistir.

Sistemin dalga fonksiyonu, anti-simetri 6zelligini saglayacak sekilde secilmelidir. Pauli
ilkesi geregi, elektronlardan olusan sistemin dalga fonksiyonlari, iki elektronun yer

degistirmesi altinda, anti-simetriktir.

Y (otyyrT) = (e 7y o) T, 00) (2.7)

Bu yaklasimda dalga fonksiyonu, Hartree dalga fonksiyonundan daha karmasiktir. Fakat

bu fonksiyon Slater determinanti [9] ile tanimlanabilir.

Vi@ () - P

Y1) Y)Y ()

D@, 75, ..

Slater determinanti [9] ile denklem degisken olacak ve toplam enerjiyi minimize eden bir

deneme dalga fonksiyonu kullanilacaktir. Boylece denklem,

ERAAAGIIGEN d*'l’r( )|| VGEDIT | d*"’f”’f‘“— eP(®  (29)



olur. Burada son terim degis-tokus terimidir, @; Ve «; spinleri aym oldugunda sifirdan

farklidir.

Hartree-Fock metodu [10, 11] elektronlar arasindaki korelasyonu géz oniine almamistir ve
degis-tokus terimi yerel degildir. Hartree-Fock denkleminin ¢6ziimii olduk¢a zordur ve
hesaplanmas1 da Yogunluk Fonksiyoneli Teorisine gore olduk¢a uzundur. Bu yiizden

molekiil 6zelliklerinin belirlenmesinde YFT daha kolaydir.

2.2. Born — Oppenheimer Yaklasimi

1927 yilinda yeni kesfedilmeye baglanan kuantum kimyasinin ilk yillarinda Born ve
Oppenheimer tarafindan onerilmistir [12, 13].Elektron ve ¢ekirdek kiitleleri ayr1 sekilde
incelenir. Cekirdek kiitlesinin agir olmasi, elektron kiitlesinin ise daha az olmasi yliziinden

cekirdegi sabit olarak, elektronu hareketli kabul etmemizi gerektirir.

Boylece Hamiltonyen ;

hz
B ZZ 8n8022|n T

i Jj#i J

n n
e?
2.10
| 47‘[8022: 7{ 7]) ( )

seklindedir. Burada ilk terim elektronun kinetik enerjisi, ikinci terim Coulomb potansiyeli

iken ti¢lincii terim ise, ¢ekirdek potansiyelidir. Sonug olarak Hamiltonyen,
H = Telektron + Veoulomb + Vcekirdek (2-11)

halini alir. Bu yaklasim, elektron ile ¢ekirdegin hareketinin birbirinden bagimsiz oldugu

zamanlarda gegerli degildir.



2.3. Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT)

Cok elektronlu sistemlerin temel durum 6zelliklerini belirleyebilmek i¢in kolaylik saglayan
bir yaklasim olan Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi’nin temeli, 1927’11 yillarda Thomas ve
Fermi tarafindan yapilan ¢alismalar1 [14] temel alan Hohenberg ve Kohn teoremleri [15]
ile onun devami olan Kohn—Sham teoremlerine dayanmaktadir [16]. Teorem ¢ok
elektronlu sistemlerin taban durum 6zelliklerini belirlemek i¢in dalga fonksiyonu yerine
elektron yiik yogunlugunu temel degisken kabul eder. Ozellikle Yogunluk Fonksiyonel
Teorisi metallerin, yariiletkenlerin ve yalitkanlarin taban durum o6zelliklerini tanimlamak

icin oldukca basarili bir yaklagimdir.

Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi, temel durumdaki herhangi bir ¢ok pargacik sisteminin
dalga fonksiyonu yerine elektron yogunlugunu kullanir. Bir dis potansiyelden elektron
yogunlugunu degerlendiren metot tanimlamak istendiginde, sistemin Schrodinger
denkleminin c¢oziilmesi gerekmektedir. Bdylece cok elektronlu sistemlerin serbestlik
derecesi biiyiik olacagindan, bu denklemin ¢6ziimii olduk¢a karmasik olacaktir. Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi Schrodinger denkleminin ¢6ziimii diginda, taban durum o6zelliklerini
aciklamak i¢in de oldukca iyi bir teorik ger¢evedir. Bu boliimde oncelikle ¢ok cisim

problemi Born-Oppenheimer ve Hartree-Fock yaklasimlar1 agiklanmuistir.

2.4. Yerel Yogunluk Yaklasimi (YYY)

Yogunluk Fonksiyoneli Teorisinde, degis-tokus baglanma enerjisini belirlemek igin
kullanilan yontemdir. Bu yontemde hem kolay hesaplama hem de dogru sonug s6z
konusudur.

Yerel Yogunluk Yaklasiminda sistemdeki her bir noktanin, esit elektron yogunluguna

sahip oldugu ve birbirleri ile etkilestigi kabul edilir. Burada degis-tokus enerjisi,

B = [ p0Ee )@ 2.12)
seklindedir.

p yogunluklu sistemin parcacik basina diisen enerji E ;l_tolarak tanimlanir [17].
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Yerel Yogunluk Yaklagimi, homojen yogunluklu sistemlerde kullanilmis fakat homojen
olmayan sistemlerde de dogruya yakin sonug¢ verdigi belirlenmistir [18]. YYY’ nin eksik

oldugu yonleri,

e Uyarilmis enerji durumlari, yariiletkenlerde ve yalitkanlarda yasak bant araliklar1 gergek
degerinin altindadir. Bu siirpriz degildir. Ciinkii YFT temel durum seviyesini baz alir.

e Kohesiv enerjiler gercek degerinin iizerinde ¢ikarken orgli sabitleri gercek degerinin
altinda cikar. Bu yaklagik olarak %3 kadardir.

e Bazi manyetik sistemler i¢in ger¢ek olmayan uyarilmis durumlar belirlenir.

e Van der-Waals etkilesmeleri YY'Y ile uygun bir sekilde tanimlanamaz, sekildedir.
2.5. Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGY)

Molekiiller i¢inde yogunluk oldukca hizli degismektedir. Bu yiizden Yerel Yogunluk
Yaklasimi Otesinde bir yaklagim, Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi gerekir.
Yogunlugun bosluktaki degisimini de goz Oniine alan yaklagim seklidir. Yerel Yogunluk
Yaklagimina gore bag uzunlugu ve toplam enerji hesabinda daha iyi sonuglar verir.

Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi, elektron yogunlugunun artis yoniine gore degis-tokus
enerjisinin durumunu belirler [19, 20, 21]. Spin-polarize etkileri goz 6niine alinmayan bir

sistem i¢cin GGY’ de degis-tokus korelasyon enerjisi:
E%t[p] = j fr,VIpM]p@)dr (2.13)

Ifadesi ile verilir [22].

2.6. Pseudo Potansiyeli (PP)

Ilk olarak 1966°da Harrison aciklamis [23] ve daha sonra 1970°de Cohen ve Heine
tarafindan aragtirnlmistir [24]. Pseudo ( Sanki ) potansiyel metodu, dalga fonksiyonu

hesabinda oldukga kullanighidir [25]. Radyal Kohn-Sham denklemi ¢6ziilerek yapilir:
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1 d? N I[(l+1) N
2dr? 212

Vip; T]}Tan (r) = e (MR (1) (2.14)

Z
V[p; T] = _; + VHartree [p; T'] + ng{[p(r}] (2-15)

Burada p (r) , radyal dalga fonksiyonlari i¢in toplam elektron yogunlugu, Vi 4,ree Hartree

potansiyeli, VJ¥Y Yerel Yogunluk Yaklasimi (YY) altinda degis-tokus potansiyelidir.

Sekil 2.1. Pseudo potansiyel ve Pseudo dalga fonksiyonu

2.7. Hohenberg ve Kohn Yaklasimi

Hohenberg ve Kohn, 1964 yilinda ¢ok-cisim sistemini tam olarak ¢dzen Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi’ni formiile etmislerdir [15]. Bir dis potansiyel altinda temel degisken
olarak dikkate alinan elektron yogunlugunun, tek pargacik probleminin temeli olan yiik

yogunlugunun bir fonksiyonu olarak ifade edilebilecegini kanitladilar.

YFT de, ana degisken p( 7) yogunlugunun segilmesi fikri, herhangi bir atom veya molekiil
sisteminin Hamiltonyenini, ¢ekirdek yiikleri (Zk), uzaydaki ¢ekirdegin konumu (Ry) ve
elektron sayis1 (N) tarafindan tanimlanmasidir. M ¢ekirdek ve N elektrondan olusan bir

sistem i¢in, atomik birimler (m = A = e = 1) cinsinden temel Hamilton

H = Hejektron + Heerirder (2.16)
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olarak yazilir.

(2.17)

(2.18)

Cekirdek kiitlesi, elektron kiitlesinden daha fazla olmasi nedeniyle ¢ekirdek daha az

hareketlidir. Bu nedenle elektronlar sabit ¢ekirdek alaninda hareket ediyormus gibi

diistiniilebilir. Bu Born-Oppenheimer yaklasimi olarak bilinir. Cekirdek uzayda hareketsiz

ise kinetik enerjileri sifirdir ve ¢ekirdek-cekirdek itmelerinden dolay1 potansiyel enerjileri

sabittir. Sonug¢ olarak Hamiltonyen, Hejekiron €lektronik Hamiltonyene indirgenir. Boylece

sistemin ¢6ziimii sadece elektronik dalga fonksiyonudur. Bu durum 6z deger problemine

dontisiir

HelektronWelektron = EelektronWelektron

(2.19)

Tim pargaciklarin temel durum enerjisi elektron yik yogunlugunun p(#) ‘nin bir

fonksiyonu oldugu ortaya ¢ikiyor. Buradan temel durum enerjisi, p(7) yik yogunlugu

terimine bagl olarak iki kisma ayrilir.

Elp] = j V(@) p(P)dF + Flp]

(2.20)
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Burada, F[p] = (YI|T + U|y)esitligindedir. F[p], Hohenberg-Kohn fonksiyonu olarak
adlandirilir. Herhangi bir dis potansiyel ve herhangi bir parcaciklarin sayisi i¢in gegerli

olan genel bir fonksiyondur [16]. Sistemin temel durum enerjisini ortaya g¢ikarir.

2.8. Kohn — Sham Denklemleri

1965 yilinda, Kohn ve Sham, Hamilton denklemlerinde diizenlemeye giderek yeniden
yazmiglardir [16]. Bu denklemler, etkin bir potansiyel i¢inde hareket eden bagimsiz

pargaciklari ifade eden denklemlerdir .

Normalde birbirleri ile etkilesmeyen elektronlari, sanki etkilesiyormus gibi varsayan ve
Shrodinger denklemlerinden elde edilen denklemlerdir. Kohn-Sham denklemlerinin
¢Oziimii, neredeyse tiimii dogru kinetik enerjiyi igeren, birbiri ile etkilesmeyen pargaciklar

icin, tam kinetik enerjiyi verir. Sistemin temel durum Ozelliklerini iceren Scrodinger

denklemi,
Hy(575, .7y ) = By (2.21)
zhz VZ(T) + Vg (rp) + ezz ! =E 2.22
 7m ViU s (1) 72 w7 v = Ey (2.22)
i 1#]

ile verilir. Burada 7; pargaciklarin koordinatlarmi ve spinlerini belirtir. Temel durumda

sistemin herhangi bir fiziksel 6zelligi, elektron yogunlugunun fonksiyonu olarak,

Elp) = min (Flol + [ Vay (Dp@)d ) (2.23)

haline gelir. Burada [ p(#)d7 = N toplam elektron sayisini verir, sabit degerdir. F/p],

V(%) potansiyelinden bagimsiz genel bir fonksiyondur. p(r_))yogunluklu etkilesmeyen
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elektron sisteminin kinetik enerjisi olarak tanimlanan To/p/ terimi cinsinden F/p]

fonksiyonu,

fp(r)p( ) g7 dr + By, [p] (2.24)

T'—T'

Burada E;_.;[p], degis tokus baglanma enerjisidir. Denklemler yerine konuldugunda

Scrodinger denkleminin son hali,

52
—%Vz + Vi—s(@) [ (F) = e (F) (2.25)

Vk-s , Kohn-Sham potansiyelidir, matematiksel olarak

Vi o) = Vetsaran() +¢* [ ; Bt (_l & + o) 226)
sekildedir.

p(?) = Ziwi(?)lz (2.27)
vg_p(?) = 2a=tP) (2.28)

6p(7)
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Bu iki denklem, Kohn — Sham denklemleri [16] olarak bilinir. Etkilesmeyen pargaciklarin
sistemini tanimlar. Bu denklemler c¢ok-elektron sistemlerinin 6zelliklerini tam olarak

aciklar.
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3. TEORIi VE METOTLAR

3.1. Heusler Alasimlari

Heusler alagimlari, genis bir yelpazede ilging fiziksel 6zellikler sergileyen malzemelerden
olusmaktadir. Ferromanyetik 6zellik gosteren bu alagimlar, metal ya da yar1 metalik 6zellik
gostermektedirler. Baz1 Heusler alasimlan kristalografik tersinir, 1sisal esnek, Martensit

gecis gosterdiklerinden sekil hafiza alasimlari olarak da adlandirilmaktadirlar [26, 27]

Heusler tipi alasimlar, stokiyometrik kompozisyonu X,YZ ve kristal yapis1 L2; tipinde
kiibik yap1 olan ticlii bilesiklerdir. Heusler alasimlarini iki farkli gruba ayrilabilmektedir.
Bunlar X,YZ formunda, L2; yapisindaki tam Heusler alagimlart ve XYZ formunda, Cl,
yapisindaki yari-Heusler alagimlaridir. X ve Y elementleri periyodik tablonun geg¢is metali
grubundan iken Z elementleri periyodik tablonun 111-V grubunun elementidir [26]. Heusler
alagimlarinin birim hiicresi, orijinleri (0,0,0), (1/4,1/4,1/4), (1/2,1/2,1/2) ve (3/4,3/4,3/4)

noktalarinda bulunan dort tane i¢-ige girmis fec alt orgiisii seklindedir.

Heusler sistemlerindeki alagimlarin kristal yapilar1 L notasyonu ile gosterilmektedirler. L2;
yapisindaki atomlar yilizey merkezli kiibik oOrgiideki atomlarin yerlerindedirler. Bu
bilesikler metalik 6zellik gostermekle beraber manyetik momentleri de belli bir yonelimde
olan manyetik alasimlardir. Bu da dis manyetik alan tarafindan alasimin kristal yapisinin

ve boyutun degistirilmesine olanak saglamaktadir [27].

Yapisal gecis sicakligi yakinlarinda manyetik alanin etkisiyle alasimin kristal yapisi
degismektedir. Manyetik ve yapisal gecis sicakliklar1 birbirine yakinlastirildigi zaman,
manyetik ve yapisal faz gecislerinin manyetik entropi degisimine katkist olmaktadir.
Manyetik ve yapisal faz gecisinin birlestigi bu olgu kati hal fiziginde ¢ok nadir goriilen bir
durumdur. Bu da malzemelerde ilging ozelliklerin ortaya ¢ikmasina dnayak olmaktadir
[28].

Heusler alasimlariin birim hiicresinde bulunan elementler; tam Heusler alasimlar igin X
atomu (3/4, 3/4, 3/4) ve (1/4, 1/4, 1/4), Y atomu (1/2, 1/2, 1/2) ve Z atomu ise (0, 0, 0)

pozisyonlarinda olacak sekilde i¢ ice gecmis dortlii fce alt orgiiden olusur. Yar1 Heusler
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alasimlari igin (3/4, 3/4, 3/4) pozisyonlar1 bostur ve dortlii Heusler alagimlari igin ise yari
Heusler alagimlarindaki bos olan pozisyonlara X’ atomu yerlesir. Sekil 3.1°de yar1, tam ve

dortlii Heusler tipi yapilar goriilmektedir.

f=¢=¢ﬂ=¢=¢bo=¢=¢
@ © P @ » B ¥
P A A < K I B
@ e || ev
P—g—0 @S¢ PP °

(a) (b) (©)

Sekil 3.1. Heusler alagimlarinin kristal yapisi a) yari, b) tam ve ¢) dortlii Heusler alagimlart.

3.1.1. Manyetik ozellikler

Eksi yiikli pargacik olan elektronun spin hareketi nedeniyle elektron bir manyetik
momente sahiptir. Elektronun spininden dolay1r olusan manyetik moment dis manyetik
alandan etkilenir. Elektronlarin orbitallere dagilimi ise malzemelerin manyetik 6zelligini

belirlemede etkilidir.

Pauli ilkesine gore bir orbitalde ayni1 yonelime sahip iki elektron bulunamayacagindan iki
elektron zit spinli olarak bulunur, ¢iftlenmis elektronlarin spin manyetik momentleri karsit

yonlii olacag: icin birbirinin etkisini yok eder.

Orbitallerinde ¢iftlenmemis elektron bulunan maddeler paramanyetiktir ve disaridan

Uygulanan alanla ayni1 yonde hafif bir yonlenme olusur.

Orbitallerindeki tiim elektronlari ¢iftlenmis olan maddeler ise diyamanyetik 6zellik gosterir
ve digsaridan uygulanan alana elektronlarin manyetik momentlerinden dolayr hafif ters

yonde yonlenme olusur.
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Bir kristal yapida paramanyetik atomlarin ¢iftlenmemis elektronlar: paralel spinli olarak
yonelirlerse, birbirlerine paralel olan spin manyetik moment vektorlerinin bileskesi ¢ok
kuvvetli bir manyetik alan meydana getirir. Boyle maddelere ise ferromanyetik madde

denir ve disaridan uygulanan manyetik alan kaldirildiginda manyetizasyon korunur.

Kristal yapidaki paramanyetik atomlar, spin manyetik momentleri birbirinin etkisini yok
edecek sekilde dizilmislerse, madde antiferromanyetik 06zellik gosterir ve net bir
manyetizasyon olusmaz. Gegis metallerinin kismen dolu d orbitallerindeki elektronlar bu
ozelliklere sahip maddelerin olusmasina neden olur. Bir ge¢is metalinin olusturdugu
yapinin (bilesik veya alasim) manyetik 6zelliginin bilinmesi, maddenin yapisi hakkinda
bilgi verir [29].

3.1.2. Yar1 metalik ferromanyetler

Yari-metalik ferromanyetler, hem metalik hem de yalitkan veya yari iletken ozellik
gosteren malzemeler olarak nitelendirilir. Bu tiir malzemelerin temel 6zelligi ise sahip
olduklari iki spin bandinin farkl: davranislara sahip olmasindan kaynaklanmaktadir.

Ornegin; spin yukar1 bandi tipik bir metalik davrams sergilerken spin asagi bandi ise
yariiletken 6zellik sergiler bu durum Sekil 3.2°de acikga goriilmektedir. Bu nedenle, spin

polarizasyonu Fermi seviyesinde %100°diir.

Yari-metalik ferromanyetler bu o6zelliginden dolayr arastirmacilarin oldukga ilgisini
cekmektedir. Cilinki yari-metalik ferromanyetler spin-elektronigi olarak da bilinen

spintronik cihazlarindaki uygulamalar i¢in uygun malzemelerdir [30].

Metal Yari-Metalik Spin-yukar

FYy

Yariletken U

m Spin-asagi

Sekil 3.2. Metal, yariiletken ve yari-metalik malzemelerin durum yogunlugu

Durum Yogunlugu
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Sekil 3.2°deki gibi yari-metalik ferromanyetler Fermi seviyesi civarinda spin asagi
durumunki yasak enerji araligindan dolay1 oldukea ilgi ¢ekici 6zellikler gosterir. Bunlara,
birim formiil bagina tam spin momenti, iletkenlik Fermi seviyesinin bir 6zelligi oldugu igin
sadece spin yukari elektronlarinin iletkenlige sahip olmasi ve manyetik alan ile bir bant
kaymasi spin yukari ve spin asagt durumlarinin dolumunu degistirmeyecegi i¢in boyuna

spin doygunlugun sifir olmasi gibi 6rnekler verilebilir [30].

3.1.3. Yiizey merkezli kiibik (fcc) orgiiniin temel simetri noktalari

Ters Orgiiniin orijininden ¢izilen ters oOrgii vektorlerini ortadan kesen diizlemlerin
olusturdugu en kii¢iik hacim birinci Brillouin bolgesi olarak adlandirilir. Ayrica, bu hacim
ters Orgiide Wagner-Seitz ilkel hiicresi olarak bilinir. Bir 6rgli noktasi ile en yakin
komgularini birlestiren ¢izgileri dik olarak ortalarindan kesen diizlemlerin olusturdugu ve
yalnizca merkezinde bir orgii noktasi iceren yapilar Wagner-Seitz ilkel hiicresi olarak

adlandirilir [31].

Sekil 3.3’de fcc oOrgli i¢in birinci Brillouin bdlgesi ve temel simetri noktalari
goriilmektedir. Bu noktalarin koordinatlar: ters orgiide asagidaki gibidir. indirgenmis
Brillouin bolgesindeki temel simetri yonleri ise, “A =1 -X; A=T-L; =T -K”
dogrultusundadir. Ayn1 zamanda, i¢ ice gecmis fcc Orgiileri igceren Heusler alagimlart i¢in

de buradaki durumlar gecerlidir.

Sekil 3.3. fcc yapi igin birinci Brillouin bolgesi ve temel simetri noktalari.
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Burada temel simetri noktalar;; K: Iki altigen yiizeyin birlesme noktasiin ortasi,
L: Altigen ylizeyin merkezi, U: Bir altigen, bir kare yiizeyin birlestigi kenarin orta noktasi,

W: Kose nokta, X: Kare ylizeyin merkezidir. Bu noktalarin koordinatlari ters orgiide;

T (0,0, 0) L (1/2, 1/2, 1/2)
X (0, 112 , 1/2) W (1/4, 1/2, 3/4)
K (3/8, 3/8, 3/4) U (1/4, 5/8, 5/8)

Noktalar (g1, 92, 93):

111 1 1 113 3 3 3 155
r00); LG.5.3: XG0 WG kGi vglt

2’2’2 2’4’4 4’8’8
seklindedir.
3.2. Materials Design (MedeA) Paket Programi

Genel olarak Materials Design (MedeA) paket programinin kademeli mimarisi grafik
kullanict ara yiizii (ana kademe), is sunucusu (orta kademe) ve gorev sunucusu (son

kademe) olmak {iizere li¢ kademeden olusur [32].

Orta katman veya is sunucusu, bilgisayarli hesaplamanin is kontrolii, is Onisleme ve is
sonrasi isleme merkezidir. Is sunucusu is ile ilgili verilerin SQL veri tabanini ve

varsayilan olarak hesaplamali sonuglar1 makine iizerinde sakli tutar [32].

MedeA GUI ve gorev sunucular1 arasinda dogrudan bir iletisim yoktur bunun yerine tiim

veri akiglari is sunucusu tizerinden olur [32].

MedeA, is sunucusu ve gorev sunuculari hem Windows hem de Linux isletim
sistemlerinde calisabilen VASP, LAMMPS ve GIBBS gibi hesaplama kodlarini calistiran
bir yiikkleme goriintiisii yiiklemeye olanak tanir [32].

MedeA ortami, materyallerin kisitli veya kismen kullanilabilir deneysel ve teorik verilerin

hesaplanmas1 ve malzeme oOzelliklerine hizli erisim saglamak amaciyla tasarlanmistir.
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Ayrica, deneysel verilerin aramasi ve geri alinmasi, yapt olusturma, hesaplamalarin

kurulmasi, veri gorsellestirme ve analiz gibi grafik kullanici ara yiizleri icerir [32].

Malzemelerin artan karmasikligi ve endiistriyel cihazlarda kullanilan sistemlerin azalan
Olgegi goz Oniine alindiginda, belirleyici deneyler genellikle zaman alic1 ve pahalidir.
Bundan dolay1 hesaplamalar tasarim ve deneyleri yorumlamada yardimci olabilir. Ancak
karmasik bir deneyi gergeklestirmek gibi hesaplamalarda, bilimsel ve teknik titizlik,

hassasiyet ve dikkatli bir analiz gerektirir.

MedeA agagidaki nitelikleri elde etmede yardimer olur,

e Hesaplamalar i¢in baslangi¢ noktalart olarak deneysel verileri saglar.

¢ Yapi analizi ve yap1 olusturma i¢in endiistriyel nitelikli rutinlere erigim saglar.

e Varsayillan ve yakinsama testlerinin tam bir setiyle iist diizey hesaplama kodlar
kullanir.

e Karmasik ¢ok adimli hesaplamalar1 sirasiyla ¢ozer.

e Giiglii bir is yontemi ve veri isleme paradigmasi kullanilarak binlerce hesaplama i¢in

olanak saglar.
Bu tez caligmasinda yapilan tiim hesaplamalarda MedeA paket programi tarafindan arka
planda VASP [33, 34] kodlar1 kullanildi. Ayrica elastik 6zelliklerini hesaplamada MT
modiilii [35] ve titresim 6zelliklerini hesaplamada ise PHONON modiilii [36] kullanildi.

3.3. VASP Program Paketi

Yogunluk fonsiyonel teorisine dayanan VASP program paketi [33, 37-39] ismini; Vienna

Ab initio Simulation Package’in bas harflerinden almaktadir.

VASP’m temeli Mike Payne tarafindan olusturulan bir programa dayanir [40].

Kisaca; VASP program paketi, yogunluk fonksiyonel teorisi igerisinde pseudo

potansiyeller, diizlem dalga temel setleri, PAW metodu ve iz diisiimsel birlestirilmis dalga
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(Projector augmented-wave, PAW) kullanarak ab initio kuantum mekaniksel ve molekiiler

dinamik simiilasyonlar1 yapabilen kompleks bir paket programdir [41].

VASP program paketi diger ab initio paket programlar (quantum-ESPRESSO, CASTEP,
vb.) gibi yerel yogunluk yaklasimi (LDA) ve genellestirilmis gradyent yaklasimina ( GGY)

gore olusturulan pseudo potansiyelleri kullanir.

Ayrica, elektron-iyon etkilesmelerinden kaynaklanan potansiyel ifadesini tanimlamak igin
PAW metodu veya ultra-soft vanderbilt pseudo potansiyeli (US-PP) kullanir. Kullanilan bu
metotlar sayesinde atom basina diisen diizlem dalga sayisinda biiyiik bir azalma saglanir.
Bunlarin yani sira, bir kristal sisteminin elektronik temel durumlar1 bulurken geleneksel 6z
uyumlu alan (SCF) ve geometrik optimizasyon da en hizli algoritma olarak kabul edilen
RMM-DISS ve Blocked Davidson algoritmalarini kullanir [40].

VASP; yapisal, mekanik, dinamik, optik, termodinamik ve manyetik 6zellikler, molekiiler
dinamik, gecis-durum arastirmasi, atomik kuvvetler, Born etkin yiik tensorii, durgun
dielektrik tensor, piezoelektrik tensor ve i¢ zorlama tensorii gibi temel fiziksel 6zellikleri

basarili bir sekilde hesaplayabilir.

VASP’ta hesaplama yapmak i¢in INCAR, POSCAR, POTCAR ve KPOINTS olmak iizere,
dort giris dosyaya ihtiya¢ vardir. INCAR; farkli 6zellikler i¢in farkli giris parametreleri,
POSCAR; atomik pozisyonlari, Bravais Orgiisii ve periyodik smir sartlari, KPOINTS;
paralellestirme i¢in kullanilacak k-noktalar1 degerleri, POSCAR; VASP i¢in hesaplamada

kullanilan pseudo potansiyelleri igerir.

Hesaplamadan sonra ise OUTCAR, OSZICAR, CONTCAR, CHGCAR, WAVECAR,
EIGENVAL, PROCAR, XDATCAR, LOCPOT ve DOSCAR g¢ikis dosyalar1 olusur.

3.4. MT Modiilii - Elastik Ozellikler
MT modiilii; MedeA {izerine kurulu olan VASP program paketini kullanarak, elastik

sabitleri, diger mekanik Ozellikleri ve termodinamik ozellikleri Debye modeline gore

hesaplayan bir programdir [35]. MT modiilii hesaplamalarda asagidaki {i¢ adimi izler.
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e Kiristal simetrine uygun bir sekilde elastik sabitlerini elde etmek i¢in uygulanacak olan
zorlanmay1 yonlerine gore iiretir.

e Zorlamanin uygulandigi her bir hiicre i¢in VASP’ta hesaplamalar yapilir.

e Hesaplama sonucglarina gore elastik sabitlerini analiz eder. Buna ek olarak elastik
modiilleri, ses hizlar1 ve ayn1 zamanda Debye modeline gore termodinamik 6zellikleri

rapor eder.

Hesaplama yaparken daha iyi sinyal almak i¢in kullanilan en 6nemli parametre zorlanma
miktaridir [32]. Bu tez ¢alismasinda, zorlanma (stress) miktar1 0,005 olarak alinmistir.

Ayrica k-noktalar1 21x21x21 seklinde kullanilmistir.
3.4.1. Elastik sabitlerin tanim
Bir kristalin elastik sabitlerini belirlemek i¢in, bir gerilme matrisi kullanilarak bozulmamis

R = (a,b,c) degistirilerek R’ = (a’,b’,c’) bravais oOrgii vektorleri tarafindan birim

hiicrenin deformasyonunu olusturur [32].

1 1
/1 + eyy Eexy Eexz \
I 1 I
R =R eyx  ltey ey | (3.1)
2 2
1 1
5 €zx > €2y 1+e, /

Deformasyon kristalin toplam enerjisinde degisiklige yol acar. Bu enerji birim hacim

basina;

6
Etor — Ey 1
U :V—OZEZZCijeiej (32)
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olarak yazilabilir. Burada gerilme uygulanmamis 6rgiiniin toplam enerjisi E,, hacmi ise V,

ve C;; elastik sabitleri matrisidir [32].

i ve j 1’den 6’ya kadar uygulandiginda, {xx,yy,zz, yz,xz, xy} seklinde toplam 36 tane
elastik sabit ortaya ¢ikar fakat kristalin simetrisine gore en fazla 21 tane elastik sabit
vardir. Bunlar; triklinik i¢cin 21, monoklinik i¢in 13, ortorombik i¢in 9, tetragonal ve

rombohedral i¢in 6 veya 7, hekzagonal i¢in 5 ve kiibik i¢in 3 tanedir [32] .
3.4.2. Elastik sabitlerinin hesaplanmasi

Kiibik sistemler i¢in sadece C;;, C;, Ve C4y olmak lizere lic bagimsiz elastik sabiti vardir.

Bu durumda eger Es. 3.2 deki matris elemanlar i¢in e,, = e ve diger tiim elemanlar i¢in

2
. .. . . i e . o . . ..
ise sifir alinirsa, enerji degisimi U = Cn? olur. Bu ise bagimsiz C;;’ in belirlenmesini

2
- - e ) . e - -
saglar. Eger e, = e, = > almip digerleri sifir alinirsa U = C447 ve bagimsiz kararliliga

sahip C44 bulunur. Bulk modiilii i¢in kiibik yapida ey, = ey, = e,, = e gerilme alam

2
kullanilarak diizgiin bir sikistirma ile U = B% yoluyla hesaplanir. Benzer sekilde, kayma

,e?
modiilii  icin ey, = €; exy = ey, = —g gerilme alan1  kullanilarak U = 3C e?

hesaplanabilir. Son olarak asagidaki iki esitligi kullanarak C,, elde edilir.

1
B = § (C11 + C12) (3-3)

R |
C = E(Cn - C12) (3-4)

Bu esitliklerin her ikisini de kullanarak hesaplama dogrulunu kontrol etme yolunda
bagimsiz bir yarar saglar. Bir simetrinin genel formiilasyonu, toplam enerji hesaplamalari,

elastik sabitlerinin hesaplanmasi Le Page ve Saxe dayanmaktadir [ 35, 42].
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3.4.3. Yigin (Bulk) Modiilii

Yi1gin modiilii, bir malzemenin hidrostatik basing altinda sikistirilmasit halinde onun
hacminde olusacak degisime kars1 gosterdigi direnci tanimlayan bir 6zelliktir. Bagka bir
soyleyisle bir deformasyon olusturmak i¢in gerekli enerjinin bir Olgiisiidiir [43]. Bu
nedenle hem teorik hem de deneysel agidan, bir malzemenin sertligini temsil eden 6nemli

bir 6zelliktir. Bir kati maddenin y1gin modiilii,

B = v(ap) 1 3.44
- v/ X (3.44)

seklindedir. Burada X sikistirilabilirlik, P basing ve V hacimdir. Mutlak sifirda entropi sabit

oldugundan,

dp = —PaV (3.45)

termodinamik esitliginden yararlanarak,

oP d%¢
=277 (3.46)
yazilir. Boylece y18in modiili,
62
B = Va—V('Z (3.47)

elde edilir. Yigin modili, katilarin Orgli sabitinin bulunmasinda da onemli bir
parametredir.
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4. ORGU TITRESIMLERI VE ENERJi BANTLARI

Orgii titresimlerinin kuantumlanmasma fonon denir. Kristalde basit bir fonon modeli
olarak, birbirine yaylarla bagl parcaciklardan olusan dogrusal bir 6rgii diisiinebiliriz.

m kiitleli N adet pargacik, kuvvet sabitleri k ve esit uzunluklu yaylarla birbirine baglanmis
olsun. Sinir kosullarini tespit etmek i¢in, parcaciklarin bir halka olusturdugunu diistinelim.
Pargaciklar halka diizlemine dik dogrultuda enine yer degistirirler. Yer degistirmesi X;ve

momentumu da pjolan pargacigin olusturdugu sistemin hamiltonyeni;

N
1
H = z;—mi'zkx,z (41)

E, = (n + —) hiw (n=01,23,..) (4.2)

seklindedir.

Bir 6rgii dalgasinin enerjisi Ao ile ifade edilir. Fononlarin enerjileri de Ao katlar1 seklinde
degisir [44].BOylece kuantum mekanigi kapsaminda degerlendirme yapabiliriz. Fononlar,

Bose — Einstein istatistiklerine uyarlar, bozon parcaciklaridir ve korunumsuzdur.

1
e — (4.3)

hw
(ekBT — 1)

Bu denklem k modundaki ortalama fonon sayisini verir [45].
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4.1. iki Atomlu Orgii Titresimleri

Ilkel hiicresinde M ve m kiitleli iki atom bulunduran bir kiibik kristal diisiinelim.

s-1 s s+1 s+1

- ¢j jﬁ ° o

Vs 51

Sekil 4.1. 1ki atomlu kristal yapidaki atomik diizlemlerin yer degistirmeleri

Komsu atomlar arasi kuvvet sabiti C, u ile v atomlarin denge konumlarindan yer

degistirmeleri olmak {izere;

. M Kkiitleli s durumundaki atom i¢in hareket denklemi :

d?v
M dtzs = C(u5+1 - US) + C(us - vg) = C(u5+1 + uS - ZUS) (4.4)
ii. m kiitleli s durumundaki atom i¢in hareket denklemi :
d?ug
m—g = CWs —us) + CWs—1 — us) = C(vs + V51 — 2u) (4.5)

seklinde birbirlerine bagl iki denklem yazilabilir.Ardisik diizlemlerde farkli u ve v

genliklerine sahip ilerleyen dalgalart ;

Ug = ue—LwtelsKa ve v, = ve—lwte—lsKa (4.6)
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seklinde ifade edelim. Tiirevleri,

d?ug d?v,

_ 2 S _ 2

= —w“u; ve = —wD, 4.7
ve

Ugpq = ue—ia)tei(s+1)1(a ve Vgyq = ve—iwte—i(s+1)Ka (4.8)

esitlikleri yerlerine yazildiktan ve gerekli diizenlemeler yapildiktan sonra,

2C—Mo®)u—C(1+e %)y =0 (4.9)

—C(1+e™)u+ (2€C —mw?)v =0 (4.10)

u ve v ye gore ¢izgisel olan bu denklemin ¢6zlimii katsayilar determinantin1 sifir yaparak

bulunur.

2C —Mw? —C(1+e XY

0 4.11
—C(1+ek*)  2C — Mw? (411)
mMw* — 2C(m + M)w? + 2C%[1 — cos(Ka)] = 0 (4.12)
Burada 2 cos(Ka) = [eK@ + ¢~tKa] ifadesi kullanilmstir.

B Clm+ M) N C\/(m + M)? + 2mM|[1 — cos(Ka)]

2
@ mM — mM

(4.13)
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Iki atomlu ¢izgisel orgii i¢in dagimim bagntis1 elde edilir[46]. Bunlardan eksi isaretli olan1

akustik, art1 isaretli olan1 optik moda karsilik gelir. Daginim egrilerinin sinirlart :

a. Kiiclik Ka degerleri i¢in,

1
cos(Ka) ~ 1 — <§> K?%a? + - (4.14)

yazilir. Binom agilimi ile

\/m+M2 K?a2 m+M K?a?

M | T S Tmm T2 (4-15)
Boylece,
, Cm+M) m+ M K?a?
iy v e v Yoy v (4.16)
Bu esitlikteki ( + ) isaretli durum i¢in, Ka’nin ¢ok kii¢lik oldugu bilindigine gore;
w? = M, (optik kol ) (4.17)

mM

( —) isaretli durum igin,
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CK*a®
w? =~ Z(m—_l_lw) , (akustik kol ) (4.18)

bulunur [45,47].

optik dal 04 . |:2C 1dm i|

NIV -

s \ |/ %]

vasak bn’:i-lge{

ok
—_— D —
a a
Sekil 4.2. iki atomlu ¢izgisel orgiiniin daginim egrileri
b. Ilk Brillouin bélgesi ( a, ayni cins diizlemler aras1 uzaklik ) , —g <K< g

Bu bolgenin sinirlarinda K = +7/,; ve cos(Ka) ~ —1 oldugundan;

C(m+ M) N C/(m + M)? — 4mM

2 4.1
@ mM mM (4.19)
m<M ig¢in,

Cm+M) CM—-—m
o2 SOt M) C(M—m) (4.20)

mM mM
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yazilabilir.

Sonug olarak ilk Brillouin bdlgesinin sinirlarinda;

2C

w?~—,  (optik kol) (4.21)
m
2C

w? =~ R (akustik kol ) (4.22)

elde edilir [47, 48].

Boylece ilk Brillouin boélgesi sinirlarinda; optik kolun minimum ve akustik kolun
maksimum oldugu goriliir. Akustik kollarin maksimumlar1 ve optik kollarin minimumlari
arasinda kalan frekans araligi tanimli degildir ve bu araliga yasaklanmis frekans bolgesi
denir. Orgii bu frekans araligindaki dalgalar1 gegirmez. Bu yiizden iki atomlu ¢izgisel drgii

mekanik siizgeg (filtre)olarak kullanilabilir [48].

Enine optik mod

Enine akustik mod
%K

Sekil 4.3. iki atomlu ¢izgisel drgiide enine optik ve enine akustik mod

Akustik ve optik modlar arasindaki dinamik farklilik yukaridaki sekilde acikca
goriilmektedir. Burada her iki modun dalga boyu esittir.
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4.2. U¢ Boyutta Orgii Titresimleri
Fonon dispersiyon bagintilari, denge konumundaki atomlarin klasik hareket denkleminin

¢oziilmesiyle bulunur. Birim hiicresinde n atom bulunan, N tane hiicrenin ii¢ boyutlu bir

kristali olusturdugu goz oniine alinirsa, kristal i¢indeki i. atomun konumu

R, =R +7, i=123,..,n (4.23)

olarak verilir. Her bir birim hiicre; a;,a,, veas, olmak iizere baz vektorleri cinsinden lineer

bagimsiz vektorler olarak tanimlanir.l =(0,0,0) orijin olmak iizere, 6rgii vektori FL,

R, = ma; +n,a; + nsaz L = {ny,n;, n3} (4.24)

seklinde ifade edilebilir.

Burada n katsayilari tamsayi ve birim hiicre igindeki i. atomun konumu soyledir:
T, = Xj104 + X205 + X303 0<x<1 (3.25)
Harmonik yaklasimda, denge konumundan itibaren kiiciik yer degistirmeler hesaba katilir.

Bu yiizden kristalin toplam etkin potansiyel enerjisi, yer degistirmelerin bir fonksiyonu

olarak yazilabilir. Yer degistirme;

=R, +u(R,) (4.26)

seklindedir. Kristalin toplam etkin potansiyel enerjisi Taylor serisine agilip 2. dereceye

kadar olan terimler dikkate alinirsa,

1 . e
=g+ 52 ZU{(RL) .Cij(RLR.). w(R,) + a(u®) (4.27)

LL ij
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elde edilir. Burada Cl-,j(R_L), R_L)) kat sayilar1 atomlar arasi kuvvet sabitleridir.R;

konumundaki bir atomun iizerine etkiyen kuvvet,

Fi(R) =~ dul(RL) ZC” RLR;).u (Ry) +0(u?) (4.28)

bulunur.

Atomik kuvvet sabitleri bagimsiz nicelikler olmadig1 gibi, kristalin simetri 6zelliklerinden

dolay1 birbirleriyle iliski igindedir. Ozellikle kristalin &teleme simetrisine sahip olmasi

nedeniyle kuvvet sabitleri sadece (R —R’) farkina baghdir. Bu iliski,

Z G (R-R)=0 (4.29)

seklindedir. Boylece kristalin Oteleme simetrisi altinda potansiyel enerjisinin

degismeyecegi goriiliir.

Klasik hareket denklemi,
Mu'(R) = - Z ¢ (R-R).u(R) (4.30)
R'j

seklindedir ve bunun ¢6ziimii ise,

o 1 s
u;(R) = =y e'dR-iot (4.31)

N7

formunda yazilabilir ve ¢’ nun izinli degerleri Born-Von Karman periyodik sinir sartlarina

gore secilir.



35

w?u; = ) D, (@) (4.32)

sonucu elde edilir. Burada farkli bir Fourier doniisiimii tanimlanabilir:

. (R) etdR (4.33)

o 1
D, (R =—ZC
l,]() \/WR

3n x 3n boyutunda olanD,,(R)matrisine, kristalin dinamik matrisi denir. Bu matris
hermitiktir [49].0z deger problemi Brillouin bélgesinde her bir ¢ noktasindaki w? igin, 3n
¢Ozlime sahiptir ve wmz(c_i) ile gésterilir.DTJ(ﬁ)matrisinin hermitik olmasi nedeniyle ujq"

0z vektorleri, ortogonallik ve kapalilik bagintilarini,

* l
z u:rz_i u:rz_i = Smm! (4.34)

Z(uami,a)* -uamljﬁ = 5i15aal (4.35)

saglayacak olanlar segilir [49, 50].

4.3. Direkt ( Dogrudan ) Metot

Orgii dinamiginde bir kristalin potansiyel enerjisi, atomik konumlarin fonksiyonu olarak
kabul edilir. Kristalin potansiyel enerjisi, denge konumunun yer degistirmelerine gore

seriye acilabilir:
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1 o '
b= o+ ) aliOugi) +3 > > dup (s U Yug (i) ()

lka lka U'k'B

+ %Z Z Z Gapy e ; U5 Uk Yug ()up (U u, Uk + - (4.36)

lka 'k’ 1"k"y

Bu herhangi bir enerji modelinde kulanilan genel bir acilimdir. ikinci dereceye kadar

acilim yapilirsa harmonik yaklasim adini alir [51].

Bu yaklasim ile fonon modlari hakkinda bilgi edinilir. ¢,, denge konumundaki tim
atomlarin potansiyel enerjisidir.u, (Ix), o kartezyen dogrultusunda I. ilkel birim hiicrede .
atomun denge konumundan olan yer degistirmesidir. Toplamlar, birim hiicredeki tiim

atomlar iizerinden sonsuz birim hiicre boyunca yapilmaktadir.

o (),  Pap(lic; 1K) Ve popy, (lc; Uk’ ;1'k") katsayilart denge konumunun atomik yer

degistirmelere gore potansiyel enerjinin tiirevleridir.

d¢
ou(lk)

P (k) = (4.37)

sifirdir, giinkii sistem dengededir. ¢gp(lk; U'k") Ve ¢gap, (lic;1'’; k") ikinci ve iigiincii

dereceden kuvvet sabiti matrislerdir. Denge konumundaki atomlar i¢in hesaplanmistir.

0%¢
Oug, (I)0ug (l'c) o

Pap(lic; 1) = (4.38)

ve
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936
Oug (I)oug (' )ou, (I'k") .

Gapy(le; 1k 1K) = (4.39)

Literatiirde, kuvvet sabitleri terimi genellikle ikinci dereceden kuvvet sabitleri matrisi ile
ifade edilir. Orgii icin hareket denklemi, her bir atom iizerindeki kuvvetler Newton un

temel dinamik ilkesinden hesaplanir :

Fo () = myeay, = myiig(lc) = — Z Gap(lic; l,K')uﬁ (') (4.40)
lkf

Direkt metot, Es.(3.38) ve Es.(3.40) denklemlerinin dogrudan kullanimini gerektirir. Bu

metot, atomlarin yer degistirmesi ile k. atoma etki eden kuvvetleri kullanir.

E,(lic) = — Z e (Ui 3 ' Yup (L) (4.41)
kB

Direkt metotda, ilk olarak 230 adet kristalografik uzay grubundan biri kullanilarak kristal
yap1 kurulur ve kuvvet sabitlerinin matrisi bulunur daha sonra dinamik matris olusturulur.
Fonon frekanslari ve fonon simetrileri (I'-noktasinda ) ile fonon durum yogunluklari
tretilir. Bu tiir hesaplamalar ile periyodik sinir sartlari uygulanmis herhangi bir

paralelkenar sekilli siiper hiicreler olusturulur ve uygun pertiirbasyon terimleri segillir.

Stiper hiicrelerdeki pertlirbasyonlar hesaplanarak, bilinmeyen kuvvet sabitleri ve atomlar
iizerine etkiyen kuvvetler icin lineer denklem seti olusturulur. Kuvvet sabiti matrisinin
degerleri Hellmann-Feynman kuvvetlerinden olusturulur. Yanighyp (lk ; l’K'),uﬁ (I'x)

pertiirbasyonlarindan ve F, (lx) kuvvetlerinden elde edilir.
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Direkt metot, fonon dispersiyon egrilerinin hesabinda daha iyi sonug¢ verir. Hesaplama
esnasinda kuvvet sabitlerinde yuvarlama yapilir [52]. Buna ragmen Lineer Tepki Yontemi’

ne yakin sonuglar bulunur.

4.4. Fonon Frekanslarinin Durum Yogunlugunu Hesaplama Metodu

Birinci Brillouin bolgesinde segilen ¢ dalga vektorleri iginde frekans degerlerinden
nekadar bulundugu durum yogunlugu ile belirlenir. Bu durum, her frekansin
durumyogunluklarmi  gdsteren egrilerin  bulundugu bir grafikle ifade edilir.
Hesaplamalardaoncelikle miimkiin oldugu kadar ¢ok sayida fonon frekansinin belirlenmesi

gerekir [53, 54].

Daha sonra;
No2, q
p@) =25 8w - 0(@) (4.42)

q

denklemi kullanilarak durum yogunlugu hesaplanir. Burada p (w) durum
yogunlugu,Nokristaldeki birim hiicre sayist ve £ ise birim hiicre hacmidir. Yukarida
verilen denklem ile fonon dagilimindan durum yogunlugunu hesaplayabilmek igin

asagidaki sekilde bir deneme fonksiyonunu kullanmak uygundur.

Ny
8‘;; Z 0(w — w(@) (4.43)

q

p(w) =

Bu ifadede hesaplanan frekans farki; |w — w(q)| SA“)/Z ise, 8 =1 olur, diger

durumlarda sifirdir. Burada Aw = 0,005 THz olarak alinir.Bu hesaplama her bir frekans

degeri i¢in yapildig1 i¢in uzun zaman alir.
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Hesaplamalar sonunda frekans farkinin sabit kaldig1 noktalarda bir pik olusur. Bu pikler
hesaplanan biitiin frekans degerlerinin birinci Brillouin bdlgesindeki durum yogunluklarimi

gosterir [58].

4.5. Enerji Bantlan

Kristali olusturan atomlar birbirlerinden ¢ok uzakta olduklarinda birer uyarilmis atom gibi
davranirlar, fakat birbirlerine yaklastiklarinda en dis yoriingedeki elektronlar1 birbirleriyle
etkilesmeye baglar. Bu etkilesim, elektronlarin gruplasmasmna ve enerji bandi
olusturmasina neden olur. Ayrica komsu bantlar arasinda araliklar olusabilir ve bu
araliklarda elektron bulunmaz. Enerji seviyelerinin isgalinde de Pauli Prensibi gecerlidir.

Bu durum elektronlarin enerjilerini etkiler.

Bir kristalde atomlarin sayisi yaklasik 10% mertebesindedir ve enerji seviyelerinin
kapladig1 aralik bir ka¢ eV civarindadir. Bunun sonucu olarak komsu seviyeler arasindaki
mesafe o kadar kiiciiktiir ki, siirekli enerji band: olusur. I¢ yoriingedeki elektronlar, kendi
¢ekirdeklerine daha yakindir ve etkilesme g¢ok zayiftir. Buna karsilik gelen bant daha
kiiciik enerji araligindadir [55].

iletkenlk

Fermy seviyesi

Ban:zmahifn

Meatal

Sekil 4.4. Enerji bant yapisinin yasak enerji araliklarina gore siniflandirilmasi

Enerji bantlarin1 ayiran enerji bolgelerine yasak bolge veya yasak enerji araligi adi verilir.

Yasak bolgeler elektronlar tarafindan iggal edilemez.
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5. BULGULAR ve TARTISMA

Bu tezde ¢alisilan Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alagimlari,
Sekil 3.1°de verilen Fm-3m uzay grubunda, stokiyometrik kompozisyonu X,YZ tiiriinde ve
L2, tipi kiibik yapidadir.

Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) alasimlarinin yapisal, elektronik,
manyetik, elastik ve dinamik ozellikleri teorik olarak yogunluk fonksiyonel teorisini

kullanan lisansli bir program olan MedeA programi ile hesaplandi.

Ik olarak yapisal ozellikler kapsaminda yukarida bahsedilen program ile drgii sabitleri
belirlendi. Daha sonra elektronik bant yapisi ve durum yogunluklar ile elastik 6zellikleri
hesaplandi. Yogunluk Fonksiyonel Teorisi’ne dayali Direkt Metot kullanilarak, titresim

Ozellikleri incelendi.

5.1. Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler Alasimlarinin Yapisal
Ozellikleri

Bu tezde Pseudo-potansiyeller; Genellestirilmis Gradient Yaklasgimi (GGY) ve Yerel
Yogunluk Yaklasimi (YYY) uygulanarak kullanildi. Kohn-Sham tek parcacik
fonksiyonlar1 bir diizlem dalga seti iginde genisletildi. Kohn-Sham denklemlerinin &z-

uyumlu ¢6ziimii kesme enerjisi degerleri alinarak yapildi.

Calisilan L2, tipi Heusler alasimlarinin kristal simetrisi sabit tutularak atomlar arasi kuvvet
1x10° eV olana kadar hem GGY hem de YYY yaklasimlari altinda geometrik
optimizasyon yapildi ve minimum enerjideki orgii sabiti degerleri hesaplandi. Programda
geometrik optimizasyon ile birlikte kesme enerjisi, Methfessel-Paxton’a [56] gore
smearing parametresi ve Monkhorst-Pack metodu [57] ile olusturulan k-nokta degerleri
yakinsama yolu ile test edilerek hesaplandi ve sonuclar Cizelge 5.1° de verildi. Yapilan
literatiir aragtirmasinda, bu alasimlarin GGY ile teorik olarak yapilan orgii sabiti ve toplam
manyetizasyonu hesaplamalar1 [1] hari¢ baska bir ¢alisma bulunamamistir. Bu tezde
hesaplanan orgli sabiti degerlerinin, diger teorik ¢alisma [1] ile olduk¢a uyumlu oldugu

Cizelge 5.1’ den agikca goriilmektedir. YYY icin hesaplanan orgii sabitleri, GGY igin
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hesaplanan orgii sabitlerinden daha diisiik olarak bulundu. GGY ve YYY icin calisilan
alagimlar arasinda en biiyiik 6rgii sabiti degeri Os,ScPb ve en kiigiik 6rgii sabiti degeri ise

Os,CoPb i¢in hesaplandi.
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Cizelge 5.1. Os,YPb Y=( Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn ) Heusler alasimlarinin

GGY ve YYY icin hesaplanan kesme enerjisi (Eesme, €V), SmMearing
parametresinin degerleri (€V), k-noktalari, 6rgii sabiti (a,, A) ve toplam
manyetik momentleri (M, us).

Smearing
Alasim parametresi Eresme (€V) | k-nokta ao(A) M (ug)
(eV) Bu Calisgma Diger[1] [ Bu Calisma Diger[1]
0Os,ScPb 0.225 277.072 6Xx6x6 |6.5442 6.541 | 0.0000 0.00
Os,TiPb 0.225 277.072 6x6x6 |6.4187 6.425 [ 0.0000 0.00
Os,VPb 0.127 336.210 8x8x8 |6.3587 6.377 [ 1.0141 1.04
Os,CrPb 0.225 309.546 5x5x5 |6.3431 6.361 [2.0331 2.09
(>5 0Os,MnPb 0.225 299.575 5x5x5 16.2980 6.363 | 3.0361 3.10
@)
Os,FePb 0.169 312.112 6x6x6 |6.2790 6.367 | 4.2212 4.20
0Os,CoPb 0.127 326.955 9x9x9 |6.2775 6.289 | 1.4146 0.00
Os,NiPb 0.225 299.213 8x8x8 |6.2961 6.309 | 1.2776 0.00
0Os,CuPb 0.225 303.304 5x5x5 | 6.3465 6.359 [ 0.0004 1.07
0s,ZnPb 0.225 337.603 5x5x5 |6.3886 6.408 [ 0.0151 0.00
0s,ScPb 0.225 277.057 6x6x6 |6.4082 0.0005
Os,TiPb 0.225 304.939 6x6x6 |6.3040 0.0005
Os,VPb 0.225 307.237 6x6x6 |6.2511 0.0008
0s,CrPb 0.169 324.160 6x6x6 |6.2052 2.0477
> Os,MnPb 0.225 314.485 5x5x5 |6.2316 3.0936
<
Os,FePb 0.225 297.445 6x6x6 |6.2185 3.4724
Os,CoPb 0.225 297.542 6x6x6 |6.1579 0.0155
Os,NiPb 0.225 299.276 6Xx6x6 |6.1762 0.0000
0Os,CuPb 0.225 334.283 6x6x6 |6.2230 0.0048
0s,ZnPb 0.225 307.299 6x6x6 |6.2680 0.0032
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5.2. Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler Alasimlarinin
Manyetik ve Elektronik Ozellikleri

Calisilan Heusler alagimlarinin spin polarizasyonu hesaba katilarak bir onceki kesimde
bahsedilen yapisal 6zellikleri kapsaminda elde edilen orgii sabitleri ve diger parametreler
(k-noktalar1, kesme enerjisi ve smearing parametresi) kullanilarak spin asagi ve spin yukari
yonelimlerine gore yiiksek simetri yonleri boyunca elektronik bant enerjileri, kismi ve

toplam durum yogunluklar1 hesaplandi.

GGY igin Sekil 5.1 -5.2- 53- 54- 55- 56- 57- 58- 59- 5.10°da, YYY icin ise
Sekil 5.11 —5.12- 5.13- 5.14- 5.15- 5.16- 517 - 5.18 - 5.19- 5.20° de verildi.

Sekillerde Fermi enerjisi degerleri tiim enerjilerden ¢ikartilarak Fermi enerji seviyesi sifir

olarak alinmistir.

Hesaplanan Fermi enerjisi degerleri Cizelge 5.2° de verildi. GGY igin hesaplanan Fermi

enerjisi degerleri tiim alasimlar i¢in YY'Y i¢in hesaplanan degerlerden daha diigiik bulundu.

Tim alasimlar i¢inde en yiiksek Fermi enerjisi degeri Os,TiPb i¢in hesaplanirken, en

diisiik Os,ScPb olarak hesaplandi.



Cizelge 5.2. Os,YPDb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlarinin
Fermi enerjileri

Alasim Er (Fermi Enerjisi) (eV)
Os,ScPb 7.7860
Os,TiPb 10.3659
Os,VPb 10.1035
Os,CrPb 9.6620

GGY Os,MnPb 9.8264
Os,FePb 9.1645
Os,CoPb 9.6342
Os,NiPb 9.3441
Os,CuPb 8.8258
Os,ZnPb 7.8670
Os,ScPb 8.3491
Os,TiPb 11.0047
Os,VPb 10.9168
Yy Os,CrPb 10.5869
Os,MnPb 10.1745
Os,FePb 9.4326
0Os,CoPb 10.3938
Os,NiPb 10.0734
Os,CuPb 9.4128
Os,ZnPb 8.3988




46

Cizelge 5.3. Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlarinin GGY
ile hesaplanan kismi manyetik momentleri

Os,YPb Element S p d Toplam
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os,ScPb Sc 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os,TiPb Ti 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.002 -0.001 0.087 -0.087
Os 0.002 -0.001 0.087 -0.087
Os,VPb V -0.087 0.013 1.066 1.090
Pb 0.017 -0.007 0.002 0.012
Os -0.004 -0.004 -0.193 -0.201
Os -0.004 -0.004 -0.193 -0.201
Os,CrPb Cr 0.015 0.015 2.231 2.261
Pb 0.019 -0.003 -0.007 0.009
Os -0.007 -0.007 -0.028 -0.042
Os -0.007 -0.007 -0.028 -0.042
Os,MnPb Mn 0.018 0.016 3.008 3.042
Pb 0.013 0.011 -0.007 0.017
Os -0.003 -0.005 0.484 0.477
Os -0.003 -0.005 0.484 0.477
Os,FePb Fe 0.014 0.009 3.072 3.094
Pb 0.006 0.008 0.012 0.027
Os -0.003 -0.005 0.130 0.122
Os -0.003 -0.005 0.130 0.122
Os,CoPb Co 0.004 0.001 1.106 1.112
Pb -0.005 0.006 -0.002 -0.001
Os 0.001 -0.001 0.300 0.300
Os 0.001 -0.001 0.300 0.300
Os,NiPb Ni -0.001 -0.002 0.452 0.449
Pb -0.004 -0.007 0.010 -0.002
Os 0.004 0.003 0.516 0.523
Os 0.004 0.003 0.516 0.523
Os,CuPb Cu -0.005 -0.004 0.166 0.157
Pb -0.007 -0.016 0.018 -0.005
Os 0.000 0.000 0.001 0.001
Os 0.000 0.000 0.001 0.001
Os,ZnPb Zn 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
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Cizelge 5.4. Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlarinin YYY
ile hesaplanan kismi manyetik momentleri

Os,YPb Element S p d Toplam
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os,ScPb Sc 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os1iPb Ti 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os,VPb Vv 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
Os -0.001 -0.002 -0.120 -0.124
Os -0.001 -0.002 -0.120 -0.124
Os,CrPb Cr 0.011 0.013 2.124 2.147
Pb 0.019 -0.001 -0.004 0.013
Os -0.005 -0.006 -0.003 -0.013
Os -0.005 -0.006 -0.003 -0.013
Os;MnPb Mn 0.013 0.014 2.866 2.894
Pb 0.013 0.010 -0.007 0.016
Os -0.005 -0.004 0.308 0.299
Os -0.005 -0.004 0.308 0.299
Os,FePb Fe 0.011 0.009 2.705 2.725
Pb 0.006 0.015 0.004 0.026
Os 0.000 0.000 0.003 0.003
Os 0.000 0.000 0.003 0.003
Os,CoPb Co 0.000 0.000 0.026 0.026
Pb 0.000 0.000 0.002 0.000
Os 0.000 0.000 0.002 0.002
Os 0.000 0.000 0.002 0.002
Os;NiPb Ni 0.000 0.000 0.002 0.002
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.001 0.001
Os 0.000 0.000 0.001 0.001
Os,CuPb Cu 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os 0.000 0.000 0.000 0.000
Os,ZnPb Zn 0.000 0.000 0.000 0.000
Pb 0.000 0.000 0.000 0.000
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Hesaplanan toplam manyetik momentlerde yine Cizelge 5.1’ de verildi.

Toplam manyetik momentler GGY kullanildiginda Os,ScPb ve Os,TiPb i¢in ve YYY
kullanildiginda Os,NiPb sifir olarak bulundu. Bu durum Sekil 5.1 - 5.2 ile Sekil 5.18
tamamen simetrik olmasindan da kolayca anlasilmaktadir. Diger alasimlarin elektronik
bant, toplam ve kismi durum yogunlugu egrilerinden bu malzemelerin spin-asagi ve spin-
yukar1 yonelimlerinin simetrik olmadigi ve bundan dolayr manyetik momente sahip

olduklari agik¢a goriilmektedir.

Ayrica toplam manyetik momente her bir elementin verdigi katkiy1 ayrintili olarak gérmek
tizere Cizelge 5.3’te GGY ile hesaplanan ve Cizelge 5.4’te YYY ile hesaplanan kismi
manyetik momentler verildi. Net toplam manyetik momente sahip olan alagimlarda hem
GGY hem de YYY igin d orbitallerinden gelen katkinin daha biiyiik oldugu bu
cizelgelerden goriilmektedir. Calisilan alagimlar arasinda en biiyiik manyetik momente

sahip olan alasimin Os,FePb oldugu Cizelge 5.1°den agikga goriilmektedir.

Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlarinin elektronik bant
egrilerinden (bkz. Sekil 5.1 - 5.20) spin asagi ve spin yukari yonelimlerinde hem valans
hem de iletkenlik bantlarinin Fermi seviyesini kestigi ve bundan dolay1 metalik karakterde

oldugu sdylenebilir.

Tim sekillerde Fermi seviyesi kesikli ¢izgilerle gosterilmistir. Fermi seviyesinde
iletkenlige en biiytik katki Os-d, ve Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn elementlerinin

d orbitallerinin elektronlarindan geldigi goriilmektedir.

Incelenen Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlarinin Fermi
seviyesindeki durum yogunlugu (N(Ef)T) degerleri spin yukar1 durumlar ve GGY igin
sirastyla 1.70, 0.21, 1.91, 2.11, 2.47, 4.01, 3.42, 3.52, 2.04 ve 2.81 DOS/Durum Hiicre
olurken spin asagi durumlar (N(E,:)i«) icin 1.71, 0.21, 0.01, 0.01, 0.04, 0.01, 2.99, 1.95,
2.87 ve 2.82 DOS/Durum Hiicre’dir.

Yine YYY i¢in Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) alasiminin bu degerleri
spin yukar1 durumlarda (N(E,:)T) 2.02,0.32, 1.80, 2.20, 2.41, 2.82, 2.71, 2.98, 3.61 ve 2.34
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DOS/Durum Hiicre ve spin asagi durumlarda (N(E,:)i«) 2.01, 0.31, 1.78, 0.11, 0.42, 2.01,
2.06, 2.97, 3.60 ve 2.32 DOS/Durum Hiicre’dir.

Kismi durum yogunlugu egrilerinden -12 eV ile -9 eV arasindaki bélgede her iki yonelim

icinde Pb elementine ait s orbitalindeki elektronlarinin gok biiyiik katkis1 vardir.

Fermi seviyesinin altinda kalan -6 eV ile 0 eV arasindaki bolgede spin asag1 ve spin yukari
durumlar i¢in Os ve Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn elementlerinin d

orbitallerindeki elektronlar rol oynamaktadir.

Fermi seviyesinin stiindeki 0 eV ile 3 eV ‘a kadar olan bolgede alasimlar degisik
durumlar sergilemektedir. Bu bolgede Os,YPb (Y=Sc, Cu, Zn) i¢in her iki yonelimde de
Os elementinin d orbitalindeki elektronlarinin ancak Os,YPb (Y=Ti, V, Cr) i¢in Y (Ti, V,

Cr) elementinin d orbitalindeki elektronlarinin baskin oldugu goriilmektedir.

Geriye kalan Os,YPb (Y= Mn, Fe, Co, Ni) i¢in ise spin yukart yonelimi i¢in Os
elementinin d orbitalindeki elektronlar: biiyiik katki verirken spin asagi yonelimi igin i¢in

Y (Mn, Fe, Co, Ni) elementinin d orbitalindeki elektronlari biiyiik katki vermektedir.
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Sekil 5.1. GGY-0s,ScPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.2. GGY-0Os,TiPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.3. GGY-0Os,VPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.4. GGY-Os,CrPb Heusler alagimimin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.5. GGY-0s,MnPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.6. GGY-OsyFePb  Heusler alasimimin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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GGY-0s,CoPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.8. GGY-Os;NiPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.9. GGY-Os,CuPb Heusler alagimimin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.10. GGY-0s,ZnPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.11. YYY-Os,ScPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.12. YYY-0Os,TiPb Heusler alagiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.13. YYY-0Os,VPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.14. YYY-Os,CrPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.15. YYY-Os,;MnPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.16. YYY-Os;FePb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum

yogunlugu egrileri
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Sekil 5.17. YYY-Os,CoPb Heusler alagiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.18. YYY-Os;NiPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.19. YYY-Os,CuPb Heusler alagiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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Sekil 5.20. YYY-0s,ZnPb Heusler alasiminin elektronik bant, kismi ve toplam durum
yogunlugu egrileri
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5.3. 0s,YPDb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler Alasimlarimin Elastik
Ozellikleri

Bu kesimde bahsedilen elastik sabitleri, bir kristalde mekaniksel ve dinamiksel davranislar
arasinda iliski kurar. Hesaplanan elastik sabitleri degerleri, malzemenin sertlik ve

kararlilig1 i¢in hakkinda da bilgi igerir.

Ayrica bunlarin yani sira katilarin elastik 6zellikleri Debye sicakligi, erime noktasi, 6zgiil

181, 1s1l genlesme katsayis1 gibi fiziksel 6zellikler ile yakindan baglantilidir.

Bir kiibik sistemin ii¢ bagimsiz elastik sabiti vardir (C11, C1» Ve Ca4). Os,YPb (Y=Sc, Ti,
V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlar1 i¢in Esitlik 3.3 ve 3.4’den hesaplanan
elastik sabitleri (C11, C12 Ve Cy4) Cizelge 5.5’te, Bulk (y18in) modiilleri (B), Shear (kayma)
modiilleri (G), Young modiilleri (E) ve B/G oranlar1 Cizelge 5.6’da verildi.

Mekanik kararlilik sartlar1 kiibik kristaller i¢cin Born kararlilik ilkesi olarak bilinir. Bu
ilkeye gore;

C11 >0, (C11/C12 > 1), (CH —Cf) >0, (Ci1 +2C13) >0 (4.1)

Esitlikleri saglanmalidir [58]. Bu kararlilik sartlari goz Oniine alindiginda elastik

ozellikleri hesaplanan alagimlarin tamami mekaniksel olarak kararlidir.

Young modiilii (E), sertligin bir dl¢iisiidiir ve E degeri ne kadar biiyiikse, malzeme o kadar
serttir. Bu malzemeler icin hesaplanan Young modiilii degerlerine gore en sert alagim

Os,CrPb’dir.

Pugh [59] tarafindan Onerilen ve yaygin olarak kullanilan Bulk modiillerinin (B) Shear

modiillerine (G) orani (B/G) eger 1.75’ten biiyiikse malzeme siinek davranis gosterir.

Eger bu oran 1,75’ten kii¢iikse malzeme kirilgan davranig gosterir. Cizelge 5.6 gbz Oniine
alindiginda B/G oranlarinin kritik deger olan 1.75’ten biiyiikk oldugu ve tiim alasimlarin

stinek oldugu sonucuna varildu.



Cizelge 5.5. Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlarinin

Elastik sabitleri

Elastik sabitler (GPa)

Os,YPb
Cu Cr2 Caa
OszScPb | 23273 | 14535 | 110.86
Os,TiPb | 37818 | 161.32 | 87.35
Os,VPb | 32510 | 184.25 | 84.32
OsCrPb | 301.31 | 186.54 | 122.88
Os,MnPb | 30718 | 208.27 | 100.88
GGY 0s,FePb | 39758 | 217.92 | 112.39
Os,COPb | 24731 | 208.65 | 44.30
Os;NiPb | 17545 | 134.42 | 64.56
Os,CuPb | 23780 | 19254 | 78.71
Os,ZnPb | 239.91 | 17052 | -41.70
OszScPb | 28575 | 187.54 | 125.99
Os,TiPb | 388.93 | 194.24 | 102.59
Os;VPb | 32677 | 24149 | 45.13
Os,CrPb | 364.74 | 245.40 | 136.68
Os,MnPb | 37491 | 224.21 | 100.78
YYY Os,FePb | 30553 | 214.80 | 72.32
Os,CoPb | 31336 | 279.64 | 71.05
Os:NiPb | 29438 | 253.50 | 51.10
Os,CuPb | 26872 | 235.67 | -38.59
Os2ZnPb | 28932 | 206.73 | 13.30

71
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Cizelge 5.6. Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alagimlarin

Bulk, Shear ve Young’s Modiilleri

Modiil (GPa)

0s,YPb
Bulk(B) Shear (G) | Young (E) B/G
Os,ScPb 174.48 88.99 217.14 1.96
Os,TiPb 216.94 85.78 227.38 2.52
Os,VPb 231.20 78.76 212.18 2.93
Os,CrPb 224.80 96.68 253.68 2.31
Os:MnPb | 241 24 80.31 216.86 3.00
GGY  [0s,FePb 253.14 88.56 237.94 2.85
Os;CoPb | 22154 34.31 97.88 6.45
Os;NiPb 148.10 46.94 127.37 3.15
Os;CuPb | 207.63 56.27 154.84 3.68
Os;ZnPb | 19365 11.14 -34.08 -17.38
Os,ScPb 220.28 95.23 249.71 2.31
Os, TiPb 259.14 100.49 266.97 2.51
Os,VPb 269.92 44.13 125.56 6.11
Os,CrPb 285.18 105.49 282.64 2.70
Os;MnPb | 25778 80.61 219.00 3.19
YYY  [Os,FePb 245.10 61.52 170.31 3.98
Os,CoPb | 290,88 49.38 140.19 5.89
Os;NiPb 267.13 38.84 111.12 6.87
Os;CuPb | 24669 11654 50.77 -14.91
Os,ZnPb 234.56 24.50 71.02 9.57
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5.4. Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler Alasimlarinin
Titresim Ozellikleri

Tezde calisilan Os,YPDb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn) Heusler alasimlari i¢in
fonon frekanslar, MedeA paket programinin igerisinde bulunan PHONON programi
yardimiyla “dogrudan-metot” (direk-metot) kullanarak iki farkli yaklagimla (GGY ve
YYY) hesaplandi ve dispersiyon (dagimim) egrileri GGY igin Sekil 5.21 — 6.30, YYY i¢in
ise Sekil 5.31 — 5.40" de ¢izdirildi.

3N serbestlik derecesinden dolayi birim hiicresinde 4 atom bulunan Fm-3m uzay grubunda
bu Heusler alasimlarinin 3’i akustik 9’u optik olmak iizere toplam 12 fonon dali

bulunmaktadir. Ancak L-T" yoniinde dejenerelikten dolay1 toplam mod sayis1 8’dir.

Fonon dispersiyon egrilerinden; Os,CrPb ve Os,TiPb’nin YYY ile hesaplananlari harig¢
digerleri degisik simetri bolgelerinde negatif frekans degerlerine sahip olmasindan dolay1

dinamik olarak kararsiz oldugu sonucuna varildi.

GGY igin Os;YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr) ve YYY i¢in Os,YPb (Y=Sc, Mn) sadece I" simetri
noktasina yakin kiiciik kK degerlerinde negatif frekans degerleri vardir. GGY yaklasimi
altinda Os,MnPb i¢in W simetri ve OsyFePb i¢in ise X simetri noktasina yakin yine kiigiik

k degerlerinde negatif frekans degerleri bulundu.

Geriye kalan GGY igin Os,YPb (Y=Co, Ni, Cu, Zn) ve YYY ig¢in Os,YPb (Y=V, Fe, Co,
Ni, Cu, Zn) alagimlar1 i¢cin hemen hemen tiim simetri yonleri boyunca negatif frekans

degerleri elde edildi.
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Sekil 5.21. GGY-0s,ScPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.22. GGY-0s,TiPb Heusler alagiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.23. GGY-0s,VPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri

Sekil 5.24. GGY-0s,CrPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.25. GGY-Os,MnPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.26. GGY-0OsyFePb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.27. GGY-0s,CoPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri

Sekil 5.28. GGY-0s;NiPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.29. GGY-0s,CuPb Heusler alagiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.30. GGY-0s,ZnPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.31. YYY-0Os,ScPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.32. YYY-Os,TiPb Heusler alagiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.33. YYY-Os, VPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.34. YYY-0s,CrPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri



81

\g

e Z?

s [ | =
§ = | —
: ~|__
s

/

Sekil 5.35. YYY-Os,MnPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.36. YYY-OsyFePb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.37. YYY-Os,CoPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri

. | — |
4 — — | ]
o = |

Sekil 5.38. YYY-Os;NiPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.39. YYY-Os,CuPb Heusler alagiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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Sekil 5.40. YYY-0s,ZnPb Heusler alasiminin temel simetri eksenleri boyunca fonon
dispersiyon egrileri
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6. SONUC VE ONERILER

Bu tez ¢alismasinda, Fm-3m uzay grubunda yer alan Os,YPb Y=( Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe,
Co, Ni, Cu, Zn ) Heusler alasimlarmin yapisal, elektronik, manyetik, elastik ve titresim
ozellikleri iki farkli yaklasimla (GGY ve YYY) Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT)

kullanilarak teorik olarak hesaplandi.

Yapisal ozellikleri kapsaminda orgii sabiti degerleri literatiirde yer alan diger bir teorik

calisma [1] ile karsilastirildi ve oldukg¢a uyumlu olarak bulundu.

Calisilan alagimlar arasinda en biiylik Orgii sabiti degeri OS,ScPb alagimina ait oldugu

goriildii.

Manyetik ozellikler kapsaminda yapilan hesaplamalardan, GGY kullanildiginda Os,ScPb
ve Os,;TiPb ve YYY kullanildiginda Os,;NiPb hari¢ diger alasimlarinin net bir manyetik

momente sahip oldugu bulundu.

Daha sonra elektronik bant yapi egrileri yiiksek simetri yonleri boyunca hesaplanarak ilgili

sekillerde ¢izdirildi.

Elektronik katkinin daha iyi analiz edilebilmesi i¢in ise toplam ve kismi durum yogunlugu
egrileri de ayrica gosterildi. Bu egrilere gore tiim alagimlarin iletkenlik 6zelligi gosterdigi

sonucuna varildi.

Fermi seviyesinde iletkenlige en ¢ok Os-d, ve Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn

elementlerinin d orbitallerinin elektronlarinin katk: verdigi analiz edildi.

Elastik 6zellikleri incelemelerinden, ¢alisilan tiim alasimlarin mekanik kararlilik sartlarini
sagladigi ve bu alagimlarin B/G > 1,75 kriterine uydugu goriilerek siinek olduklari

sonucuna ulasildi.

Ayrica en fazla sertlige Os,CrPb alagiminin sahip oldugu belirlendi. Os,CrPb ve

Os,TiPb’nin YYY kullanilarak yapilan fonon hesaplamalarindan bu iki alagimin dinamik
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olarak kararli oldugu bulundu. Geriye kalan diger biitiin alasimlarin fonon

hesaplamalarindan ise dinamik olarak kararsiz oldugu sonucuna varildi.

Bu calismada yer alan yapisal ve manyetik Ozellikleri hari¢ diger ozellikleri ile ilgili
caligmalar yapilan literatiir taramalarinda bulunamamis ve ilk defa bu tez ¢alismasi ile

literatiire kazandirilmustir.

Bu tezde elde edilen sonuglarin, gelecekte yapilacak olan baska teorik ve deneysel

caligmalarla desteklenecegi umulmaktadir.

Bu tez ¢alisma kapsaminda yapilan, Os,YPb Y=( Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn)
Heusler alasimlarinin yapisal, elektronik, manyetik, elastik ve titresim ozellikleri, 2015
yilinda, XII INTERNATIONAL CONGRESS MACHINES, TECHNOLOGIES, MATERIALS
16-19 September Varna, BULGARIA kongresinde poster bildirisi olarak sunuldu. Ayrica
Materials Science Non-Equilibrium Phase Transformations dergisinde tam metni basildi
[60].



10.

11.

12.

13.

87

KAYNAKLAR

Gillaben, M. (2009). Uber die quantenchemischen Untersuchungen einiger ternarer
intermetallischer Verbindungen, Von der Fakultat fur mathematik, Informatik und
Naturwissenschaften der RWTH Aachen University, Erlangung des akademischen
Grades eines Doktors der Naturwissechaften genehmikte Dissertation, 108.

Kurali, D. (2008). Uc¢lii Alasim Wyrtzite Al Gai N Malzemenin Band ‘Yaplsz Hesabu,
Yiiksek Lisans Tezi, Dokuz Eyliil Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisti, [zmir, 29.

Kaffashnia, A. (2014). Li,XY(X=Cu,Ag,Au;Y=Ge,Sn,Sh,Al,Ga,In) Bilesiklerinin
Yapisal, Elektronik, FElastik, Dinamik ve Termodinamik Ozelliklerinin Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi ile Incelenmesi, Yiksek Lisans Tezi, Gazi Universitesi Fen
Bilimleri Enstitiisii, Ankara, 7.

Srivatava, G.P. (1999). Theoretical modelling of semiconductor surfaces: microscopic
studies of electrons and phonons, World Scientific, 17,21-22.

Haug, A. (1972). Theoretical Solid State Physics, Oxford:Pergamon Press, 2,24-65.

Atkins, P. W. and Friedman R. S. (1997). Molecular Quantum Mechanics, 3nd ed.,
New York: Oxford Univertsity Pres.

Internet: Wikipedia Ansiklopedisi (2007). Yogunluk fonksiyoneli teorisi, URL:
http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fen.wikipedia.orq%2Fwiki%?2
FDensity functional theory&date=2016-01-24, Son Erisim Tarihi: 24.01.2016

Internet: Dokuz Eyliil Universitesi (2007). Yogunluk fonksiyoneli teorisi, URL:
http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%?2FKkisi.deu.edu.tr%2Fumit.akinc
1%2Fkmc%2Fnodel.html&date=2016-01-25, Son Erisim Tarihi: 25.01.2016

Slater, J.C. (1930). Note on Hartree’s Method, Physical Review 35, 210-211.

Simsek, $. (2008). AQNbO; VE AgTaOs Kristallerinin Elektronik Band Yapisi Ve Optik
Ozelliklerinin incelenmesi, Yiiksek Lisans Tezi, Cukurova Universitesi Fen Bilimleri
Enstitust, Adana, 9.

Fock, V. (1930). Néherungsmethode zur Losung des quantenmechanischen
Mehrkorper problems, Zeitschrift fiir Physik, 61,126-148.

Born, M. and Oppenheimer, J. R. (1927). Zur Quantentheorie der Molekeln, Annalen
der Physik, 84, 457-484.

Erkisi, A. (2007). Bazi Bilesiklerin Elektronik Ve Titresim Ozelliklerinin Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi ile incelenmesi, Yiiksek Lisans Tezi, Gazi Universitesi Fen
Bilimleri Enstitiisii, Ankara, 3-5.


http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FDensity_functional_theory&date=2016-01-
http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fen.wikipedia.org%2Fwiki%2FDensity_functional_theory&date=2016-01-
http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fkisi.deu.edu.tr%2Fumit.akinci%2Fkmc%2Fnode1.html&date=2016-01-25
http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fkisi.deu.edu.tr%2Fumit.akinci%2Fkmc%2Fnode1.html&date=2016-01-25

88

14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

21.

22.

23.

24,

25.

26.

27.

Fermi, E. (1927). A statistical method for determining some properties of the atom,
Rendiconti Accademia, 6, 602-607.

Hohenberg, P. and Kohn, W. (1964). Inhomogeneous Electron Gas, Physical Review,
136, B864-B871.

Kohn, W. And Sham, L. J. (1965). Self-Consistent Equations Including Exchange and
Correlation Effects, Physical Review, 140, A1133-A1138.

Ceperley, D. M. and Alder M. J. (1980). Ground State of the Electron Gas by a
Stochastic Method, Physical Review Letters, 45, 566-569.

Jones, R. O. and Gunnarsson, O. (1989). The density functional formalism, its
applications and prospects, Reviews Of Modern Physics, 6, 689-746.

Herman, F., Van Dyke, J. P. and Ortenburger, I. P. (1969). Improved statistical
Exchange approximation for inhomogeneous many-electron system, Physical Review.
Letters, 22, 807-811.

Svendsen, P. S. and von Barth, U. (1996). Gradient expansion of the exchange energy
from second-order density response theory, Physical Review, B, 54, 17402-17413.

Perdew, J. P. and Burke, K. (1996). Comparison shopping for a gradient-corrected
density functional, Quantum Chemistry, 57, 309-3109.

Korozli, N. (2009). CdyZniX(X=Te, Se, S) Alasimlarimin ve Wp, GdX (X=Bi, Sb)
Bilegsiklerinin Temel Fiziksel Ozelliklerinin Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT)"Ne
Dayali Yontemlerle Hesaplanmasi, Doktora Tezi, Gazi Universitesi Fen Bilimleri
Enstitiisii, Ankara, 50-53.

Harrison, W. A. (1966). Pseudo potentials in the theory of metals, New York:
Benjamin Press, 336.

Cohen, M. L., Heine V. (1970). Solid state physics, New York: Academic Press, (24.
ed.).

Siitlii, A. (2008). BeO 'nun Cinko Siilfiir Ve Wurtzite Fazlarinin Yapisal, Elektronik Ve
Titresim Ozelliklerinin incelenmesi, Yiksek Lisans Tezi, Sakarya Universitesi Fen
Bilimleri Enstitiisii, Sakarya, 25-27.

Brown, P.J., Kanomata, T., Matzumoto, M., Neumann, K.U. and Ziebeck, K.R.A.
(2005). The structure and Transformation Mechanism in the Ferromagnetic Shape
Memory Alloy Ni2MnGa .Magnetism and Structure in Functional Materials,
Springer-Verlag, Berlin Heidelberg, 79, 653-655

Vasil’ev, A. N., Bozhko, A. D., Khovailo, V. V., Dikshtein, I. E., Shavrov, V. G.,
Buchelnikov, V. D., Matsumoto, M., Suzuki, S., Tagagi, T. and Tani, J. (1999).



28.

29.

30.

31.

32.

33.

34.

35.

36.

37.

38.

39.

40.

89

Structural and magnetic phase transitions in shape-memory alloys Ni2+xMn1-xGa,
Physical Review B, 59, 1113-1120.

Dubowik, J., Goscianska, I., Szlaferek, A. and Kudryavtsev, Y.V. (2007). Structure
and magnetism of Co,CrAl Heusler alloy films. Material Science, 25, 417-418.

Tunal;, N.K. ve Ozkar, S. (1993). Anorganik Kimya. Ankara: Gazi Universitesi
Yayinlari, 266.

Boeck, J., Roy, W., Das, J., Motsnyi, V., Liu, Z., Lagae, L., Boeve, H., Dessein, K.
and Borghs, G. (2002). Technology and materials issues in semiconductor-based
magnetoelectronics. Semiconductor Science and Technology, 17, 342-354.

Durlu, T. N. (1992). Katihal Fizigine Giris (3. Baski). Ankara: Ankara Universitesi
Fen Fakiiltesi Yayinlari, 1-65.

Materials Design, Inc., (2012), Materials Design, MedeA Manual 2(10), 3-298.

Kresse, G. and Hafner, J. (1994). Ab-initio molecular dynamics for liquid metals.
Physical Review B, 47, 558-561.

Zhang, G. M. and Hewson, A. C. (1996). Non-Fermi-liquid theory of a compactified
Anderson single-impurity model. Physical Review B, 54, 1169-1186.

Page, Y. L. and Saxe, P. (2002). Symmetry-general least-squares extraction of elastic
data for strained materials from ab initio calculations of stress. Physical Review B, 65
(104104), 1-14.

Parlinski, K., Lii Z. Q. and Kawazoe Y. (1997). First-Principles Determination of the
Soft Mode in Cubic ZrO,. Physical Review Letters, 78, 4063-4066.

Kresse, G. and FurthmAuller, J. (1996). Efficiency of ab-initio total energy
calculations for metals and semiconductors using a plane-wave basis set.
Computational Materials Science, 6, 15-50.

Kresse, G. and Joubert, D. (1999). From ultrasoft pseudopotentials to the projector
augmented-wave method. Physical Review B, 59, 1758-1775.

Kresse, G. and FurthmAuller, J. (1996). Efficient iterative schemes for ab
initiototalenergy calculations using a plane-wave basis set. Physical Review B, 54,
11169-11186.

Siriicti, G. (2014). Wi4TciB, (x=0.1~0.9), PdsX (X=Ti, Zr, Hf) alasimlarimin ve
Tinv1GaN, (n=1,2,3) bilesiklerinin ab initio yontemlerle incelenmesi, Doktora Tezi,
Gazi Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii, Ankara, 20-21.



90

41.

42.

43.

44,

45,

46.

47.

48.

49,

50.

51.

52.

53.

54.

Internet: Kresse, G., Marsman, M. and Furthmiiller, J. (2015). Vasp Manual, URL:
http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fcms.mpi.univie.ac.at%2Fvas
p%2Fvasp%2Fvasp.html&date=2016-01-29, Son Erisim Tarihi: 29.01.2016

Page, Y.L. and Saxe, P. (2001). Symmetry-general least-squares extraction of elastic
coefficients from ab initio total energy calculations, Physical Review B, 63 (174103),
1-8.

Murnaghan, F.D. (1944). The compressibility of media under extreme pressures.
Proceedings of the National Academy of Sciences, 30(9), 244-247.

Soyalp, F. (2006). Yogunluk Fonksiyon Teorisi ile bazi bilesiklerin Elektronik
ygpzlarmzn ve titresim ozelliklerinin teorik olarak incelenmesi, Doktora Tezi, Gazi
Universitesi Fen Bilimleri Enstitisii, Ankara.

Kittel, C. (1986). Introduction to Solid State Physics, New York: John Wiley Sons,
Inc. 8.Ed., 63- 65.

Laricchia, S. (2011). Generalized gradient approximations of the noninteracting Kinetic
energy from the semiclassical atom theory: rationalization of the accuracy of the
frozen density embedding theory for nonbonded interactions, Journal of chemical
theory and computation, 7(8), 2439-2451.

Dikici, M. (1993). Kat1 Hal Fizigine Giris, On Dokuz Mayis Universitesi Yayinlari,
Yaym No:71, Samsun.

Burns, G. (1925). Solid State Physics, New York: Academic Press, 140-165.

Ugur, §. (2004). AIN (110). Yiizeyinin Atomik Yapisinin ve Titresim Ozelliklerinin
Yogunluk Fonksiyon Teorisi ile Incelenmesi, Doktora Tezi, Gazi Universitesi Fen
Bilimleri Enstituisi, Ankara, 2-33.

Duman, S. (2002). 1I-N Tipi Yar: iletkenlerin Orgii Dinamiginin Adyabatik Bag Yiikii
Modeli ile Incelenmesi, Ylksek Lisans Tezi, Sakarya Universitesi. Fen Edebiyat
Fakaiiltesi, 58-59.

Parlinski, K. and Parlinska-Wojtan, M. (2002). First-principles calculations of
vibrational and thermodynamical properties of solids, Physical Review B, 66, 0604307.

Parlinski, K., Li, Z.Q. and Kawazoe, Y. (1997). First Principles Determination of The
Soft Mode in Cubic ZrO,, Physical Review Letter, 78, 4063.

Gonze, X. and Vigneron J.P.  (1989). Density-functional approach to
nonlinearresponse coefficients of solids, Physical Review B, 39, 13120.

Jezierski, A., Morkowski, J.A., Szajek, A. and Pugacheva, M. (1995). Electronic
structure in ternary intermetallic Pd,TiX (X=Al,Ga,In) Heusler-type alloys: are they
magnetic, Physical Review, 17, 60-179.


http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fcms.mpi.univie.ac.at%2Fvasp%2Fvasp%2Fvasp.html&date=2016-01-29
http://www.webcitation.org/query?url=http%3A%2F%2Fcms.mpi.univie.ac.at%2Fvasp%2Fvasp%2Fvasp.html&date=2016-01-29

55.

56.

S7.

58.

59.

60.

91

Asker, E. (2010). XRh (X=Mg, Sc, Y) Bilesiklerinin Yapisal, Elekironik ve Titresimsel
Ozelliklerinin Yogunluk Fonksiyonel Teorisi ile Incelenmesi, Yiiksek Lisans Tezi, Gazi
Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii, Ankara.

Methfessel, M. and Paxton, A.T. (1989). High-precision sampling for brillouin-zone
integration in metals, Physical Review B, 40 (6), 3616-3621.

Monkhorst, H. and Pack, J. (1976). Special points for brillouin-zone integrations,
Physical Review B, 13, 5188-5192.

Born, M. and Huang, K. (1940). Dynamical Theory of Crystal Lattice, Oxford:
Clarendon Press, 140-153.

Pugh, S. F. (1954). XCII. Relations between the elastic moduli and the plastic
properties of polycrystalline pure metals, The London, Edinburgh, and Dublin
Philosophical Magazine and Journal of Science, 45(367), 823-843.

Ugur, S. and Nazli, S. (2015). Pseudo-Potential Calculations of Structural, Electronic,
Elastic and Phonon Properties Of Os,YPb (Y=Sc, Ti, V, Cr, Mn, Fe, Co, Ni, Cu, Zn),
Materials Science Non-Equilibrium Phase Transformations, 3, 15






Kisisel Bilgiler

OZGECMIS

Soyadi, adi : NAZLI, Sadullah

Uyrugu - T.C.

Dogum tarihi ve yeri :27.11.1960, Ankara
Medeni hali : Evli

Telefon : 0 (549) 330 2115

E-mail : sadullah1960@yahoo.com
Egitim

Derece Egitim Birimi

Yiksek lisans
Lisans
Lise

Is Deneyimi

Yil
1991-1996
1996-Halen

Yabanci Dil
Ingilizce

Yayinlar

Hobiler

Gazi Universitesi /FIZIK
Ankara Universitesi/FIZIK MUH.
Cankaya Lisesi

Yer
Milli Egitim Bakanlig1
A.B.B. EGO Genel Miidiirliigii

Okuma, Yiizme, Gezi

93

Mezuniyet tarihi
2016
1990
1983

Gorev
Ogretmen
Miihendis






GAZI GELECEKTIR...



