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OZET

YUKSEK LiSANS TEZI

Mn:CrixVxSi SISTEMININ YAPISAL, ELEKTRONIK, MANYETIK,
ELASTIK VE TERMODINAMIK OZELLIKLERININ AB-INITO
YONTEMIYLE INCELENMESI

Ahmet SAYDAM

Kirsehir Ahi Evran Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii

Ileri Teknolojiler Anabilim Dah

Damisman: Dog. Dr. Osman ORNEK

Bu calismada, Mn2CrixVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinin yapisal, elektronik,
manyetik elastik ve termodinamik Ozellikleri Yogunluk Fonksiyonel Teorisi ile
genellestirilmis egim yaklasimi kullanilarak hesaplandi. Bu alagimlarin yapisal 6zellikleri
kapsaminda oOrgli sabitleri hesaplanarak incelendi. Bu malzemeler icin elektronik bant
egrileri ve durum yogunluklart hesapland: ve degerlendirildi. Manyetik 6zellikleri incelenen
bu alagimlarin toplam manyetik momentlerinin sifir civarinda oldugu ve manyetik 6zellik
gostermedigi goriildii. Mekanik 6zellikler kapsaminda elastik sabitler stress-strain yontemi
kullanilarak incelendi. Bu alasimlarin hesaplanan elastik sabitlerinden anlasildig: iizere
mekanik olarak kararli olduklar1 goriildii. Ayrica, Bulk modiilii, Kayma modiilii, B/G orani,
Young modiilii, poisson orani ve anizotropi faktorii hesaplanarak elde edildi. Bu alagimlar
icin elde edilen B/G oranindan Mn2VSi alasgiminin kirilgan, diger alagimlarin ise siinek bir

dogaya sahip olduklar1 ve anizotropi faktoriinden anizotropik olduklari sonucuna varildi.
Ekim 2021, 46 Sayfa

Anahtar Kelimeler: Mekanik 6zellikler, Elektronik 6zellikler, Heusler Alasimlari



ABSTRACT

MASTER OF SCIENCE THESIS

INVESTIGATION OF THE STRUCTURAL, ELECTRONIC,
MAGNETIC, ELASTIC AND THERMODYNAMIC PROPERTIES OF

MN:CR1xVxSI SYSTEM BY AB-INITO METHOD
Ahmet SAYDAM

Kirsehir Ahi Evran University
Graduate School of Sciences and Engineering

Advanced Technologies Department

Supervisor: Assoc. Prof. Dr. Osman ORNEK

In this study, the structural, electronic, magnetic, elastic and thermodynamic properties of
Mn2Cr1xVixS1 (x = 0; 0.25; 0.5; 0.75; 1) alloys were calculated using Density Functional
Theory and generalized slope approach. The structural properties of these alloys were
investigated by calculating the lattice constants. Electronic band curves and state densities
for these materials were calculated and evaluated. It was observed that the total magnetic
moments of these alloys, whose magnetic properties were examined, were around zero and
did not show magnetic properties. Elastic constants within the scope of mechanical
properties were investigated using the stress-strain method. These alloys were found to be
mechanically stable, as understood from the calculated elastic constants. Also, the Bulk
modulus, Shear modulus, B/G ratio, Young's modulus, poisson's ratio and anisotropy factor
were calculated. From the B/G ratio obtained for these alloys, it was concluded that the
Mn2VSi alloy is brittle, while the other alloys have a ductile nature and are anisotropic due
to the anisotropy factor.

October 2021, 46 Pages

Keywords: Mechanical properties, Electronic properties, Heusler Alloys



1. GIRIS

Kesfi 1903 yilina dayanan Heusler tipi alasimlarla birlikte ferromanyetik olmayan
malzemeler kullanilarak elde edilen yeni alasimlarin termal ve elektriksel Ozellikleri
arastirmacilarin ilgi duydugu bir alan olmustur [1]. Bu alasimlarin sitokiyometrik
pozisyonlart 2:1:1 formunda genellikle XoYZ formiiliine sahiptir. Buradaki X ve Y
genellikle d elektronlu gecis metallerini, Z ise sp elektronlu ana grup metalini temsil eden
atomlardir [2]. Tlk Heusler alasim1 dért tane fcc alt orgiiden olusan L2, fazindaki Fm-3m
(#225) uzay grubunda elde edildi. Ardindan, dort tane fcc alt Grgiiniin bir tanesi disarida
birakilarak Clp fazinda F-43m (#216) uzay grubunda yer alan yar1 Heusler malzemelerin
elde edilebilecegi anlasildi. Bundan dolayi, L2 fazinda bulunan Heusler alagimlara tam
Heusler denmektedir. Zamanla Heusler tipi alasimlar ile ilgili ¢aligmalar arttikca bu aileye
ters ve dortlii Heusler malzemelerde katildi. “Ters Heusler malzemeler, L2 yapisindaki tam
Heusler malzemelerden X atomlarindan birinin, Y veya Z atomu ile yer degistirilmesi
sonucunda XA yapisinda (X2YZ) elde edilebilir ve F-43m uzay grubunda bulunur. Bir bagka
Heusler tipindeki dortlii Heusler malzemeler ise XX'YZ kimyasal formiiliine sahip, F-43m
uzay grubundadir. Ayrica X, X' ve Y elementleri ge¢is metali grubundan olup Z elementleri
ise periyodik tablonun ana grup elementidir” [3]. LiMgPdSn yapist dortlii Heusler tipi
malzemeler i¢in bir prototiptir [3,4]. Bu malzemeler, yar1 metaliklik [5-7], termodinamik [8,
91, sekil hafizasi etkisi [10, 11], agir fermiyon davranisi [12-14], manyetik [15, 16] ve siiper
iletkenlik [17] gibi genis 6zelliklere sahiptir. Heuseler tipi alasimlar veya bilesikler, ¢esitli
ve kapsamli 6zelliklerinden dolay1 arastirmacilar tarafindan oldukga fazla ilgi gérmektedir.
Fakat, bu tlir malzemeleri tiretmek ve tiim 6zelliklerini deneysel olarak incelemek bir hayli
zor ve masraflidir. Bundan dolayi, hizli ve giivenilir bir yontem ve yaklasimla bu tiir
malzemeleri iyi bir sekilde incelemek gerekmektedir. Bu gibi durumlarda Ab-initio
hesaplamalar1 arastirmacilar tarafindan oldukca fazla tercih edilen dogrulugu kanitlanmis
hesaplamali1 bir yontemi olarak karsimiza ¢ikmaktadir. Bu yontem, herhangi bir deneysel
parametreye ihtiya¢ duymadan, zorluk ve maliyet icermeden bir malzemenin taban durum
ozellikleri olan yapisal, elektronik, manyetik, mekanik, titresim ve termodinamik 6zellikleri

gibi konular hakkinda detayli bilgiler saglar.

Heusler tipi malzemeler genellikle yiiksek spin polarizasyona sahip durumundadir. Spinlerin
yonelimlerinden bir tanesi metalik 6zellik gosterirken digeri yariiletken veya yalitkan 6zellik

gostermektedir. Bundan dolay1 manyetik 6zellik sergileyen yar1 metallik malzemeler sinifi



icerinde yer almaktadirlar. 1983 yilinda NiMnSb yar1 Heusler bilesigi ile yaptiklar
calismada Groot ve arkadaslar1 [18] ilk defa yar1 metal kavramini kullandi. Yar1 metalik
davranis gozlemlenen malzemelerden bazilari; “ferromanyetik metal oksitler” [19, 20],
“manyetik yariiletkenler” [21-23], “Heusler tipi malzemeler” [24-28], “zinc-blend yapidaki
(ZnS) kalkojenler ve ikili gegis metalleridir” [29]. Yiiksek Curie sicakliklarindan ve Zinc-
blend yapisiyla olan yapisal benzerliklerinden dolay1 yari metalik Heusler tipi malzeme
ozellikleri uygulamalarda etkindir. Bu tiir Heusler tipi malzemeler yar1 metalik manyetler
sinifinda yer almaktadir. “Manyetik tiinel baglantilar1 (MTJ’ler)” [30-33], “yiiksek manyeto
direncli valfler (GMR’ler)” [34-37], “yart iletkenlere spin enjeksiyonu” [38] gibi alanlarda
yari-metalik Heusler tipi malzemelerin kullanim1 yogun bir sekilde tercih edilmektedir [39].
Ozellikle yar1 metalik Heusler tipi malzemelerin spintronik cihaz uygulamalar1 ilging

Ozellikleri 6ne ¢ikmaktadir.

Luo ve ark. [40] 2008 yilinda Mn2CrSi alagimimin yapisal, elektronik ve manyetik
ozelliklerini FLAPW yontemi ile incelemislerdir. Benzer bir ¢alismada Mn>CrSi alagiminin
2008 yilinda Fujii ve ark. [41] tarafindan yapisal, elektronik ve manyetik 6zellikleri FLAPW
yontemi ile incelenmistir. Mn2VSi antiferromanyetik ince filminin Wu ve ark. [42]
tarafindan 2017 yilinda X-1sinlar1 difraksiyonu (XRD) kullanilarak deneysel olarak yapisal
ozellikleri incelenmistir. Tam potantsiyel elektronik yapr metodu (FPLO) ile 2006 yilinda
Mn2VSi alasiminin Ozdogan ve ark. [43] tarafindan yar1 metalik ferrimanyet ve yapisal
ozellikleri incelenmistir. Benzer bir ¢alismada Galanakis ve ark. [44] tarafindan 2007 yilinda
Mn2CrSi ve Mn2VSi alasgimlarimin FPLO metodu ile antiferromanyetik yar1 metalik
ozellikler ¢aligilmistir. 2021 yilinda Li ve ark. [45] tarafindan CASTEP paket programu ile
yapilan calismada Mn,CrSi ve Mn2VSi alagimlarinin B/G orani sirastyla 5,78 ve 1,69 olarak,
poisson oranlari ise sirastyla 0,30 ve 0,25 olarak rapor edilmistir. 2016 yilinda ise Kirklin ve
ark. [46] Mn2VSi alasiminin formasyon enerjisini VASP paket programi ile GGY kodlar ile
hesaplayarak -0,516 eV olarak elde etmislerdir.

Bu c¢alismada, literatlirde sinirli sayida ¢alisma bulunan Mn,CrSi tam Heusler alagimina
cesitli oranlarda V atomu katkilanip Mn>CrixV«Si (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alagimlar1 elde
edildi. Elde edilen bu alasimlarin yapisal, elektronik, manyetik, mekanik, anizotropi ve
termodinamik  Ozellikleri  quantum-espresso ~ paket  programinda  GGY-PBE
pseudopotansiyelleri kullanilarak Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT) ile yapildi. x = 0,25;
0,5; 0,75 oranlar segilerek olusturulan alasimlar ile ilgili literatlir taramas1 sonucunda her

hangi bir veriye rastlanilmamaistir. Dolayisiyla bu alasimlarin yapisal, elektronik, manyetik,
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mekanik, anizotropi ve termodinamik Ozellikleri bu caligma ile literatiire kazandirilmig

olunacaktir.



2. KURAMSAL TEMELLER

2.1. Giris

Yogun madde ve molekiillerin 0Ozellikleri, elektronlar ve c¢ekirdekler tarafindan
belirlenmektedir. Elektronlarin incelenmesi, maddenin elektronik, manyetik, optik ve kiitle
ozellikleri hakkinda oOnemli bilgiler saglamaktadir. Modern fizik, bircok elektron ve
cekirdegin etkilesimli sistemini dogru bir sekilde gostermek ve hesaplama yontemlerini
gelistirmek icin bir zorlukla kars1 karsiyadir. Ayrica, elektronik yapilarin hesaplanmasi,
temel duruma ve uyarilmis durum 6zelliklerine boliinebilir [47]. Elastik 6zellikler gibi temel
durum ozellikleri i¢in, yiik yogunlugu, denge hacimleri ve titresim frekanslari, maddenin
diger ilging dzellikleri arasinda elde edilebilir. Ote yandan, elektronik uyarilmis durumlar,
optik 6zellikler vb. hakkinda faydali bilgiler saglamaktadir. Gegmiste ¢esitli elektronik yap1
yontemleri gelistirilmistir. Kati sistemler i¢in en ¢ok kullanilanlar, Yogunluk Fonksiyonel
Teorisi (YFT) ve Kuantum Monte Carlo'dur (QMC) [48-50]. YFT, yeni materyalleri tahmin
etmek, deneysel kesifleri onaylamak veya deneysel ¢alismada gozlemlenen yeni olaylarin

aciklamasini saglamak i¢in ¢ok giivenilir bir teoridir.

2.2. Cok Cisim Problemi

Schrédinger Denklemi atom, molekiil ve katilarin temel fiziksel 6zelliklerini ¢alismak i¢in
kullanilir.  Cekirdek ve elektronlardan olusan bir sistem i¢in zamandan bagimsiz

Schrodinger Denklemi

HY = E¥ (2.0)

seklinde verilir. Bu denklemde ¥ dalga fonksiyonu, E sistemin toplam enerjisi, H ise
Hamiltonyen operatdriidiir. Bir katidaki elektronlarin ve iyonlarin davraniglar1 goz oniinde

bulundurularak N, tane elektron ve N,, tane ¢ekirdekten olusan bir sistemin Hamiltoniyeni

_ _yNel 2 _ yNp 1 2 _ yvNe ¢Np Zo Ne ¢Ne 1 Ny Np Z«Zg
H==2%55 Vi — Lala gy Ve — iy «=1]r,_Ry| + 2 ey — +Z°<=1ZB>°<|RO<—RB|(2'1)

Seklinde ifade edilir. Burada M, kiitle ve Z. ¢ekirdeklerin atom numarasini ifade ederken r;
ve Ry (Rp) ise elektron ve ¢ekirdegin koordinatlarini simgeler. Denklemi 5 terim olarak ele

alirsak sirasiyla birinci ve ikinci terimler; elektron ve ¢ekirdegin kinetik enerjileri, tiglincii
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terim; ¢ekirdek ve elektronlar arasindaki Coulomb ¢ekim alani, dordiincii ve besinci terimler
yine sirasiyla; elektronlar arasindaki ve ¢ekirdekler arasindaki Coulomb itme etkilesimidir.
Denklemin karmasik ve zor olmasindan dolay1 ¢oziim kolayligi saglamak amaciyla bazi
yaklasimlar gelistirilmistir. Bu yaklasimlardan en ¢ok tercih edileni kat1 hal fizigi ve atom
ve molekiil fiziginde c¢ok kullanilan Born-Oppenheimer yaklasimidir. Bu yaklasimda
elektron ve g¢ekirdeklerin hareketleri ayr1 ayri incelenir. Cekirdek durgun kabul edilir ve

cekirdegin kinetik enerjisi sifir kabul edilerek hesaplanir.

2.3. Hartree-Fock Yaklasinn (HF)

Hesaplamali fizik ve kimyada, Hartree-Fock (HF) yontemi, duragan bir durumda kuantum
cok cisim sisteminin dalga fonksiyonunun ve enerjisinin belirlenmesi i¢in bir yaklagim
yontemidir. Hartree-Fock yontemi genellikle, sistemin tam N-cismi dalga fonksiyonunun tek
bir Slater determinanti1 (parcaciklarin fermiyon olmasi durumunda) veya tek bir kalici
(bozonlar durumunda) tarafindan yaklasik olarak tahmin edilebilecegini varsayar.
Varyasyon yontemini ¢agirarak, N spin orbitalleri i¢in bir dizi N-bagli denklem tiiretilebilir.

Bu denklemlerin bir ¢6ziimii sistemin Hartree-Fock dalga fonksiyonunu ve enerjisini verir.

Sabit nokta yineleme algoritmasi her zaman yakinsamasa da, denklemler yinelemeli bir
yontemle neredeyse evrensel olarak ¢oziiliir.[16] Bazi1 elektronlarin eslesmedigi agik kabuk

sistemleri, kisith agik kabuk veya siirsiz Hartree-Fock yontemleri ile ele alinabilir.

Molekiiler Hamiltonian'in elektron-elektron itme terimi iki farkli elektronun koordinatlarini
icerdiginden, onu yaklasik olarak yeniden formiile etmek gerekir. Bu yaklasim altinda
niikleer-niikleer itme terimi disinda tam Hamiltonyen'in tiim terimleri, kapali kabuklu
atomlar veya molekiiller i¢in asagida ana hatlar1 verilen tek elektronlu operatdrlerin toplami
olarak yeniden ifade edilir. Her operatér semboliinden sonraki "(1)", operatoriin dogasi

geregi 1 elektronlu oldugunu gosterir

Ilp =Y. [ arpr @[5 7 + Veue )| w70 + By

1

1 * ax[. 1 o g,
+§.Z fdrdr Y7 (] (r)lr_r,ltl)i M, (")
l,j,O'iO'j
1 1
— E; f drdr’ l/)la*(’r‘)lp]a*(rl) |r — rll l/JLO'(,r,)lp]o’(,r,l) (22)



®3 orbitalleri tarafindan tiretilen

1
|lr =7l

—ov ey [arw ey e

i,j,0

Y7 ()

1
=D [ e e =) = B @) 23)
J

tek elektronlu Fock operatorii ve tek elektron ¢ekirdekli Hamiltoniyen'dir.

2
Al

~ h
Hipyo(r) = [—Evz + Veff(r)] YI(r) = EZy(r) (2.4)

aynit zamanda, j-th orbitalindeki iki elektronun her birine bagli elektron-elektron itme

enerjisini tanimlayan Coulomb operatoriidiir.

Do b? (1) = Vet (1) + Viareree (1) + %7 (1) (25)

son olarak, toplam N-elektron dalga fonksiyonunun antisimetrisinden dolay1 elektron
degisim enerjisini tanimlayan degisim operatoriidiir. Bu "enerji degisimi" operatorii K,
Slater determinantinin basit bir eseridir. Hartree—Fock tek elektronlu dalga fonksiyonlarini

bulmak artik 6zfonksiyon denklemini ¢6zmeye esdegerdir.

1 Y7(r)
lr =77 (r)

Py == [ dryf v e (26)
J

Hartree-Fock yontemi tipik uygulamasini atomlar, molekiiller, nanoyapilar[18] ve katilar
icin Schrodinger denkleminin ¢6ziimiinde bulur, ancak niikleer fizikte de yaygin bir

kullanim bulmustur.

2.4. Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT)

Yogunluk-fonksiyonel teori (YFT), fizik, kimya ve malzeme biliminde cok yapili
sistemlerin, 6zellikle atomlarin, molekiillerin elektronik yapisini aragtirmak icin kullanilan
bir hesaplamali kuantum mekanik modelleme yontemidir. Bu teoriyi kullanarak, c¢ok

elektronlu bir sistemin 6zellikleri, fonksiyoneller, yani bagka bir fonksiyonun fonksiyonlar



kullanilarak belirlenebilir. Yogunluk fonksiyonel teorisi durumunda, bunlar uzaysal olarak
bagiml elektron yogunlugunun fonksiyonelleridir. Yogunluk fonksiyonel teorisi yogun
madde fizigi, hesaplamali fizik ve hesaplamali kimyada mevcut olan en popiiler ve ¢ok yonlii

yontemler arasindadir.

Yogunluk fonksiyonel teorisi, 1970'lerden beri kat1 hal fizigindeki hesaplamalar i¢in ¢ok
popiiler olmustur. Bununla birlikte, Yogunluk fonksiyonel teorisi, teoride degisim ve
korelasyon etkilesimlerini daha iyi modellemek i¢in kullanilan yaklasimlarin 1990'lara kadar
kuantum kimyasindaki hesaplamalar igin yeterince dogru kabul edilmedi. Hesaplama
maliyetleri, yalnizca Hartree-Fock teorisini ve elektron korelasyonunu igeren benzerlerini
degis tokus etmek gibi geleneksel yontemlerle karsilastirildiginda nispeten diisiiktiir.
Yogunluk fonksiyonel teorisi, kristallerdeki belirli elektrik alan gradyanlarinin kdkenini
anlamak i¢in Mdssbauer spektroskopisi veya pertiirbed acisal korelasyon gibi niikleer

spektroskopi yontemleri kullanildigindan beri 6nemli bir hale geldi.

Son geligsmelere ragmen, yogunluk fonksiyonel teorisini uygun sekilde tanimlamak i¢in hala
zorluklar var: molekiiller arasi etkilesimler (kimyasal reaksiyonlar1 anlamak icin kritik
Ooneme sahip), ozellikle van der Waals kuvvetleri (dagilim); yiik transfer uyarilari; gegis
durumlari, kiiresel potansiyel enerji yiizeyleri, dopant etkilesimleri ve bazi giiclii iliskili
sistemler; ve yar1 iletkenlerde bant aralifi ve ferromanyetizma hesaplamalarinda [51].
Dispersiyonun eksik iglenmesi, dispersiyonun baskin oldugu sistemlerin (6rnegin etkilesimli
soy gaz atomlari) isleyisinde yogunluk fonksiyonel teorisinin dogrulugunu (en azindan tek
basma ve diizeltilmemis oldugunda) olumsuz etkileyebilir.[52] Veya dagilimim diger
etkilerle (6rnegin biyomolekiillerde) 6nemli dlciide rekabet ettigi durumlarda dogrulugunu
olumsuz etkileyebilir[53]. Bu sorunun iistesinden gelmek i¢in tasarlanan yeni YFT
yontemlerinin, islevsel degisikliklerle veya ek terimlerin dahil edilmesiyle gelistirilmesi
giincel bir arastirma konusudur[54, 55]. Klasik yogunluk fonksiyonel teorisi, diizgiin

olmayan klasik akigkanlarin 6zelliklerini hesaplamak i¢in benzer bir yontem kullanir.

Bu degisikliklerin veya ek terimlerin dahil edilmesinin mevcut popiilaritesine ragmen, tam
islevsellik arayisindan uzaklastiklart  bildirilmektedir [56]. Ayrica, ayarlanabilir
parametrelerle elde edilen yogunluk fonksiyonel teorisi potansiyelleri, yiikk yogunluguna
gore degisim korelasyon enerjisinin fonksiyonel tiirevleri olmadiklar1 g6z dniine alindiginda,

artik gercek yogunluk fonksiyonel teorisi potansiyelleri degildir [57]. Sonug¢ olarak,



yogunluk fonksiyonel teorisinin ikinci teoreminin bu kosullarda gecerli olup olmadigi agik

degildir [58].

2.4.1. Hohenberg-Kohn Teoremi

Hohenberg-Kohn teoremleri, harici bir potansiyelin etkisi altinda hareket eden

elektronlardan olusan herhangi bir sistemle ilgilidir.

Teorem 1. Di1s potansiyel elektron yogunlugunun benzersiz bir iglevidir.

iki elektron sistemi varsa, biri bir potansiyele hapsolmussa vi(r) ve digeri de vo(r), ayn1 temel

durum yogunluguna sahip n(r) sonra vi(r)-v2(r) mutlaka bir sabittir.

Sonug.1 Taban durum yogunlugu, potansiyeli ve dolayisiyla ¢ok cisimli dalga fonksiyonu
da dahil olmak iizere sistemin tiim ozelliklerini benzersiz bir sekilde belirler. Ozellikle,
F[n]=T[n]+U[n] olarak tanimlanan HK fonksiyoneli yogunlugun evrensel bir islevidir

(agikca dis potansiyele bagh degildir).

Sonug.2 Isgal edilen enerjilerin toplaminin, temel durum yiik yogunlugunun benzersiz bir
islevi olan Hamiltonian'in enerji icerigini sagladigi gercegi 1s1ginda, Hamiltonian'in

spektrumu ayn1 zamanda temel durum yiik yogunlugunun benzersiz bir islevidir [59].

Teorem.2 Sistemin temel durum enerjisini ileten fonksiyonel, ancak ve ancak giris
yogunlugunun gercek temel durum yogunlugu olmasi durumunda en diistik enerjiyi verir.
Bagka bir deyisle, ylik yogunlugu temel durumunki oldugunda, Hamiltonian'in enerji igerigi

mutlak minimumuna, yani temel duruma ulasir.

Herhangi bir pozitif tamsayr N ve potansiyel v(r) i¢in bir yogunluk fonksiyoneli F[n]
mevcuttur, dyle ki;

E[n] = F[n] + f n(r) Ve (r)dr (2.7)

Minimum degerine v(r) potansiyelindeki N elektronun temel durum yogunlugunda ulagir.
E(u,N)[n]'nin minimum degeri bu sistemin taban durum enerjisidir. N-elektron fonksiyonel

F'nin tanimlanmasi

Fln(r)] = |Lp"i"n0| (P|F|w) (2.8)



Beklenti degerinin tiim N elektron dalga fonksiyonlarinin arastirilmasi ile belirlendigi
durumda, n(r) 'nin yogunlugunu azaltan ¥, daha sonra, F'nin beklenen degerini etkin bir

sekilde en aza indiren ¥ dalga fonksiyonunu secer. Daha sonra F olarak belirtirsek;

F=Z——V2 22|n—r]| (2.9)

i %]

Yogunlugu no veren bir N elektron temel durum dalga fonksiyonu Wy diisiiniirsek. O zaman

temel hal enerjisi;

Eo = (Wo|F + Vore|Wo) (2.10)
Tanimdan esitlik 2.12,

Flnol = w5l (P F¥) = (Wi | F W) (211)

Minimal prensibe gore;

Flne] + jno (T)dBT = (Lprglinlﬁ + I7(3;vc1:|qu?1i11> = Ey (2.12)
Fakat,
Flne] = ln|F| mm) < (‘Polﬁllpo) (2.13)

Oldugundan su sonuca ulasiyoruz;

th+jnuﬂﬁr=< 0 NP + Dot | 0000) < Eo 2.14)

W9 ... ve Po'dan beri ayn1 yogunlugu no verir. Esitlik 2.16 ve 2.18 den;

Elng) = Flngl + [ no ()r = By 2.15)
Boylece ispat1 tamamlariz.

2.4.2. Kohn-Sham Denklemleri

Fizik ve kuantum kimyasinda, 6zellikle yogunluk fonksiyonel teorisinde, Kohn-Sham
denklemi, etkilesimsiz pargaciklarin hayali bir sisteminin tek elektronlu Schrodinger.

Herhangi bir etkilesimli pargacik sistemi ile ayni yogunlugu iiretir[60]. Kohn-Sham



denklemi, etkilesmeyen parcaciklarin hareket ettigi, tipik olarak vs(r) veya veff(r) olarak
gosterilen ve Kohn-Sham potansiyeli olarak adlandirilan hayali bir dis potansiyel ile
tanimlanir. Kohn-Sham sistemindeki parcaciklar etkilesmeyen fermiyonlar oldugundan,
Kohn-Sham dalga fonksiyonu, en diisiik enerjili ¢éziimler olan bir dizi orbitalden olusturulan

tek bir kaplama determinantidir.

En() = T+ 5 [ "(r)_"(”dd + Exeln(n)]

+J.n(r) Vot (r)dr (2.16)

Bu denklem temsili Kohn-Sham denklemlerindendir. Burada &i, karsilik gelen Kohn-Sham

orbital @i'nin yoriinge enerjisidir ve bir N-par¢acik sistemi i¢in yogunluk

T,[n(r)] = —% f‘Pi* (V2 (r)dr (2.17)

Esitlik 2.16 ayrica Exc[n] degis tokus kolerasyon enerjisini tanimlamaktadir. Elektron
yogunlugu iizerine bir normalizasyon kisiti uygulayarak, [ n(r)dr=N asagidaki varyasyon

prensibini elde ederiz.

SE[n(r)] _

%(T)[E[n(r)] — ,ufn(r)dr] =0 )

(2.18)

Esitlik 2.19, Ves(r) cinsinden yeniden yazilabilir.
Buna gore,

6Ts[n(r)]
on(r)

oldugundan,

Vo () = Ve () + f 2’ + Ve 1) (2.20)

boylece

OExc[n(r)]

Vye(r) = sn(r)

(2.21)
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Harici bir potansiyel V.y(r) icinde hareket eden etkilesmeyen elektronlarin bir yer durum

yogunlugu ile tanimlandigina dikkat etmek 6nemlidir.

N
ne(r) = ZI‘Pi(r)IZ (2.22)
i=1
Temel durum enerjisini Ep belirlemek i¢in asagidaki elektron Schrédinger denklemini
¢Ozmeliyiz.
1,
(Evi + Verr(r) — Ei) Y;(r)=0 (2.23)

ve bu esitlik grubunun kendiliginden tutarl bir sekilde ¢oziilmesi gerekmektedir.

Verr(r) = Vepr(no (1)) (2.24)

Kohn-Sham denklemleri, kavrami 1965'te San Diego'daki California Universitesi'nde

tanitan Walter Kohn ve Lu Jeu Sham'in adin1 almistir[61].

Kohn-Sham yogunluk fonksiyonel teorisinde, bir sistemin toplam enerjisi, yiik
yogunlugunun bir fonksiyonu olarak su sekilde ifade edilir: degisim-korelasyon
potansiyelidir. Bu terim ve buna karsilik gelen enerji ifadesi, yogunluk fonksiyonel teorisine
Kohn-Sham yaklagimindaki tek bilinmeyenlerdir. Yoriingeleri degistirmeyen bir yaklasim

Harris fonksiyonel teorisidir.

2.5. Goreceli Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (ab-initio yontemi)

Ayni teoremler goreli elektronlar durumunda da kanitlanabilir, boylece goreli durum icin
yogunluk fonksiyonel teorisinin genellestirilmesi saglanir. Relativistik olmayan teorinin
aksine, relativistik durumda relativistik yogunluk fonksiyoneli i¢in birka¢ kesin ve agik

formiil tiiretmek miumkiindir.

Goreceli Dirac denklemine uyan hidrojen benzeri bir iyondaki bir elektronu ele alalim.
Coulomb potansiyelinde hareket eden goreli bir elektron i¢in Hamiltonian H asagidaki

bi¢cimde secilebilir (atomik birimler kullanilir):

H=c(a.p)+eV+mc?B, (2.25)
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burada V = —eZ/r nokta benzeri bir ¢ekirdegin Coulomb potansiyelidir, p elektronun
momentum operatoriidiir ve e, m ve c sirastyla temel yiik, elektron kiitlesi ve 1s1k hizidir ve

son olarak a ve B Dirac 2 x 2 matris kiimesidir:

~(; o)
a—p 0,

o« = (g ‘(’)) (2.26)

Ozfonksiyonlar1 ve karsilik gelen enerjileri bulmak icin 6zfonksiyon denklemi ¢oziiliir.

H¥ = E¥ (2.27)
burada ¥ = (¥(1), ¥Y(2), ¥(3), W(4))T dort bilesenli bir dalga fonksiyonudur ve E iliskili
Ozenerjidir. Brack'te[9] (1983) virial teoremin 6zfonksiyon denklemine uygulanmasinin

herhangi bir bagli durumun 6zenerjisi i¢in asagidaki formiilii tirettigi gosterilmistir:

E = mc® (|8|T) = me? flllf(lil"2 +lEE) - [2@) - [2@) dr,
(2.28)

ve benzer sekilde, Hamiltonian verimlerinin karesi ile 6zfonksiyon denklemine uygulanan

virial teorem[62]

E? = m2c* + emc?(¥ IVBI¥). (2.29)
Yukaridaki formiillerin her ikisinin de yogunluk fonksiyonellerini temsil ettiini gormek

kolaydir. Onceki formiil, cok elektronlu durum igin kolayca genellestirilebilir.

Makul 6l¢tide genis bir fonksiyon setine varyasyon i¢in izin verilirse, yukarida yazilan her
iki fonksiyonun da u¢ noktalara sahip olmadigi gézlemlenebilir. Bununla birlikte, bunlardan
istenilen maksimum o6zelliklere sahip bir yogunluk fonksiyoneli tasarlamak miimkiindiir.

Bunu su sekilde yapalim:

1
F[n] = {mC?[ ndr —\/mZC4+emszVndT P+ 6y, ﬂ mc?[ ndT  (2.30)
€

burada ikinci terimin Kronecker delta semboliindeki ne, fonksiyonel F'nin ilk terimi ile
temsil edilen fonksiyonel i¢in herhangi bir maksimum degeri belirtir. Ikinci terim,
fonksiyonel F'nin ilk terimi i¢in ekstrem olmayan herhangi bir fonksiyon i¢in sifirdir. Daha

fazla ilerlemek icin bu fonksiyonel i¢in Lagrange denklemini bulmak istiyoruz. Bunu
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yapmak i¢in, bagimsiz degisken islevi degistirildiginde, islevsel artisin dogrusal bir

boliimiinii olusturmaliy1z:

f 2
Fln, 4 dn] = n::;? (mci f (ne - dn)dr — \I."Imgc‘4 1 emc? [ V(ne - én) dr) :
' : 2.31)

Yukarida yazilan denklemi kullanarak, fonksiyonel tiirev i¢in asagidaki formiilii bulmak

kolaydir:

JF[nE] )

_ oy 2B+ AeV(n)

B

-+ E.V(T{}L
(2.32)

burada A = mc2[ ne dr ve B = Ym2c4 + emc2/Vne dt ve V(10), sonsuz kiigiik oldugu
varsayilan varyasyon fonksiyonu dn'nin destegiyle belirtilen bir noktadaki potansiyelin bir
degeridir. Lagrange denklemine dogru ilerlemek i¢in, fonksiyonel tiirevi sifira esitleriz ve

basit cebirsel islemlerden sonra asagidaki denkleme ulasiriz:
2B(A—B) =¢eV(r0)(A—-B) (2.33)

Goriintise gore, bu denklem sadece A = B ise ¢ozlime sahip olabilir. Bu son kosul bize
fonksiyonel F i¢in Lagrange denklemini saglar ve bu denklem sonunda asagidaki bigimde

yazilabilir:
(mc?f ndp)2 =m?c* + emc?[ v, dr (2.34)

Bu denklemin c¢o6ziimleri, fonksiyonel F icin ug¢ degerleri temsil eder. Tim gercek
yogunluklarin, yani s6z konusu sistemin bagli durumlarina karsilik gelen yogunluklarin, bu
6zel durumda Kohn-Sham denklemi olarak adlandirilabilecek, yukarida yazilan denklemin
coziimleri oldugunu gormek kolaydir. Fonksiyonel F'nin tanimina baktigimizda,
fonksiyonelin sistemin uygun yogunluk i¢in enerji iirettigini acik¢a goriiriiz, ¢linkii birinci

terim bu yogunluk i¢in sifirdir ve ikincisi enerji degerini verir.

2.6. Pseudo Potansiyel Yaklasimi

Elektronlar iki gruba ayrilirsa, degerlik elektronlar1 ve i¢ ¢ekirdek elektronlar: adi altinda
cok elektronlu Schrodinger denklemi gok basitlestirilebilir. I¢ kabuklardaki elektronlar giiglii
bir sekilde baglidir ve atomlarin kimyasal baglanmasinda énemli bir rol oynamazlar; ayrica

cekirdegi kismen siizerler, boylece cekirdekle birlikte neredeyse hareketsiz bir ¢ekirdek
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olustururlar. Baglanma ozellikleri, 6zellikle metallerde ve yari iletkenlerde, neredeyse
tamamen degerlik elektronlarindan kaynaklanmaktadir. Bu ayirma, ¢cok sayida durumda i¢
elektronlarin goz ardi edilebilecegini ve boylece atomun degerlik elektronlari ile etkilesime
giren iyonik bir g¢ekirdege indirgenebilecegini diisiindiirmektedir. Degerlik elektronlari
tarafindan hissedilen potansiyele yaklasan bir pseudo potansiyel olan etkili bir etkilesimin
kullanim1 ilk olarak 1934'te Fermi ve 1935'te Hellmann tarafindan onerildi. Pseudo
potansiyellerin hesaplamalara getirdigi basitlestirmelere ragmen, 1950'lerin sonlarina kadar

unutulmus olarak kaldilar.

Daha gercek¢i Pseudo potansiyellere dogru ¢ok 6nemli bir adim, Pseudo potansiyelin
degerlik yiikk yogunlugunu dogru bir sekilde tanimlayacak sekilde ayarlanmasi gerektigini
one stiren Topp ve Hopfield ve daha yakin zamanda Cronin tarafindan verildi [63]. Bu fikre
dayanarak, belirli bir referans elektronik konfigiirasyonu i¢in serbest atomlu Schrodinger
denklemini tersine ¢evirerek ve belirli bir rl mesafesinin Gtesinde pseudo dalga
fonksiyonlariin gercek degerlik dalga fonksiyonlari ile cakismaya zorlayarak modern sahte
potansiyeller elde edilir. Sahte dalga fonksiyonlar1 da ger¢ek degerlik dalga fonksiyonlari ile

ayn1 norma sahip olmaya zorlanir ve su sekilde yazilabilir:

BP(r) = RAF (1),

Ll 5 . | 9 .

[ |R}}F{1"]I| 7~ d'.r'=f fRifT{'r‘ﬂ 7 dr,
40 0 (2.35)
burada RI(r), 1 agisal momentumlu dalga fonksiyonunun radyal kismidir ve PP ve AE
sirasiyla yalanci dalga fonksiyonunu ve gergek dalga fonksiyonunu gosterir. Gergek dalga
fonksiyonlarindaki indeks n, degerlik seviyesini gosterir. Gergek ve yalanci dalga

fonksiyonlarinin esit oldugu rl mesafesi de I'ye baghdir.
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3. TEORI VE METODLAR

3.1. Heusler Alasimlari

Yalin halde manyetik 6zellik gostermeyen metallerden olugsmakla birlikte, bir biitiin halinde
manyetik 6zellik tasiyan alasimlarin ortak adidir. Heusler tipi alagimlar ferromanyetiktir ve
ilging manyetik Ozellikler gostermelerinden dolay1 spinelektronik ve magneto-elektronik
uygulamalar i¢in ideal malzeme grubudur. Heusler alagimlar: kristal yap1 olarak yari, tam,
ters ve dortli Heusler olmak lizere 4’e ayrilirlar. Stokiyometrik kompozisyonlar1 yari
Heusler alagimlart i¢in XYZ, tam ve ters Heusler alasimlari i¢in X>YZ, dortlii Heusler
alagimlari i¢in XX'YZ yapisindadir. Bununla birlikte genellikle X, X' ve Y elementleri gecis
metali grubundan olup Z elementleri ise periyodik tablonun ana grup elementidir. Yari, tam
ve ters Heusler alasimlari sirasiyla Clp (#216), L2; (#225) ve XA (#216) kristal yapilarinda
ve dortlii Heusler alagimi ise Y (#216) kristal yapisinda karakterize olurlar. X alt 6rgiisii (34
, 34 ,34)ve (14, 14, 1/4), Y alt orglsi (12, 12, 12) ve Z alt orgiisii ise (0, 0, 0)
pozisyonlarinda olacak sekilde tam Heusler alagimi 4 tane ylizey merkezli kiibik alt 6rgiiniin
i¢ ice gegmesiyle olusur. Yar1 Heusler alasimi i¢in (34, 3/4, 3/4) pozisyonlar1 bostur. 3 tane
ylizey merkezli kiibik alt 6rgiiniin i¢ ice gecmesiyle olusur. Ters ve dortlii Heusler alagimlari
i¢in ise yar1 Heusler alasimlarindaki bos olan pozisyonlara X' atomu yerlesir. Sekil 3.1°de

yarti, tam, ters ve dortlii Heusler tipi yapilar goriilmektedir [64].
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Yan Heusler (Cly) : XYZ
Tam Heausler (L2,) : X,YZ
Dértli Heusler (Y) : (XX")YZ
Ters Heusler (XA) : X,YZ

NNNNU@

Sekil 3.1. Yari, tam, dortlii ve ters Heusler alasimlarinin kristal yapis1 [65].

Doénme hareketiyle elektronun negatif yiiklii pargcacigi belirli bir manyetik momente sahiptir.
Doénme hareketinden dolay1 olusmus olan bu manyetik moment dis manyetik alandan
etkilenir. Elektronlarin orbitallere dagilimi malzemelerin manyetik 6zelligini belirlemede
etkilidir. Ciftlenmis elektronlarin spin manyetik momentleri zit yonde olur ve birbirinin
etkisini yok eder. Ciinkii Pauli dislama ilkesi geregince bir orbitalde ayni kuantum
durumunda iki elektron bulunamaz bundan dolay: iki elektron karsit yonelimli olarak
bulunur. Al, Si gibi orbitallerinde ¢iftlenmemis elektron bulunan malzemeler paramanyetik
ozellik gosterir ve bu gibi paramanyetik malzemelerde disaridan uygulanan bir alanla ayn1
yone dogru hafif bir yonlenme olusur. Cu, Ag, Au gibi elementlerin orbitallerinde tim
elektronlart ¢iftlenmis olan malzemeler diyamanyetik 06zellik gosterir ve bu gibi
diyamanyetik malzemelerde disaridan uygulanan bir alanla hafif ters yonde bir yonlenme
olusur. Fe, Co, Ni gibi paramanyetik atomlarin ¢iftlenmemis elektronlar1 bir kristal yapida
paralel spinli olarak yonelirlerse, giicli bir manyetik alan meydana getirir. Bdoyle
malzemelere ferromanyetik malzeme denir. NiO, Fe;Os gibi malzemelerde bir kristal
yapidaki paramanyetik atomlar, spin manyetik momentleri birbirinin etkisini bitirecek
sekilde dizilmislerse, bu tarz malzemeler antiferromanyetik 6zellik gostermektedir ve net bir
manyetizasyon olusturmamaktadir. Gegis metallerinin d orbitallerindeki kismen dolu
elektronlar antiferromanyetik malzemelerin olusmasina neden olmaktadir. Malzemenin
yapist hakkida bilgi alabilmek icin bir gecis metalinin olusturdugu yapiin manyetik

ozelliginin bilinmesi yeterli olacaktir [66].
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3.2. Quantum Espresso Programi

Quantum-Espresso, bir¢cok kristal yapidaki metaller, yarimetal ve yalitkanlarin YFT
igerisinde dlizlem dalga temel setlerini ve sanki potansiyelleri kullanarak hesaplayan
programdir. Program, Baroni ve arkadaGlar tarafindan gelistirilmistir. Quantum-Espresso
taban durum enerjisi ve tek elektron (K-S) orbitallerinin hesaplarinda, atomik kuvvetleri,
zorlanmalari, yapisal kararli durumlari belirlemedeki hesaplarda ve taban durumu i¢in Born-
Oppenheimer yiizeyindeki molekiiler dinamik c¢alismalar1 hesaplarinda kullanilir. Bu
program kararsiz hiicre molekiiler dinamik ¢alismalarinda, fonon frekanslar1 ve herhangi bir
genel dalga vektoriindeki 6zvektorleri hesaplamada, metallerde elektron-fonon katsayisi
hesaplamalarinda, ger¢ek uzayda atomlar arasi kuvvet sabitleri hesaplamalarinda ve {igiincii
derecede harmonik olmayan fonon Omrii hesaplamalarinda ¢ok basarili sonuglar
vermektedir. Ayrica bu program hem klasik (Hamann-SchliiterChiang) pseudo potansiyeller
hem de Ultrasoft (Vanderbilt) sanki potansiyeller kullanarak, verilen Bravais 6rgiisii ve grup
simetrisiyle periyodik bir kristalin elektronik bant yapisini, yiik yogunlugunu ve taban
durumu toplam enerjisini hesaplar. Bu program periyodik orgii korlar1 ve diger valans
elektronlarinin olusturdugu potansiyel i¢cindeki bir valans elektronu i¢in, 6z-uyum®“dan K-S
denklemlerini ¢ozer. K-S denklemleri, orbitalleri sinirli bir diizlem dalga temel setiyle
genisletilir ve bu islem iterasyon teknigiyle ¢oziilen 6zdeger problemini kolaylastirir [67,

68].

Quantum-Espresso, katinin nokta grup simetrisi, yiik yogunlugu ve toplam enerjiyi
hesaplamak i¢in gerekli olan iglem sayisina indirger. Bu niceliklerin hesabi, yapisal (6rgii
sabitleri, y1gin modiilii ve elastik sabitleri) ve dinamiksel (fonon frekanslar1) 6zelliklerini,

yapisal faz gegislerini ve kati izerindeki basing etkilerini agiklamaya izin verir.

Hesaplamalarda kullanilan YYY yaklasimi, deneysel bir parametreye ihtiyag duymadan
degis tokus enerjisini agiklar. Bu yaklasim kovalent ve metalik sistemler i¢in olduke¢a iy1
sonuclar verir. D1s potansiyel Vas(r ) olmak tlizere, K-S denklemleri ile YFT formiilasyonu

icinde etkilesen bir elektronik sistemin toplam enerjisi,

Eor = — %Zx JUi(D)V2Pdi+ [ x N #Fvg (@) dF (3.00)

verilir. Burada n r elektronik yiikk yogunlugudur. edt—e ise YYY yaklasimmin iginde
bulunan degis tokus korelasyon enerjisidir ve yogunlugun bir fonksiyonudur. Bu formiil K-

S denklemlerinin i 7 ile carpimidir.
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1 G :
Eior =Zse —ﬂ%dﬂﬁ +fn(ﬂ(sm-e(ﬂ(f')) — p(n(7)))dr

L

(3.01)

Yi r i¢in K-S denklemleri, tek elektron i¢in Schrédinger denklemine 6zdestir. Burada dis
potansiyel, diger biitiin denklemlerin ¢6ziimleri lizerinde 6z-uyum (SC) ifadesine baghdir.
Bu denklemlerin ¢6ziimleri iterasyon ile belirlenir. Keyfi bir Vgir 0 r i¢ potansiyel ile

iterasyon baglatilarak asagidaki yol izlenir[69,70].

1
[_2 ?Hﬂ:;ﬁ(-v}] w'i.?,}(fj !fn}t’blfn)(?}

g

n" () =

{rE}
ciie (F) = Vs (F) + J’| (4,:'::11' +pdl}(n*"3{f-‘})

(3.02)
Bu ¢o6ziimlerden yeni bir Vgir n+1 baslangi¢ potansiyeli olusturulur. 6z-uyum potansiyel
VSCF ifadesine yaklastirilir ki bu ifade Vgir=V¢ik potansiyeline denktir. En basit iterasyon
Vgir n+1 “in V¢ik n “a esit oldugu durumdur. Bu problemi kararsiz yapar ve 6z-uyum

olmayan ¢6ziime ulaGilir. En 1yi ¢6ziim ise giris ve ¢ikis potansiyellerinin
Vgirntl=1-pVgirn+ V¢ikn (3.03)

karisimidir. Burada B, 0 ile 1 arasinda bir sayidir. Bu parametre kiigiik sistemler i¢in biiyiik
tutulmalidir ( = 0,7) . Fakat yakinsamanin zor oldugu durumlarda daha kiigiik bir deger

almabilir [71].
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4. BUGULAR VE TARTISMA

Bu ¢alismada, MnxCri<V«Si (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinin x = 0 ve 1 durumlarinda
Fm-3m uzay grubunda bulunan Mn>CrSi ve Mn2VSi tam Heusler alagimlar1 Sekil 4.1.a ve
Sekil 4.1.e’deki gibi, x = 0,25 ve 0,75 durumlarinda ise Pm-3m uzay gurubunda bulunan
Mn2Cro,75V0,2551 ve Mn2Cro25Vo,7551 kiibik alagimlart Sekil 4.1.b ve Sekil 4.1.d’deki gibi, x
= 0,5 durumu i¢in P4/mmm uzay grubunda bulunan Mn>Cro5Vo,5Si1 dortlii Heusler alasimi
Sekil 4.1.c’deki gibi kristal yap1 olusturacak bigimde atomlar Tablo 4.1°deki Wyckoff

pozisyonlarina yerlestirildi.

(a) x=0.00 (b)x=0.25
09w¢93,o° ¢9?¢°P°°
0° .0 Qe ‘8
¢°°‘°0 °° & 0°°° ’°
© Qg Q° ‘3
0% 09 o 0% o9 o°

(d)x=0.75 (e)x=1.00
> — o o
0® 9° ,0° 0% o ,0°
e® o° 0® o
P © o o® © [
0® o © )
o~ 02 o9 ©— 0~ o9

Sekil 4.1 Mn>Cri«V«Si (x =0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alagimlariin kristal yapilari
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Kristal yapilart Sekil 4.1°deki gibi olusturulan alasimlarin GGY-PBE [72] pseudo-
potansiyelleri kullanilarak tiim hesaplamalar1 quantum-espresso paket programiyla yapildu.
Oncelikli olarak yakimsama hesaplar1 yapilarak uygun k-noktalari, kesme enerjisi ve
smearing parametresi belirlendi. Daha sonrasinda ise hesaplamalarda kullanilmak iizere
kesme enerjisi 40 Ry, Methfessel-Paxton’a [73] gore smearing parametresi 0,01 Ry olarak
alindi. Fm-3m ve Pm-3m kiibik yapilari i¢in k-noktalar1 toplam enerji hesabinda 8x8x8 ve
durum yogunlugu hesabinda ise 12x12x12 olarak, P4/mmm tetragonal yapis1 i¢in toplam

enerji hesabinda 6x6x5 ve durum yogunlugu hesabinda ise 12x12x10 alind.
4.1. Mn2Cr1xVixSi (x = 05 0,255 0,55 0,75; 1) Alasimlarinin Yapisal Ozellikleri

Atomlar, Fm-3m ve Pm-3m uzay grubundaki kiibik ve P4/mmm uzay grubundaki tetragonal
kristal yapilarima Tablo 4.1°deki sekilde yerlestirilerek kristal yapr degistirilmeden farkli
orgii sabiti degerlerine gore toplam enerjiler hesaplandi. Toplam enerjinin minimum oldugu
deger tespit edilerek geometrik optimizasyon yapildi. Daha sonrasinda, Mn>CrixVxSi (x =
0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinin minimum enerjideki denge durumundaki orgii sabitleri
elde edildi. Bu alagimlarin elde edilen 6rgii parametreleri Tablo 4.2°de karsilastirmali olarak
verildi. Mn2CrSi ve Mn2VSi alagimlarinin elde edilen orgii sabiti degerleri literatiirdeki
sonuglarla uyum igerisinde oldugu gorildii. x = 0,25, 0,50 ve 0,75 katkilamalariyla ilgili
literatiir taramasinda her hangi bir veriye rastlanmadigindan bir karsilastirma yapilamad.
Fakat V atomunun katkis1 arttik¢a orgii sabiti degerinde bir artma oldugu Tablo 4.2°deki

verilerden goriildii.
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Tablo 4.1. incelenen alasimlarin atomik koordinatlari

Malzemeler Mn Cr A% Si

Mn2CrSi 0,250,250,25 0,500,50 0,50 - 000

Mn2Cro,75 Vo,25Si 0,25 0,25 0,25 0,5000 0,50 0,50 0,50 000
0,25 0,25 0,75 00,50,5
0,75 0,75 0,25

Mn2Cros Vo,5Si 00,50 0,25 050,50 000,50 000

0,50,50,5

Mn2Cro,25 Vo,75Si 0,250,250,25 0,500,500,50 0,5000 000
0,25 0,25 0,75 00,50,5
0,75 0,75 0,25

Mn2VSi 0,25 0,25 0,25 - 0,50 0,50 0,50 000

Tablo 4.2. incelenen alagimlarin 6rgii sabitleri (A).

Malzemeler Ref. a

Mn2CrSi Bu Calisma 5,593

FLAPW [40] 5,590

FLAPW [41] 5,623

Mn2Cro,75 Vo,25Si Bu Calisma 5,606
Mn2Cro5 Vo,5Si Bu Calisma a=3,973536
¢ =15,615404

Mn2Cro,25 Vo,75Si Bu Calisma 5,636

Mn2VSi Bu Calisma 5,652

FPLO [43] 5,687

4.2. Mn2Cr1xVsSi (x = 05 0,255 0,5; 0,75; 1) Alasimlarinin Manyetik ve Elektronik
Ozellikleri

Bu alagimlarin yapisal 6zellikler kapsaminda elde edilen denge durumu orgii sabitleri
manyetik ve elektronik Ozellikler hesaplarken kullanildi. Spin katkist g6z Oniine
bulundurularak Mn>CrixVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alagimlar1 i¢in ferrimanyetik
malzeme olusturacak sekilde spin polarizasyonlaria gore hesaplamalar yapildi. Toplam

manyetik momentleri x = 0,25, 0,50 ve 0,75 katkilama durumlarinda sifir olarak, x = 0’da

21



0,23 up, x =1’de ise 0,41 up olarak elde edildi. Yapilan manyetik 6zellik hesaplamalarindan
bu alagimlarin x = 0,25, 0,50 ve 0,75 katkilama durumlarinda manyetik olmadiklar1 x = 0 ve
1 katkilama durumlar i¢in ise ¢ok kiiclik bir manyetizasyona sahip olduklar1 sonucuna
varildi. Hesaplama sonucunda bulunan spin polarizasyonuna gore elektronik bant enerji
egrilerinden, kismi ve toplam durum yogunluklarindan Fermi enerjileri ¢ikartilarak Fermi

enerji seviyesi 0 eV olacak sekilde alinip sekiller ¢izildi.

Mn,CrixViSi (x =0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinin elektronik 6zellikler kapsaminda Sekil
42 -43-44-45 - 4.6da cizilen elektronik bant egrileri incelendiginde, x = 0; 0,5; 1
katkilama durumlarinda olusan ters ve dortlii Heusler alagimlarinda spin yukar1 yoneliminde
Fermi seviyesinin altinda kalan valans bantlar1 arasinda kiigiik bir yasak enerji araligi (GAP)
oldugu elektronik bant egrilerine ait sekillerden anlasilmaktadir. Fakat bu alagimlarin
tamaminda spin yukar1 yoneliminde Fermi enerji seviyesi lizerinde herhangi bir yasak enerji
araligr bulunmadigi ve Fermi enerji seviyesini bantlarin kestigi goriilmektedir. Bundan
dolay1 spin yukar1 yoneliminde bu alasimlarin metalik 6zellik gosterdigi sdylenebilir. Spin
asag1 yoneliminde ise MnoCri<VSi alasimlarinda Fermi seviyesi civarinda GAP oldugu ve
spin asagi durumunda bu alasimlarin yariiletken bir 6zellik gosterdigi alasimlara ait
sekillerden anlagilmaktadir. Bundan dolay1 bu dort alasimin yar1 metalik davranis sergiledigi
sOylenebilir. Ayrica, bu yar1 metalik GAP’e sahip olan bu alagimlarin valans ve iletkenlik

bantlar1 arasinda dolayl bir ge¢is s6z konusudur.

Toplam ve kismi durum yogunluklari incelenen bu alagimlarin her bir elementten gelen
iletkenlige katkinin daha 1yi belirlenebilmesi i¢in spin yukari yonelimine bakildiginda,
alagimlari olusturan atomlara ait elektronlarin Fermi seviyesinin iizerinde en fazla katkinin
d orbitallerine ait elektronlar oldugu goriilmektedir. Bununla birlikte, Mn2Cri.xVxSi (x = 0;
0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinda x = 0; 0,5; 1 katkilama durumlarindaki elde edilen ters ve
dortlii Heusler alagimlarinda en baskin Ti-d orbitalinin elektronlariyken V atomunun
katkilama orani arttikca Fe-d orbitalinin katkisinin da arttig1 sekillerden anlagilmaktadir.
Katkilamanin x = 0,25; 0,75 oldugu durumlarda ise olusan tetragonal yapidaki alasimlarda
V atomunun oraninin artmastyla kiibik durumun tam tersine Fe-d orbitalinden gelen katkinin
azaldig1 goriilmektedir. Ayrica, literatiirdeki yer alan ¢aligsmalar ile bu alagimlarin elektronik

ozellikleri karsilastirildiginda uyumlu olduklar1 goriildii.
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Sekil 4.2. Mn,CrSi alasiminin yiiksek simetri eksenleri boyunca ¢izilmis elektronik bant
egrileri, toplam ve kismi durum yogunluklari
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Sekil 4.3. Mn2Cro.75 V02551 alagimin yiiksek simetri eksenleri boyunca ¢izilmis elektronik
bant egrileri, toplam ve kismi durum yogunluklar1
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Sekil 4.4. Mn>Cro,50Vo,5051 alagiminin yiiksek simetri eksenleri boyunca ¢izilmis elektronik
bant egrileri, toplam ve kismi durum yogunluklari
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Sekil 4.5. Mn»Cro25V0,7551 alagimin yliksek simetri eksenleri boyunca ¢izilmis elektronik
bant egrileri, toplam ve kismi durum yogunluklar1
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Sekil 4.6. Mn2VSi alasiminin yiiksek simetri eksenleri boyunca ¢izilmis elektronik bant
egrileri, toplam ve kismi durum yogunluklar

4.3. Mn2Cri1xVsSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) Alasimlarimin Mekanik Ozellikleri

Katilar icin ikinci mertebeden elastik sabitler (Cj) yapisal ve mekanik kararlilikla ilgili

oldukca 6nemli bilgiler icermektedir. Kat1 malzemelerin elastik 6zellikleri Debye sicakligi,

erime noktasi, 1s1l genlesme katsayisi ve 1s1 s18as1 gibi fiziksel 6zellikle yakindan alakalidir.
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Fm-3m ve Pm-3m uzay grubunda bulunan x = 0; 0,25; 0,75; 1 katkilama durumlarindaki
alagimlar kiibik kristal simetriye sahiptir. Kiibik yapidaki kat1 malzemeler birbirinden farkli
ve bagimsiz ikinci mertebeden Ci1, Ci12 ve Cas gibi {i¢ tane elastik sabite sahiptir. P4/mmm
uzay grubunda bulunan kati malzemeler ise tetragonal yapida kristallesirler. Tetragonal
yapidaki malzemeler ise birbirinden bagimsiz ve farkli ikinci mertebeden C11, C12, C13, C33,
Css ve Ces gibi alt1 tane elastik sabite sahiptir. Elastik 6zellik hesaplamalari, quantum-
espresso paket programi icerisinde entegre olarak bulunan thermo_pw [74] program ile
optimize edilmis kristal yapiya stress uygulayarak ile Mn2Cr1xVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75;
1) alagimlari i¢in hesaplandi. Hesaplamalar sonucunda elde edilen Cj; elastik sabitleri Tablo

4.3’te verildi.

Tablo 4.3. Incelenen alasimlarin ikinci mertebeden elastik sabitleri Cjj (GPa).

Malzemeler Cu C1z Cu Ci3 Css Cs6

Mn:CrSi 385,10 171,40 132,09 . - -
Mn2Cro,75 Vo,25Si 414,55 185,74 137,66 - - -
Mn:2Cro,s Vo,5Si 441,00 154,67 145,03 183,13 428,34 117,33
Mn:2Cro2s Vo,75S1 416,58 184,32 147,27 - - -

Mn:VSi 373,49 144,69 150,69 - - -

Elastik sabitler i¢cin Born kararlilik ilkeleri olarak bilinen ve kiibik yapidaki kristaller i¢in
Esitlik 4.1°deki, tetragonal yapidaki kristaller icin ise Esitlik 4.2°deki mekanik kararlilik

sartlarini olusturan kriterler;

Cp— Cyp >0, (Cy #2C15) >0,  Cpy>0 (4.1)

Ci1 > |Cyl, 20 < C33(C11 + Crz),  Cae >0, Cg6>0 (4.2)

gibi ifade edilir [48]. Tablo 4.3’deki Ci1, Ci2, Ci3, C33, Cas ve Ces degerleri incelendiginde
Born kararlilik kriterlerine goére bu alagimlarinin mekanik kararhilik sartlarini sagladigi
acikca goriilmektedir. Bundan dolay1 hem kiibik yapilardaki alagimlarin hem de tetragonal
yapidaki alagimlarin bulunduklart kristal simetrilerinde mekanik olarak kararli olduklar

ifade edilebilir. Ayn1 zamanda elastik sabitleri incelenen bu alagimlarin Ci; degerlerine
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bakildiginda V atomunun katkis1 arttikca C11 degerinin arttig1 fakat Cr atomunun yoklugunda
ise Mn2VSi alasimindaki gibi diistiigii anlasilmaktadir. Ci2 degerinde ise kiibik alagimlarin
kendi aralarinda V katkisi ile Ci1’deki sonuca benzer oldugu goriilmektedir. Cs4 degerinin
ise biraz daha farkli olarak biitiin alasimlarda V atomunun katkisiyla dogru orant1 bir
sekildedir. Ayrica, genel olarak bu alagimlarin elastik sabitlerine incelendiginde Mn>VSi
alasimimin Ci1 ve Ci2 degerlerinde en diisiik, Css degerinde ise en yiiksek oldugu

goriilmektedir.

Tablo 4.4. incelenen alasimlarin Bulk modiilii B (GPa), Kayma modiilii G (GPa), B/G orani,
Young modiilii E (GPa), Poisson orani 6, Anizotropi faktorii A.

Malzemeler Ref. B G B/G E c A
Mn2CrSi BuCalsma 242 63 121,34 2,00 312,01 0,286 1,236
CASTEP [75] 4 . 5,78 - 0,30 -

Mn:Cro,75 Vo,255i BuGalsma 262 01 127,83 2,05 329,86 0,290 1,203
Mn:Cro,s Vo,5Si BuCalsma 26131 13348 1,96 342,17 0,282 1,236
Mn:Cro2s5 Vo,75Si BuGalsma 261,74 13391 1,95 34320 0,281 1,268
Mn:VSi BuCahsma 22096 134,95 1,64 336,37 0,246 1,317

CASTEP [75]

- - 1,69 - 0,25 -

Mn,CrixViSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinin hesaplanan elastik sabitlerinden Bulk
modiilii (B), Kayma modiilii (G), Young modiilii (E), possion orani (c) ve anizotropi faktorii
(A) hesaplanarak Tablo 4.4’te verildi. Bu alagimlara ait Bulk modiilii degerleri beklenildigi
tizere C11 ve C2 elastik sabiti degerleri arasindaki bir degerde elde edildi. Bulk modiiliiniin
yani sira sikigabilirligin bir bagka ifadesi olan Kayma modiiliinde ise bu alagimlarin 100 GPa
degerinin tizerinde bir degere sahip oldugundan makaslama kuvvetler (kdselerden karsiliklr)
az sikisabilir olduklar1 anlasildi. Ayrica, V atomunun katkis1 arttikga kayma modiilii
degerinin de artt1g1 goriildii. Malzemelerin kirilgan veya siinek dogastyla ilgili bilgi edinmek
icin kullanilan Pugh’un kriteri [76] yaygin olarak kullanilan kriterlerin basinda gelir. Bu
kritere gore, B/G orani 1,75 den kiiciikse malzeme kirilgan dogada, biiyiik ise siinek dogaya
sahiptir. Buna gore, B/G oran1 1,75’ten kiiglik olan Mn2VSi alasimi kirilgan bir dogaya
sahipken diger alagimlar ise 1,75’ten biiyiik oldugundan dolay1 siinek bir dogaya sahiptir. Bu

durum V atomunun katkisi arttikga Bulk modiilii degerininde MnzVSi haricindeki
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alagimlarda orantili bir sekilde artmaktayken anVSi alagiminda ise bir azalmanin olmasiyla

agiklanabilir. Mn2Cr1xVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinin x = 0; 0,25; 0,5; 0,75
katki durumlarindaki alasimlarda silinekligin birbirine ¢ok yakin oldugu Tablo 4.4’den
goriilmektedir. Sertligin bir ifadesi olan Young modiilii incelendiginde siinek dogada
bulunan alagimlarda V katkisi arttik¢a young modiiliiniin arttig1 Tablo 4.4°deki degerlerden
anlagilmaktadir. Kisaca, sert malzemelerin daha kirilgan bir yapiya sahip oldugu diisiiniirse
buradan V katkisiyla birlikte malzemelerin daha sertlestigi soylenebilir. Hesaplanan poisson
orani genel olarak, atomik baglanmalar ile ilgili bilgiler icermektedir ve kovalentligin bir
Olclisli olarak degerlendirilir. Poisson oraninin degeri, kovalent malzemelerde 0,1°e yakin,
iyonik malzemelerde ise 0,25’¢ yakin degerlerde g¢ikmaktadir [77,78]. Bu alasimlarin
hesaplanan poisson oranlar1 (0,246 — 0,290) 0,25 degerine daha yakin bir degerde

oldugundan iyonik karakterde olduklar1 sdylenebilir.

Mekanik Ozellikler kapsaminda elde edilen bir baska parametre ise anizotropi faktoriidiir.
Anizotropi faktori, izotropik malzemeler icin 1°¢ esitken anizotropik malzemeler i¢in 1’den
farkli degerdedir. Buna gore mekanik oOzellikleri incelenen bu alagimlarin tamaminin
anizotropi faktorii 1’den farkli degere sahiptir. Bundan dolay1, nu alagimlarin anizotropik
oldugu soylenebilir. Anizotropik olan bu alasimlar icin ELATE kodlar1 [79] kullanilarak
Young modilii, Kayma modiili ve sikisabilirlik minimum ve maksimum degerleri
hesaplanarak Tablo 4.5’de verildi. Ayrica, hesaplanan bu parametreler xy, xz ve yz

diizlemlerinde c¢izilerek Sekil 4.7 - 4.8 - 4.9 - 4.10 - 4.11°de verildi.

Tablo 4.5. Incelenen alasimlarin Young modiilii E (GPa), Kayma modiilii G (GPa) ve
sikigabilirlik B (TPa™')minimum ve maksimum degerleri.

Malzemeler Emin Emax ﬁmin Bmax Gmin Gmax

Mn:CrSi 279,52 335,40  1,3738 1,3738 106,85 132,09
Mn2Cro,75 Vo581 299,61 351,44 11,2722 1,2722 114,41 137,66
Mn2Cros Vo,5Si 305,85 366,04  1,2198 1,3038 117,33 145,03
Mn:Cro2s5 Vo5Si 303,50 372,04  1,2735 1,2735 116,13 147,27

Mn2VSi 292,69 368,34  1,5086 1,5086 114,40 150,69
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Sekil 4.7. Mekanik 6zellikleri hesaplanan Mn2CrSi alagiminin yon bagimliligi; Young
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Sekil 4.8. Mekanik 6zellikleri hesaplanan Mn2Cro75Vo,25S1 alagiminin yon bagimliligs;
Young modiilii, dogrusal sikistirilabilirlik, kayma modiilii ve Poisson orani
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Sekil 4.9. Mekanik 6zellikleri hesaplanan Mn>Cro 50Vo,5051 alagiminin yon bagimliligs;
Young modiilii, dogrusal sikistirilabilirlik, kayma modiilii ve Poisson orani
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Sekil 4.10. Mekanik 6zellikleri hesaplanan Mn2>Cro25Vo,75S1 alasiminin yon bagimlilig;
Young modiilii, dogrusal sikistirilabilirlik, kayma modiilii ve Poisson orani
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Sekil 4.11. Mekanik 6zellikleri hesaplanan Mn2VSi alagiminin yon bagimliligi; Young




4.3. Mn2CrixVsSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) Alasimlariin Termodinamik Ozellikleri

Termodinamik 6zellik hesaplamalari, quantum-espresso paket programi igerisinde entegre
olarak bulunan thermo_pw [74] programi ile optimize edilmis kristal yapiya stress
uygulayarak yar1 harmonik debye modeli ile Mn2CrixVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1)
alagimlar1 i¢in hesaplandi. Hesaplamalar sonucunda elde edilen entropinin sicakliga bagh
degisimi Sekil 4.12°de, 1s1 sigasinin sicakliga bagli degisimi Sekil 4.13’te, titresim
enerjisinin sicakliga bagl degisimi Sekil 4.14°de titresim serbest enerjisinin sicakliga bagl
degisimi Sekil 4.15°de Mn2Cri«ViSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlar1 i¢in ¢izilerek
verildi. Sekil 4.12°de verilen entropinin sicaklia bagli degisimi incelendiginde beklenildigi
gibi sicaklik arttik¢a entropininde arttig1 goriilmektedir. Pm-3m uzay grubunda bulunan x =
0,25 ve 0,75 V atomu katkili durumlarda sicakliga bagli entropi artisinin en fazla oldugu,
Fm-3m uzay grubunda bulunan x = 0 ve 1 V atomu katkil1 durumlarda ise en az oldugu

goriilmektedir.

700

Debye Entropi (J/K/(N mol))

0 = |
0 100 200 300 400 500 600
T (K)
Sekil 4.12. MnoCrxViSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarin Debye entropisinin
sicakliga bagli degisimi

! [ ' [ ' [ ' [ ' \
700 800

Is1 sigasinin sicakliga baglh degisimi incelendiginde Sekil 4.13’de goriildiigii iizere sicaklik
arttikca 1s1 sigasinin yiikseldigi ve yiiksek sicakliklara dogru gidildiginde Dulong-Petit limiti
[80] olarak bilinen 3NR (N birim hiicredeki atom sayisi, R gaz sabiti) degerine yaklastigi

goriilmektedir. Birim hiicresinde 16 atom bulunan Pm-3m uzay grubunda bulunan x = 0,25
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ve 0,75 durumlarindaki alagimlarin 1s1 sigasinin Dulong-Petit yayasina gore en yiiksekte
oldugu goriilmektedir. Ayrica, 1s1 si@asinin diizlesmeye basladig1 yer olarak da bilinen ve
malzemelerin en yiiksek titresim frekansina ulastig1 sicaklik degeri olan Debye sicakligi da
bu alasimlar i¢in 1s1 s1gasinin sicakliga bagli grafigi ile uyumlu olarak sirasiyla Mn>CrixVxSi
(x =0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlar1 i¢in 612,949 K, 630,792 K, 644,921 K, 647,263 K ve
648,076 K olarak hesaplandi.

400

30—

300 —

T T

|
700 800

0 = : I T I T I T I T T T T
0 100 200 300 400 500 600
T (K)

Sekil 4.13. Mn>Cri«ViSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alagimlarin 1s1 sigasinin sicakliga bagh
degisimi
Bir bagka termodinamik 0Ozellik olan titresim enerjisinin sicakliga bagli degisimi
incelendiginde; Sekil 4.14’den de goriildiigii lizere sicakligin artmasiyla birlikte
alagimlardaki titresim enerjisinin arttig1 agik bir sekilde goriilmektedir. Bununla birlikte
Sekil 4.15’de yer alan titresim serbest enerjinin sicaklifa bagli degisimi incelendiginde;
sicaklik artisiyla ters orantili bir sekilde azalma oldugu goriilmektedir. Sicaklik artisiyla
birlikte malzemelerdeki titresim enerjinin artmast beklenildigi gibi titresim serbest
enerjisinin azalmasina sebep olmaktadir. Dolayisiyla sicaklia bagl olarak titresim enerjisi
en ¢ok arttan x = 0,25 ve 0,75 V atomu katkili durumlarda sicaklik artisiyla birlikte titresim

serbest enerjisi en ¢ok azalan alagimlar oldugu goriilmektedir.
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Sekil 4.14. Mno>Cri«VSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarin titresim enerjisinin
sicakliga bagli degisimi
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Sekil 4.15. Mn>Cri«V«Si (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alagimlarin titresim serbest enerjisinin
sicakliga bagli degisimi
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5. SONUC VE ONERILER

Bu tez ¢alismasinda, Mn>CrSi tam Heusler alasimina V atomu katkilanarak Mn>Cr1-xVxSi

(x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) formunda olusan alasimlarin yapisal, elektronik, manyetik ve

mekanik Ozellikleri Yogunluk Fonksiyonel Teorisi ile genellestirilmis gradyent yaklasimi

kullanilarak hesaplandi. Bu alagimlar i¢in yapilan tiim hesaplamalarda x = 0; 1 katkilama

durumunda Fm-3m uzay grubunda bulunan tam Heusler yapisinda, x = 0,25; 0,75 katkilama

durumunda Pm-3m uzay grubunda bulunan basit kiibik yapida ve x = 0,50 katkilama

durumunda P/4mmm uzay grubunda bulunan tetragonal yapida atomlarin pozisyonlar1 sabit

tutularak yapildi. Yapilan hesaplamalarin sonuglar1 su sekildedir:

Yapisal 6zellikler kapsaminda;

Mn2CrSi ve Mn2VSi tam Heusler alasimlarinin Fm-3m uzay grubundaki orgii
sabitleri sirasiyla 5,593 A ve 5,652 A olarak hesaplandi.

Mn2Cr0.25V0.75S1 ve Mn2Cr0.25V0.75S1 alagimlarinin Pm-3m uzay grubundaki
kiibik yapisinda &rgii sabitleri sirasiyla 5,606 A ve 5,636 A olarak hesaplandi.
Mn2Cr0.5V0.5Si tetragonal alasiminin P4/mmm uzay grubunda 6rgii sabitleri a =
3,974 A ve ¢ = 5,615 A olarak hesaplandi.

Literatiirde yer alan c¢alismalar ile Mn2CrSi ve Mn2VSi tam Heusler alasimlarinin
Orgii sabiti degerleri karsilagtirildi ve olduk¢a uyumlu oldugu goriildii. Diger
alagimlar icin ise literatiirde herhangi bir ¢calismaya rastlanilmadigindan karsilagtirma

yapilamadi.

Manyetik 6zellikler kapsaminda;

Bu calismada bu alasimlarin Ferrimanyetik yapiya gore spin yonelimleri tercih
edilerek, spin-asag1 ve spin-yukar: durumlarina gore hesaplamalar yapildi. Toplam
manyetik momentleri x = 0,25, 0,50 ve 0,75 katkilama durumlarinda sifir olarak, x =
0’da 0,23 uB, x = 1’de ise 0,41 uB olarak elde edildi. Yapilan manyetik 6zellik
hesaplamalarindan bu alagimlarin x = 0,25, 0,50 ve 0,75 katkilama durumlarinda
manyetik olmadiklart x = 0 ve 1 katkilama durumlar icin ise ¢ok kiigiik bir

manyetizasyona sahip olduklar1 sonucuna varildi.

Elektronik 6zellikler kapsaminda;
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Spin polarizasyonuna gore elektronik bant egrileri ve durum yogunluklar
hesaplanan bu alasimlarin her birisinin metalik karakterde olduklar1 anlagildi.

Toplam ve kismi durum yogunluklar1 hesaplanan bu alagimlarin iletkenlige en fazla
katkinin Mn-3d’den geldigi goriildii. Ayrica V atomunun katkilama orani arttikca

Cr-3d’nin iletkenlige katkisinin azaldig1 anlagildi.

Mekanik 6zellikler kapsaminda;

MnCrl1-xVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlarinin ikinci mertebeden elastik
sabitleri ve polikristal 6zellikleri elde edildi.

Elde edilen elestik sabitlerinden bu alasimlarin mekanik olarak kararli olduklari
goriildi.

Hesaplanan Bulk, Kayma ve Young modiillerinden ise sikisabilirliklerinin az
olduklar1 anlagildi.

B/G oranlarindan Mn;VSi tam Heusler alasiminin kirilgan, diger alagimlarin ise
stinek bir dogaya sahip olduklar1 goriildii.

Poisson orani elde edilen bu alagimlarin sinir sartlar1 géz 6niine alindiginda iyonik-

metalik bir karakterizasyona sahip olduklar1 sonucuna varildi.

Termodinamik 6zellikler kapsaminda;

e Yar1 harmonik debye modeli kullanilarak, Mn>Cr;«Vx«Si (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75;
1) alasimlar i¢in entropinin, 1s1 sigasinin, titresim enerjisinin ve titresim serbest
enerjisinin sicakliga bagli degisimleri hesaplandi.

e Debye sicakliklart MnoCrl-xVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alasimlart i¢in
strastyla 612,949 K, 630,792 K, 644,921 K, 647,263 K ve 648,076 K olarak elde
edildi.

Bu tez calismasinda hesaplanan Mn>Cr1-xVxSi (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alagimlariyla

ilgili MnoCrSi ve Mn,VSi alasimi haricindeki diger alasimlar ile ilgili literatiirde calisma

bulunmamaktadir ve bu ¢alisma ile bu alagimlarin yapisal, elektronik, manyetik,

mekanik ve termodinamik 6zellikleri literatiire kazandirilmistir. Ancak, bu alasimlarin

tamamuyla ilgili daha bircok hem deneysel hem de teorik calismaya ihtiya¢ vardir.
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