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OZET

MXene/MBene YUZEY TiPI Fe,B FILMLERIN EMI
KALKANLAMA VERIMLILIKLERININ YOGUNLUK FONKSiYON
TEORISi VE MONTE CARLO METODU YAKLASIMIYLA
ARASTIRILMASI

USENTI, Hakan
Doktora, Elektrik ve Bilgisayar Miihendisligi Ana Bilim Dali, Altinbas Universitesi
Danisman: Dog.Dr. izzet Parug DURU
Tarih: Aralik/2024
Sayfa: 161

Bu tez calismasinda MXenes ailesinin en yeni tiyesi olan MBenes kapsamindaki FexB’un
(FeB, Fe:B) yapisal, elektronik, manyetik ve optik oOzellikleri ab-initio yoOntemler
kullanilarak incelenmistir. Ardindan bu malzemelerle elde edilen 2D film tabakalarin
elektromanyetik kalkanlama etkililikleri fotonun polarizasyon durumu gozetilerek detayli
sekilde incelenmistir. Calismada isim karisikligin1 6nlemek icin; 141/amd uzay grubunda
bulunan FeB i¢in FeB(1), cmcm uzay grubunda bulunan FeB icin FeB(2), 141/mcm uzay
grubunda bulunan Fe:;B i¢in Fe;B(1), P4/mmm uzay grubunda bulunan Fe:B i¢in Fe;B(2)
denilmistir. Bu 4 malzemenin analizi yapilirken kuantum mekaniksel alt yapiyr kullanan
yogunluk fonksiyon teorisi (DFT) kullanilmistir. FexB nanoparcaciklar (FeB(1), FeB(2),
Fe;B(1), Fe:B(2)) kullanilarak elde edilen dort farkli tek katmanli film yapinin da
ultraviyole bolgede 20 dB’in iizerinde kalkanlama performansi gosterdigi goriilmiistiir.
Elektromanyetik radyasyondan korunmanin en etkili yolu elektriksel iletkenligi yliksek ayn
zamanda yiiksek manyetik gecirgenlige sahip kalkanlama malzemesi kullanmaktir. Bor
tabanina demir katkilanarak elde edilmis olan FexB yapilar1 birgok {istiin 6zelliginin yani
sira, gostermis olduklart metalik davranislart ve ortaya koyduklart manyetik 6zellikleri
sayesinde yeni nesil kalkanlama malzemesi olmaya da aday olduklarin1 gostermislerdir. Tek
katmanli atomik yapilarinda bile >20 dB dolaylarindaki kalkanlama performanslar1 heyecan

vericidir.
Anahtar Kelimeler: MBene, FexB, Kalkanlama, Ab-initio, DFT.
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ABSTRACT

EMI OF MXene/MBene SURFACE TYPE FexB FILMS INTENSITY
OF PROTECTION EFFICIENCIES FUNCTION THEORY AND
MONTE CARLO METHOD RESEARCH WITH APPROACH

USENTI, Hakan

PhD, Electrical and Computer Engineering, Altinbas University,
Supervisor: Assoc. Porf. Dr. Izzet Parug DURU
Date: December/2024
Pages: 161

In this thesis, the structural, electronic, magnetic and optical properties of FeXB (FeB, Fe:B)
within the scope of MBenes, the newest member of the MXenes family, were investigated
using ab-initio methods. Then, the electromagnetic shielding efficiency of 2D film layers
obtained with these materials was investigated in detail by considering the polarization state
of the photon. In order to avoid name confusion in the study; FeB(1) for FeB’nin the 141/amd
space group, FeB(2) for FeB’nin the cmcm space group, FeoB(1) for FezB in the 141/mcm
space group, Fe;B(2) for Fe;B in the P4/mmm space group. Density function theory (DFT)
using quantum mechanical background was used to analyze these 4 materials. All four
different monolayer film structures obtained using FexB nanoparticles (FeB(1), FeB(2),
Fe:B(1), Fe2B(2)) were found to exhibit shielding performance above 20 dB in the ultraviolet
region. The most effective way to protect from electromagnetic radiation is to use shielding
materials with high electrical conductivity and high magnetic permeability. FexB structures
obtained by doping iron on boron base have shown that they are candidates to be the next
generation shielding material thanks to their metallic behavior and magnetic properties, as
well as their many superior properties. Their shielding performance of around >20 dB even

in single-layer atomic structures is exciting.

Keywords: MBene, FeXB, Shielding Effect, Ab-initio, DFT.
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1. GIRIS VE AMAC
1.1 GIRIS

Bir kaynaktan dalga ya da parcacik halinde yayimlanan enerjiye radyasyon denir. Belirli bir
kiitle ve enerjiye sahip, hizla hareket edebilen, alfa, beta ve noétron radyasyonlari gibi
pargacik ya da elektromanyetik dalga formunda olabilen iyonizan radyasyon, karsilastigi
atomu etkileyerek ¢ekirdek ya da yoriingeleri ile tepkimeye giren yiiksek enerjili radyasyon
cesididir. Kiitlesiz radyasyon ¢esidi olan gama ve X 1sinlar1 ise elektromanyetik dalga
formuna sahiplerdir. Diger bir radyasyon tiirii ise, elektromanyetik dalga formunda olan ve
karsilastiklar1 atomlarin ¢ekirdek ve yoriingelerinde herhangi bir degisiklige neden olmayan
diisiik enerjili noniyonizan radayasyondur. Bu radyasyon tiirlinlin en bilininen Sernekleri

radio dalgalari, kizil 6tesi dalgalar, mor 6tesi 151k ve mikrodalgalardir [1, 2].

Elektromanyetik kirliligi (radyasyonu) olusturan ve ayr1 ayri Olciilebilen iki temel bilesen

elektrik alan ve manyetik alandir [3].

Elektrikle c¢alisan tiim cihazlar, akim tasiyan iletkenler, yiiksek gerilim hatlari, radyo-TV
vericileri, mikro dalga firinlar, Wi-Fi erisim sistemleri, tasarruflu ampuller, endiistriyel ve
tibb1 tanilama amaci ile kullanilan cihazlar baslica elektromanyetik alan kaynaklaridir. Tiim
bu cihazlarin yani sira 6zellikle 1990’lardan baglayarak hizla yayginlagmis olan kablosuz
telekomiinikasyon sistemleri sehirlerde ve hatta kirsal kesimlerde bile elektromanyetik

kirlilikte biiyiik bir artisa neden olmustur [4, 5].

Giinliik hayatta maruz kalinan ve sagligimizi etkileyen elektromanyetik radyasyon (EMR)
iki farklh frekans bandindan olusur. Bunlar genellikle 300 Hz’e kadar frekansa sahip olan,
zamana gore degisen; elektrikli cihazlar, yiiksek gerilim hatlar1 ve trafolar tarafindan tiretilen
cok diisiikk frekansli (ELF) band ve baz istasyonlari, cep telefonlari, radyo ve TV
vericilerinden kaynaklanan 3 kHz’den 300 GHz’e kadar yiiksek frekansa sahip radyo
frekansi (RF) ile mikrodalgadir (MW) [3, 5, 6].

Doku ylizeyine ¢arpan elektromanyetik dalganin (EMW) bir kismi1 yansirken bir kismi da
viicut tarafindan emilir. Dokunun elektriksel 6zelliklerine bagli olarak degisen EMW nin
hiz1 ve dalga boyu nedeni ile dokuda molekiiler hareket ve siirtinmeden kaynakli termal etki
meydana getirir. Dokunun bu 1s1 etkisine uzun siire maruz kalmas1 dokuda hasara neden olur.

Dalganin alan kuvvetinin dokuda 1s1 meydana getirebilecek siirtiinmeyi yaratamamasi
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durumunda ise iyonlar, molekiiler dipoller, kolloid parcaciklar gibi siirekli elektrik alan
icerisinde hareketli halde bulunan yiikler de termal olmayan etkilere maruz kalir.
Organizmanin 6zelligine bagh olarak termal olmayan etkiler, termal etkilerden daha giiglii
olabilirler [6]. Elektromanyetik alanlarin stres, uykusuzluk, migren, cilt problemleri, hafiza
kaybi, kilo alimi gibi kisa siirede hissedilen ektilerinin yani sira; uzun silire maruz
kalinmasinin molekiiler ve kimyasal baglar, hiicre yapis1 ve immiin sistem iizerindeki etkileri
neticesinde 16semi, beyin timori, kalp rahatsizliklari, Parkinson, Alzheimer, kanser,
hamilelikte diistik riskinin artmasi gibi rahatsizliklara neden oldugu bir¢cok bilimsel
arastirma ile kanitlanmistir [19] [7]. Ekim 2001°de TARC (Uluslararas1 Kanser Arastirma
Ajansi) ELF manyetik alanlar1 2B siifi kanserojen etken olarak tanimlamis, yine Diinya
Saglik Orgiitii (WHO) 2004°de ELF manyetik alanlarmin ¢ocuk 18semisini 2 kat arttirdigimi
duyurmustur [3].

Kalkanlama materyalleri {izerine yapilan ¢aligmalar farkli sektorlerin (egitim, insaat, tekstil
vb.) 6zel kullanim amaclarina gore cesitlilik gostermektedir. Belirli bir EM dalga araligina
ait dalgalardan arindirilmis olan laboratuvarlarda 6l¢iim tizerindeki hatay1 azaltmak igin
kalkanlama yapilmis olan giivenli bolgeler olusturmak gerekmektedir. Bu o6zellikleri

saglayacak kalkanlama materyalleri gelistirmek i¢in ¢calismalar devam etmektedir [8, 9].

“Elektrosmog” olarak da isimlendirilen ve yaygin bir sosyal sorun haline gelen
elektromanyetik kirlilik, sadece sagligimiz1 tehdit etmekle kalmayip ayn1 zamanda akilli
cithazlarin ¢aligmasina verdigi olumsuzluklar nedeni ile de son yillarda en hizli artan insan
kaynakli ¢gevresel magduriyettir [5, 7, 10, 11]. Nesneler interneti (IoT) ve 5G gibi teknolojiler
nedeni ile eklenen yeni radyo frekanslar1 bu kirliligi daha da hizli bir sekilde arttirmaya
devam etmektedir [10]. Ayrica elektromanyetik kirlilik gesitli kaynaklardan yayilarak

istemsiz ve irademiz disinda yasam ortamlarimizda siirekli olarak varligini siirdiirmektedir

13].

Tiim diinyada ciddi bir probleme doniisen elektromanyetik kirlilik ile basa ¢ikabilmek EMI
kalkanlama malzemelerinin kullanilmasi ile miimkiin olabilir [ 12]. Elektromanyetik kirlilige
uzun siireli maruz kalmanin canlilar i¢in olusturacag: riskleri ortadan kaldirabilmek ve
hassas sistemlerin bu dalgalarin neden olabilecegi parazitlerden etkilenmeyecegi izole
edilmis bolgelere ihtiya¢ vardir. Elektromanyetik dalgalarin gegisini yliksek oranda

engelleyebilen malzemeler i¢in “elektromanyetik kalkan” terimi kullanilir [13].
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Elektromanyetik alanin niifuziyetini sinirlamak amaci ile iki ortamin birbirinden izole
edilmesi “kalkanlama” ya da elektrik-elektronik miihendisliginde sik¢a kullanildig1 haliyle

“ekranlama” olarak tanimlanir [7].

Kalkanlanmas1 (izole edilmesi) istenen alan kalkanlama malzemeleri ile tamamen
kaplanarak ortamin elektromanyetik dalga ile iletisimi kesilmektedir. Kalkanlama islemi
stratejik oneme sahip kapali alanlar, uzaktan miidahalenin engellenerek veri giivenliginin
saglanmasi gereken bilgi islem merkezleri, askeri uygulamalar, elektromanyetik dalgalara
kars1 hassasiyet tagiyabilecek hastalarin bulundugu hastane ortamlari, elektronik cihazlarin
parazitlenmesini engellemenin 6nemli oldugu hassas ekipman kasalar1 gibi elektromanyetik

radyasyondan etkilenecek yerlerde karsimiza ¢ikmaktadir [13].

Kalkan olarak kullanilan iletken malzemenin ylizeyinden yansitma ve sacilma 6zellikleri
kullanilarak geri yansitilmasi ve bu dalgalarin sogularak malzeme igerisinde hapsedilmesi
elektromanyetik kalkanlama stratejileridir. Elektromanyetik dalganin disaridan-igeriye ve
iceriden-disartya niifuziyetinin kisitlanmasi ilkesine goére calisirlar [13]. Elektromanyetik
kirliligi azaltmak i¢in yansima ve ¢oklu yansitma ilkesinden ziyade dalganin sogurulmasi

daha stirdiirtilebilir strateji olarak kabul edilir [11].

Kacak alanlarin azaltilmasit amaci ile kullanilan ekranlamanin ne kadar etkili oldugunu
ekranlama etkinligi (EE) veya shielding efficiency (SE) parametreleri ile belirtilir ve birim
olarak desibel (dB) kullanilir [7]. Ekranlama etkinligini gosteren logaritmik bir deger olan
SE frekans ile degismektedir [14].

Ekranlama etkinligi Esitlik 1.1°de gosterilen formiil ile hesaplanir.

(1.1)

E
SEdB = 10log10 (M)

Eekranll

Ekranlamanin olmadigi durumun (ekransiz) ve ekranlamanin yapildigi durumun (ekranli)
oranin1 alirken ayni noktadan Olglilen elektrik alan genligi kullanilir. Formiilden de
anlasilacagi tlizere ekranlama etkinliginin 1yi olmasi pozitif yliksek SE degerinden
anlasilacag gibi negatif degerlikli SE ise ekranlanmasi istenen sinyalin daha da yiikselerek

cinlama etkisi yaratacagi anlamina gelir [7].
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Sekil 1.1: Kalinlig1 t Olan Bir Duvarda Ekranlama Etkinligi Bilesenleri [7].

Sekil de gosterildigi lizere t kalinlikli kayipli bir duvarda manyetik dalgalar yansima,
yutulma ve ardisil yansimalar seklinde kayba ugrarlar. Ekranlamanin etkililigi dalganin
frekansina, elektromanyetik dalgay1 yayan kaynagin giicline ve ekranlama i¢in kullanilan
malzemenin dzelliklerine baglidir. 30 MHz den daha diisiik frekanslarda 6nemli hale gelen
manyetik ekranlamada ki zayiflama dalganin frekansi ile azaldigi igin ekran katmani i¢indeki
direncin olabildigince diisiik tutulmasi énemlidir. 30 MHz den daha biiyiik olan frekanslarda
onemli hale gelen elektriksel alanin ekranlanmasinda ise katmandan giydirilmesi esnasinda
ortaya cikabilecek agikliklar ve delikler frekansa bagli olarak ekranlama kalitesini
etkilemektedir. Dalgalarin malzemeye olan niifuzunu minimize etme amaci ile yapilan
ekranlamada kullanilacak olan malzemelerin yiiksek elektriksel iletkenlige sahip olmasi

gerekir [7].

Ortalama ekranlama etkinligi degerinin 30 dB olmas1 yeterli goriilmekle birlikte,
uygulamada 40 dB tizerindeki ekranlama etkililiginin elektromanyetik radyasyonun neden
oldugu buzucu etkiden kurtulmak icin yeterli goriilmiistiir. Ancak 6zel uygulama alanlar
olan telefon kablolar1 i¢in bu deger 80-90 dB, askeri sistemler icin ise 100-120 dB’ e kadar
cikabilmektedir. Elektromanyetik kalkanlamada kullanilan malzemeler; 80-120 dB
ekranlama etkinligine sahip (¢elik, bakir, paslanmaz ¢elik gibi malzemelerden yapilmis ve
tamamen metal kapli malzemeler) yiiksek performansli malzemeler, 20-40 dB ekranlama
etkinligine sahip (iletken metal tabakalar ya da metal pargacikli plastikler) standart
performansli malzemeler ve 15-30 dB ekranlama etkinligine sahip (metallestirilmis kumas
yapilar, iletken kagit malzemeler,iletken polimerler) zayif performansli malzemeler olarak

siralanabilir. Ekranlama performansi, kullanisan malzemenin cinsine, kalkan olusustururken
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malzemelerin birbirleriyle birlestilirme sekline ve elektromanyetik dalganin frekansina bagl

olarak degisiklik gosterir [15].

300 MHz’den biiyiik yiiksek frekanslarda iyi elektrik iletime 6zelligindeki malzemeler
elektromanyetik kalkan davramis1 sergilerler. Uygulamada yiiksek iletkenlige sahip
malzemeler elektrik bileseni (E) ve manyetik bileseni (H) es zamanli olarak azaltirlar. Ancak
frekansin 30 MHz’den kiiciik oldugu durumlarda ise manyetik bilesenin (H) azaltilmasi
yalnizca ferro-manyetik malzemelerin kullanimi ile yapilabilmektedir [16]. Sadece elektrik
bileseninin (E) azaltilmasinin yeterli oldugu uygulamalarda, kalkanlama islemi i¢in ytliksek
iletkenlikteki bir katman kullanmak yeterli olabilmektedir. Hatta ince bir metal perde gérevi
goren aliiminyum folyo bile bazen gerekli elektriksel ekranlamay1 saglayabilir. Manyetik

ekranlama ise ferro-manyetik malzemelerden olusturulan filtreler ile saglanabilir [7].

Koruyucu muhafazalarin yapiminda yaygin olarak mu-metal, piring, aliiminyum, giimiis,
nikel, paslanmaz c¢elik, metalize plastikler ve iletken karbon/grafit kompozitler
kullanilmistir. ~ Elektriksel dielektrik sabitinin (permitivite) ve manyetik gegirgenlik
(permeabilite) degerlerinin elektromanyetik kalkanlamadaki etkilerini géz Oniine alirsak,
iletkenlik degeri yiiksek olan metaller, karbon tiirevleri, iletken polimerler, polimer
kompozitler ve yliksek permeabilite degerine sahip manyetik malzemeler elektromanyetik
kalkanlama malzemesi olarak kullanilmaya uygun adaylardir. Metaller ve karbon tiirevleri
1yi kalkanlama performanslar1 nedeniyle iletken polimer kompozitler ise diigiik maliyetleri,
kolay islenebilmeleri ve fiziksel avantajlari nedeni ile One ¢ikmaktadir. Ancak bu

malzemelerin kirillganlik, diisiik darbe direnci, korozyon gibi sinirliliklar vardir [13, 17].

Bir¢cok uygulamada elektrigi ve 1sty1 ¢ok iyi iletmeleri nedeni ile metaller kullanilir.
Elektrikli cihazlarda ve yiliksek hizlara sahip ekipmanlarda biriken statik elektrik metal
parcalarin topraklanmasi ile Onlenir. Yiiksek frekansli elektromanyetik radyasyonun
ekipmanlardan ka¢gmasi ve basibos radyasyondan ekipmanlarin korunmasi i¢in de metal
kalkanlar ve kapaklar kullanilir [18]. Iletkenligi 5.7x107 S/m olan 2 mm kalmligindaki bakir
levha frekans1 100 MHz olan elektromanyetik dalga i¢in; malzeme igerisinde gergeklesen
absorma kaynakli kalkanlama (SE4) performansi 66 dB, malzeme yiizeyinde gergeklesen ve
yansimadan dolay1 meydana gelen kalkanlama (SERr) performansi 88 dB, toplam kalkanlama
etkinligi (SEr) performans: da 154 dB olarak Olgiilmiistiir. Bu degerler MHz ve GHz

seviyesinde kalkanlama yapilmasi istenen bir¢ok endiistriyel uygulamada kabul edilebilir
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kalkanlama performanst sinir1 olan 20 dB’in oldukea tizerindedir. Yiiksek iletkenlige sahip
giimiis ve bakir i¢in yansima mekanizmasinin etkili oldugu kalkanlama mekanizmasinin,
yiiksek permeabilite degerine sahip nikel i¢in ise absorplama mekanizmasinin kalkanlama

mekanizmasinda daha etkin oldugu anlasilmaktadir [13].

Metaller yliksek kalkanlama etkinligine sahip olsalarda, yogunluklari, uygulama zorluklari,
yiiksek maliyetleri, oksidasyona yatlin olmalar1 gibi dezavantaglarindan dolay1 endiistriyel
uygulamalarda ve bilimsel ¢aligmalarda kalkanlama malzemesi olarak tercih edilmezler

[17].

Aliiminyum, bakir veya giimiisiin polimer matrislerin icerisine gémiilmesi ile elde edilen
ince metal folyolar topraklama icin revagta olmakla birlikte bu malzemelerin koruma
kapasiteleri folyoyu olusturan malzemeye, kalinliga ve topraklama diizeneginin etkinligine
baghdir. Plastik muhafazalar EMI'yi yansitmayan veya sogurmayan dogal malzemeler
oldugu i¢in, termoplastikler tarafindan engellenemeyen enerji dalgalari girisim sorunlarina
neden olur. Elektromekanik kalkanmada kullanilabilmesi i¢in plastik yiizeylerin folyo
laminatlar ve bantlar, iyon kaplama, vakum metallestirme, ¢inko alev piiskiirtme, ¢inko ark
puskiirtme, katot piiskiirtme, iletken boyalar, akimsiz kaplama gibi teknikler kullanilarak
metallestirilmesinin ek yilizey hazirligi ve 6zel ekipman gereksinimi gibi dejavantajlart
bulunmaktadir. Bu nedenle plastiklerin iletken ile kaplanmasi, iletken dolgu maddeleri ile
plastigin birlestirilmesi ve kendinden iletken polimerler (ICP) yaklagimlar1 gelistirilerek

EMI’den korunmaya ¢alisilmistir [17].

1.2 PROBLEM TANIMI VE COZUM

Elektomanyetik kalkanlama etkililiginin (SE) mekanizmasi kalkan gorevi goren malzemeye
niifuz eden elektromanyetik dalganin yansitilmasi, sogurulmasi ve ikincil yansimaya (¢oklu
i¢ yansima) maruz birakilmasi tizerine kuruludur. FeB ve Fe;B nano pargaciklar kullanilarak

elde edilen tek katmanli kristal 6rgii yapis1 asagida belirtilen 6zellikleri gostermelidir.

1- Bor tabanina katkilanmis olan Fe sayesinde malzemenin elektriksel iletkenligi arttirilarak
kalkanlama malzemesi olarak kullanilacak malzemelerde ki gerekli olan elektrikse iletkenlik

seviyesine ulagilabilir.

2- FeB ve Fe:B nano parcaciklart atomik morfolojileri geregi ferromanyetik 6zellikte de

yiiksek performansilt manyetik doygunluga sahiptir.
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3- MBene iiyesi olan FeB ve Fe>B kullanilarak elde edilen film yapili malzemeler yapisal ve
optik 6zellikleri geregi EM spektrumun belirli bir bolgesi igin elektromanyetik radyasyonun

kalkanlanmasi i¢in kullanilabilir.

FeB ve Fe:B i¢in yiiriitillecek olan bu arastirmada ab-initio yontemler benimsenerek
malzemelerin yapisal ve optic 6zelliklerinin belirlenmesi kalkanlama etkililiginin l¢iilmesi

icin gereklidir.
1.3 TEZIN KATKISI

Bu tez ¢aligmasindan elde edilecek teorik bilgiler sayesinde FeB ve Fe:B nano pargaciklarin
yapisal ve optik 6zelliklerinin yani sira genis bir EM spektrum araliginda ki elektromanyetik
radyasyonu kalkanlama kabiliyetleri literatiire kazandirilacaktir. Bu sayede MXene ailesinin
en yeni iiyesi olan MBene lizerine yiiriitiilecek olan deneysel ¢alismalarin daha etkili, ucuz
ve bilingli yiiriitebilmesine katki saglamanmis olacaktir.

1.4 TEZIN AMACI

Bu tez calismasinda, MXene/MBene yapisindaki FexB ailesinin iiyeleri olan FeB ve Fe,B
nano parc¢aciklar kullanilarak elde edilmis olan tek katmanli, 2D film yapili malzemelerin
elektromanyetik kalkanlama etkililigi (SE), elektromanyetik radyasyonun malzeme ile niifuz
ettigi [001], [010] ve [100] perspektif ylizeyleri i¢in ayr1 ayr1 hesaplanacaktir. Tek katmanli
FeB ve Fe;B film yapili1 malzemelerin yapisal, elektriksel, manyetik ve optik 6zellikleri ab-
initio yontemlerle kuantum mekaniksel tabanli Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT)
kapsaminda PAW pseudo potansiyelleri ve Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGA)
kullanilarak genis EM spektrumda incelenecektir. Boylece FexB yiizey tipi nano malzemeler

icin EMI zirhlama etkinlikleri genis bir spektrumda teorik olarak belirlenmis olacaktir.



2. LITERATUR TARAMASI

2.1 GECMIS CALISMALAR

Literatiire bakildiginda elektromanyetik kalkanlama ile ilgili ¢aligmalarda basta karbon
malzemeler olmak iizere, metaller, iletken polimerler ve iletken polimer kompozitlerin (IPK)

siklikla kullanildig1 goriilmektedir.

Elektriksel dielektrik sabitinin (permitivite) € ve manyetik gecirgenlik (permeabilite) p
degerlerinin elektromanyetik kalkanlamadaki etkilerini goz Oniine alirsak, iletkenlik degeri
yiiksek olan metaller, karbon tiirevleri, iletken polimerler, polimer kompozitler ve yiiksek
permeabilite degerine sahip manyetik malzemeler elektromanyetik kalkanlama malzemesi
olarak kullanilmaya uygun adaylardir. Metaller ve karbon tiirevleri iyi kalkanlama
performanslart nedeniyle iletken polimer kompozitler ise diisiik maliyetleri, kolay

islenebilmeleri ve fiziksel avantajlari nedeni ile 6ne ¢ikmaktadir [13].

Nanokompozit malzemeler hafif ve esnek olmalari, korozyona dayanikliliklari, kolay
uygulanabilir yapida olmalar1 gibi avantajlarindan dolayr kalkanlama malzemesi olarak

metallerin Oniine gegerek kalkanlamada kullanilan popiiler malzemeler olmuslardir [19].

Karbon tiirevleri olan karbon siyahi, karbon elyafi, grafit ve grafenin kolay islenebilir
olmasi, diisiik yogunluklari, ucuz olmalar1 ve korozyondan etkilenmemeleri gibi avantajlari
nedeniyle elektromanyetik kalkanlama i¢in uygun adaylar olarak goriilmiislerdir. Ancak
grafit ve bazi grafit tiirevleri haricindeki malzemelerin dig etkenlere dayanimlarinin
saglanabilmesi i¢in tastyici bir faz ya da baglayiciya ihtiyag duymalari bilimsel arastirmalar

ve endiistriyel uygulamalardaki ilerleyislerini durdurmustur [13].

EMI i¢in 6nemli olan fiziksel niceliklerin kontrol edilebilmesi i¢in gecis elementlerinin
katkilandig1 ya da kompozit hale getirildigi yapilar 6nemli yere sahiptir. Bununla birlikte
EMI verimliligi 6l¢limii de kalkanlama kabiliyetini belirten 6nemli parametrelerden biridir.
Ozellikle gecis elementlerinden olan demirin, Fe203, Fe304, karbonil demir, FeO gibi
bilesenlerinin biyouyumluluk ve biyobozunurluk 6zellikleri sebebi ile su tedavileri, kataliz
ve EMI kalkanlamasi1 gibi tip, ilag, elektronik, enerji ve arastirma alanlarindaki gesitli

uygulamalari sebebiyle son birkag¢ yildir arastirmacilarin ilgisini ¢cekmektedir [20].



Son yillarda konuyla ilgili ¢alismalarda polimer kompozit esasli malzemelerin kullanimi
oldukca artmus, oOzellikle IPK’larin diisiik yogunluk, yiiksek fiziksel ve kimyasal
kararliliklari, diisiik maliyetleri ve seri liretime uygunluklar1 gibi avantajlarindan dolay:
diger alternatiflerden daha on plana ¢iktig1 goriilmektedir. Etkin kalkanlama yapabilmesi
icin yiiksek elektriksel gecirgenlige sahip polimer kompozitlerin gelistirilmesine ihtiyac
duyulmustur. Polimer faza iletken dolgunun yiiksek oranda kullanilmasi yiiksek iletkenlige
sahip polimer kompozit elde etmemizi saglasa da bu dolgu malzemesinin artmasi
beraberinde kompozit malzemenin kirilganliginin artmasi, darbe dayaniminin kétiilesmesi,
zor iglenebilirlik gibi dezavantajlara neden olur. Bu nedenle literatiirde caligmalar en az
dolgu malzemesi kullanilarak en yiiksek iletkenligin yakalanmasi iizerine yogunlagmistir.
Bununla birlikte diisiik maliyet, genis frekans araliginda diisiik kalinlikta yiiksek kalkanlama
performansinin elde edilebilmesi, kolay islenebilir olmasi, fiziksel ve kimyasal kararliliginin
uzun siire korunabilmesi gibi 6zellikler malzemenin endiistriyel olarak tercih edilebilirligini

etkileyen unsurlar oldugu i¢in ¢alismalardaki kisitlar olarak karsimiza ¢ikmaktadir [13].

Monomerlerin ard arda dizilmesi ile olusturulan uzun zincirli yapidaki polimerler pek ¢ok
alanda kullanildig1 gibi elektronik pargalarin i¢ kisimlarinda da siklikla kullanilir. Plastik
yiizeyi iletken bir malzeme ile kaplayarak elde edilen ve polimer govdenin iletken dolgu
malzemesi ile katkilandirilmasi yontemleri ile elde edilmis olan kompozit malzemelerin
ekranlamada kullanim1 olduk¢a yaygindir. Bakir veya nikel gibi uygun bir metallerin ¢ok
kiiciik partikiilleri ile yiliklenerek tasiyiciligi arttirilmis olan metalik miirekkebin plastik
muhafazaya sahip elektronik aletlerde muhafazanin i¢ yiizeyine piiskiirtiilerek kaplanmasi
ile elde edilen siirekli iletken tabaka sayesinde etkili bir kalkanlama saglanabilmektedir.
Yiikiin dagitilmas1 ve elektromanyetik enerjinin ekranlanmasi amaciyla termoplastik

malzeme kullanimi da yaygindir [21, 22].

Grafitin elektronik davranmiglarin1 Philips Wallace’in 1947 yilinda arastirmasindan sonra
[23] termodinamik kararsizlig1 nedeni ile sentezlenemeyecegi inancina ragmen Kostya S.
Novoselov ve Andre Geim tarafindan 2004°’te tek tabaka halinde sentezlenebilmis olan
grafen sergiledigi fiziksel ve kimyasal ozellikleri sayesinde dikkat cekicidir. 0.42 nm
kalinligindaki grafen ¢elikten 100 kat daha giiclii olmakla birlikte biikiilebilir, esnetilebilir,
seffaf ve hafiftir. Grafen iizerinde gdzlemlenen kuantumsal olgular (kiitlesiz Dirac

fermiyonlari, anormal kuantum hall etkisi, Klein paradoksu gibi) malzemeyi daha da ilgi

9



cekici hale getirmis ve bilim camiasinda ¢igir agmasini saglamistir [24]. Sekil 2.1°de tek

tabakali grafenin sematik goriintiisii verilmistir.

Karbon atomilan
Kovalent bag

\ gme

Sekil 2.1: Tek Tabakali Grafenin Sematik Goriintiisii [25].

Diizlemsel 2D tek tabakali sp2-bagli karbon atomlarindan olusan bal petegi kafes yapisina
sahip grafen grafit, karbon nanotiip ve fullerenin yap1 tasi olup genellikle 8 ve daha fazla
tabakanin iist iiste getirilmesi ile 3D grafit yap1 da olusturulabilmektedir. Aralarinda 0.335
nm mesafe bulunan bu tabakalar arasinda van der Walls etkilesimleri de gdzlemlenmektedir

[26].

Elektronik cihazlarda kullanilan yariiletken malzemeler (silikon gibi) ile kiyaslandiginda,
grafenin imkan verdigi yiik hareketliligi, 1stya ve mekanik etkilere kars1 dayanikliligi ¢ok
daha iistiindiir. 15000cm? /V's gibi yiiksek kapasitedeki yiik tastyicilik mobilitesi, 750 C°-
2000C° arasindaki yiiksek sicaklik direnci, 5000 W/mK degerindeki yliksek termal
iletkenligi ve yiiksek gerilme direnci grafenin 6nde gelen istiinliikklerindendir [27]. Bu
uistiinliikler grafenin bir¢ok alanda kullanilmaya baglamasina ve teknolojik ilerlemeye katki
saglamasina neden olmustur. Grafenin bu basaris1 ayn1 zamanda akilli malzemeler ve iki
boyutlu tek tabakali malzemelerin de Oniin acarak yeni malzemelerin kesfine zemin
hazirlamistir. Bu malzemelerin en dikkat ¢cekenlerinin basinda siyah fosforen [28] ve VA

grup elementlerinin [29] olusturdugu yapilar gelmektedir.

Grafenin diiz yapis1 ve biiylik ylizey alanina sahip yapilar ile elektronik, manyetik, optik,
optoelektronik, termoelektrik, katalizor ve enerji depolama sistemlerindeki umut vadeden
uygulamalari nedeni ile grafene olan asir1 ilgi son yillarda iki boyutlu (2D) malzemelere olan

ilgiyi ve meraki iyice arttirmigtir. 2D malzemelerin kesfi ve liretim siirecinin en ilgi ¢ekici
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eklemeleri gecis metali karbiirleri, nitriirler ve karbonitriir yapilari (yani MXene’ler) dir [30,

31].

Iki boyutlu malzeme smifina ait olan MXene’ler (ge¢is metali karbiir, nitriir veya
karbonitriir) genis yelpazedeki uygulama alanlar1 sebebi ile son yillarda dikkat
cekmektedirler. Ilk kez Naguib ve arkadaslar1 tarafindan 2011 yilinda yapilan ¢alisma da
[32] gecis metali karbiir (MXene) yapist olan Ti3Cz, P63/mmc uzay grubunda bulunan
katmanli altigen t¢lii karbiiriin oda sicaklifinda sulu hidroflorik asit kullanilmasiyla

Ti3AlCy’den Al atomlariin segici olarak asindirilmasi ile sentezlemistir.

MAX fazlarinin toplu katmanl ebeveynlerinden secici olarak asindirilmasi ile elde edilen
atomik katmanli MXene’lerin su ana kadar teorik olarak 70’den fazla oldugu tahmin
edilmekle birlikte 19 tanesi deneysel olarak sentezlenebilmistir. Bilesimlerine gore
adlandirilan MAX fazlarinda; M bir gecis metali, A ¢ogunlukla 3A be 4A siitunlarinda
bulunan bir element X ise karbon (C) veya nitrojen (N) dir [33, 34]. Devam eden ¢alismalar
sonucunda X’in diger elementleri de i¢ine alacak sekilde genisleyerek MXene ¢esitliliginin

daha da artmas1 muhtemeldir.

MAX fazlarinin segici olarak asindirilmasi ile elde edilen gecis metali karbiir, nitriir veya
karbonitriir yapilart Mn+1Xn (n=1-3) genel kimyasal formiiliine sahiptirler. M bir (Sec, Ti,
V, Cr, Zr, Nb, Mo, Hf, Ta... gibi) gecis metali, X ise karbon (C) veya azot (N) atomlarin1
temsil etmektedir. MXene’ler 1 nanometreden daha kiiciik atomik tabakadan olusabilecegi
gibi birden fazla tabakanin olusturdugu yi1ginin yanal boyutu mikrometreler seviyesine kadar
cikabilmektedir. Oziinde iletken kil gibi davranan MXene yapilar gecis metali
karbiirlerin/nitriirlerin metalik iletkenligi ile hidroksil/oksijen/flor sonlu yiizeylerin
hidrofilik yapisinm1 benzersiz bir sekilde birlestirir. Oksijen (O), hidroksik (OH), flor (F)
termine gruplar1 (T) ile sonlandirilan yilizey fonksiyonel gruplari da dahil edildiginde
Mn+1XnTx seklinde formiile edilen yapilar gecis metallerinin elektriksel iletkenlik gibi
tistlin 6zelliklerini karbon, nitriir ve karbonitriirler gibi biiyiik gruplara tagiyarak fonksiyonel

sonlandirma gruplari ile hidrofilik 6zelligin ortaya ¢ikmasini saglarlar [24].

Yiiksek kimyasal kararlilik, yiiksek elektrik iletkenligi ve ¢evre dostu olmasi gibi 6zellikler
barindiran MXene’ler titanyum karbiiriin (T13C2) kesfinden giiniimiize kadar hizla ilgi odagi

haline gelmis ve fizik, nanotip, ¢evre bilimi, enerji gibi bircok uygulama alan1 bulmustur.
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Teorik olarak 100’den fazla MXene yapi sentezlenerek 30’dan fazlasi deneysel olarak

sentezlenebilmis ve hala ¢alismalar devam etmektedir.

— s M3AX,
MAX Phases B ! 0 | M,AX
AL PIs
reLCo N | culzn fGa ‘As | Se
| s A A
I RuJRh Pa | Ag ICd Bin |5 Sb | Te
=y
selective ‘

3lz|s o

Re Os’lr Pt | Au | Hg

efching

MXenes
Sc;C Ti;C TizN V;C Cr,C
M x CiN Mn,C Mn,N 2,C Nb
2 Nby wC*  Mo.C Mo, 1C*  HREC Hi:N
Ta;C W, 5 C* MViLC {Ti Nb)f
T,C2 TigN; Tis(C.N); Z1,C HI,C
M X MVIEG, {TisND)C. (TiyTa)Cy
3/N2 (ChT)C, (CrVRC, (CraVIC; (CraNb)C; (CrTR)C,
Mo,ScC; (Mo;TiiC Mo V)C; (Mo Nb)C, (Mo,Ta)C;

TiN Vil Nb,C Ta G
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M X {Ti,Nb),C (TiNDJC; (Ti;Ta)C,
4/\3 {VaTi3)Cy (VeNDLICy  (V5Ta,)C,
INb 21l Gy (NDyTa;)Cy
(MOTISICs  (MosV (MOMNDICs  (MOsTa)Cs

Sekil 2.2: MAX Ve MXene Yapulari Ile Ilgili Raporlanan Calismalar [35].

Sekil 2.2°de gosterildigi lizere kirmizi ile gosterilen 12 gegis metali, mavi ile gosterilen 12
grup A elementi ve siyah ile gosterilen 2 tane X elementinin kombinasyonlarin ile elde edilen
M:AX, M3AX2 veya M4AX3 yapilarina sahip 100’e yakin MAX fazmnin oldugu
raporlanmistir. Yesil ile gosterilen MXene yapilari ise MAX fazlarindan A katmaninin segici
olarak asindirilmasi ile deneysel olarak sentezlenebilmislerdir. Bunlardan ¢ok daha fazlasi

ise teorik olarak tahmin edilebilmistir [24].

Hidrofilik yapisi, genis 0zgiil alan1 ve bol miktardaki aktif ylizeyi ile MXene’lerin
radyontiklidler dahil cesitli cevresel Kkirleticileri absorbe edebilme yetenegine sahip

oldugunu yapilan arastirmalar ile ortaya konulmustur [36].

MAB fazlarindaki A atom katmanlarinin (A ¢ogu zaman aliiminyumdur) segici olarak
cikarilmasi ile elde edilebilen MBene’lerin tamami elektron transfer verimliligi yiiksek iy1
metalik 6zellik sergilemektedirler. MBene yapisinda ki M bir gegis metalini B ise borunu

temsil etmektedir [31].
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Malzeme sentez yontemlerinin de gelismesi ve rasyonel tasarimlar sonucunda giin gegtikce
yiiksek verimlilige sahip katalizorlerin tasarlanabilmektedir. Bu caligmalar arasinda tek
atomlu katalizorler (SAC’ler), tek metal atomlar1 ve desteklerin koordinasyon tiirleri
arasindaki giiclii etkilesim ve biiyiik ylik aktarimindan kaynaklanan benzersiz elektronik
yapt nedeniyle biiyiik ilgi gormiislerdir. Benzersiz elektronik yapisal o6zelliklere sahip
SAC’ler tamamen agiga c¢ikmis ve dagilmis aktif bolgelere sahip olmalart nedeniyle de
cesitli reaksiyonlardaki katalitik performanslari ile dikkate deger artislar sergilemektedirler

[31,37].

MXene sonrasi malzemeler olan MBene’ler azot ve karbon yerine boru kullanan
malzemelerdir. 2 boyutlu (2D) gecis metali boriirleri {i¢lii boriir grubundan elde edilebildigi
icin  MBenes olarak adlandirilmaktadir. MBene’ler borun 2D  malzemelerin
performanslarindaki roliinii kesfetme firsati sunmaktadirlar. Periyodik tablonun besinci
elementi olan borun degerlik elektron sayisi karbondan bir azottan ise iki azdir. Atom boyu,
elektronegatifligi ve elektron eksikligi nedeniyle icerisinde bor bulunan 2D malzemeleri
diger 2D malzemelere gore belirgin sekilde farkli oOzellikler gostermektedir. 2D
malzemelerin ¢ogu diiz veya biikiilmiis petek yapili grafen analoglar iken borofen altigen
delik diizenlemelere sahip liggen bir kafes yapisina sahiptir [30, 38]. Ancak borun bu altigen
delik girisleri ve metal alt tabakanin pasiflesmesinde ¢oziilebilen fazla elektron dengesi bor
bazli 2D malzemelerin sentezindeki en biiyiik zorluga neden olmaktadir. 2D bor bazli
sistemleri elde etmenin pratik bir yolu bor ve c¢esitli gegis metallerinden birinin
kullanilmasidir. Bu durumda gegis metal, bor tabakasini stabilize etmek i¢in bora elektron
verirken, ayni zamanda ge¢is metali merkezi koordineli bir sekilde 2D boriir malzemelerin

cesitliligine katki saglamis olur [30].
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FeB,/RuB,/OsB,  V,B/Nb,B/Ta,B, CrB/MnB/ZrB/HfB

Sekil 2.3: Farkli Tipteki Panellerin Ustten (Ustteki Ug Sekil) ve Yandan (Alttaki Ug Sekil)
Gortiniimleri [39].

Sekil 2.3’de gosterilmis olan MBene yapilari; (a) FeB2, OsB2, RuB,, (b) V3B4, Nb3Bas, TazBs
ve (¢) CrB, MnB, ZrB ve HfB’ aittir. Burada pembe renkte olanlar Bor (B) atomunu; turkuaz,
acik mavi ve mor renkte olanlar ise metal atomlarin1 gostermektedir. MBene nin birim
hiicrelerinin yanal boyutlar kesik ¢izgiler ve kutular ile, N> adaptasyonu i¢in aktif bolgeler

ise kirmizi dairelerle gosterilmistir [39].

2D gecis metali boriirlerini elde ederken de ¢ogunlukla MAX fazlarindan MXene’lerin elde
edildigi geleneksel kimyasal asindirma yontemleri kullanilmaktadir [30]. Bu asamaya
gelmek icin gerekli en 6nemli hazirlik ise kolay asinabilen katmanlardan olugmus kristal
yapidaki iiclii boriirlerin bulunabilmesidir. Son zamanlarda MAB faz1 olarak kullanilan
CnAlB;, Cr;AlBs, CrsAlBs, WAIB, MoAIB, MnxAIB; ve Fe>AlB, tek kristalli ticli
boriirlerine ait MAX analoglar1 basariyla iiretilebilmistir [40]. Bu yapilara baktigimiz da
hepsinin 2 boyutlu gecis metali boriirlerini olusturmaya en uygun malzemelerden biri olan
aliminyum katmani igerdigini goriiriiz. MAB asamalarindan borometalik 2D MBene’ler
elde edilmesi ile ilgili yapilan aragtirmalarda 6zellikle MnB, HfB, ZrB, Au,B, Mo2B, NbsB4,
Ta3;B4, V3B4, OsB2, FeB> ve RuB; tatmin edici stabiliteleri ile 6n plana ¢ikmaktadirlar.
Ozellikle MnB’un giiclii ferromanyetik (FM) 6zellik sergilemesi, metalik davranisii ve
ferromanyetik durumunu yiiksek Curie sicakliginda bile koruyabilmesi de ayrica dikkate

degerdir [30].
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Alamada ve arkadaslari tarafindan 2018 yilinda yiiriitiilen ¢alisma [41] ile M02B2, Zhang ve
arkadaslari tarafindan 2018 yilinda yiiriitiilen calisma [42] ile Cr2B2 ve Wang ve arkadaslari
tarafindan 2019 yilinda yiiriitiilen ¢alisma [43] ile Ti2B2 deneysel olarak iiretilebilmistir.

Bury ve arkadaslar1 2023 de yapmis olduklar1 ¢alismada baslangi¢ fazi olarak kullandiklar
MoAIB’ ye HCI/H20:> sulu ¢ozeltisini 24, 28 ve 72 saat boyunca uygulayarak aliiminyum
atomunun komsu elementler ile kurmus oldugu kalic1 baga ragmen tek ve ¢oklu katman
olarak MBene o6zelligine sahip pullanmay1 elde edebilmeyi basarmislaridir. Bu sayede
ortorombik kafes diizeyine sahip Mo2B> MBene iiyesini ortaya ¢ikarmislardir. Bu ¢calismanin
diger basaris1 da Mo,B> igerisinde bulunan Mo oksidinin direk olarak 1,2 eV ve dolayh
olarak 0,2 eV optik bant bosluklarinda organik kirletici madde olarak kullanilan metilen
mavisinin ayrigtirilmasinda olaganiistii fotokatalitik etki gostermesidir. Ayrica sulu ¢ozeltiye
48 saat boyunca maruz birakilarak elde edilen MBene’nin fotokatalizorii ultraviyole ve
simiile edilmis beyaz 151k 1s1n1m1 altinda hibritlestirilmis MXene’lerden bile daha hizli ve
daha iistiin ayristirma performansi sagladigi gézlemlenmistir. Yine bu MBene’nin goriiniir
15181in  tim  spektrumunda kirletici maddeyi reaktif oksijen tiirlerine doniistiirmeyi
basarmistir. Elde edilen bu sonuclar, MBenes'in ¢evresel iyilestirme uygulamalari igin

deneysel zemin hazirlamistir [44].

Li ve arkadaslar yaptiklar1 ¢calismada [45] karbon nanotiip polimer kompozitleri (SWNT)
iireterek malzemenin elektromanyetik girisimi (EMI) ve ekranlama etkinligini (SE) 10 MHz-
1,5 GHz araligindaki frekansta test etmisler ve malzemenin 20 dB’den daha biiyiik

ekranlama etkisi sergiledigini gdzlemlemislerdir.

Luo ve Chung yaptiklar1 calismada [46] 3.1 mm kalinliktaki esnek grafit levha, nikel levha
ve bakir levhanin 1-2 GHz bandindaki toplam kalkanlama performansini karsilastirmislardir.
En yiiksek kalkanlama etkisini grafitin en diisiik kalkanlama etkisini ise nikelin sagladigini
gozlemlemislerdir. Yine aymi c¢aligmada garfitin farkli formlarmi da birbirleri ile
karsilastirdiklarinda en 1yi toplam kalkanlama performansini esnek grafitin sergiledigini

belirtmislerdir.

Shen, Zhai ve Zheng yaptiklar1 ¢alismada [47] termal iletkenlik ile elektromanyetik dalganin
kalkanlama arasindaki iliskiyi grafen oksit filmlerini kullanarak elde ettikleri birkag

katmanli grafen yapi iizerinde incelemislerdir. 8.1 um kalinhigindaki film yap1 dalganin
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biiyiik bir kismin1 absorbe ederek 20 dB toplam kalkanlama etkinligi saglamigtir. Film
yapinin kalinlagtirilmasi ile daha etkin bir kalkanlamanin yapilabilecek olmasi heyecan
verici olsa da film tabakanin hazirlanma zorlugu, yiiksek maliyet ve malzemenin mekanik
dayaniminin diisiik olmas1 gibi dezavantajlara sahiptir. Bu dezevantajlar saf karbon tabanli

malzeme c¢aligsmalarinda siklikla kargimiza ¢ikmaktadir.

Xu ve arkadaslar1 yaptiklar1 ¢calismada [48] ham grafitin {izerine nano 6l¢ekte demir (Fe)
katkilayarak elde ettikleri kompozit yapinin ham grafite gore daha yiiksek frekanslarda dahi
daha iyi kalkanlama etkinligi sergiledigini ancak katkilanan demir oranin %50’nin {izerine
citkmast durumunda iletkenlige bagli olarak kalkanlama etkinliginin k&tiilestigini

gbzlemlemislerdir.

Yang, Chen ve Parng optik mikroskop ve taramali elektron mikroskobu kullanarak fiber
dagilimida inceleyerek yapmis olduklari ¢alismada [49] aymi lif uzunluguna ve agirlik
yiizdesine sahip paslanmaz gelik liflerden (SSF) olusturulmus ABS disk ile nikel kapli grafit
liflerden (NGF) olusturulmus ABS diskin kalkanlama etkinligini gozlemlemisler ve

paslanmaz celik liflerin daha iyi performans sergiledigini belirlemislerdir.

Al-Ghamdi ve arkadaslar1 esnek yapida nanokompozit kalkanlama malzemesi elde etmek
icin yaptiklar1 ¢aligmada [50] grafen nano tabakalart (GN) hafif ve esnek yapidaki
akrilonitril biitadien kauguk (NBR) matrisine geleneksel kauguk merdaneli 6giitme teknigi
kullanarak dahil etmisler ve NBR/GN nanokompozilerini elde etmislerdir. Malzemenin 1
GHz- 12 GHz frekans araliginda dielektrik 6zelliklerini ve kalinligin kalkanlamaya etkisini
incelemislerdir. Grafen nano tabakanin malzemeye eklenmesi ile malzemenin mekanik ve
elektriksel o6zellikleri 6nemli Olgiide gelismistir. Elde edilenhafif ve esnek nanokompozit
malzemenin (NBR/GN) ugaklarda ve mikroelektronik uygulamalarinda oldukca etkili

mikrodalga koruyucu kalkan olarak kullanilabilecegini belirtmisleridir.

Singh ve arkadaslarimin ¢ok diisiik yogunluga sahip gozenekli yliksek EMI kompozit
malzemelerle yaptiklar1 ¢aligmalarda, gozenekli pargaciklarin iletken malzemelerle
kaplanmasinin, yiiksek EMI kalkanlamasi etkinliginin artmasina yol agtig1 fark edilmistir

[51].
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Sankaran ve arkadaslar1, poliviniliden floriir nanokompozit filmleri ile giiclendirilmis altigen
bor nitriir nanopartikiillerin elektriksel ve elektromanyetik kalkanlama 6zelliklerini X-band
frekans skalasinda (8-12 GHz) incelemis ve h-BNNP/PVDF nano-kompozit filmlerin diisiik

maliyetli EMI kalkanlama malzemesi olarak kullanilabilecegini gostermislerdir [52].

Ou ve arkadaslar i¢ ige yapili iki tabakali CNTF ve tek katmanli GaInSn CNTF/GalnSn
kompozit filminin EMI kalkanlama verimliligini, X bandinda yaklasik 55 dB olarak
bulmuslardir. Bu deger iki tabakali CNTF'lerden 20 dB daha yiiksek bir deger oldugu i¢in
gomiilii GaInSn LM katmaninin varligit CNTF'nin EMI kalkanlama verimliligini biiyiik
Olciide arttirmistir [53].

Glosh ve arkadaslari, sadece 30 katmana sahip 0.29 mm kalinligindaki kumas icin
uyguladiklart daldirip-kaplama islemine gore, DC iletkenligini yaklasik 1.701 S.cm-1 ve
EMI kalkanlama verimliligini 27.3 dB olarak hesaplamiglardir. Elde edilen kumas, hiicre
zarini tahrip ederek ve bakterilerin solunum sistemini bloke ederek antibakteriyel etki
gostermistir. RACt-30 pamuklu kumasi, E. coli'ye karst 1.0 cm' lik bir inhibisyon bolgesi
olusturmaktadir [8].

Guan ve arkadaglari, elektromanyetik radyasyonun etki alanini daraltmak ve olumsuz
etkilerini azaltmak icin EMI kalkanlama ve sogurma o6zelliklerine sahip ¢imento igerikli

malzemelerinin gelistirilmesi iizerine ¢alismalar yapmislardir [54].

Zornoza ve arkadaglari tarafindan yapilan ¢alismada, Portland ¢imento macununa grafit tozu
ve li¢ tip karbon fiber, ucucu kiil (%5.6, %15.9, ve %24.3 Fe;0s ile birlikte) ayr1 ayr ve
beraber eklenerek olusturulan malzemenin etkili bir EMI kalkanlama sagladig1 bulunmustur.

Ayrica, kalkanlama verimliligi malzemenin kalinligi ile de arttig1 gézlemlenmistir [9].

17



3. TEORIK BiLGILER

3.1 ELEKTROMANYETIK DALGALAR

Bos uzayda 151k hizi ile ilerleyen, pozitif ve negatif yiiklerin olusturdugu elektrik alan ve
hareket eden yiiklerin olustugu akimin neden oldugu manyetik alan bilesenlerine sahip olan
enine dalgalara elektromanyetik dalgalar (EMD) denir [55, 56]. Hayatimizda 6nemli rol
oynayan elektromanyetik dalgalar dogal ve insan yapimi1 kaynaklardan iiretilir ve yayilirlar.
Dogal elektromanyetik dalga kaynaklari; gilines, bazi uzak yildizlar ve atmosferik
etkilesimler (yildirim) dir. Dogal olmayan elektromanyetik dalga kaynaklarinin baslicalar
ise; elektrik akimi tasiyan yer alt1 ve yeriistii elektrik hatlari, TV ve bilgisayarlar, elektrikli
ev aletleri (Elektrikli siipiirge, sa¢ kurutma makinasi, tras makinesi, blender vb.), mikro
dalga firinlar, tibb1 goriintiileme cihazlari, radyo ve TV vericileri, telsiz haberlesme
sistemleri, hiicresel telefon sistemleri (GSM Baz istasyonlar1 ve GSM telefon cihazlar1) dir
[57]. Elektromanyetik dalga ve elektromanyetik radyasyon aymi fiziksel olguyu isaret
ettikleri icin birbirleri yerine kullanilabilirler ve EMR seklinde kisaltilabilir.
Elektromanyetik dalganin Sekil 3.1°de verilmis olan sematik gosteriminde elektrik alan E,

manyetik alan ise H harfi ile gdsterilmistir.

Yayilma Dogrultusu

P

Sekil 3.1: Elektromanyetik Dalga [58].
3.1.1 Elektromanyetik Dalgalarin Ozellikleri

Enerji ve momentum tagima 6zelligi olan elektromanyetik dalgalar, birbirlerine ve yayilma
dogrusuna dik olan elektrik alan ve manyetik alanin bileskesi formunda olup bir dogru
boyunca yayilirlar. Elektrik alan ve manyetik alan degisimi ayni fazda olan elektromanyetik

dalgalarda, manyetik alan ve elektrik alan birlikte artip birlikte azalma davranisi sergilerler
18



Elektromanyetik dalgalarda siklikla kullanilan nicelikler sunlardir:

Frekans (v): Elektromanyetik dalgalarin bir saniyede yaptigi salinim sayisina (kendilerini
tekrarlama sikligina) frekans denilmektedir. Frekansin birimi Hertz (Hz)'dir.

Dalgaboyu (A): Elektromanyetik dalgalarin bir salinimda aldiklar1 yola dalgaboyu
denilmektedir. Dalgaboyunun birimi metre (m) dir.

Siddet (I): Elektromanyetik dalganin siddeti, birim ylizeyden gecen ortalama gii¢ olarak

tanimlanir.
Esitlik 3.1 elektrik alan genligine (E,) bagli elektromanyetik dalga siddetini;
1
1=(S)= EceoEg (3.1)

Esitlik 3.2 ise manyetik alan genligine (B,) bagl elektromanyetik dalga siddetini;

%cBg
I = (S) =
Ho

(3.2)

gostermektedir.

Yaptig1 calismalar ve elde ettigi esitliklerle elektro manyetik teoriye biiylik katkilar sunan
James Clerk Maxwell elektromanyetik dalgalarin hizin1 bugiinkii degerine (2,99792458 x
10® m/s) ¢ok yakin olacak sekilde ortaya koymustur [57].

3.1.2 Maxwell Esitlikleri

Maxwell esitlikleri, serbest uzayda herhangi bir dielektrik ve manyetik malzemenin
olmadig1 ortamlar gozetilerek ifade edilir. Asagidaki esitliklerde; elektrik alan E, manyetik
alan B, uzaysal yiik yogunlugu p, elektriksel gecirgenlik &y, manyetik gecirgenlik py ve
akim yogunlugu f ile gosterilmigtir. Ayrica elektrik akis1 @, toplam yiik Q, yiizey alani A
ve elektrik alan1 yayilimi V. E”dir.

i.  Esitlik (Gauss Yasas1): Herhangi kapali bir ylizeyden gegen toplam elektrik akisinin,

bu yiizey i¢indeki net yiikiin &,’a boliimiine esit oldugunu ifade eder. Gauss Yasasi

esitlikleri olan integral esitlikleri ve tiirev esitlitligi Esitlik 3.3’de gosterilmistir.
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jﬁE.dﬁz _e vE=2 (3.3)

ii.  Esitlik (Manyetik Gauss Yasas1): Kapali bir yiizeyden ge¢en net manyetik akinin sifir
oldugunu bildirir. Manyetik Gauss Yasasi esitlikleri olan integral esitligi ve tlirev
esitligi Esitlik 3.4’de gosterilmistir.

jﬁE. d4 =0,

N

<
ol
I
(@]

(3.4)

iii.  Esitlik (Faraday Yasasi): Degisen bir manyetik alanin olusturdugu elektrik alani
tanimlar. Faraday Yasasi esitlikleri olan integral esitligi ve tlirev esitligi Esitlik

3.5’de gosterilmistir.
, ., dB . . OB
ng'dS:_E' VxE = —— (3.5)

iv.  Esitlik (Amper Yasasi): Degisen elektrik alan1 ve elektrik akimlari tarafindan
olusturulan manyetik alanin olusumunu tanimlar. Amper Yasasi esitlikleri olan

integral esitligi ve tlirev esitligi Esitlik 3.6’da gdsterilmistir.
A Aoy - - N OF
% B. dS = ﬂo] + Eolho W, VxB = ﬂo] + Uo&o E (36)

3.1.3 Elektromanyetik Dalga Esitligi

Elektromanyetik dalgalarin bir ortam boyunca ya da bir vakum ortamai i¢erisinde yayilmasini
aciklayan, ikinci dereceden kismui difreansiyel esitliklere elektromanyetik dalga esitligi
denir. Yiik ve akim bulunmayan bos uzayda Maxwell esitliklerinden; Faraday Yasasi ve

Amper Yasasi’nin rotasyoneli alinarak Laplace operatdr (V?) cinsinden asagidaki gibi

yazabiliriz:
- d%E
VE = SO'MOF (37)
- 2B
VB = SO#OF (38)
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Esitliklerinde verildigi gibi elektrik alan Esitlik 3.7 ve manyetik alan Esitlik 3.8 i¢in ayr1 ayr1
elde edilmis olur. Elektrik alan ve manyetik alan i¢in Esitlik 3.9 incelendiginde bu esitligin
dogrulugu gozlenmis olur.

1 02f

20_ 297
vf_czc')tz

(3.9)

Esitlik 3.9 “Klasik Dalga Esitligi” olarak isimlendirilir ve c, 151k hiziyla ilerleyen bir

dalganin hareketini belirtir. Dalganin hizi,

m
o = =2,9979.10° — (3.10)

1
v €olo
bagmntisi ile ifade edilir [59].

Biitiin elektromanyetik dalgalar frekans ve dalga boyundan bagimsiz olarak 151k hizinda

hareket ederler.

3.1.4 Elektromanyetik Dalganin Tasidig1 Enerji Ve Momentum

Elektromanyetik dalgalar tasidiklar1 enerjiyi uzayda yayilirken karsilastiklari cisimlere

aktarabilirler. Bir elektromanyetik dalgadaki enerji akis hizi Poynting vektorii (§) ile

tanimlanir. Poynting vektorii ve birimi Esitlik 3.11°de gosterilmistir.

- 01,5 joule
S =—(ExB) ( . 2) (3.11)
Uo saniye. metre

Birim yiizey basina giicii ifade eden Poynting vektoriiniin biiylikliigli ayn1 zamanda akis
yoniine dik olan birim yiizeyden, enerjinin ge¢is hizin1 da ifade eder. S vektdriiniin yont,

dalganin yayilma dogrultusu boyuncadir. Elektromanyetik dalganin enerjisi,

U—1 E2+B2 3.12

elektromanyetik dalganin momentumu ise,

P=epuS==S (3.13)



bagntisi ile verilir [57].

Elektromanyetik dalganin gili¢ aki yogunlugu, dalganin hareket dogrultusuna dik olan

yiizeydeki birim alana diisen giic miktaridir. Birimi watt/metre?’dir.

Poynting vektorii (§ ) ile elektrik ve manyetik alan siddeti arasindaki iliski basitge;

E? watt
377 metre?

-

S =FExH =

(3.14)

seklindedir.

Esitlik 3.14’de goriildiigii gibi elektromanyetik dalganin bosluktaki yayilmasina karsi
gosterilen direng degeri 377 Q dur. Bu degere boslugun direnci de denilir.

3.1.5 Elektromanyetik Dalga Polarizasyonu Ve Yayilimi

Enine dalgalar olan EMD’larda, boyuna dalgalarin aksine titresen elektrik ve manyetik alan
vektorleri dalganin yayilma dogrultusuna diktir. Bu nedenle EMD’lar diizlemsel polarize
olurlar. Diizlemsel dalga yayiliminda elektrik alanin bir noktadaki zamanla degisen
davranigina polarizasyon, elektrik alan vektoriiniin zamanla c¢izdigi sekle ise dalga
polarizasyonu denir. Elektrik alanin yonii dogrusal ise dogrusal polarizasyon, dairesel bir
hareket yapiyorsa dairesel polarizasyon, eliptik bir hareket gosteriyorsa eliptik polarizasyon
olusur. Elektromanyetik dalgalar ilerledikleri ortamda ¢esitli engellerle karsilagirlar. Ortam
da ilerleyen EMD’lar cesitli engellerle karsilagsa da hareketlerini devam ettirme egilimi
gosterirler. Karsilastiklar1 engel cesitlerine gore durum degistiren elektromanyetik dalgalar

yansima, kirimin, kirilma ve sagilma seklinde ortamla etkilesime girerler [57].

3.1.6 Elektromanyetik Spektrum

Elektromanyetik spektrum siirekli bir enerji ortamidir. Eletromanyetik enerji, nanometre
(nm) mertebesinden baslayip kilometre (km) mertebesine kadar uzanir ve 151k hizinda

hareket edebilir [60].

Elektromanyetik dalga spektrumu, elektromanyetik dalgalarin dalga boyu, frekans ve enerji

araliklarina gore siralanmasi ile olusturulmus ve bu araliklara 6zel isimler verilmistir. Bu
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araliklar, radyo frekansi bolgesi (RF), mikrodalga bolgesi, infrared bolgesi, goriiniir ve

morétesi bolge, x-1s1nlart bolgesi ve gama 1sinlar1 bolgesidir [61].

400 nm 770 nm
v=3x 10* 19" 10" 10" lp'z 19” 10 : 19” 10" 10”7 ¢
ge;c\i,iec; Microwaves Infrared % Ultraviolet ra);s G?:;rsm
A=1x 10" 10" 10 10" 10 10° 10" 107 10" 10 m

Sekil 3.2: Elektromanyetik Spektrum [62].

Radyo frekans1 bolgesi; dalga boylar1 1mm-10* km arasinda olan dalgalar1 barindiran
bolgedir. Frekans olarak 30 Hz-300 GHz araligindadir. Ozel elektronik devrelerle elde edilen
radyo dalgalar1 her yerde bulunabilir. Radyo, Tv, Telsiz vb. sinyallerinin iletiminde tasiyici

dalga olarak kullamlirlar. Onemli biyolojik etkileri bulunmamaktadir [61, 63].

Mikrodalga bolgesi; Dalga boyu 50 mm-30 cm arasinda olan ve 6zel elektronik lambalar
kullanilarak elde edilen mikro dalgalar1 barindiran bolgedir. Radar dalgalar1 olarak da
isimlendirilen bu dalgalar radar sistemlerinde siklikla kullanilirlar. 10 mW/cm? den biiyiik
siddetli 1s1malar1 canlilar lizerinde olumsuz etkiler yaratir. Bunun yani sira 2,45 GHz
frekansindaki mikrodalgalar fizik tedavi amaci ile kullanilmaktadir. Mikro dalga firinlarda

ve kablosuz uzak mesafe iletisim i¢in kullanilirlar [61, 63].

Infrared bolgesi; Dalga boylar1 700 nm-1 mm arasinda degisen ve kizilotesi (IR) 1sinlar
olarak da adlandirilan dalgalar1 barindiran bolgedir. Giines 15181 spektrumundan ve sicak

cisimlerin yiizeylerinden salinirlar [61, 63].

Gortiniir bolge; 360 nm-750 nm araligindaki dalga boylarini1 barindiran bélgedir. Giines

1sinlarinin spektrumundan ve atomlarin 1s1 etkisinde uyarilmalar1 sonucu salinirlar. Gozle

algilanabildigi gibi fotograf kagidina etkileri ve fotoelektrik olay gibi etkileri takip edebilen

cihazlar yardimi ile de dedekte edilebilirler. Giines 1s181indaki goriiniir 151k fotosentez yolu
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yasamin temel enerji kaynagini olusturur. Madde analiz yontemi olarak, goriiniir 151k salma
ve sogurma spektrumlarinin spektrofotometrik olarak incelenmesi sikliklar kullanilir.

Goriintir 151k mor ile baglayan ve kirmiziyla biten renler barindirir [60, 61, 63].

Mordétesi (UV) bolge; 60nm-380nm araligindaki dalga boylarini barindiran bolgedir. Giines
spektrumunda bulunan bu i1sinlar aynm1 zamanda gaz bosalma tiipleri ve orta hizdaki
elektronlarin metallere ¢arpmasi sonucu da salinirlar. Fotograf plaklari ile elektronik devre
elemanlari lizerine etkileri ile dedekte edilebilen mordétesi 1sinlar, atomlarda elektronik enerji
diizeyleri arasindaki gegislerle de de ilgilidir. Glinesten gelen morétesi 1ginlar1 biiylik oranda
soguran ozon tabakas1 hayati koruyan bir kiliftir. Kisa dalga boyundaki mordtesi radyasyona

fazla maruz kalinmasi canli sagligi i¢in risk teskil eder [61, 63].

X-1s1nlar1 bolgesi; 0.01-10 nm dalga boyuna sahip dalgalar1 barindiran boélgedir. X-1sinlari,
yiiksek enerjili elektronlarin metal bir ylizeye carpmalar1 sonucu elde edilirler. Stirekli X-
1sinlarini atom ¢ekirdegi yakinlarina kadar girin hizli elektronlarin burada frenleyici bir ivme
etkisine maruz birakilmasi ile elde edebiliriz. X 1ginlarinin canl iizerindeki dolayli etkisi

6liimciil boyutlara ulasabilir [61, 63].

Gama 1sinlart; 107'-10° nm aralifinda dalga boyundaki dalgalari barindiran gama 1sinlar
radyoaktif izotoplarin ¢ekirdek doniisiimlerinde ortaya ¢ikan 1sinlardan olusurlar. Girisim
kabiliyetleri ¢ok yiiksek olan gama 1sinlari, iyonlasma odalar1 ve fotograf kagidina etkileri
sayesinde dedekte edilebilirler. Elektromanyetik spektrumun en yiiksek enerjili bolgesinde

yer alirlar [63, 64].
3.1.7 Elektromanyetik Radyasyon

Maddenin temel yapisin1 olusturan atomlarin ¢ekirdegindeki nétronlar sayica protonlardan
oldukca fazla ise olusturduklari madde kararsiz yapidadir. Bu tiir maddeler daha kararli hale
gecme egilimindedirler. Bunu basarmak icin ¢ekirdeklerindeki noétronlar alfa, beta, gama
1simalar1 yaparak parcalamaya calisirlar. Bu sekilde 1s1n sacan maddelere “radyoaktif

madde” sactiklari alfa, beta ve gama gibi 151nlara ise “radyasyon” denir.

Elektromanyetik radyasyonun en kiigiik birimi fotondur ve boslukta diiz bir ¢izgi boyunca

151k hizinda yayilirlar. Elektromanyetik dalgalar, frekanslariyla dogru orantili, dalga

24



boylariyla ters orantili olmak {izere gectikleri ortama enerjilerini aktarirlar. Enerji sogurma,

sacilma etkileri ve bosluk da uzakligin karesi ile ters orantili olarak azalir.

Elektromanyetik radyasyon iyonlastirict (niikleer) radyasyon ve iyonlagtirici olmayan
(elektromanyetik) radyasyon olmak iizere iki gruptadir. i¢erisinden gectigi maddeye enerji
aktaran ve maddenin atomlarinda X ve gama-isinlar ile o, B ve notron pargaciklarinin
yayilmasi nedeniyle dogrudan veya dolayli iyonlastirma etkisine neden olan radyasyon tiirii
iyonlastirici (niikleer) radyasyondur. Bu tiir radyasyonun diisiik dozlar1 (rem) bile canlilar

tizerinde ¢ok ciddi etkileri yaratir.

Yeteri kadar biiyiik enerjiye sahip olmayan elektromanyetik (iyonlastirici olmayan)
radyasyon, madde ile etkilesmesinde molekiiler seviyede kimyasal baglari koparamadigi i¢in
iyonlastirict radyasyon kadar biiyiik bir etkiye neden olmaz. Elektromanyetik (iyonlastirict
olmayan) radyasyon; radyo dalgalari, mikrodalgalar, kizil oOtesi 151k, mor o&tesi 1s1k
(ultraviyole) ve goriiniir 151k ailesini barindirir. Eletromanyetik 1s1nim yayan kaynaklarin
baslicalari; elektrik enerjisi ileten ya da enerjiyle calisan her tiirlii ara¢ ve gereg, enerji nakil
hatlar1 ve trafo istasyonlari, elektrikli trenler, TV ve bilgisayar ekranlari, indiiksiyon firinlari,
indiiksiyon kaynak makineleri, (radyo, TV ve telsiz) verici istasyonlarinin antenleri, siirekli
ve darbeli radar sistemleri, uydu iletisim sistemleri, tedavi amaciyla kullanilan tibbi
elektriksel cihazlar, mikrodalga firinlar, GSM haberlesme sistemlerinde kullanilan temel baz
istasyonu antenleri ve cep telefonu antenleridir. Bu kaynaklardan yayilan elektromanyetik
radyasyonun ¢evre ve canli lizerinde yaratmis olduklari riskler halen detayl1 arastirilmalara
konu olmakla birlikte, riskin boyutu barindirdiklar1 manyetik alanin = siddetine,

yogunluklarina, frekanslarina ve maruz kalinan siireye gore degiskenlik gostermektedir [63].

3.1.8 Elektromanyetik Girisim (EMI)

Elektrik, elektronik cihazlar ve elektromekanik sistemler galisirken elektromanyetik enerji
aci8a cikarirlar. Yayilan bu enerji ortamda mevcut olan diger cihaz ve sistemlerle etkilesime
girerek onlarin kararli calismalar1 ve performanslari iizerinde olumsuz etkilere neden olur.
Bu etkilesime elektromanyetik girisim (EMI) denir. Teknolojinin yaygin kullanimiyla
birlikte 6zellikle radyo frekansi aralifini kullanan cihazlarin sayisi hizla artmistir. Bunun
sonucu olarak kullanilabilir frekans spektrumundaki asir1 yogunluk yeni frekans bantlarinin

da kullanilmasin1 zorunlu hale getirmistir. Artan bu yogunluktan kaynaklanan EM
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emisyonlarin ortama verilmesi ¢evrede bulunan cihaz ve sistemler i¢in ciddi bir sorun haline
gelmekle birlikte, saglik ve gilivenlik problemlerini de beraberinde getirmistir. Elektronik
cihazlar ¢alisirken ortama elektromanyetik dalga yaydiklar1 gibi diger sistemlerin iiretmis
olduklar1 radyasyondan da etkilenirler. Bu nedenle cihazlarin calistiklar1 ortamlarda ki
elektrik ve manyetik alan siddetlerinin belirli seviyelerin iizerinde olmasi istenmez. Bir
cihazin veya sistemin bulundugu ortamdaki elektromanyetik radyasyondan etkilenmeden ve
bu ortama ek bir radyasyon katkis1 yapmadan c¢alismasimi siirdiirebilmesine

“elektromanyetik uyumluluk (EMC)” olarak isimlendirilir [65, 66].

3.2 KRISTAL YAPI

Katihal fiziginin cisimlerin temel Ozelliklerini anlamamiza yardim eden basit model
hesaplamalarinin sonucunda ortaya ¢ikan kristaller, tic boyutlu uzayda atomlarin periyodik
olarak dizilmesi ile olusan yapilardir. Ayni atom veya atom gruplarinin pes pese birbirleriyle
baglanmasi sonucu olusan kristal yap1 ii¢ boyutlu bir 6rgiidiir. Kristallerin yapisi, atomlarin
belirli araliklarla dizilmis noktalar dizisine (6rgii) yerseltirilmesi ile belirlenir ve temsil
edilir. al, a2, a3 gibi ili¢ temel Oteleme vetorii ile iic boyutlu bir kristal yapiyi
tanimlayabiliriz. Her 6rgli noktasinda bulunan ve {i¢ boyutlu bu 6rgiiniin biitiim diigiim
noktasinda ortaya konulan atomlar grubuna “baz” denir. Bu bazin bilesim yonii ve yerlesimi
bire bir benzerdir. Kristal yapi ise bir uzay orgiisiiniin atomlarinin biitiin diigiim noktasina

bir baz yerlestirilerek elde edilir.
Orgii + Baz = Kristal Yap1

Ilkel hiicre (birim hiicre) ise a, a_Z), a3 ilkel eksenleri ile olusturulmus ii¢ boyutlu kristal
yapinin en diigiik hacime sahip paralelkenardan olusan prizmadan ibarettir. Sekil 3.3 al,

ﬁ, a3 vektdrler ile tammlanan ve ilkel hiicreler ile olusturulmus {i¢ boyutlu bir orgii

yapisini gostermektedir.
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Sekil 3.3: al, a2, a3 Vektorleri ile Tanimlanan ilkel Hiicrelerin Olusturdugu Ug Boyutlu Orgii
Yapist [67].

flkel hiicreler ile tiim uzaymn icini kaplayabilmek kristallerin Steleme hareketlerinin

tekrarlanmasi ile miimkiindiir. Her zaman bir 6rgii noktasi barindirmak zorunda olan ilkel

hiicrenin igindeki baza ise “ilkel baz” denir. Bu bazlarin d, b ve ¢ vektérleri yardimiyla

birden fazla tekrarlanmasiyla kristal elde edilir. Sekil 3.4’de gosterildigi gibi bir noktadan
ortaya ¢ikan d, b ve & vektorlerinin olusturdugu paralelyiizde b ve ¢ vektorleri arasindaki

act (0), @ ve ¢ vektorleri arasindaki ac1 (B) ve @ ve b vektorleri arasindaki a1 (v) dir.

Z4
e

h

Sekil 3.4: Birim Hiicrede Eksen Ve Agilar [68].
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3.2.1 Kristal Sistemleri Ve Bravais Orgiileri

Kristalleri d, b, ¢ vektdrleri ve o, B, y ailari géz 6niine alimarak yedi farkli kombinasyonda
toplamak miimkiindiir. Olusturulan bu gruplamaya “yedi kristal sistemi” ad1 verilir [69].
Kristal smiflarindaki atomlarin farkli diizenlenmesi ile elde edilen 14 farkli kristal orgliye

“Bravais Orgiileri” ad1 verilir [70]. Sekil 3.5°de Bravais 6rgiileri gosterilmektedir.

\ | A g
: = 7

/‘5--- /n___ d R /A ; £
Kiibik (P) Kibik (1) Kubik (F)

\\
O
LA

Tetragonal (P) Tetragonal (T) Hegzagonal(P)
) \ ! e ’[
i i 3 ’ i
' E i /3 c= F\
] ¥ i 1 N I
l,,_,*,- ] PN !
). A y o M-

Ortorombik (P) Ortorombik (C) Ortorombik (I)  Ortorombik (F)

Monoklinik (P) Monoklinik (C) Triklinik(P) Rombohedral (P)

Sekil 3.5: Bravais Orgiileri [68].
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14 tane farkli kristal 6rgii yapisim1 barindiran Bravais orgiilerine daha yakindan bakmak
gerekirse, licii kiibik (a =b = ¢ a=f=y=90° P, 1, F), ikisi monoklinik (a # b # ¢ a=B=y # 90°
P, C); dordii ortorombik (a #b # ¢ a=p=y=90° P, C, F, I); biri triklinik (a#b#ca# B #y #
90° P); ikisi tetragonal (a =b # ¢ a=p=y=90° P, I); biri rombohedral (a =b = ¢ ==y # 90°
P) ve biri de hekzagonal (a =b # ¢ a=p=90°, y=120° P) formda oldugu goriiliir. Burada basit
(primitif) orgii ‘P’, ylizey merkezli 6rgii ‘F’, cisim merkezli 6rgii ‘I’ ve taban merkezli 6rgii

ise ‘C’ sembolleriyle gosterilmistir.

3.2.2 Miller indisleri

Her dogrultu ve diizlemde farkli 6zellik gosteren kristal yapilarin analizleri yapiliken, her
bir diizlem indisleri ile tanimlanmaktadir. Miller indisleri olarak adlandirilan bu indisler h,

k, | harfleri ile gosterilir. Miller indisleri kullanilarak ters 6rgii uzaymdaki bir K vektori;
K = hb, + kb, + lb; (3.15)
seklinde yazilabilir.

Miller indislemesi yapilirken; belirtilmek istenen diizlemlerin kristal eksenini kestigi
noktalar a4, a,, az orgii sabitleri cinsinden bulunduktan sonra bu sayilarin tersleri alinirak,
ayn1 orana sahip en kiiclik ii¢ tam say1 elde edecek sekilde indirgenir. Boylece (hkl) ile

gosterilen bu sayr kiimesi o diizlemin indisi olur. Kiibik bir kristaldeki bazi 6nemli

diizlemlerin indisleri Sekil 3.6'da gosterilmistir [71].

Sekil 3.6: Kiibik Bir Kristalde Baz1 Onemli Diizlemlerin Miller Indisleri [71].
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3.3 AB-INITIO YONTEMLER

Ab-initio kelime anlami olarak ‘baslangictan itibaren’ anlamina gelmektedir. Ab-initio
yontemler ile yapilan hesaplar fizigin temel ilkelerinden yola ¢ikilarak gergeklestirildigi igin,
herhangi bir Onsel kabullenim igermez. Ab-initio yontemler deneysel verilerin
kullanilmadig1, teorik veriler iizerine kurulmus olan kuantum kimyasal hesaplamalardir.
Karmagik bir fonksiyonun daha basit bir fonksiyona indirgenmesi ile elde edilen
matematiksel ifadeleri kullanan ab-initio yotemde molekiil kiigiildiik¢e ve biitiin yaklagimlar
yeterli kiiglikliikten yola ¢ikilarak yapiliyorsa hesaplamalar kesin bir sonuca yaklagir. Ab-
initio yonteminde Hartree-Fock Yaklasimi ve Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT) olarak

iki farkli yaklagim kullanilmaktadir [72].

3.3.1 Hartree-Fock Yaklasim

Hartree-Fock yaklasimi [73] ¢ok elektronlu sistemlerin dalga fonksiyonlarinin tam
¢Oziimiiniin zorlugunu asmak i¢in, ¢ok elektronlu bir sistemde elektronlarin potansiyelinin
sadece elektronun ¢ekirdekle olan uzakligina bagli oldugunu varsayar. Bdylece her elektron
ortalama bir potansiyel degeri ile diger elektronlardan bagimsiz olarak hareket edecektir. Bu
yaklagimla ¢ok parcacik dalga fonksiyonlari, Slater determinanti kullanilarak c¢oziimii

miimkiin olan tek parcacik dalga fonksiyonlarindan elde edilebilir.

21 (T1)‘¢1 (r2) e /21 (‘TN)

: L : (3.16)
Yy () Yy (ry)

1/)(7'1,7'2, e n .,rN) =

Hartree yaklasiminda, i. elektrona etki eden potansiyel, iyon potansiyeli ile Hartree

potansiyelinin toplami olarak tanimlanmastir:

Vi (r) = Viyon(r) + Vy (r) (3.17)
Hartree potansiyeli;
n(')
VH(T) = — Ir — r’l dr (318)

Hartree potansiyelindeki i. elektrona etki eden yogunluk terimi sdyle ifade edilir:
4 ! 2
n) = ) [0 (3.19)
i)
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Boylece Hartree esitligi soyle yazilabilir:

1 !
~ 3+ Vo) i >+Zf "”’_ L a9 = e (3.20)

Hartree-Fock yaklasiminda ise sistemin dalga fonksiyonu antisimetri 6zelligini de
saglayacak sekilde Esitlik 3.16’daki Slater determinanti ile tanimlanabilir. Boylece Hartree
esitligine ek olarak degis-tokus terimi gelir ve Hartree-Fock esitligi su sekilde yazilabilir:

[—%VZ + Viyon(r)] Pi(r) + Z f %dr'lpi(r) +

26 f 21 — )¢ T )w,-(r)dr' = ei(r) (321)

Sistemin dalga fonksiyonunu tek bir slater determinant ile tanimlayan Hartree-Fock
yaklagiminda, gercek elektron-elektron etkisi yani elektronlar arasindaki korelasyon
potansiyeli tanimlarken dikkate alinmaz. Sistemin dalga fonksiyonu olusturulduktan sonra,
bu dalga fonksiyonu ile her elektrona etkiyen potansiyel hesaplanir. Hesaplanan bu
potansiyel kullanilarak ¢oziilen Schrodinger esitligi kullanilarak yeni dalga fonksiyonlari
iiretilir. Uretilen bu dalga fonksiyonu ile iiretilen yeni potansiyeller Schrédinger esitligi
kullanilarak tekrar ¢6ziiliir ve en uygun dalga fonksiyonu bulunur. Hassas ¢dziime ulagsmak
icin bu islemlerin ardarda tekrarlanir. Hassas ¢oziim ile elde edilen dalga fonksiyonu ile bir
onceki dalga fonksiyonu iist iiste geliyor ise bundan sonra yapilacak tiim hesaplar ayn
sonucu verir. Karsiliklt olarak birbirini diizelten yaklasim basamaklar1i nedeniyle bu

yaklagima 6z tutarli alan metodu da (scf) denilir [72].
3.3.1.1 Korelasyon enerjisi

Hartree-Fock yaklasiminda gercekte var olan etkilesen elektron sistemini g6z ardi eder.

Korelasyon enerjisi denilen bu etkilesimden kaynaklanan enerji E.,

EC == EO - EHF (322)
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seklinde yazilir. Burada Eytemel durum enerjisi, Eyr ise Hartree-Fock enerjisidir. Hartree-
Fock enerjisi icin Eyp = Ejesitsizligi daima gecerlidir, bu nedenle korelasyon enerjisi

negatif (E; < 0) deger alir [74].

3.3.2 Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (DFT)

Yogunluk Fonksiyonu Teorisi (DFT) 1920’lerde Thomas ve Fermi’nin ¢alismalarini temel
alan Hohenberg-Kohn teoremleri [75] ve bu teoremlerin devami niteligindeki Kohn-Sham
teoremleri [76] lizerine kurulmustur. Birbiri ile etkilesen birden c¢ok elektronu bulunan
sistemlerin kuantum mekaniksel olarak incelenmesinde siklikla kullanilan bu teorinin temel
fikri etkilesen bir elektronlar sistemini ¢ok-cisim dalga fonksiyonlar1 yoluyla degil elektron
yogunlugu olarak tanimlamaktir. Hohenberg ve Kohn tarafindan iki farkli teoride
ispatlandigi tizere, DFT birden fazla elektrona sahip sistemin biitiin 6zellikleri taban durum
elektron yogunlugu olan ve pozisyonun skaler bir fonksiyonu olarak yazilan n,(r)’nin bir
fonksiyoneli olarak yazilabilecegi ilkesine dayanir. Yani DFT, ¢ok elektronlu sistemlerin
taban durum ozelliklerini belirlemek igin elektron yiik yogunlugu p(7) ’yi temel degisken
olarak kabul etmektedir. Bu ispat birden fazla sayida elektron iceren sistemlerde kesin ve
tam bir fonksiyonele rastlanamayan ve fonksiyonellerin nasil olusturulabilecegini
aciklamaktan uzaktir. Yogunluk fonksiyonel teorisi glinlimiizdeki genis uygulanabilirligine
Walter Kohn ve Lu Jeu Sham’in yaklagimlar1 sayesinde ulagsmistir. Metaller, yariiletkenler
ve yalitkanlarin temel durum 6zelliklerini belirlemede oldukga basarili olan DFT sadece bulk
hacimli malzemelere degil protein ve karbon nano tiipler gibi kompleks materyallere de

uygulanabilir [75, 76].

Sistemin taban durum enerjisi DFT fonksiyonelinin minimizasyonu ile elde edilir. DFT bunu
yaparken bazi teorem ve yaklasimlar kullanir. Bunlarin baglicalart Thomas-Fermi-Dirac
Yaklagimi, Hohenberg-Kohn Teoremleri, Kohn-Shan Yaklasimi ve Hellmann-Feynman

Teoremi’dir.

3.3.2.1 Thomas-Fermi-Dirac yaklasimi

Hartree-Fock yontemlerinin gelistirildigi doneme denk gelen yillarda Thomas (1927) ve
Fermi (1928) birbirinden bagimsiz olarak gelistirdikleri yontemler, elektron sayisinin ¢ok

fazla oldugu sistemlerde, sistemi istatistiksel arglimanlarla betimlemenin daha uygun
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olabilecegi fikrine dayanmaktadir [77, 78]. Gercekte cogu sistem fazla elektron

icermektedir.

Birim hacme diisen elektron sayisini elektron yogunlugu (p) olarak tanimladiktan sonra, gok
sayida elektron barindiran sistemde elektron yogunlugunu konumun bir fonksiyonu seklinde
(p = p(r)) elde edilebilir. Yariklasik yaklagim olarak da isimlendirilen bu tanimlamaya
gore elektronlarin klasik pargaciklar gibi uzaysal koordinatlara sahip olduklar1 varsayilarak
elektron yogunlugu tanimi yapilmistir. Bu yariklasik yaklagim ayni zamanda sistemin
enerjisini elektron yogunlugunun bir fonksiyonu olarak tanimlarken de oldukg¢a ise
yaramaktadir [79]. Thomas-Fermi-Dirac Yaklagimi agagida belirtildigi sekliyle formiiliize
edilebilir.

Elektron yogunlugu ile noktasal yiik olarak ele alinan cekirdekler arasindaki potansiyel

enerji:

P(r)d3(r) (3.23)

relp ()] = i f
I1=1

ve iki farkli noktadaki elektron yogunluklari arasindaki potansiyel enerji:

Vo)l = [[ Hr22T) (“) 43 () d% () (3.24)

Iy —
olarak yazilir. Esitlik 3.23 ve 3.24 sadece Coulomb etkilesimlerini ifade etmektedir.

Thomas ve Fermi kinetik enerji ve degis-tokus enerjisini olusturmak i¢in problem
¢oziimiinde o gilinlerde Schrodinger esitlikleri 1yi bilinen homojen elektron gazini
kullanmiglardir. E, homojen olmayan sistemler de Esitlik 3.25°de gosterildigi gibi

tanimlanmaistir.

Eqlp] = f p(Mealp()dr (3.25)

Kinetik enerji, degis-tokus enerjisi ve korelasyon katkilarin1 barindiran a indeksi

kullanilarak; lokal enerji yogunlugunun &, tiim uzay lizerinden integrali alinmaktadir.

33



Enerjinin ve enerji yogunlugunun, elektron yogunlugu fonksiyonuna bagl birer fonksiyonel
oldugunu koseli parantezler aracilifiyla gosterilir. Homojen elektron dagiliminda oldugu
gibi kat1 yapilarinda her noktada ayni elektron yogunluguna sahip oldugu varsayimina

dayanan Yerel Yogunluk Yaklasimi (LDA) ilk defa boylece kullanilmistir [80].

Thomas-Fermi homojen elektron gazi i¢in kinetik enerjiyi Esitlik 3.26’da gosterildigi gibi
ifade etmislerdir [77].

3
T = gpsF (3.26)

Fermi seviyesine bagli elektron yogunlugu (p) Esitlik 3.27°de gosterildigi gibi elde
edilmistir [81].
1 2m\*/?

p=3alwr) & (3.27)

Kinetik enerji, elektron yogunlugunun bir fonksiyoneli olarak Esitlik 3.28’de gosterildigi
gibi hesaplanmis olur [79].

3 2 5
Tlp(r)] = == (313 j ()3 d3(r) (3.28)

Esitlik 3.28°de gosterilmis olan sistemin Hamiltonyeninin kinetik enerji ve Esitlik 3.23 ve
Esitlik 3.24°de gosterilmis olan potansiyel enerji kisimlari bdylece tamamlanmistir.
Sistemin enerji fonksiyoneli tanimlanirken eksik kalan degis-tokus potansiyelini Dirac
(1930) ve Slater (1951)’de yapmis olduklari caligmalarla tamamlamislardir [ 79]. Korelasyon
ise 1938’de Winger tarafindan fonksiyonele dahil edilmistir [77]. Boylece sistemin elektron
yogunluguna bagli enerji fonksiyoneli Esitlik 3.29°daki halini almistir.

Elp(M)] =Tp()] + Vee[p(M] + Vie[p(r)] + Ex[p(r)] + Ec[p(r)] (3.29)

Enerjiyi minimum yapan yogunluk degeri varyasyonel prensibiyle enerji fonksiyoneli
kullanilarak elde edilir. Minimum enerjiyi elde edebildigimiz yogunlugun herhangi bir
varyasyonu fonksiyonel olarak ifade edilen enerji i¢in bir ¢6ziim iiretir. Bu nedenle homojen

elektron dagilimi kullanilarak ¢6ziime gitmek ¢cok daha kolaydir. Esitlik 3.30°da gosterildigi
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gibi tiim uzay i¢in alinan yogunluk integralinin toplam yiikii vermesi, minimizasyon yapmak

icin gerekli sarttir.

(0]

N = fp(r)d3(r) (3.30)

r=0
O yillarda sezgisel bir yaklasim olan enerjinin tek bir degisken cinsinden yazilabilmesi
fikrinin saglam matematiksel temellere dayandirilmasi i¢in uzun bir silire ge¢mesi

gerekmistir [80].

3.3.2.2 Hohenberg-Kohn teoremleri

Hohenberg ve Kohn 1964 yilinda, Thomas ve Fermi tarafindan yapilmis olan ¢aligmalari
esas alarak iki onemli matematiksel teoremi ispatlayarak DFT nin temellerini atmiglardir
[72, 74]. Hohenberg-Kohn teoremlerinin [75] ilki dis potansiyelin etkisi altindaki
elektronlar1 igeren sistemlerle ilgilidir. Hohenberg-Kohn’un 1. teoremi “Bir v(7) dis
potansiyelindeki elektronlar sistemi i¢in bu dig potansiyel bir sabit ile, n(7) temel durum
elektron yogunlugu tarafindan belirlenir.” seklindedir. Bu teoreme gore; dis potansiyel ve
dolayisiyla buna bagli olan toplam enerji, elektron yogunlugunun fonksiyoneli olarak

yazilabilir:

E[n(r)] = fn(r)le$(r)dr + F[n(r)] (3.31)

Bu esitlikdeki F[n(r)] Hohenberg-Kohn fonksiyonelini ifade eder.

Deklem 3.31°de taban-durum dalga fonksiyonu ile taban-durum elektron yogunlugu
arasindaki iliski agikga goriilmektedir. Elektron yogunlugunu n(#) seklinde bir fonksiyonu
olarak belirtirsek, taban-durum enerjisi E[n(7)] fonksiyoneli olarak ifade edilebilir, bu
nedenden dolay1 bu teorem “Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi” olarak da isimlendirilir. Bu
teorem sayesinde {iglin katlar1 olacak sekilde degiskene bagl bir dalga fonksiyonu yerine ii¢
tane uzaysal degisken iceren tek bir fonksiyon (elektron yogunluk fonksiyonu) ile
Schrodinger esitligini ¢6zmek miimkiin hale gelir. Teorem bu ¢oziim kolayligini sagladig:

icin ayrica onemlidir [82].
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Hohenberg-Kohn’un 2. Teoremi [75]; “Tiim elektron sistemleri igin, n(¥) elektron
yogunlugunun fonksiyoneli olan bir E[n(¥)] evrensel fonksiyonel tanimlanabilir. Temel
durum enerjisi, verilen bir v(¥) dis potansiyeli i¢in global minimumdur ve enerji
fonksiyonelini minimize eden n(¥) yogunlugu temel durum yogunlugudur.” seklindedir. Bu
ikinci teoreme gore E[n(7)] fonksiyoneli uyarilmis elektron durumlart harig; tek basma
temel durum enerjisini ve elektron yogunlugunun durum enerjisi tizerine etkisini belirlemek
icin yeterlidir [83]. Boylece sistemi taban durum enerjisini toplam enerji fonksiyonelinin

minimum degerinden elde etmek miimkiindiir [72, 74].
3.3.2.3. Kohn-Sham yaklasim

Kohn ve Sham 1965 yilinda [76] Schrodinger esitliklerinin ¢6ziimiiniin daha zor oldugu ¢ok
elektronlu sistemler icin, elektronlarin birbirleriyle olan etkisimlerini de dikkate alarak
degisim ve korelasyon etkilerinin de igerisinde oldugu yeni bir formiilasyon
gelistirmislerdir. Bu yaklagimda bir elektron i¢in ¢dziilen Schrodinger esitligi kullanilarak,
biitiin elektronlar i¢in yaklasik bir dalga fonksiyonu elde edilir. Kohn-Sham yaklagimina ait
formiilasyon Schrédinger esitliklerindeki toplam simgelerinin igermez. Ciinkii bu esitliklerin
¢oziimleri sadece li¢ uzaysal degiskene bagli olan @;(#) tek-elektron dalga fonksiyonlaridir.
Kohn-Sham yaklagiminin sagladigi bir diger fayda ise, temel degiskeni olan elektron
yogunlugu kullanilarak, diger tiim terimlerin bu degisken cinsinden ifade edilebilmesidir
[72, 74]. Tek-elektron dalga fonksiyonlar1 kullanilarak elektron yogunlugu asagidaki gibi
belirlenir [74]:

N
n@® =) o (3.32)
1=
Tek-elektron esitligi ise
D ve v+ —— [ v @ |0 = a0 333
2m r Ameye, ) |7 — 7| T VeI PR = SR (3:33)

bicimindedir. Tek elektron esitliklerine yapilan degis-tokus ve korelasyon potansiyeli olan

Vyc(7) su sekilde tanimlanr:

0Exc[n]
Sn(7)
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Esitlik 3.32, Esitlik 3.33 ve Esitlik 3.34 ayn1 zamanda Kohn-Sham 6z-uyum Esitlikleri
olarak bilinirler. Kohn-Sham 6zellikle Hohenberg-Kohn teoremlerindeki Esitlik 3.31°de
bulunan F[n(r)] terimindeki eksikligi gidermek amaciyla bu yaklagimi gelistirmiglerdir.
Kohn-Sham yaklasimlarinda Hohenberg-Kohn fonksiyonelini ifade eden F[n(r)] terimini;
Esitlik 3.35’de gosterildigi gibi kinetik enerji T[n(r)], Coulomb potansiyeli E,,,; ve degis-

tokus-korelasyon enerjisi Ex’yi ayr1 ayri barindiracak sekilde yeniden diizenlemislerdir.
E[n(m)] =T[n)] + Ecows + Exc + f n(r)Vas(r)dr (3.35)

Boylece Kohn-Sham potansiyeli Vi olarak da bilinen ve Esitlik 3.36’da gosterilmis olan

efektif bir potansiyel tanimlamislardir.
Vks = Veour + Vxe + le$ (3.36)

Bu esitlikte yer alan Coulomb potansiyeli;

6Ecoul Tl(T')
Veow = = dr’ 3.37
coul on |T‘ _ r,l r ( )
degis-tokus-korelasyon potansiyeli,
6Exc
x¢ = 5o (3.38)
dis potansiyel,
0E,
Vars = —5 = (3:39)

seklinde gosterilir.

Esitlik 3.37, Esitlik 3.38 ve Esitlik 3.39; Esitlik 3.36’da yerine yazilirsa elektron
yogunlugunun bir fonksiyonu olan Kohn-Sham potansiyeli asagidaki sekilde gosterilebilir

[72].

OE 1Y) OE
coul + XC + dis

on on on (3-40)

Vks =
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3.3.2.4 Hellmann-Feynman teoremi

Hellman-Feynman teoremi, enerjinin keyfi bir A parametresine gore tlirevinin, sistemin

Hamiltoniyeninin tiirevinin beklenen degerine esit olacagini ifade eder [72].

I yglp (/1) l/)(/l)dr (3.41)

Bu ifadede A yerine x alirsak enerjinin konuma gore tiirevi kuvveti vereceginden bu teorem

ile atom tizerine etki eden kuvvet bulunabilir.

(3.42)

F=—w|5

DFT hesaplarinda verilen bir atomik geometrinin optimizasyonu i¢in Hellman-Feynman

teorisi biiyiik oneme sahiptir.
3.3.3 Degis-Tokus Korelasyon Enerjisinin Onemi

Degis-tokus korelasyon enerjisi Ex.; etkilesmeyen elektronlardan olusan bir sistemi,
elektron-elektron etkilesimi varmis gibi kabul edilmesi stratejisine dayanir. Degis-tokus

korelasyon enerjisini [84],

Exc[n(®)] = (T[n(A)] = Ts[n(A)]) + Ve—e [n()] = Vi [n ()] (3.43)

olarak ifade edebiliriz. Esitlikdeki ilk terim olan (T[n(#)] — Ts[n(#)]) elektron yiik
yogunlugu fonksiyoneline bagl kinetik enerjiyi, V,_.[n(#)] elektron-elektron etkilesme
enerjisini ve Vy [n(7¥)] Hartree enerjisini ifade eder. Degis-tokus korelasyon enerjinin (Ex)
bilinmesi sistemin taban durum enerjisinin bulanabilmesi i¢in gereklidir [84]. Bu nedenle
bilinmezlikten kurtulmak ve sistemin elektron dagilimi ve (Ex.) nin gergege yakin sekilde
belirlenebilmesi i¢in yaygin olarak iki yaklasim kullanilmaktadir. Bu yaklagimlardan biri
yerel yogunluk yaklasimi (LDA) digeri ise yaklasim ise genellestirilmis gradyent
yaklagimidir (GGA).
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3.3.3.1 DFT hesaplarimin 6z-tutarh ¢oziimii

DFT hesaplarinda dikkate alinan sistem i¢in Kohn-Sham esitlikleri 6z-tutarli olarak
coziilmelidir. Sekil 3.7°de 6z-tutarli hesabin adimlar1 gosterilmistir. Buna gore ¢6ziim kisaca

sOyle olmalidir [72]:
a. Sisteme tahmini bir baslangi¢ yogunlugu n(7) verilir.

b. Esitlik 3.40°dan Kohn-Sham potansiyeli (efektif potansiyel) hesaplanarak Hamiltonyen
elde edilir.

c. Elde edilen Hamiltonyen i¢in Schrodinger esitligi ¢oziliir.

d. Schrodinger esitliginin ¢oziimiiyle elde edilen dalga fonksiyonu ile yeni yogunluk elde

edilir.

e. Elde edilen yogunluk bitirme 6lgiitli saglamiyorsa bu yeni yogunluk ile yeniden efektif
potansiyel olusturularak adimlar tekrarlanir.
f.  En son elde edilen yogunluk n(7) daha dnce bulunan ile ortiistiyorsa yani 6z-tutarli ise

sistemin yogunlugu bulunmus olur.

Algoritma sonucunda iiretilmis olan elektron yogunlugu n(#) Esitlik 3.18’de verilmis olan
Hartree potansiyelinde yerine yazilarak, sistemin taban durum enerjisi hesaplanir. Sistemin
0z-tutarl yogunlugu bulunurken, Hellman-Feyman esitligi (Esitlik 3.41) kullanilarak sistem
tizerindeki kuvvet (Esitlik 3.42) de hesaplanir. Dikkate alinan sistemi olusturan atomlar
tizerindeki kuvvet (F) belli bir esik degerinin altina diistiigiinde, algoritma atomlar1 daha
fazla hareket ettirmeksizin, taban durumu konfigiirasyonu i¢in 6z-tutarli olarak elektronik

taban durumunu hesaplayacaktir [72].
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Tahmini bir baslangic
yogunlugu
n(r)

2

Efektif potansiyel Veff(r)
hesaplanarak Hamiltoniyen =
olusturulur

¥

Schrodinger denklemi ¢ozOlor

it 7

~—__ HAYIR
( Oz-Tutarl
" 5 N

=1 TE\TET

geometrik ve elektronik

Taban durumu igin
ozellikler

Sekil 3.7: DFT Hesaplarinin Oz-Tutarli Céziim Semas1 [72].

Bu yontemin kesinligini bozan etken Esitlik3.40’da belirtilmis olan Kohn-Sham

potansiyelindeki(Vys) degis-tokus-korelasyon enerjisi Ey terimidir.

Eyeln] = f (M exen(M]dr (3.44)

Bu esitlikde elektron yogunlugu n(r), degis-tokus-korelasyon enerji yogunlugu €y [n(r)]

ile gosterilmistir.

Degis-tokus ve korelasyon terimi bilinmedigi i¢in bu ifadeyi enerjinin fonksiyoneli seklinde
(ExcIn]) yazmak olduk¢a zordur. Kohn-Sham teoreminin en onemli kismi bu terimi
gercekei bie sekilde yazabilmektir. Bunu yapabilmek icin ¢esitli yaklasimlar gelistirilmistir.
Bunlardan en yaygin kullanilanlar1 Yerel Yogunluk Yaklasimi (LDA) ve Genellestirilmis
Gradyan Yaklasimi (GGA) dir. LDA yaklasimi ektilesim enerjileri i¢in tiirdes olan elektron
gazinin ¢Oziimlerinden faydalanirken, GGA yaklagimi yerel yogunlugun yani sira

yogunluktaki degisimi (gradyan) de dikkate alir [72, 74].

Bu tez calismasinda genellestirilmis gradyan yaklasimi (GGA) kullanilmagtir.
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3.3.3.2 Yerel yogunluk yaklasimi (LDA)

Yerel Yogunluk Yaklagimi (LDA) sistemin herbir yerel bolgesinin elektron yogunlugunun
aynt yogunluga sahip olan homojen elektron gazinin davranisina yakin o6zellikler
gosterdigini Onerir. Bir molekiill veya katidaki her bir noktanin belirli bir elektron
yogunluguna sahip oldugu kabul edilen bu yaklasima gore her noktadaki elektronun,
cevresindeki ayni yogunluklu diger elektronlarla ayni ¢ok cisim etkilesimine maruz
kalmaktadir. LDA’ya gore tiim molekiillerin veya bir katinin toplam degis-tokus-korelasyon
enerjisi, biitlin hacim elemanlar1 iizerinden alinacak katkilarin integrali olarak verilirken,
degis-tokus-korelasyon enerji yogunlugu ise sadece yerel bir bolgedeki -elektron

yogunluguna baglidir.

LDA’da degis-tokus korelasyon enerjisi,
E524[n] = f dBra)egr” (n(r)) (3.45)
seklinde verilir.

Buradaki e;:gif (n) terimi, uzaysal olarak diizgiin bir yogunluguna sahip olan elektron
gazindaki pargacik basina diisen toplam degis-tokus korelasyon enerjisidir. Bu enerji Monte-

Carlo hesaplamalarindan elde edilebilir.

Bir hacim elemanindan gelen katki, yerel elektron yogunluguna bagli olarak farkli olabilir.
Esitlik 1.30°da yer alan Ex.’yi hesaplamak i¢in literatiirde farkli yontemler mevcuttur.
Bunlar arasinda en ¢ok kullanilan yaklagim [85] yaklagimidir.

Degis-tokus-kolerasyon enerjisi (Exc) iki kisma ayrildiginda;

EXC = EX + EC (346)
seklinde yazilabilir.

Esitlik 3.46°da ayni1 spinli elektronlar arasindaki etkilesme enerjisi (degis-tokus enerjisi) Ey

ile, farkli spinli elektronlar arasindaki etkilesme enerjisi ise (korelasyon enerjisi) E. ile

gosterilmistir [86]. Buradaki Ey ve E. Hartree biriminde;
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04582

Ey = 3.47
= (3.47)
_0.0480 + 00311in7,, 7521, \4n
¢ =1-0.011675 + 0.0020In7,, 7, <1, (3.48)

seklindedir. Esitliklerde yer alan tgyogunlukla iliskili olup, bu iliski;

pt =13 (3.49)

seklindedir. Degis tokus-korelasyon potansiyeli ise,

T, dEyc
3 drtg

Vxc = Exc — (3.50)

seklinde ifade edilir.

LDA ile yapilan hesaplamalar ile deney sonuclar1 kiyaslandiginda, atomlar aras1 baglanma
icin elektron katkisini, baglanma enerjisini, bant araligini, fonon frekanslarini deney
sonuclarina gore daha biiyiik bulur. Kristal bulk 6rgii sabitini ise genellikle daha diisiik bulur.
Yine LDA yiizey ve ara yiizey hesaplamalarinda ve dinamik hesaplamalar i¢in fonon
dispersiyon bagintis1 hesaplamalarinda nispeten iyi sonuglar verse de dielektrik sabitleri ve
buna bagh biytkliklerin hesaplamalarinda, zayif baglar ve Hidrojen baglar
hesaplamalarinda ¢ok 1yi sonuglar vermemektedir. LDA sabit elektron yogunluguna sahip
olan saf metaller i¢in kesin ve dogru sonuglar verme basarisini, degisen elektron

yogunluguna sahip sistemler i¢in gosterememektedir [72, 87].
3.3.3.3 Genellestirilmis gradyan yaklasim (GGA)
Yerel yogunluk yaklagimindan (LDA) bir adim daha ileri gidilerek olusturulmus olan

genellestirilmis gradyan yaklasimi (GGA), LDA’ya ek olarak, her noktada elektronik yiik

yogunlugunun (p) yam sira bu yogunlugun gradyaninin da (|Vn(7)b hesaplanmasi
gerektigi fikrine dayanir. Yogunluk gradyenti biiyiikk degerlere sahip olan malzemeler
olabilir. Bazi malzemelerde yogunluk gradyenti biiyiik degerlere sahip olabilir. Yogunlugun

uzaysal degisimini hesaba katan GGA, her tiirli sistemlerde LDA’dan daha iyi sonuglar
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tiretemese de pek ¢ok sistem i¢in bag uzunluklarini ve toplam enerjiyi daha tahmin ettigi

goriilmiustiir [87, 88].

Fonksiyonellerin daha da gelistirilmesine katki saglamis olan GGA’da spin polarizesiz

sistemler i¢in degis-tokus korelasyon enerjisi:

ESE4n] =fd3rf(n(r),Vn(r)) (3.51)
seklinde verilir.

LDA’ da e;:?if inputu tek olmasina ragmen, GGA’ da f fonksiyonu tek degildir ve pek ¢cok
farkli form Onerilmistir. GGA’nin elektronik yiik yogunlugu gradyantini da icine alan ve

daha acik bi¢cimde ifade eden diger genel yaklasim formiilasyonu,

Exin] = [ Fee[n(@), |Vn(#)[1(d7) (3.52)
seklinde gosterilir.

Birgok bilim insaninin iizerinde c¢alismis oldugu degis-tokus korelasyon enerjisi
fonksiyoneli (F,.) yerel yogunluk yaklasimi iizerine eklenerek Esitlik 3.33°de gosterilmis
olan GGA’ya ait genel yaklagim gosterimi elde edilmistir [89].

ESS4[n] = [ n(De™ Fye(ry, 5)dT (3.53)

GGA lizerine devam eden geligsmeler sonucunda “meta-GGA”™ olarak isimlendirilen yeni bir
fonksiyonel sinifi dnerilmistir. meta-GGA fonksiyonelleri, yogunluk ve birinci mertebeden

gradyente bagli olmalarinin yani sira,

occ

1
o) =5 ) Voi(r)I? (3:54)

seklinde ifade edilen Kohn-Sham orbitallerinin kinetik enerji yogunluguna da baghdir. Bu

durumda meta-GGA fonksiyoneli,
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EXSGAn] =fd3rg(n(r),r(r)) (3.55)

seklinde olmaktadir.

Yeni bir degiskenin tanimlanmasi ile fonksiyonel formda kazanilan ilave esneklik,
yaklagima daha fazla 6zelligin dahil edilmesini ve diger sonuclar1 etkilemeden baz1 fiziksel
Ozellikler icin GGA’nin dogrulugunu artirmayi1 saglamistir. Yogunluk fonksiyoneli olan
LDA ve GGA’ya ek olarak meta-GGA’lar Kohn-Sham orbitallerine de baghdir. “meta-
GGA” bu eklemeye ragmen hala DFT bdlgesi igerisindedir. Ciinkii Kohn-Sham esitliginde
orbitaller Kohn-Sham potansiyelinin fonksiyonelidir ve Hohenberg-Kohn teoremi geregi
ayn1 zamanda yogunluk fonksiyonelleridir. Uzerinde yogun arastirmalar yapilan orbital
fonksiyonelleri ve/veya gercek yogunluk fonksiyonelleri igerisinde en iyi bilinen orbital
fonksiyonellerinin basinda Esitlik 3.56’da genel formu verilmis olan “tam-degis-tokus-

enerji” fonksiyoneli gelir.

EE¥*[n] = _%Zfd3rfd3r,xOzccwia(rﬁp?a(r’)(p?a(r) (356)
o i

lr =7’

Toplam enerji fonksiyonelinde korelasyon ihmal edilip degis-tokus fonksiyoneli kullanilirsa
Hartree-Fock fonksiyoneli elde edilir. Ancak tam degis-tokus degerine ulasmak i¢in Hartree-
Fock orbitallerinden ziyade Khon-Sham esitligi kullanilir. Ortonormalite diginda bir
sinirlama olmaksizin minimizasyondan elde edilen Hartree-Fock orbitalleri sayesinde, yerel
olmayan Hartree-Fock potansiyelini elde ederiz. Ayni fonksiyoneli minimize ederek ve ek
sinirlamalara tabi tutarak tam degis-tokus orbitallerini elde edebiliriz. Yani yerel
potansiyellerden tek-pargacik orbitallerini elde edebiliriz. Bu sebeple toplam Hartree-Fock
enerjisi her zaman tam degis-tokus enerjisinden azda olsa kiigiik ¢ikar. Yine her iki yaklagim
kiyaslanirsa, orbitaller ve orbital 6z degerleri gibi tek parcacik 6zellikleri bu iki yaklagim
icin birbirinden oldukca farkli sekilde elde edilir. Ornegin, Khon-Sham tam enerji
spektrumlari, deneysel sonuglara Hartree-Fock spektrumlarindan daha yakindir. Bu da bize
DFT’nin tam degis-tokus korelasyonunu dahil edebilmek i¢in, Hartree-Fock spektrumundan

daha uygun oldugunu gosterir.
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GGA hesaplarinda bag uzunluklar1 ve 6rgii sabitleri katilar ve molekiiller lizerine yapilan
calismalarda deneysel sonuglardan biiyiik, bulk modiilii ise kiigiik ¢ikmaktadir. GGA’nin en
1yi basarisin1 demirin manyetik momentini hesaplarken gostermistir. Kristal yapisi bee olan
demirin taban durumunu GGA ferromanyetik olarak onerdigi halde, LDA fcc kristal yapida
taban-durumunun  manyetik olmadigini  Onermistir. Yine Hidrojen baglarinin
tanimlanmasinda GGA yaklasimi biiyiik katkilar saglamistir. Zayif baglar 6ngéren GGA
ylizey enerji hesaplamalarinda, LDA’dan daha diisiik sonuglar vermektedir. GGA’nin
kohesif enerji hesaplamalarindaki dogrulugu LDA’dan biraz daha iyidir. Basit metallerin
bant yapilarint LDA’da GGA’da deneysel sonuglara olduk¢a yakin bulma yeteneginde
olmasina ragmen yar iletkenlerin bant araligini her iki yaklasim da deneysel sonuglardan

daha diisiik hesaplamaktadirlar.

DFT’de kullanilan her iki yaklasimda tam ¢6ziim yapabilme kabiliyetine ulasabilirlerse,
DFT’nin tam ¢oziim yapabilme yetenegine katki saglayacaklari agiktir. Bunun yani sira
pahal1 bilgisayar sistemleri gerektirseler de bant araligi hesaplamalarinda, tam degisim ve
zamana bagli DFT (ZB-DFT) be Green Fonksiyonu (GW) metotlar1 daha iyi sonuglar
vermektedir. Bu eksiklik, meta-GGA veya hibrid fonksiyoneller gibi “tam degis-tokus
fonksiyoneli” kullanilarak giderilebilir [87].

3.3.4 Diizlem Dalga Baz Setleri Ve Bloch Teoremi

Diizlem dalgalarin dogrusal kombinasyonundan olusan diizlem dalga baz seti temel baz
setlerinden biri olup, ab-initio metodunun hesaplamalarinda kullanilir. Sonsuz uzaysal
boyuta sahip olan diizlem dalga baz setleri biitiin uzay1 kapsadiklari i¢in atom ¢ekirdeklerini
merkez olarak kullanmazlar. Diizlem dalga seti kullanilirken periyodik siir sartlarim
belirlemek gerekir. Clinkii sonlu bir sistem i¢in sonlu diizlem dalga seti kullanilamaz. Bu
nedenden dolay1r bilgisayar ortaminda Kohn-Sham orbitalleri genellikle seg¢ilen baz
fonksiyonlarinin toplami olarak temsil edilir [90]. Tek elektronlu Kohn-Sham orbitallerinin
diizlem dalgalar kullanilarak dogrusal agilim1 Esitlik 3.57°de gosterildigi sekilde formiile

edilir.
Nf
i = ) Ciapul) (3:57)
a=1
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Esitlik 3.57°de dalga fonksiyonunu belirleyen parametre i, bazdaki orbital sayis1 N¢, Cia baz

fonksiyonlarinin agilimdaki katsayilar C;, ile gosterilmistir. Periyodik sinir sartlar1 ve Bloch

Teoremine gore [91] dalga fonksiyonu:

Ny
Pi() = e Ciape () (3.58)
a=1

seklindedir. Brillouin bolgesindeki dalga vektori k ile temsil edilmektedir. Qo (1)
fonksiyonu periyodik oldugu i¢in bu fonksiyonu Esitlik 3.59°da gosterildigi gibi Fourier

serisi seklinde acabiliriz.
N 1 - -
0@ =5 ) C(6)e (3.59)
G

Esitlik 3.59°da ilkel birim hiicre hacmi 2, ters 6rgili vektori G, Fourier doniisiim katsayilari
ise Cj (C_f ) seklinde gosterilmistir. Boylece diizlem dalga baz fonksiyonlars,

9e(@) = \/—ﬁe“ﬁ (3.60)

seklinde tanimlanir [92].

Kinetik enerji matrisini diklik sartlarini yerine getiren diizlem dalga baz fonksiyonlarin
kullanarak elde ederiz. Yine de olusturmus oldugumuz kinetik enerji matrisine kesilim
enerjisi seklinde isimlendirdigimiz (E.,;) smirhliklar koymamiz gerekir. Bunu
yapmadigimiz takdirde baz setimiz sonsuz sayida diizlem dalga icerir. Kesilim enerjisi
Esitlik 2.48°de gosterildigi sekilde formiile edilir.

— 5,2
Ecqie == |k + G| <Eqyu (3.61)

N[ =

3.3.5 Pseudopotansiyel Yaklasim

Kor bolgesindeki giiclii titresimleri tanimlamak i¢in smirli diizlem dalga baz setleri
kullanmak yetersiz kalir. Yapilan hesaplamalarin ger¢ek degerlere yakinsayabilmesi ve
giivenilir olmast ic¢in ¢ok sayida diizlem dalga kullanmak hesaplama siiresini ¢ok fazla

uzatacagi icin iyi bir strateji degildir. Bu zorlugu ve islem maliyetini ortadan kaldirmak igin
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gelistirilmis olan tekniklerin basinda daha az sayida diizlem dalga kullanarak sonuca ulagan
pseudopotansiyel yaklagimi gelir [90, 93, 94]. Cekirdege sikica baglanmis olan kor
elektronlarinin degerlik elektronlarina kiyasla katilarin fiziksel ozelliklerini daha az
etkiledikleri bilinmektedir. Kor elektronlarinin bulundugu kor bolgesindeki valans dalga
fonksiyonlart giiglii iyonik potansiyel nedeniyle, ¢ok hizli titresirler. Pauli digarlama ilkesi
geregi kor dalga fonksiyonlar1 ve valans dalga fonksiyonlar1 arasindaki ortogonallik bu
yiiksek hizdaki titresim sayesinde korunur [95]. Pseudopotansiyel yaklasimi, yiiksek enerji
salinimlara sahip elektronlarin bulundugu kor bdlgesini elektron titresiminin daha az
oldugu diizgiin bir pseudo kor bolgesi ile degistirerek; Kohn-Sham Hamiltonyen matrisinin
boyutlarinin azaltilmasini hedeflemektedir. Pseudopotansiyel yaklasimi bunu yaparken
cekirdek etrafindaki kimyasal olarak aktif olmayan kor elektronlarin1 disarida tutarak,
kordan kaynaklanan ger¢ek Coulomb potansiyeli yerine sadece degerlik elektronlarina etki
eden ancak orijinal potansiyele benzeyen sahte potansiyel olarak da isimlendirilen
pseudopotansiyel adin1 verdigimiz yeni ve daha zayif bir potansiyel kullanir. Bu yaklagim

donmus ¢ekirdek (frozen core) yaklasimi olarak da diisiiniilebilir.

Pseudo dalga fonksiyonlarinin sagilma ozellikleri veya faz kaymalari, valans dalga
fonksiyonlarmin iyon ve kor elektronlariin sagilma 6zelliklerine denk olacak sekilde ideal
olarak iiretiliyor olmasma ragmen bu yolla iiretilmis olan pseudo dalga fonksiyonu kor
bolgesinde radyal diigiimleri barindirmaz. Iyon ve kor elektronlar1 tarafindan kor bolgesinde
tiretilen toplam faz kaymasi, valans fonksiyonlarinin bu bélgede sahip oldugu her bir diigiim
i¢in, iyon ve valans elektronlari tarafindan iretilen faz kaymasindan r kadar biiyiik olacaktir.
Iki potansiyelin birbirine denk oldugu kor bélgesinin disinda kalan alanda bu iki potansiyeli
birbirinden ayirmak giictiir. Iyon kor tarafindan iiretilen faz kaymasi, valans dalga
fonksiyonunun her bir agisal momentum bileseni i¢in farkli oldugundan dolay1

pseudopotansiyelden sagilma, agisal momentuma bagli olmak zorundadir.

Pseudopotansiyeli genel haliyle Esitlik 3.62°de gosterildigi gibi yazilabilir.
Ilm

Burada, kiiresel harmonikler |lm), V; ise l agisal momentumu i¢in pseudopotansiyeli temsil

etmektedir. Dalga fonksiyonu, bu opreatdr ile elektronik dalga fonksiyonu lizerine etki
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edilerek, her biri daha sonra uygun pseudopotansiyel V;ile carpilan kiiresel harmonikler

icerisinden ayrilir. Pseudopotansiyel’in sagladig kolaylik Sekil 3.8'de goriilebilmektedir.

Sekil 3.8: Pseudopotansiyel ve Pseudo Dalga Fonksiyonu Sematik Gosterimi [95].

Sekil 3.8’de gercek dalga fonksiyonu be potansiyeli devamli kirmizi ¢izgilerle, sahte dalga
fonksiyonu ve potansiyeli ise kesikli mavi ¢izgiler kullanilarak gosterilmistir. rc ise kor

yarigapidir.

Cekirdege olan uzakligin fonksiyonundan ibaret olan yerel pseudopotansiyeli, dalga
fonksiyonunun tiim a¢isal momentum bilesenleri i¢in ayni potansiyeli kullanir.
Pseudopotansiyel i¢in cok dnemli olan yumusaklig1 ve diizgiinliigii korumak i¢in farkli agisal
momentum durumlarinda ayarlanabilen faz kaymalarmin miktarinda simirlamalar olsa da
Yerel potansiyeli olan her bir agisal momentum durumu i¢in, keyfi ve dnceden belirlenmis
faz kaymalarini tiretmek miimkiindiir. Dilizgiin ve yumusak bir pseudopotansiyel olmadan,
dalga fonksiyonlarini yeterli sayida diizlem-dalga baz1 kullanarak agmak olduke¢a giictiir [95,
96].
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Sekil 3.9: Pseudopotansiyel Uretimini Tarif Eden Akis Diyagranu [95].

3.4 KATILARIN MANYETIK OZELLIiKLERI

Kristal yapilari, elektronik yapilarina gére ve ayni zamanda manyetik 6zelliklerine gore
siiflandirlaln katilar; manyetik alan uygulandiginda manyetik 6zelliklerinden dolay1 atomik
seviyelerinde ki tepkileri birbirinden farklidir. Manyetik 6zelliklerine gore diyamanyetik,
paramanyetik, ferromanyetik, ferrimanyetik ve antiferromanyetik olarak siniflandirilabilen
katilar igerisinde sayet diyamanyetik etki oldukea zayifsa bu tiir katilar genellikle manyetik
olmayan katilar denir. Manyetik 6zellikleri (manyetizma) degistikce katilar birbirinden

farkli davranislar sergilerler.

3.4.1 Diyamanyetizma

Ortak etkilerinden dolay1 ¢ok giiclii bir etkiye sahip olabilen ve tiim katilarin ortak 6zelligi

olan diyamanyetizmadan kaynaklanan manyetizma, uygulanan manyetik alanin zitt1
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yoniinde olusur. Diyamanyetizmanin etkisi (milkemmel diyamanyetik katilar haric)
genellikle manyetizmanin diger ¢esitleriyle karsilastirildiginda oldukca zayiftir. Manyetik
alan altindaki atomlarin elektronlarinin yoriingesel hareketlerinden meydana gelen
diyamanyetizma, ayn1 zamanda elektronlarin bu yoriingesel hareketlerini kullanarak yeni ve
uygulanan manyetik alana zit yonlii yeni bir manyetik alan olusumuna neden olacak
mikroskobik 6l¢ekli akim ilmeklerinin iiretilmesine neden olur. Diyamanyetik etkiden bagka
manyetik etkinin bulunmadigi durumlarda diyamanyetik etki aym1 zamanda rezidual

manyetik etki olarak da adlandirilir.

3.4.2 Paramanyetizma

Atomlarin elektronlarinin net spinleri sifir degil ise, bu spinlerden kaynaklanan manyetik
momentler, dis bir manyetik alanin etksi altinda kaldiklarinda ayn1 hizaya gelmeye ¢alisarak
paramanyetizmayr  olustururlar. Bir  kati  igerisinde = bulunmast  durumunda
diyamanyetizmadan daha giiclii etkiye sahip olan paramanyetizmanin neden oldugu
manyetizasyon uygulanan manyetik alanin yoniinde ve lineerdir. Ayrica paramanyetizma
uygulanan manyetik alanin siddetiyle de dogru orantilidir. Disaridan uygulanan manyetik
alan siiresince paramanyetik 6zellik tasiyan bir katidaki manyetik momentler ayni1 hizaya
gelmeye calisirlar. Ancak uygulanan bu dis manyetik alan kaldirildigr an bu dizilim son

bulur.

3.4.3 Ferromanyetizma

Diyamanyetik ve paramanyetik etkilerle karsilastirildiginda ¢ok daha biiyiik bir etkiye sahip
olan ferromanyetizma, bazi katilarda uygulanan manyetik alandan daha biiytik bir siddete
sahip bir manyetizasyona neden olabilir. Ferromanyetik 6zellik gosteren en bilindik katilar
demir (Fe), kobalt (Co) ve nikel (N1) elementleridir. Atomlarin elektronlarinin net spinlerinin
sifir olmamasindan kaynaklanan ferromanyetizma, baz1 katilarin kalict  olarak
miknatislanmasinin veya bir miknatis tarafindan ¢ekilme veya itilmesinin anlasilmasinda
temel mekanizmadir. Net spinlerin sifirdan farkli olmasindan kaynaklanan manyetik
momentler, bir dis manyetik alan uygulandiginda ayn1 hizaya gelmeye calisirlar. Uygulanan
bu dis manyetik alan ortadan kalksa dahi manyetik momentlerin hizalanmas1 bozulmaz. Bu
ozelligi gosterebilen katilar, kalict miknatislar, ferromanyetik ve ferrimanyetik
malzemelerdir. Ferromanyetik bir kati igerisinde ki manyetik momentler Sekil 3.10°de

gosterilmistir. Orgii noktalarindaki oklar manyetik momentleri temsil etmektedir.
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Sekil 3.10: Ferromanyetik Bir Kristal Igindeki Manyetik Momentler (Basit Kiibik Kristal) [95].

Curie sicakligl (Tc) tim ferromanyetik 6zellikli katilarin karaktersitik 6zelligidir. Curie
sicakliginin iizerine ¢ikildiginda, diizensiz fazdaki enerjideki diisiis ferromanyetik fazdaki
enerjideki diislisten daha fazla olacagi i¢in malzeme ferromanyetik 6zelligini kaybeder. Bu

nedenden dolay1 Curie sicakligina (T.) ferromanyetik kritik sicaklik da denilir.

3.4.4 Antiferromanyetizma

Antiferromanyetik 6zellikli bir kat1 birbirine zit yonde yonlenmis, esasen biiyiik ve toplam
manyetizasyonlari sifir olan iki adet ferromanyetik alt sisteme sahiptir. Bu nedenden dolay1
bir antiferromiknatis tarafindan iiretilen bir manyetik alan yoktur. Antiferromiknatislarin
sicakliklart degistirildiginde diyamanyetik veya ferrimanyetik 6zellik sergiledigi goriilebilir.
Manyetik momentlerin yonlerinin farkli yollarla diizenlenmesi ile kat1 igerisindeki toplam
manyetizasyon sifir yapilabilir. Antiferromanyetik diizenin Sekil 3.11°da soldan saga dogru

sirastyla gosterildigi gibi G-tipi, A-tipi ve C-tipi olmak lizere ti¢ farkl tipi vardir.

/7 t/t“T/ ;T;T
|

Sekil 3.11: Antiferromanyetik Diizenlerin Sematik Gdsterimi (Basit Kiibik Kristal) [95].

En yakin komsu manyetik momentlerin daima zit ydnlerde oldugu form G-tipi

antiferromanyetik diizendir. A-tipi ve C-tipi antiferromanyetik diizende ise iki boyutlu 6rgii
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diizlemindeki kati ferromanyetik goriiniimlidiir. Diistik sicakliklarda meydana gelen
antiferromanyetik diizen, Neel sicakliginin (Tw) tizerindeki degerlerde ortadan kalkarak kat1
paramanyetik Ozellik kazanir. Bu nedenden dolay1 Neel sicakligi (Tn) antiferromanyetik
kritik sicaklik olarak da isimlendirilir. Antiferromanyetizmay1 en yakin komsu manyetik
momentler arasindaki antiferromanyetik yer degistirme etkilesimi olarak agiklayabiliriz.
Bunun yani sira ferromanyetik ve antiferromanyetik form arasindaki yer degistirme
etkilesimi neticesinde ¢ok daha kompleks manyetik yapilar ortaya ¢ikabilir. Manyetik alan
altinda kalan antiferromanyetik faz oOzellikleri tasiyan kati, manyetik alanin net
manyetizasyonu sifirdan farkli yaparak alt 6rgiliniin manyetizasyon degerinin diger alt 6rgii
manyetizasyon degerinden farkli olmasina neden olacagi igin, bir ¢esit ferrimanyetik gibi
davranmaya baglayabilir. Antiferromiknatisin manyetik duygunlugu Neel sicakliginda en {ist
degerine c¢ikar. Eger bu manyetik duygunluk degeri bu degerden saparak farkli bir deger
alirsa ferromanyetik faza gegmeye baslamistir diyebiliriz. Antiferromanyetik faza gecis i¢in

ise bu farklilik yayilma duygunlugu (staggered susceptibility) i¢erisinde meydana gelir.
3.4.5 Ferrimanyetizma

Ferromanyetik alt sistemlerin manyetizasyonu tam olarak yok olmadiginda ve net bir
manyetizasyon meydana  geldiginde ferrimanyetizma  Ozelligi ortaya cikar.
Antiferromanyetizmada oldugu gibi ferrimanyetik diizenlerinde Sekil 3.12°da gosterildigi
gibi soldan saga dogru sirastyla G-tipi, A-tipi ve C-tipi olmak iizere li¢ farkli tipi vardir.
Dikkat edilirse (manyetik momentlerin tam olarak yok olmadigi durumlar hari¢) manyetik

yapilar Sekil 3.11°da gdsterilmis olan yapilarin aynisidir.

T
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Sekil 3.12: Ferrimanyetik Diizenlerin Sematik Gosterimi (Basit Kiibik Kristal) [95].
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3.5 KATILARIN ELEKTRONIK BANT YAPISI

Bir atomdaki elektronlar agsagida tanitilmis olan bes adet kuantum sayisiyla (n, 1, my, s, ms)

temsil edilirler.

n: Orbitalin enerjisini ve biiyiikliigiinii tanimlayan; 1,2,3,... degerlerini alan bas kuantum

say1s1

I: Ortibalin seklini belirleyen; 0,1,2,...,(n-1) degerlerini alan; yoriinge agisal momentum

kuantum say1s1

my: Ortitalin yonelmesini belirleyen; -1’den +1’ye kadar (21+1) tane deger alabilen yoriinge

acisal momentumunun manyetik kuantum sayisi
s: spin agisal momentum kuantum sayisi olarak adlandirilir ve 1/2 degerini alir.

ms: Elektronun donme yoniinii belirleyen; +1/2 ve -1/2 degerini alan spin agisal

momentumun manyetik kuantum sayisi

Elektronlar, yukarida tanimlanan n ve 1 degerleri ile belirlenen ayrik enerji seviyelerini isgal
edebilirler. Ayn1 bes kuantum sayisinin aynmi anda birden fazla elektron tarafindan
kullanilamamasi Pauli disarlama presibinin geregidir. Bunlardan birinin mutlaka farli olmas1
gerekmektedir. Bu prensip enerji seviyelerinin isgali i¢inde gegerlidir. Kat1 igerisinde ki
kapali bir hacime yakindan bakarsak cok sayida uyarilmamig atomun birbirine yakin
durumda bulundugunu goriiriiz. Birbirinden ¢ok uzaktaki atomlar uyarilmis atom gibi
davransa da birbirlerine yaklastikga, en dis yoriingedeki elektronlar enerjilerini etkileyecek
sekilde birbirleriyle etkilesmeye baslarlar. Yaklasik 10% tane atom barindiran makroskobik
bir kristal sadece birkag eV kadarlik enerji seviyesi kaplar. Buda komsu enerji seviyelerinin
birbirine ¢ok yakin olmasina ve siirekli enerji band1 olusturmuscasina davranmasina neden
olur. Benzer durum i¢ yoriingedeki elektronlar i¢inde gecerli olsa da bu bolgedeki elektronlar
kendi ¢ekirdeklerine daha yakin olduklari i¢in etkilesme ¢ok zayif kalir. Bu sayede bu bolge
ki bant daha kiigiik bir enerji araligini1 kapsar. N tane atom birbirleriyle etkilesecek sekilde
birbirine yaklastirilirsa, atomik enerji seviyelerinin her biri birbirine yakin N tane alt
seviyeye ayrilir. 102 gibi cok biiyiik bir degere sahip olan N sayesinde alt seviyelerin
birbirine asir1 yakin olusu sayesinde enerji seviyelerindeki kesiklik siireklilige doniisiir ve

stirekli bir enerji band1 gibi davranmaya baslar. Bu nedenden dolay: katilarin atomlarindaki
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kesikli enerji seviyeleri (1s, 2s, 2p ...) yerini katinin spektrumunu olusturacak olan siirekli

enerji bantlarina (1s, 2s, 2p...) birakir.

Enerji bantlar1 elektron tarafindan isgal edilemeyen ve yasak enerji araligi olarak
isimlendirilen, enerji bolgeleri olusturacak sekilde birbirlerinden kesin bir sekilde
ayrilabilirler. Katilar bu yasak enerji bant araliklarindaki pozisyonlaria gore Sekil 3.13’de

gosterildigi gibi siniflandirilabilirler.

C‘l‘( rlﬂa
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Elektron enerjisi

metal yariiletken yalitkan

Sekil 3.13: Yasak Enerji Araliklarina Gore Katilarin Siniflandirilmasi [95].

Metallerde izinli bant iginde bulunan Fermi enerjisi (Er) sayesinde iletkenlik bandi ile valans
band1 arasindaki bosluk (yasak aralik) yok denecek kadar kiiciiktiir. Bu nedenden dolay:
metallerin elektriksel iletkenlikleri oldukca yiiksektir. Yalitkanlarda elektronlar tarafindan
doldurulmus olan valans bandi ile tamamen bos olan iletim bandi 3 eV ya da daha biiyiik
degerdeki yasak enerji aralig1 (Eg) ile birbirinden ayrilmis durumdadir. Fermi enerjisi bu
yasak enerji araliginda yer alir. Yariiletkenin bant yapisi yalitkaninkine benzerdir. Sadece
yalitkandan daha kiiciik bir yasak enerji aralig1 kullanir ve bu aralik degeri 0-3 eV kadardir.
Bu kii¢iik yasak bant aralig1 termal yolla bile uyarildiginda valans bandindan iletkenlik
bandina elektron gecisine izin verebilir. Yariiletken bu dar yasak enerji bandi sayesinde
iletkenlik bandinda bir¢ok izinli enerji seviyesi bulabilen elektron sayesinde metallerde
oldugu gibi elektriksel iletkenlik yetenegi kazanabilir. Bu formlar Sekil 3.13’de
gorsellestirilmistir [95].
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3.6 OPTIiK OZELLIKLER

Bir kristalin optiksel tepkisi frekansa bagli kompleks dielektrik fonksiyonu ile belirlenebilir
Frekansa bagli kompleks dielektrik fonksiyonunu kullanmak bir kristalin optik 6zelliklerini
belirlemenin ilk agamasidir [83].

e(w) = g (w) + igy(w) (3.63)

Esitlik 3.63’iin bilesenleri olan kompleks dielektrik fonksiyonun reel kismi (g;(w)) ve sanal
kismini (g, (w)) kullanarak bulmak istedigimiz tiim optik tepki bilgisine ulasabiliriz. Esitlik

3.64’de agik hali gosterilmis olan dielektrik fonksiyonun reel £;(w) ve sanal &,(w)

bilesenleri,
2 [ e
g(w)— 1= —go] ﬂz—(zdw'
T W —w
0
(3.64)
2w oos (w)—-1_ |
) = - [ 222 do
Tt W —w

0

aslinda Kramers-Kronig bagintilartyla da gosterildigi tizere birbiriyle iliskilidir. Esitlik 3.64

genellikle tensor formundadir. Esitlik 3.65°de gosterilmis olan dielektrik tensor;
€&x &y Exz
gj = (ny Eyy ?-yz) (3.65)
€% 8zy €22
seklinde 2-rankl1 9 bilesenli yapiya sahiptir.

Katinin iizerine diisen 151k, zamana bagl elektromanyetik pertiirbasyona neden olur ki bu
duruma elektronlarin verdigi tepki bir katinin optik 6zelliklerini belirler. Bu iligkiden dolay1
bir katinin optik 6zelliklerini hesaplamak i¢in kompleks dielektrik fonksiyonunu (optik tepki

fonksiyonu) hesaplamak gerekir.

Dielektrik tensoriiniin bilesenlerinin sanal kisimlari;
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Ime,,  lmey, Ime,,
Imey; = | Imeyy  Imeyy  Imey, (3.66)
Ime,,  Ime,, Ime,

kullanilarak Esitlik3.64’de gosterilen Kramers-Kronig bagintilar1 yardimiyla reel bilesenleri

de hesaplanabilir.

Esitlik 3.65°de verilmis olan dielektrik tensoriiniin ¢esitli kristal simetriler nedeniye aslinda
maksimum 6 tane bagimsiz bileseni bulunur [97]. Izotropik veya optik ekseni bulunmayan
kiibik kristaller icin; kosegen bilesenlerinin birbirine esit olmasindan dolayr kiibik

kristallerde dieletrik tensorii Esitlik 3.67°de gosterildigi gibi tek bagimsiz bilesene sahiptir.
Exx = Eyy = €z = € (3.67)

Tek optik eksenli sistemlerde (tetragonal, altigen, trigonal vb.) dielektrik tensoriiniin Esitlik
3.68’de gosterildigi lizere ikisi birbirine esit olacak sekilde sadece 2 farkli bagimsiz kdsegen
elemanlar1 vardir.

Exx = Eyy ) Ez2 (3.68)
Iki optik eksene sahip ortorombik yapidaki kristallerde ise Esitlik 3.69°da gosterildigi iizere
lic bagimsiz bilesen olusturacak sekilde kosegen elemanlari birbirinden farklidir.
EXXI £yy ) 8ZZ (3-69)
Iki optik ekseni bulunan monoklinik kristaller kdsegen olmayan bilesenlerede sahip
olduklari icin, Esitlik 3.70°de gdsterildigi gibi dort tane bagimsiz bilesen barindirirlar.
Exxr Eyy 1 €22, Exz = Ezx (370)

Iki optik ekseni bulunan triklinik sistemler Esitlik 3.71°de gosterildigi gibi alt:1 tane bagimsiz
bilesene sahiplerdir.

&y = €yx,Exz T €%, &z = Ezy) Exx ) Eyyr €2z (3.71)

Dielektrik fonksiyonun reel €;(w) ve sanal kisimlar €, (w) ; kirllma indisi n(w), sogurma
katsayisi a(w), soniimleme katsayisi k(w), yansima R(w) ve enerji-kayip fonksiyonunu

L(w) hesaplamak i¢in yeterlidir.
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Dielektrik tensoriiniin bilesenleri kullanilarak; kirtlma indisi (n(w)) Esitlik 3.72’de,
soniimleme katsayis1 (k(w)) Esitlik 3.73’de, sogurma katsayis1 (a(w)) Esitlik 3.74’de,
yansima (R(w)) Esitlik 3.75’de ve enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) Esitlik 3.76’da
gosterildigi gibi hesaplanabilir.

Vet (w) + e2(w) + & (w)r

n(w) = 5 (3.72)
1
2 2 _ 2
() = [Jel (@) + ezz (@) el(w)] 373)
a(w) = @ [J £2(w) + (@) — s1<w)r (3.74)
_ (nw) —1)? + k*(w)
R0 = ) + D2 + 2 (w) (375)
L(w) = ——2() (3.76)

[ef (w) + £5(w)]

Sogurma siireci hakkinda bilgi veren iki toplam kuralindan [98]; ilki Esitlik 3.77°de
gosterilmis olan ve birim hiicre basina diisen valans elektronlarinin etkin sayisini veren Ny,
digeri ise Esitlik 3.78’de gosterilmis olan ve sifir ile E, enerji araligindaki bantlar arasi

gecislerin dielektrik sabiti €(0) 'a katkisin1 belirleyen etkin optik dielektrik sabiti gq¢¢’dir.

E
sto ’
Neff(E) = T[hz—ezNa_j &y (E)EdE (377)
0
Eg
2
Eeff(E) =1+ EJ SZ(E)E_ldE (378)
0
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Esitlik 3.77°de kristaldeki atomlarin yogunlugu (N,), elektronun yiikii (e), elektronun
kiitlesi (m) ve bos uzayin dielektrik gegirgenligi (£(0)) ile gosterilmistir [99].

3.7 ELEKTROMANYETIK KALKANLAMA ETKIiNLIiLiGi (SE)

Belirlenmis bir alanin ya da malzemenin elektromanyetik girisimden etkilenmeyecek sekilde
kaplanarak izole edilmesi islemine zirhlama (kalkanlama) denir. Bu ayni zamanda
elektromanyetik radyasyondan korunmanin en iyi yoludur. Iletim yolundaki
elektromanyetik dalganin yayilmasini veya niifuziyetini engellemek i¢in yapilan zirhlama
malzemesine de kalkanlama malzemesi denir. Elektromanyetik dalganin bu vesileyle
zayiflatilmasi kalkan olarak gérev yapan malzemeye ulasan radyasyonun ve bu malzeme ile
etkilestikten sonraki radyasyonun giiglerinin birbirine oranmi ise ekranlama etkinligi (SE)
olarak isimlendirilir ve desibel (dB) cinsinden ifade edilir. Elektromanyetik dalga elektriksel
giicli ve manyetik giicli i¢erisinde barindirdigi i¢in kaybolan gii¢ de elektriksel ve manyetik
kayip giiclerin toplami kadardir. Ekranlama nedeniyle kaybolan bu toplam gii¢c kayb1 ise
(SEr) ile ifade edilir.

Birimi dB olan toplam elektromanyetik koruma etkililigi (SEt) Esitlik 3.79°da gosterildigi

gibi gelen ve iletilen giiciin (P) ya da elektrik alninin (E) logaritmik oranindan ibarettir [ 100].
SEr(dB) = 10log — = 20log — (3.79)

Bu kaybin nedenlerinden biri kalkanlama malzemesine gelen dalganin bir kisminin malzeme
tarafindan 1s1 enerjisi seklinde emilerek sogulmasi diger nedeni ise malzemeye ulasan
dalganin hava ve malzeme arasindaki empedans uyumsuzlugu nedeniyle yansitilmasidir.
Absorsiyonun neden oldugu kayip (SEa), yansimanin neden oldugu kayip ise (SER) ile ifade
edilir. Kalkanlama malzemesinin kalinligina bagli olarak malzeme igerisine niifuz edebilmis
olan radyasyon ¢oklu i¢ yansimada yapar ve bu eylemin neden oldugu ¢ok kiiciik bir kayip
daha vardir ki bu da ¢oklu i¢ yansimanin (ikincil yansima) neden oldugu kayip (SEwm) dir.
Ancak yansima ve sogurmanin neden oldugu kaybin yaninda ¢ok kii¢iik kaldig1 i¢in ¢ogu

kez ithmal edilir [101, 102].

Schelkunoff’un teorisine gore, bazi elektromanyetik dalgalarin direk olarak yansimasinin
nedeni uzaysal empedans ile koruyucu malzemenin dogal empedansi arasindaki

uyumsuzlukdur. Elektromanyetik dalganin yansimayan kismi koruyucu malzeme tarafindan
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emilir. Bir iletken malzemedeki elektriksel dipol veya manyetik dipollerin elektromanyetik
alan ile etkilesimi sogurma kaybina (SEa) neden olur. Sogurmaya bagli kalkanlama etkinligi
(SEa) elektromanyetik dalganin tiiriinden bagimsiz olsa da kullanilan kalkanin kalinligi,
iletkenligi, gecirgenligi ve gelen dalganin frekansinin artmasi SEA’nin artmasina neden olur.
Ote yandan yansimaya bagh kalkanlama etkinligi (SEr) kalkan olarak kullanilan
malzemenin yiiksek iletkenligi ve diisiik gegirgenligi arttikca artar. Emici tip koruyucu
malzemelerde sogurma etkisinin yansima etkisinden biiyiik, yansitici tip malzemelerde ise

yansima etkisi sogurma etkisinden biiyiiktiir [103].

Sekil 3.14’de EMI koruma mekanizmasinin temelini olusturan yansima (SERr), sogurma

(SEa) ve ¢oklu i¢ yansimanin (SEm) neden oldugu kalkanlama etkililigi gosterilmektedir.

1l

Incident iy
~ _ wave _

V] “l;/] @ Transmitted
[ '.f{: \/)c', ] SEA wave h
( J ) L/{/} NN
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Sekil 3.14: EMI Koruma Mekanizmasinin Sematik Gosterimi.

Schelkunoff teorisine gore [104], toplam kalkanlama etkinligi (SEr); yansimadan kaynakli
kalkanlama etkisi (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama etkinligi (SEa) ve coklu i¢
yansimadan kaynakli kalkanlama etkinliginin (SEm) saglamis oldugu zayiflamalarin
toplamidir [100].

SEr = SER + SE, + SEy (3.80)

SET degerinin 15 dB’den biiyiik oldugu durumlarda etkisi ¢ok kiiciik olan ¢oklu yansima
kayb1 etkisi (SEm) genellikle thmal edilebilir [12, 101] Bu durumda toplam ekranlama
etkinligi;
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seklinde yazabiliriz.

Sogurmadan kaynakl1 kalkanlama etkisi Esitlik 3.82’de, yansitilmadan kaynakli kalkanlama
etkisi Esitlik 3.83’de ve toplam etkililigi ise Esitlik 3.84°de gosterilmistir. Bu esitliklerde T,
kalkanlama malzemesinin i¢ kismina giren giris giiciiniin fraksiyonunu ifade eden iletim
katsayisi, R ise kalkanin yiizeyinden yansiyan giris giicliniin fraksiyonunu ifade eden

yansima katsayisin1 gosterilmektedir [101].

1-R
SEp =101 ( ! ) 3.83
1
SE;(dB) = SE, + SE = 10log (?) (3.84)
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4. MATERYAL VE YONTEM

Yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) Hohenbergin elektron yogunlugunun potansiyeli

dolayisiyla da Hamiltoniyen operatoriiniin (H) bu sayede belirlenebilecegi ve Kohn’un

belirli bir yiik yogunlugu kullanilarak tiin durumlardaki Vi fonksiyonun hesaplanabilecegi,
seklinde iki temel teorem iizerine kurulmustur [105]. Varyasyon prensibi {izerine
temellendirilmis olan ikinci teorem i¢in; herhangi bir pozitif belirli bir p; yogunlugu icin
[ p:(r)dr = N gegerliolup E(p;) = E, esitsizligi saglanmalidir. Yani taban durum enerjisi
E_0 sistemin enerjisi i¢in bir test yogunluk fonksiyonelininkinden (E(p.)) daha disiiktiir.
Yogunluk fonksiyon teoreminin temellerini olusturan bu iki teorem; Langrange carpanlari
ile birlikte p elektronik kimyasal potansiyel olmak iizere &[E(p) —pu [ p(r)dr] =0
seklinde Ozetlenebilir. E(p) fonksiyonelini tahmin etmek i¢cin Kohn ve Lu Jeu Sham
tarafindan gelistirilen yontem Kohn-Sham (KS) metodu olarak adlandirilir. KS metodu
kabaca fiziksel sistem ile ayn1 yogunluga sahip olmak {izere birbirleriyle etkilesmeyen
elektronlardan olusan imgesel bir metottur. Tiim monoelektronik hX® hamiltoniyenlerinin
toplami, toplam hamiltoniyeni (Hgg) verir. Bu hamiltoniyenler her spin-orbitali ljﬁ(s ‘ye

uygulanir ve taban durumu dalga fonksiyonu y¥*elde edilir. Bu durumda KS esitligi elde

edilmis olur. Esitlik 4.1°de KS esitligi gosterilmektedir.
RESYES = efSyfs (41)

n tane tek elektron orbitali Y; ‘nin bir kombinasyonu olarak yogunluk fonksiyonunu (p)

tanimlayabiliriz.

DFT metodunun temel hedefi Exs ifadesini minimize eden uygun enerjiyi bulmaktir. Enerji
fonksiyoneli kinetik enerjiyi, elektron-elektron etkilesmesini ve digsal potansiyel ile olan
etkilesmeyi icerir. Burada kinetik enerji ve elektronlar arasi etkilesim bilinmemektedir.
Enerji minimizasyonunu bulabilmek ic¢in bunlarin iyi tahminlerinin elde edilmesi
gerekmektedir. KS metodu ile kinetik enerji ve elektron yogunlugu orbitaller araciligiyla

kesin olarak bilinebilir. Bu da bize enerji minimizasyonunu (taban durum enerjisi) verir.

Bu tezde Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGA) kullanilmistir. Normalizasyon

kosulunu saglayan takas boslugu negatif tanimli bir fonksiyonel formudur. Boéylece hem
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yogunluk hem de yogunlugun gradyentine bagli bir enerji fonksiyonelidir fakat takas
korelasyon boslugunun analitik 6zelliklerini de korumaktadir. En popiiler GGA fonksiyoneli
bu ¢alismada kullanilacak olan Perdev, Burke ve Ernzerhoff (PBE) [106] dir.

4.1 GEOMETRI OPTIMIZASYONU VE KAFES PARAMETRELERININ
HESAPLANMASI

Kafes parametrelerinin, yani bag uzunluklarinin ve bag agilarinin belirlenmesi, bu yapisal
ozelliklerle dogrudan iligkili olan malzemenin manyetik ve elektronik 6zelliklerinin
anlasilmasi i¢in ¢cok dnemlidir. ilk adim DFT ile Geometri optimizasyonu [107] DFT ile
yapilacak olan hesaplamalarin ilk ve en 6nemli adimlarindan birini olusturur. Geometri
optimizasyonundaki yakinsamanin derecesi diger is akisindaki DFT hesaplamalart igin
onem arz etmektedir. Orbitallerdeki elektron yogunlugu ile kinetik enerji arasinda ki iligskiye
DFT kullanarak bakabiliriz. Bunun i¢in 6ncelikle Kohn-Sham metodunu kullanarak kinetik
enerji ve elektron yogunlugunu buluruz. Bu tezde popiiler bir genellestirilirmis gradyan

yaklagimi (GGA) olan fonksiyoneli olan Perdev-Burke-Ernzerhov (PBE) kullanilmistir.

Orbital hibritlesme, dogrudan ya da dolayli takas etkilesmeleri, yiik tasinimi ve spin
yonelimleri gibi 6nemli fiziksel 6zellikler; atomlar arasindaki bag uzunluklar1 ve agilarinin
degerlerinden etkilenmektedirler. Kristal alan teorisinde (CFT) d-orbitali; yiiksek enerji
bolgesi (eg) ve diisiik enerji bolgesi (t2g) seklinde iki parcaya ayrilabilir [108]. Gegis
elementlerinin bulundugu yapilarda Ozellikle d-orbitalindeki dejenerasyon ortadan
kaldirildiginda t2¢ ve eg arasindaki enerji farki belirgin hale gelmektedir. Bu orbitallerdeki
elektron yerlesimi bize eslenmemis spin ve toplam manyetik moment hakkinda bilgi

vermektedir.

DFT ile yapilan hesaplamalarda kesilim enerjisi, SCF tolerans, k-nokta sayisi, GGA-PBE
fonksiyonlar1 ve s6zde potansiyel parametrelerinin tayini sonuglar iizerinde 6nemli bir etkiye
sahiptir. Perdev-Burke-Ernzerhov (PBE ve PBEsol) [106] fonksiyonundan Genellestirilmis
Gradyan Yaklasimi (GGA) [109] igerisinde bulunan Koelling-Harmon relativistik
diizeltmesi [110] secilerek FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe:B(2) i¢in ayr1 ayr1 yapilan
hesaplamalar da kesme diizlem dalga temel seti 353.70 eV degerine ayarlanmigtir. SCF
tolerans1 ise 10 eV/atom olarak ayarlanirken, maksimum kuvvet, maksimum gerilme ve
maksimum yer degistirme toleranslar1 0.03 eV/A, 0.05 GPa ve 102 A'dur. Enerji

hesaplamalar1 ayn1 fonksiyonellerle ve geometri optimizasyonunda tercih edilen yaklasimla
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gerceklestirilir. Enerji kesme 390 eV olarak ayarlanmistir. Tiim hesaplamalar 9x9x12 k-
noktal1 ve spin polarizasyonlu OTFG Ultrasoft pseudopotansiyelleri ile gergeklestirilmistir.
OTFG ultrasoft (on-the-fly ultrasoft) psddopotansiyelleri [111], hesaplamalarin daha diisiik
enerji kesintileriyle gercgeklestirilmesine izin verdigi icin tercih edilmistir. Ayrica,
hesaplamanin basindan sonuna kadar ayni exchange-korelasyon fonksiyonelini kullandiklari
icin kat1 hal ve pseudo-atom hesaplamalar1 arasinda tutarli olmakla birlikte taban durum

yapilarini tanimlamak i¢in ¢ok dogru sonuglar verir.

4.1.1 Birim Hiicre Yapis1 Ve Nano Parc¢aciklar

Sistemin yapisal oOzellikleri manyetik Ozelliklerini dolayli olsa da etkiler. Atonik
motfolojinin bag uzunluklar1 ve bag acilar1 kullanilarak ortaya konulmasi malzemenin
elektronik 6zelliklerinin belirlenmesinde de biiylik dneme sahiptir. Bu tez kapsaminda

atomik yap1 ile kalkanlama etkililiginin (SE) iliskisi de bu sayede incelenebilmistir.

Geometri optimizasyonu yapildiktan sonra elde edilen kafes parametreleri olan bag
uzunluklar1 ve bag acilar1 FeB(1), FeB(2), FeoB(1) ve Fe2B(2)’ye ait birim hiicre yapilarini
olusturmak i¢in kullanilmistir. Tek kristalli nano yapilar olan FeB(1), FeB(2), FeaB(1) ve
Fe:B(2)’nin birim hiicreleri ve bu hiicreleri kullanarak elde dilmis olan orgii yapilari

yardimiyla nano parcaciklar olusturulmus ve gorsellestirilmistir.

Gorsellestirme i¢in kullanilish ve giivenilir bir ara¢ olan GUI ara ylize sahip olan VESTA
paket programi kullanilmistir. Geometri optimizasyonu yapildiktan sonra elde eldiken ve
hesaplamalarda kullanilan ve uzay gruplari belirtilen FeB(1), FeB(2), FeaB(1) ve Fe2B(2)’ye
ait birim hiicre kafes parametreleri, birim hiicre agilari, hacimleri ve yogunluklar1 agsagida

Tablo 4.1°de gosterilmektedir.
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Tablo 4.1: FeB(1), FeB(2), Fe2B(1), Fe2B(2) Kafes Parametreleri, Birim Hiicre Acilar1 ve
Birim Hiicre Hacimleri.

Malzeme Tsmi Kafes parametreleri (A) Birim hiicre acilari (%) Birim huc3r ¢ hacmi
(Uzay grubu) A
a=7.761 a=158.227°
FeB(1) V=64.280A3
b=7.761 B=158.227°
141/amd d=6.888 gr/cm’
c=7.761 v =30.984°
a=4.022 a =90.000°
FeB(2) V=32.110A3
b=4.022 B =90.000°
cmem d=6.890gr/cm’
c=2.958 y =137.865°
a=4.160° a=105.024°
Fe:B(1) V=54.315A3
b =4.160° B =105.024°
14/mcm d=7.490 gr/cm?
c=4.160° y=118.786°
a=3.494° a=90.000°
Fe:B(2) V=30.605A3
b =3.494° B =90.000°
P4/mmm d=6.650 gr/cm’
c=12.507° v =90.000°

Kristal yapinin fiziksel 6zellikleri iizerinde 6rgili parametreleri olan bag uzunluklari ve birim

hiicre agilar1 6nemli rol oynar.

Sekil 4.1°de tetragonal kristal yapidaki ve 141/amd uzay grubunanda bulunan FeB(1)’in
birim hiicre yapis1; Sekil 4.2°de ise bu siiper hiicrelerin olusturmus oldugu 6rgiiniin a,b ve c

projeksiyonlari goriilmektedir.
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Sekil 4.1: FeB(1) Birim Hiicresi (Sar1 Renkli Atomlar Fe, Yesil Renkli Atomlar Ise B Atomunu
Temsil Etmektedir.)

FeB(1) stper hiicrelerinin a, b ve c projeksiyonlarinin gosterimi
a-projeksiyonu b-projeksiyonu c-projeksiyonu
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Sekil 4.2: FeB(1) Siiper Hiicrelerinin A, B Ve C Projeksiyonlarinin Gosterimi.
Sekil 4.3°de ortorombik kristal yapidaki ve cmem uzay grubunda bulunan FeB(2)’ nin birim

hiicre yapist; Sekil 4.4°de ise bu siiper hiicrelerin olusturmus oldugu orgiiniin a,b ve c

projeksiyonlar1 goriilmektedir.
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Sekil 4.3: FeB(2) Birim Hiicresi.(Sar1 Renkli Atomlar Fe, Yesil Renkli Atomlar Ise B Atomunu
Temsil Etmektedir.)

FeB(2) siiper hiicrelerinin a, b ve ¢ projeksiyonlarinin gosterimi

a-projeksiyonu b-projeksiyonu c-projeksiyonu

Sekil 4.4: FeB(2) Siiper Hiicrelerinin A, B ve C Projeksiyonlarinin Gosterimi.

Sekil 4.5°de tetragonal kristal yapidaki ve I4/mcm [140] uzay grubunanda bulunan
Fe;B(1)’in birim hiicre yapisi; Sekil 4.6’da ise bu siiper hiicrelerin olusturmus oldugu

Orgiiniin a,b ve c projeksiyonlar1 goriilmektedir.
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Sekil 4.5: Fe;B(1) Birim Hiicresi. (Sar1 Renkli Atomlar FE, Yesil Renkli Atomlar ise B Atomunu

Temsil Etmektedir)

Fe:2B(1) stiper hiicrelerinin a, b ve ¢ projeksiyonlarinin gosterimi

a-projeksiyonu

b-projeksiyonu

c-projeksiyonu
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Sekil 4.6: Fe,B(1) Siiper Hiicrelerinin A, B ve C Projeksiyonlarinin Gosterimi.

Sekil4.7’de tetragonal kristal yapidaki ve P4/mmm uzay grubunda bulunan Fe;B(2)’in birim

hiicre yapist; Sekil 4.8’de ise bu siiper hiicrelerin olusturmus oldugu orgiiniin a,b ve ¢

projeksiyonlart goriil

mektedir.
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Sekil 4.7: Fe,B(2) Birim Hiicresi. (Sar1 Renkli Atomlar Fe, Yesil Renkli Atomlar Ise B Atomunu

Temsil Etmektedir.)

Fe2B(2) stiper hiicrelerinin a, b ve ¢ projeksiyonlarinin gosterimi
a-projeksiyonu b-projeksiyonu c-projeksiyonu
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Sekil 4.8: Fe,B(2) Siiper Hiicrelerinin A, B Ve C Projeksiyonlarinin Gosterimi.

4.2 ELEKTRIKSEL OZELLIKLER VE TABAN DURUMU COZUMU

Tek katmanli demir (Fe) katkili bor (B) ile elde edilmis olan FeB ve Fe>B formundaki film
tabakalarin kalkanlama etkililiginin (SE) 6lgiilebilmesi ve iyi bir sekilde anlasilabilmesi igin
elektronik, manyetik 6zelliklerinin de belirlenmesi gerekmektedir. Ab-initio yontemler ile
Fe katkili borun yapisal, elektronik ve optik karakterizasyonu yapilarak gelen @ foton
frekansina bagl lineer dielektrik fonksiyonu &(w)nin gercek ve imajiner kisimlari
hesaplanmistir. Serbest elektron teorisine gore dielektrik kayip yani elektriksel gecirgenligin

imajiner kismi €” = g /2me, f , elektriksel iletkenlik ile vakumun elektriksel gegirgenligi ve
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gelen dalganin agisal frekansi ile ters orantili olacak sekilde iliskilidir. Ab-initio yontemlerin
uygulanmasi sonucunda elde edilen manyetik moment degerleri ve DFT ile elde edilen takas
sabitleri (Jij), manyetik duygunluk 6nemli parametrelerdir. Kalkanlama verimliliginin (SE)
hesaplanmasinda oOncelikle DFT yontemlerle geometri optimizasyonu yapilmaktadir.
Optimizasyon sonrasi taban durumu enerji hesaplamalar1 gergeklestirilerek elektriksel ve

optik ozellikler ortaya c¢ikarilmaktadir.

Geometri optimizasyonu ile kafes parametreleri (bag uzunluklar1 ve bag agilar)
hesaplandiktan sonra; ikinci adim olarak, elektriksel ve optik 6zelliklerin ortaya ¢ikarilmasi
icin taban durum hesaplamalar1 yapilir. Nano parcaciklarin geometrik optimizasyonlari i¢in
secilen pseudo potansiyeller ve metot ayni zamanda, taban durumu hesabi ile yapisal,

elektronik ve optik 6zelliklerin belirlenmesinde de kullanilir.

Sistemin elektronik ve manyetik 6zellikleri hakkinda bilgi sahibi olunmasini saglayan durum
yogunlugu (DOS) ve bant yapilar tek kristal MBene/MXene FexB ailesinin iiyesi olan 2
farli uzay grubuna ait FeB (FeB(1) ve FeB(2) i¢in) ve 2 ayr1 uzay grubundaki Fe;B (Fe2B(1)
ve Fe;B(2)) i¢in hesaplanmistir. Bant yapilar1 spin polarize durumlar i¢in (major ve minor
kanallar) elde edilip; band araliginin, valans banti maksimumu (VBM) ve iletim banti
miminumu (CBM) bulunarak elde edilmistir. Boylece yapinin metal, yari iletken veya
yalitkan hali ortaya c¢ikartilabilmektedir. Ayrica topolojik elektronik karakterinin
belirlenmesi i¢in de dalga uzayma iletim ve valans bolgesinde karsilik gelen enerji
bantlarindan faydalanilmistir. Bununla birlikte DOS o6l¢timlerinden manyetik 6zellikleri
hakkinda da bilgi sahibi olunmustur. Bu tez kapsaminda incelenen yapilar1 olusturan atomlar
ve yoriingelerinin elektronik ve manyetik yapilarina yaptigi katkilar da incelenmistir.
CASTEP yazilimindaki algoritmalar [112] iteratif matris kosegenlestirmesi kullanmaktadir.
Davidson-block iterasyonu [113] g¢ercevesinde drnek bir yogunluk ve dalga fonksiyonu
kullanilarak taban durumu i¢in hesaplamalar yapilmistir. Ayrica atomik orbitallerdeki son
yik ve spin dagilimlar1 da elde edilmistir. Atomik ve orbital spin ve sistem atomlar
arasindaki J;; takas sabitleri, manyetik 6zelliklerin Monte Carlo metotu ile hesaplanmasinda

kullanilmistir.

Fermi seviyesinin sifira ayarlandig: elektronik bant yapisi sayesinde major ve mindr spin

kanallarmin bant yapisi incelenebilmistir. Iletim ve valans band: arasindaki enerji farkina
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bakilarak FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe;B(2)’nin metalik durumu ve iletim kabiliyetleri
hakkinda bilgi sahibi olunmustur. Malzemenin topolojik elektronik karakteri, dalga
uzayinda iletim ve valans boélgeleri enerji bantlar1 kullanilarak belirlenebilmis, ayrica
malzemenin manyetik 6zellikleri hakkindaki durum yogunlugu (DOS) 6l¢limlerinden bilgi
sahibi olunmustur. Bant yapilar1 ve durum yogunlugu (DOS), paralel (¢ogunluk spin
kanallar1) ve anti-paralel spinler (azinlik spin kanallar1) i¢in spin-polarize Fe iyonlar
durumunda ortaya ¢ikar. Bant araligi, valans bandi maksimum (VBM) ve iletim bandi
minimum (CBM) araciliiyla kolayca ortaya ¢ikar. Degisim kuplaj1 degeri (J), malzemenin
uydugu tercih edilen manyetik durumu belirlemenin kolay bir yoludur. Kismi durum
yogunlugu (PDOS) grafikleri ve TDOS grafikleri kullanilarak malzemenin elektronik yapist
hakkinda niteliksel bilgiler elde edilmistir. Ozellikle demirin (Fe) d orbitali ile borun (B) p
orbitalinin birbirleriyle hibritlesmesinin Fermi seviyesinin yakin c¢evresinde olustiurlmus
oldugu ortalama net miknatislanma incelenerek malzemelerin malyetik davranislari

hakkinda da bilgi sahibi olunmustur.

4.3 DIELEKTRIK FONKSiYONU VE OPTIiK OZELLIKLER

Fe katkil1 borun optik 6zellikleri projektorle-giiclendirilmis dalga (PAW) yontemi [114] ile
belirlenecektir. CASTEP’deki PAW fonksiyonu genellikle pseudopotansiyeli marifetiyle
cekildek bolgesindeki durumun yeniden yapilandirilabilmesi i¢in ve ultra yumusak sézde
poransiyel formalizmini diizenlemek i¢in kullanilir. Ancak dikkat edilmesi gereken husus
PAW’n direk olarak pseudopotansiyelini degil ona c¢ok benzer o6zellik gdsteren ultra

yumusak s6zde pseudo potansiyellerini kullantyor oldugudur.

Dielektrik fonksiyonunun reel (&;) ve sanal (&,) kisimlarinin kullanilmasi ile malzemenin
optik 6zelliklerini hesaplayabiliriz. Bunun i¢in elektronik kismin frekansa bagl dielektrik
fonksiyonu hesaplanmistir. Béylece sogurma, yansima ve gegis katsayilar1 dielektrik tensorti
yardimiyla bulunabilmistir. Genellestirilmis gradyent yaklasimi (GGA) ve katilar i¢in revize
edilmis Perdev-Burke-Ernzerhov (PBEsol) fonksiyoneli kullanilarak Fe iyonlarinin
ferromanyetik (FM) ve antiferromanyetik (AFM) olduklart durumlarin ayri incelenmesi
yapilmigtir. Her bir manyetik durum icin gelen fotonun frekansi olmak iizere, dielektrik
fonksiyonunun imajiner ve ger¢ek kisimlar hesaplanmis ve elektronik taban durumu

belirlendikten sonra frekansa bagli karmasik dielektrik matrisi €(w), hesaplanabilmistir.
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Bu matrisin ger¢ek &, (w)ve sanal kismi €, (w) sirasiyla

(@) =1+ 2 .[‘ws"(w’)a)’da)’ 42
g(w) = 7Tp ol —a .
ve
h%e?
e'(w") = (nmza)Z); f d3k<Vk|Pa|Ck)<Vk|pb|Ck>5(€ck — &y, — (U) 4.3

esitlikleri ile agikca ifade edilmektedir.

g(w) = &'(w) +i"(w) 4.4

Dielektrik fonksiyonun frekansa bagli degisiminin hesaplanmasi ile dielektrik tensorii elde
edilmistir. Elde edilen dielektrik fonksiyonun gergek kismi &'(w), ve imajiner kismi "' (w),
kirtlma indisi (n(w)) i¢in Esitlik 3.72’de, soniimleme katsayisi (k(w)) igin Esitlik 3.73’de,
sogurma katsayist (a(w)) igin Esitlik 3.74’de, yansima (R(w)) i¢in Esitlik 3.75’de ve enerji-
kayip fonksiyonu (L(w)) i¢in Esitlik 3.76’da yerine konularak malzemelerin optik

ozellikleri hesaplanmaistir.

4.4 MANYETIK OZELLIKLER

Perdev-Burke-Ernzerhov (PBEsol) fonksiyoneli ve genellestirilmis gradyent yaklasimi
(GGA) kullanilarak FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe:B(2)’nin ferromanyetik (FM) ve
antiferromanyetik oldugu durumlar incelenmistir. Manyetik gecirgenligin yan1 sira,
manyetik duygunluk, Curie sicaklig1 (Tc), faz degisimi, sicakliga bagli miknatislanma, 6z
1s1 ve histeri egrisi de belirlenecek parcaciklarin ebatlar1 2.507-7.761 A arasindadir. Spin
polarize FM ve AFM durumlar i¢in yapilan hesaplamalarda her iki durumun enerji farkindan
faydalanilarak sistemin J;; takas degeri belirlenebilir (2 * ] = E4py — Epy). Heisenberg
modelinin sistemi temsil eden Hamiltoniyeni Esitlik 4.5°de verilmektedir. Bu modelde
manyetik 6zellikleri incelenen nano parcaciklar igin takas etkilesmesi ve Zeeman enerjisi

hamiltoniyende bulunmaktadir. Boltzmann istatistigi ile kanonik topluluga uyacak sekilde
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termal dengeye ulasan nano parcaciklar i¢in ortalama termodinamik biiyiikliikler

hesaplanmustir.

H=-2,,;3;()S;S; —gu, 2; BS, (4.5)

i
Burada takas sabiti (J;), g-faktorii (g), Bohr magnetonunu (pug) ve harici manyetik alani (B)
ile temsil edilmektedir. Akis diyagraminda manyetik 6l¢limlerim Markov Zinciri Monte
Carlo (MZMC) metodu [115] kapsaminda nasil alindig1 6zetlenmektedir. Oncelikle nano
parcacik secimi yapilir ve atomik koordinatlar ve atom tipleri girdi parametresi olarak
hafizaya alinir. Sonrasinda rastgele secilen koordinatlar ile Heisenberg Hamiltoniyeni

kullanilarak enerji hesaplanir ve Metropolis kriteri [116] uygulanir.

Sistem dengeye ulastiginda yani denge i¢in gereken MC adim sayisina ulastiginda beklenen
degerleri hesaplamak i¢in ayn1 adimlar tekrarlanir. Sistemin dengeye gelmesi icin gerekli
MC adim sayisi toplam MC adim sayisinin ne kadarmi olusturacagina denge
dalgalanmalarinin genlikleri incelenerek karar verilmistir. Sicakliga bagli miknatislanma ve
manyetik duygunluk ile T. belirlendikten sonra histeri davranist bu sicaklik degeri
yakinlarinda arastirilir. Béylece nano pargaciklarin manyetik davranisi hem nano pargacik

capina hem de nano pargacik modeline gore incelenmis olur.

Monte Carlo simiilasyonu sonucu elde edilen manyetik duygunluk vasitasiyla manyetik
gecirgenlik hesaplanarak SE degerlerinin belirlenmesinde kullanilir. Boltzmann istatistigi
uygulanarak sicaklik (T) termal enerji cinsinden sistemin H’ye bagli manyetik enerjisi ile
dogrudan orantilanarak normal dagilima wuyan pargaciklar simiile edilir. Girdi
parametrelerinin belirlenmesi yapilmasi planlanan 6lgtime gore sekillendirilecektir. Histeri
Olctimlerinde sicaklik sabit tutulup harici manyetik alan dongiileri olusturulacaktir. Sicakliga
bagli 6lclimlerde ise harici manyetik alan sabit tutularak yapilacaktir. Manyetik gecirgenlik
Ur = Uo(1 + xmm) manyetik duygunluga baglidir. Simiilasyon siirecinin akis semasi asagida

Sekil 4.9°da verilmistir.
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Sekil 4.9: MZMC Simiilasyonu Akig Semasi.

4.5 KALKANLAMA ETKILIiLiGININ (SE) HESAPLANMASI

Elektrik ve manyetik alan bilesenleri olan bir EM dalgasi, herhangi bir ortam ile etkilesmeye
girdiginde gerceklesen olaylar: yansima, gecis ve sogrulmadir. Ayrica deri kalinligina bagl
olarak hesaba katilmasi gereken ortamdan c¢ikarken dalganin tekrar yansima ve gegis
olaylarina maruz kalabilecegidir. Bunlar, ikincil yansima ve ikincil gecis olarak adlandirilir
ve i¢ yansimalardan kaynaklanmaktadir. Ancak toplam kalkanlama etkililiginin 15 dB’in
istinde oldugu durumlarda ¢ok kiiciik degerde oldugu icin genellikle ihmal edilir.

Malzemenin sogurulmasindan kaynakli zirhlama etkinligi SEa Esitlik 4.6’da yansimadan
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kaynaklanan zirhlama etkinligi SER Esinik 4.7°de ve malzeme igindeki yansimalardan
kaynaklanan SEwm Esitlik 4.8’de acikga ifade edilebilmektedir. Elektronik ve manyetik
hesaplamalarin ¢iktilarindan elde edilen iletkenlik (6) ve manyetik gecirgenlik degerleri
(#r); SE’nin hesaplanmasinda kullanilacaktir. SEt=SEs+SEr+SEm yardimiyla toplam
zirhlama genis bir enerji bolgesinde elde edilecektir. Zirhlama etkinliginin yapisal modele,
pargacik capimna, ortam sicakligina, harici manyetik alana bagliliginin aragtirilmasi
planlanmaktadir. Elde edilen sonuglar dogrultusunda tezde calisilan malzemelerin zirhlama

yetenekleri incelenmis olup deneysel arastirmalar icin 6nemli bilgiler elde edilecegi

diistiniilmektedir.
ow
SE, = 8.86d 2”r 4.6
SEr = —10log —— 4.7
R °9 loéwegu,
_oq [0
SEy =—20log(1—e 4 4.8

4.6 CASTEP PROGRAMININ TANITIMI

Cambridge Universitesi teorik yogun madde grubu tarafindan gelistirilmis olan CASTEP
(Cambridge Sequential Total Energy Package) materyal biliminde kullanilan 6nemli
yazilimlardan biridir. Kuantum mekaniksel temel ilkelerden hareketle hesap yapan CASTEP
paket programi hesaplamalarinda yogunluk fonksiyon teorisini (DFT) kullanir. Kuantum
mekanigi denklemlerini  kullanilarak yapilan toplam enerji (pseudo potansiyel)

hesaplamalar1 sayesinde ilgili sistemin elektronik durumlarini elde edilir.

CASTEP paket programinin molekiiller, katthal ve yiizey problemleri ile ilgili
hesaplamalarda genis bir kullanim alani bulunmaktadir. Bu alanda yapilan calismalar;
metaller, yari-iletkenler, yiizey ve bulk 6zellikleri, genel yiizey 6zellikleri, elektronik yap1
(bant yapilari ve durum yogunlugu), malzemelerin optik Ozelliklerinin belirlenmesi,
malzemelerin nokta kusurlarinin o6zellikleri (bosluklar, intersitials and substitutional
impurities), sicakliga bagimli calismalar, molekiiller ve molekiiler kristaller, sistemin dalga
fonksiyonunun ve yiik yogunlugunun 3 boyutlu gosterimi, basing altinda faz doniisiimleri ve

zeolit kimyasi seklinde siralanabilir.
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flgili atomlarm numarasi ve baslangic geometrisi programa giris verileridir. Bu metotta
sadece valans elektronlarinda etkin olan psddo potansiyelleri kullanilmaktadir. Diizlem
dalga temel setleri cinsinden yazilmis olan elektronik dalga fonksiyonu ve elektron-elektron
etkilesmeleri, yogunluk fonksiyon teorisi kullanilarak pseudo potansiyellerinin ve diizlem
dalganm birlikte kullanimi, sistemdeki atomlar {izerinde etkin olan atomlarin hesabinda

oldukea kolaylik saglamistir.

Elektronik yapisindaki karisiklik nedeniyle toplam enerji hesaplamalarimi metallere
uygulamak, yar1 iletken ve yalitkanlara uygulamaktan daha zordur. Ancak Castep’ te
kullanilan metotlar ile metaller iizerindeki hesaplamalar kolaylastirilmistir. CASTEP, siiper
hiicre metoduna dayandigi igin periyodik bir sistemde biitiin hesaplar bu metot kapsaminda
gerceklestirilebilir. Hesaplamalar da sistem bir periyodik sistem olarak ele alindigi i¢in siiper

hiicre bigiminde herhangi bir sinirlama yoktur.

Bu calismadaki ab-initio yontemler kullanilarak yapilmis olan biitiin hesaplamalar i¢in
CASTEP paket program kullanilmistir. Bir molekiiliin veya malzemenin fiziksel
biiyiikliikleri hesaplanmak icin CASTEP’ te yogunluk fonksiyonel teorisi kullanilir. Buna

gore toplam enerji Esitlik 4.9°daki formiil ile hesaplanir;

_yp2
Eilp] = Z.<@1 + ‘TV V)

2

—Vn|) + Van (4.9)

@1) + (p(r1) IEXC[p(rl)] +

Esitlik 4.10 kullanilarak enerjinin koordinata gore birinci tiirevi alinarak, sisteme etki eden

kuvvet hesaplanir.

dE

F:—d—R

(4.10)

Sistemin dengede oldugunu tiim kuvvetlerin sifir olmasindan anlariz. Enerjinin birinci
tirevini kullanarak sistem geometrisini elde ederiz ki bu Geometrik Optimizasyon’dur.
Sistemin elektronik, yapisal ve titresimsel 6zellikleri (band yapilari, durum yogunlugu, optik
ozellikleri, fonon dispersiyonu, fonon durum yogunlugu, gerilim tensorii) optimize edilmis

geometri iizerinden hesaplanabilir [117].

75



5. BULGULAR

5.1 ELEKTRONIK OZELLIKLER, TABAN DURUMU VE MANYETIK
OZELLIKLER

Bu tez ¢alismasinda DFT yontemleri kullanilarak demir katkili borun (FexB) yapisal
uygunluk optimizasyon hesaplar1 gergeklestirilmis daha sonra tez kapsaminda ele alinan
FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe;B(2)’in kristalografik yapilar1 kullanilarak her biri igin
geometrik optimizasyonlar yapilmistir. Sonrasinda taban durumu enerjileri hesaplanarak
bant araligi, durum yogunluklari (DOS) ve optik 6zelliklerinin ortaya ¢ikarilmasi igin
dielektrik fonksiyonlar1 elde edilmistir. Optik ozellikler yardimiyla bu malzemelerin
elektromanyetik dalga spektrumunun neden oldugu foton enerjisinin [001], [010], [100]

polarizasyon durumlari i¢in kalkanlama etkililigi incelenmistir.

Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (GGA), Perdev-Burke-Ernzerhov (PBE) fonksiyoneli
ve Koelling-Harmon rolativistik diizeltmesi yardimiyla FexB kristali i¢in 390 eV, Fe(bcc)
icin ise 353.70 eV cut-off diizlem dalga baz kiimesi kullanilmistir. OTFG ultrasoft (on-the-
fly ultrasoft) psddopotansiyelleri, hesaplamalarin daha diisiik enerji kesintileriyle
gercgeklestirilmesine izin verdigi icin tercih edilmistir. Ayrica, ayni1 exchange-korelasyon
fonksiyoneli hesaplamanin bagindan sonuna kadar kullandiklari i¢in kat1 hal ve pseudo-atom
hesaplamalari arasinda tutarli olmakla birlikte taban durum yapilarin1 tanimlamak i¢in ¢ok
dogru sonuglar vermektedir. SCF toleransi atom basma 10° eV; maksimum kuvvet,
maksimum stres ve maksimum yer degistirme toleranslar1 sirasiyla 0.03eV/A, 0.05GPa ve

10A olacak sekilde hesaplamalar yapilmistir. Bu degerler Fe (bcc) igin de kullanilmistr.

Fermi seviyesi elektronlar tarafindan doldurumus olan en yiiksek enerji seviyesidir. Katilarin
bircok o0zelligi Fermi seviyesine yakin olan bantlardaki elektronlarin davranislar ile
belirlenir. Katinin elektriksel iletkenligi enerji bandindaki doluluga baghdir. Fermi enerji
yiizeyleri toplam durum yogunlugu (TDOS) grafikleri incelenerek gozlemlenir. Ayni
zamanda TDOS grafikleri valans elektronlarinin dagilimlarin1 ve iletime olan katkilarini da
anlatmaktadir. Bu sayede incelemis oldugumuz malzemelerin metalik ya da ametalik
ozellikleri hakkinda bilgi sahibi olabiliriz. Elektron yogunlugunun fazla oldugu bolgelerde
grafik pikler yapma egilimindedir. Pik noktalarinin arasinda kalan ylizeyde ise atomlar

arasindaki elektron yogunlugu yani iletim elektronlari yer alir. Bu 6zellikler dikkate alinarak
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TDOS grafikleri incelendiginde valans elektronlarinin dagilimlarini ve iletime olan
katkilarini kolayca anlayabiliriz. Sistemin elektronik ve manyetik 6zellikleri hakkinda bilgi
sahibi olunmasini saglayan kismi durum yogunlugu (PDOS), major ve minor spin
kanallarinin Fermi seviyesinin sifira ayarlanmis oldugu bant yapist ve malzemelerin
manyetik ozellikleri hakkinda bilgi sahibi olunan Monte Carlo simiilasyonlar1 yardimiyla
bulunan Curie sicakliklar1 (Tc) ve manyetik duyarlilik grafikleri FeB(1), FeB(2), Fe:B(1),
Fe:B(2) icin asagida gosterilmistir.

5.1.1 FeB(1)’in Yapisal ve Manyetik Ozellikleri
5.1.1.1 FeB(1) icin kism1 durum yogunlugu (PDOS) ve bant yapisi

Sekil 5.1°de FeB(1) igin s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kism1 durum yogunlugu (PDOS)
ve bunlarin toplamindan elde edilmis olan toplam durum yogunlugu (TDOS) goriilmektedir.
PDOS grafiginde sifirin iistiinde kalan alanlar yukar1 yonlii (o) spin doniislerinden, sifirin
altinda kalan alanlar ise asag1 yonlii (B) spin doniislerini temsil etmektedir. Dalga uzayinda
iletim ve valans bolgeleri enerji bantlar1 kullanilarak FeB(1) i¢in topolojik elektronik
karakter belirlenmis ve toplam durum yogunlugu (TDOS) 6l¢iimleri sayesinde FeB(1)’in
manyetik 6zellikleri hakkinda da bilgi sahibi olunmustur. Ayrica kismi durum yogunlugu
(PDOS) grafikleri kullanilarak FeB(1)’in elektronik yapis1 hakkinda niteliksel bilgilere de
ulagilmistir. Fermi seviyesinin yakin ¢evresinde ortalama net miknatislanmanin varligi,
Sekil 5.1°deki azinlik spin kanalindaki durum yogunlugunun major bdlgeden daha diisiik
seviyede olmasiyla agiklanabilmektedir. Bu durum FeB(1)’in ferromanyetik (FM)
davranigina borun p orbitalinin (B-p) ve demirin d orbitalinin (Fe-d) 6nemli katki sundugu
goriilmiistiir. Olusan p-d hibritlesmesi ferromanyetik (FM) davranigin énemli nedenlerinden
biridir. Bu bilgiler 1s18inda FeB(1)’in ferrimanyetik (FiM) davranis sergiledigi sonucuna

ulasilmistir.
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Sekil 5.1: FeB(1) I¢in Kism1 (Pdos) ve Toplam Durum Yogunlugu (TDOS).

FeB(1) i¢in major ve minor spin kanallarinin bant yapis1 Sekil 5.2°de gosterilmektedir.
Elektronik band yapist ¢izilitken Fermi enerji seviyesi sifir olarak (EF =0) ayarlanmistir.
Sifir seviyesinin altindakiler valans bandi, listiindekiler ise iletim bandidir. FeB(1)’e ait bant
yapisinda bulunan major ve mindr spin kanallar1 yukar1 ve asagi yonlii spin durumlart igin
incelendiginde iletim ve valans bandi arasindaki enerji farkinin minimum oldugu ve yer yer
iist iliste binmis oldugu goriilmektedir. Buda bize malzemenin matelik durumu ve iletim
kabiliyeti hakkinda fikir vermektedir. Bant yapist FeB(1)’in metalik 6zellik gosterdigini ve
yari-metalik davranistan kacindigi gostermektedir. Bu kalkanlama malzemelerinde
bulunmas1 gereken elektriksel iletkenlik kosulunu malzemenin yerine getirebilecegini

gostermesi acisindan ayrica onemlidir.
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Sekil 5.2: FeB(1) I¢in Elektronik Bant Yapisi.

5.1.1.2 FeB(1) icin Manyetik Duyarhhk Ve Curie Sicakhig

Sekil 5.1°de atomik orbitallerdeki elektron integrallerinin iist {iste gelmesi ve hibritlesmeleri
sayesinde FeB(1)’in yapisal 6zellikleri hakkinda bilgi sahibi olunulmustur. Tablo 4.1°de
belirtilen morfolojik 6zellikler de yapinin manyetik karakteristigini etkileyen unsurlardir.
Ayrica Sekil 5.3’de gosterildigi lizere; FeB(1) i¢in demirin (Fe) sicaklikla degisen bcc
modelindeki birim hiicre yapisi ele alinarak yapilan taban durumu enerji hesaplamalari
sonucunda, Fe-Fe takas etkilesme enerjisi (Jre-re) 0.2 eV olarak bulunmugstur. FeB(1)’in
birim hacim basina diisen manyetik dipol momenti yani manyetizasyonu (M) 0K
sicakliginda 1A/m degerinden baslayarak, den baslayarak Cruie sicakliginida (T=675K)
icine alan 600K-800K araliginda dramatik sekilde diisiis gostermistir. FeB(1)’in manyetik
duyarliligina (y) bakacak olursak, OK degerinden baslayarak 675K olan Curie sicakligina
kadar arttigin1 daha sonrada aynmi hizda diistiigiinii gortiriiz. Bu bilgiler 15181nda FeB(1)’in

manyetik davranis olarak ferrimanyetik (FiM) karakter sergiledigi goriilmiistiir.
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Sekil 5.3: FeB(1)'in Manyetik Duyarlilig1 ve Curie Sicakligi.

5.1.2 FeB(2)’nin Yapisal ve Manyetik Ozellikleri
5.1.2.1 FeB(2) i¢in kism1 durum yogunlugu (PDOS) ve bant yapisi

Sekil 5.4’de FeB(2) i¢in s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kismi1 durum yogunlugu (PDOS)
ve bunlarin toplamindan elde edilmis olan toplam durum yogunlugu (TDOS) goriilmektedir.
PDOS grafiginde sifirin iistiinde kalan alanlar yukar1 yonlii (o) spin dontislerinden, sifirin
altinda kalan alanlar ise asag1 yonlii (B) spin doniislerini temsil etmektedir. Dalga uzayinda
iletim ve valans bdlgeleri enerji bantlar1 kullanilarak FeB(2) i¢in topolojik elektronik
karakter belirlenmis ve toplam durum yogunlugu (TDOS) 6l¢iimleri sayesinde FeB(2)’nin
manyetik Ozellikleri hakkinda da bilgi sahibi olunmustur. Ayrica kismi durum yogunlugu
(PDOS) grafikleri kullanilarak FeB(2) nin elektronik yapis1 hakkinda niteliksel bilgilere de
ulagilmigtir. Fermi seviyesinin yakin ¢evresinde ortalama net miknatislanmanin varligi,
Sekil 5.4’deki azinlik spin kanalindaki durum yogunlugunun major bdlgeden daha diisiik
seviyede olmasiyla aciklanabilmektedir. Bu durum FeB(2)’nin ferromanyetik (FM)

davranigina borun p orbitalinin (B-p) ve demirin d orbitalinin (Fe-d) 6nemli katki sundugu
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goriilmistiir. Olusan p-d hibritlesmesi ferromanyetik (FM) davranigin énemli nedenlerinden
biridir. Bu bilgiler 1s18inda FeB(2)’nin ferromanyetik davranis sergiledigi sonucuna

ulasilmustir.
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Sekil 5.4: FeB(2) i¢in Kism1 (Pdos) ve Toplam Durum Yogunlugu (TDOS).

FeB(2) i¢in major ve minor spin kanallarinin bant yapist Sekil 5.5°de gosterilmektedir.
Elektronik band yapisi ¢izilirken Fermi enerji seviyesi sifir olarak (EF =0)

ayarlanmistir. Sifir seviyesinin altindakiler valans bandi, iistiindekiler ise iletim bandidir.
FeB(2)’ye ait bant yapisinda bulunan major ve minor spin kanallar1 yukar1 ve asagi yonlii
spin durumlart i¢in incelendiginde iletim ve valans band1 arasindaki enerji farkinin minimum
oldugu ve yer yer ist iiste binmis oldugu goriilmektedir. Buda bize malzemenin matelik
durumu ve iletim kabiliyeti hakkinda fikir vermektedir. Bant yapisi FeB(2) nin metalik
ozellik gosterdigini ve yari-metalik davranistan kagindigi gostermektedir. Bu kalkanlama
malzemelerinde bulunmasi gereken elektriksel iletkenlik kosulunu malzemenin yerine

getirebilecegini gostermesi acisindan ayrica dnemlidir.

81



down

up \Van, up
- down
S S >
2 L o
@ b b
-t = [ —
w w w

Sekil 5.5: FeB(2) I¢in Elektronik Bant Yapis.

5.1.2.2 FeB(2) i¢in manyetik duyarhlik ve Curie sicakhigi

Sekil 5.4’de atomik orbitallerdeki elektron integrallerinin {ist iiste gelmesi ve hibritlesmeleri
sayesinde FeB(2)’nin yapisal ozellikleri hakkinda bilgi sahibi olunulmustur. Tablo 4.1°de
belirtilen morfolojik 6zellikler de yapinin manyetik karakteristigini etkileyen unsurlardir.
Ayrica Sekil 5.6’de gosterildigi tlizere; FeB(2) i¢in demirin (Fe) sicaklikla degisen bcc
modelindeki birim hiicre yapisi ele alinarak yapilan taban durumu enerji hesaplamalari
sonucunda, Fe-Fe takas etkilesme enerjisi (Jre-re) 0.7 €V olarak bulunmustur. FeB(2)’nin
birim hacim basina diisen manyetik dipol momenti yani manyetizasyonu (M) OK
sicakliginda 1A/m degerinden baslayarak, den baglayarak Cruie sicakliginida (T=205K)
icine alan 190K-210K araliginda dramatik sekilde diisiis gostermistir. FeB(2)’nin manyetik
duyarliligina () bakacak olursak, OK degerinden baslayarak 205K olan Curie sicaklifina
kadar arttiZin1 daha sonrada ayni hizda diistligiinii goriiriiz. Bu bilgiler 15181nda FeB(2)’nin

manyetik davranis olarak ferrimanyetik (FiM) karakter sergiledigi goriilmistiir.
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Sekil 5.6: FeB(2)'nin Manyetik Duyarlilig1 ve Curie Sicakligi.

5.1.3 Fe2B(1)’in Yapisal ve Manyetik Ozellikleri
5.1.3.1 Fe2B(1) i¢cin kismu durum yogunlugu (PDOS) ve bant yapisi

Sekil 5.7°de Fe;B(1) i¢in s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kism1 durum yogunlugu (PDOS)
ve bunlarin toplamindan elde edilmis olan toplam durum yogunlugu (TDOS) gériilmektedir.
PDOS grafiginde sifirin iistiinde kalan alanlar yukar1 yonlii (o) spin doniiglerinden, sifirin
altinda kalan alanlar ise asag1 yonlii (B) spin doniislerini temsil etmektedir. Dalga uzayinda
iletim ve valans bolgeleri enerji bantlar1 kullanilarak Fe;B(1) icin topolojik elektronik
karakter belirlenmis ve toplam durum yogunlugu (TDOS) 6lclimleri sayesinde Fe2B(1)’in
manyetik Ozellikleri hakkinda da bilgi sahibi olunmustur. Ayrica kismi durum yogunlugu
(PDOS) grafikleri kullanilarak FeoB(1)’in elektronik yapis1 hakkinda niteliksel bilgilere de
ulagilmigtir. Fermi seviyesinin yakin ¢evresinde ortalama net miknatislanmanin varligi,
Sekil 5.7°deki azinlik spin kanalindaki durum yogunlugunun major bdlgeden daha diisiik
seviyede olmasiyla agiklanabilmektedir. Bu durum Fe;B(1)’in ferromanyetik (FM)

davranigina borun p orbitalinin (B-p) ve demirin d orbitalinin (Fe-d) 6nemli katki sundugu
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goriilmistiir. Olusan p-d hibritlesmesi ferromanyetik (FM) davranigin énemli nedenlerinden
biridir. Bu bilgiler 1s1ginda FeoB(1)’in ferromanyetik davranis sergiledigi sonucuna

ulasilmustir.
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Sekil 5.7: Fe;B(1) i¢in Kism1 (PDOS) ve Toplam Durum Yogunlugu (TDOS).

Fe;B(1) icin major ve minor spin kanallarinin bant yapist Sekil 5.8’de gosterilmektedir.
Elektronik band yapist ¢izilirken Fermi enerji seviyesi sifir olarak (EF =0) ayarlanmistir.
Sifir seviyesinin altindakiler valans bandu, iistiindekiler ise iletim bandidir. Fe;B(1)’e ait bant
yapisinda bulunan majér ve mindr spin kanallar1 yukar1 ve asag1 yonlii spin durumlari i¢in
incelendiginde iletim ve valans bandi arasindaki enerji farkinin minimum oldugu ve yer yer
iist liste binmis oldugu goriilmektedir. Buda bize malzemenin matelik durumu ve iletim
kabiliyeti hakkinda fikir vermektedir. Bant yapist Fe;B(1)’in metalik 6zellik gosterdigini ve
yari-metalik davranistan kagindigi gostermektedir. Bu kalkanlama malzemelerinde
bulunmas1 gereken elektriksel iletkenlik kosulunu malzemenin yerine getirebilecegini

gostermesi acisindan ayrica onemlidir.
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Sekil 5.8: Fe,B(1) i¢in Elektronik Bant Yapisi.

5.1.3.2 FezB(1) icin manyetik duyarhlik ve Curie sicakhigi

Sekil 5.7°de atomik orbitallerdeki elektron integrallerinin iist {iste gelmesi ve hibritlesmeleri
sayesinde Fe;B(1)’in yapisal 6zellikleri hakkinda bilgi sahibi olunulmustur. Tablo 4.1°de
belirtilen morfolojik 6zellikler de yapinin manyetik karakteristigini etkileyen unsurlardir.
Ayrica Sekil 5.9°da gosterildigi tizere; Fe;B(1) i¢in demirin (Fe) sicaklikla degisen bcc
modelindeki birim hiicre yapisi ele alinarak yapilan taban durumu enerji hesaplamalari
sonucunda, Fe-Fe takas etkilesme enerjisi (Jre-re) 0.5 €V olarak bulunmustur. Fe:B(1)’in
birim hacim basmma diisen manyetik dipol momenti yani manyetizasyonu (M) 0K
sicakliginda 1A/m degerinden baslayarak, den baslayarak Cruie sicakliginida (T.=1275K)
icine alan 1100K-1400K aralifinda dramatik sekilde diisiis gostermistir. FeoB(1)’in
manyetik duyarliligina () bakacak olursak, OK degerinden baslayarak 1275K olan Curie
sicakligina kadar arttigin1 daha sonrada ayni hizda diistiiglinii goriirtiz. Bu bilgiler 15181inda

Fe:B(1)’in manyetik davranis olarak ferrimanyetik (FiM) karakter sergiledigi goriilmiistiir.
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Sekil 5.9: Fe;B(1)'nin Manyetik Duyarliligi ve Curie Sicakligi.

5.1.4 Fe2B(2)’nin Yapisal ve Manyetik Ozellikleri

5.1.4.1 Fe2B(2) icin kismi durum yogunlugu (PDOS) ve bant yapisi

Sekil 5.10’da Fe2B(2) i¢in s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kismi durum yogunlugu (PDOS)
ve bunlarin toplamindan elde edilmis olan toplam durum yogunlugu (TDOS) goriilmektedir.
PDOS grafiginde sifirin istiinde kalan alanlar yukar1 yonlii (o) spin dontislerinden, sifirin
altinda kalan alanlar ise asag1 yonlii (B) spin doniislerini temsil etmektedir. Dalga uzayinda
iletim ve valans bolgeleri enerji bantlar1 kullanilarak Fe;B(2) icin topolojik elektronik
karakter belirlenmis ve toplam durum yogunlugu (TDOS) 6l¢iimleri sayesinde Fe2B(2)’nin
manyetik Ozellikleri hakkinda da bilgi sahibi olunmustur. Ayrica kismi durum yogunlugu
(PDOS) grafikleri kullanilarak FeoB(2)’nin elektronik yapisi hakkinda niteliksel bilgilere de
ulagilmigtir. Fermi seviyesinin yakin ¢evresinde ortalama net miknatislanmanin varligs,

Sekil 5.10°deki azinlik spin kanalindaki durum yogunlugunun major bolgeden daha diisiik
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seviyede olmasiyla aciklanabilmektedir. Bu durum Fe;B(2)’nin ferromanyetik (FM)
davranigina borun p orbitalinin (B-p) ve demirin d orbitalinin (Fe-d) énemli katki sundugu
gorilmistiir. Olusan p-d hibritlesmesi ferromanyetik (FM) davranisin 6nemli nedenlerinden
biridir. Bu bilgiler 1s18inda FeoB(2)’nin ferromanyetik davranis sergiledigi sonucuna

ulasilmistir.
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Sekil 5.10: Fe,B(2) I¢in Kism1 (Pdos) ve Toplam Durum Yogunlugu (TDOS).

Fe;B(2) i¢in major ve minor spin kanallarinin bant yapis1 Sekil 5.11°de gosterilmektedir.
Elektronik band yapist ¢izilirken Fermi enerji seviyesi sifir olarak (EF =0) ayarlanmustir.
Sifir seviyesinin altindakiler valans bandi, iistiindekiler ise iletim bandidir. Fe:B(2)’ye ait
bant yapisinda bulunan major ve mindr spin kanallar1 yukari ve asagi yonlii spin durumlari
i¢in incelendiginde iletim ve valans bandi arasindaki enerji farkinin minimum oldugu ve yer
yer {st liste binmis oldugu goriilmektedir. Buda bize malzemenin matelik durumu ve iletim
kabiliyeti hakkinda fikir vermektedir. Bant yapis1 Fe2B(2)’nin metalik 6zellik gosterdigini
ve yari-metalik davranistan kacindigir gostermektedir. Bu kalkanlama malzemelerinde
bulunmas1 gereken elektriksel iletkenlik kosulunu malzemenin yerine getirebilecegini

gostermesi agisindan ayrica onemlidir.
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Sekil 5.11: Fe,B(2) I¢in Elektronik Bant Yapisi.

5.1.4.2 Fe:B(2) icin manyetik duyarhlik ve Curie sicakhigi

Sekil 5.10’da atomik orbitallerdeki elektron integrallerinin {ist iiste gelmesi ve
hibritlesmeleri sayesinde Fe;B(2)’nin yapisal 6zellikleri hakkinda bilgi sahibi olunulmustur.
Tablo 4.1°de belirtilen morfolojik 6zellikler de yapinin manyetik karakteristigini etkileyen
unsurlardir. Ayrica Sekil 5.12°de gosterildigi tizere; FeoB(2) i¢in demirin (Fe) sicaklikla
degisen bcc modelindeki birim hiicre yapisi ele alinarak yapilan taban durumu enerji
hesaplamalar1 sonucunda, Fe-Fe takas etkilesme enerjisi (Jre-re) 0.46 €V olarak bulunmustur.
Fe>B(2)’nin birim hacim basina diisen manyetik dipol momenti yani manyetizasyonu (M)
0K sicakliginda 1A/m degerinden baslayarak, den baslayarak Cruie sicakliginida
(Te=1200K) i¢ine alan 1000K-1400K araliginda dramatik sekilde diisiis gostermistir.
Fe>B(2)’in manyetik duyarliligina () bakacak olursak, OK degerinden baslayarak 1200K
olan Curie sicakligina kadar arttigin1 daha sonrada ayn1 hizda diistiigiinii goriiriiz. Bu bilgiler
151¢inda Fe2B(2)’nin manyetik davranis olarak ferrimanyetik (FiM) karakter sergiledigi

gorilmiistiir.
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Sekil 5.12: Fe,B(2)'nin Manyetik Duyarliligi ve Curie Sicakligi.

5.2 ENERJI HESAPLAMALARI: DIELEKTRIK FONKSIYONU VE OPTIK
OZELLIKLER

Perdev-Burke-Ernzerhov (PBEsol) fonksiyoneli ve genellestirilmis gradyent yaklasimi
(GGA) kullanilarak FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe:B(2) nin ferrimanyetik (FiM) oldugu
durumlar incelenmistir. Dielektrik fonksiyonun frekansa bagli degisiminin hesaplanmasi ile
dielektrik tensorii elde edilmistir. Elde edilen dielektrik fonksiyonun ger¢ek kisminin (g') ve
imajiner kisminin (") enerjiye bagli degisimleri ve buna bagli optik ozelliklerindeki
degismeler (sogurma a(w), yansima R(w), kirilma (n(w)), séniimlenme katsayis1 k(w), kayip
giic L(w)) fotonun malzemeye gelis yoniine ([001], [010], [100] polarizasyon durumlari
i¢cin) bagli olarak asagidaki grafiklerde ayri ayr1 gosterilmistir.
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5.2.1 FeB(1) i¢in Dielektrik Fonksiyonu ve Optik Ozellikler

Sekil 5.13’de FeB(1)’in dielektrik fonksiyonunun gercek kisminin (g') foton enerjisine baglh
degisimi fotonun polarize oldugu [001], [010], [100] durumlar i¢in goésterilmistir. Grafikte
[001] perspektif ylizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi
yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.

A —[001]
4 A [010] -
|| —1[100]

Dielektrik fonksiyonu reel kismi (¢')

25 30 kI 40 45

.[‘-:nerji (eV)

Sekil 5.13: FeB(1) I¢in Dielektrik Fonksiyonun Gergek Kisminin (E') Foton Enerjisine Bagl
Degisimi.
Sekil 5.13’de goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda
FeB(1)’in dielektrik fonksiyonun gercek (reel) kisim tizerindeki etkisi incelendiginde; [001]
ve 010 olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis sergiledikleri 0-5 eV
araligindaki kiigiik bir farklilik haricinde ayni degerleri aldiklari, [100] ile belirtilen
polarizasyon durumunda ise ayrisan bir davranisin ortaya ¢iktigir gozlemlenmistir. Sifira
yakin frekans degerlerinde gostermis olduklar statik dielektrik davranis 2 eV seviyesinden
sonra dinamik hale gelmis ve 25 eV mertebesine kadar 1s18a ters tepki vermeye devam
etmislerdir. Depolanan enerjiden sorumlu olan reel kisim (g') ozellikle polarize olmus
elektromanyetik dalganin bilesenlerinden biri olan elektrik alandan etkilemis ve relaksasyon
frekans1 karakteristigi gostermistir. 25 eV mertebesinden sonra tiim durumlar i¢in pozitif

deger alarak daha stabil hale gelmistir. 25 eV’luk enerji seviyesinden sonra ise [100] ile

90



adreslenmis olan foton polarizasyon durumu igin (¢') ayni degerle sahip [001] ve [010]

polarizasyonlari i¢in aldig1 degerden daha biiyiik degerler almaya devam etmistir.

Sekil 5.14°de FeB(1)’in dielektrik fonksiyonunun sanal kisminin (¢") foton enerjisine bagl
degisimi fotonun polarize oldugu [001], [010], [100] durumlar i¢in gosterilmistir. Grafikte
[001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif yilizeyindeki girisim etkisi
yesil, 100 perspektif ylizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.
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{010}
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—
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Sekil 5.14: FeB(1) I¢in Dielektrik Fonksiyonun Sanal Kismimnin (E") Foton Enerjisine Baglh
Degisimi.
Sekil 5.14’de goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda
FeB(1)’in dielektrik fonksiyonun sanal kisim iizerindeki etkisi incelendiginde; [001] ve
[010] olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis sergiledikleri 0-2 eV
araligindaki kiigiikk bir farklilik haricinde ayni degerleri aldiklari, [100] ile belirtilen
polarizasyon durumunda ise ayrigan bir davranisin ortaya ¢iktigr ve FeB(1)’in daha kiigiik
e degeri aldig1 gbzlemlenmistir. Bilindigi lizere dielektrik fonksiyonun sanal kisim (g")
enerji kayiplarindan yani foton dalgasinin soniimlenmesinden sorumludur. ~1 eV’luk enerji
diizeyine kadar artmis olan (kizil6tesi bolgeye denk diiser) €" degeri ayn1 zamanda sogurma
etkisininde artmis oldugu bolgedir. Ancak bu enerji seviyesinden sonra €" degeri dramatik

olarak diigmeye baslamis ve ~6 eV’luk enerji seviyesine kadar bu etki siirmiistiir. Sekil
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5.14°deki grafik bize FeB(1)’in en diisiikk sogurma performansinin [100] ile belirtilen

polarizasyon durumunda gerceklesecegini gostermektedir.

Sekil 5.15°de FeB(1)’in optik dzelliklerini belirleyen sogurma katsayist (a(w)), soniimleme
katsayist (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirllma indisinin (n(w)) foton
enerjisine baglt degisimleri fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlari igin
gosterilmistir. Grafikte [001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif
yiizeyindeki girisim etkisi yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle

gosterilmistir.
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Sekil 5.15: FeB(1) I¢in A(Q), K(Q), L(Q) Ve N(Q) Ozelliklerinin Foton Enerjisine Bagl
Degisimleri.
Sekil 5.15°de FeB(1)’in optik 6zelliklerindeki degisimi foton enerjisinin [001], [010] ve
[100] ile belirtilen polarizasyon durumlarina bagli degerlendirecek olursak; [001] ve [100]
ile belirtilen polarizasyon durumlarinda FeB(1) sogurma katsayisi (a(w)), soniimleme
katsayisi (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirilma indisinin (n(w)) i¢in ayn1 optik
ozellik karakterini sergilemis, [100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ise tiim 6zellikler
de ayrisan bir davranig oltaya ¢ikmistir. Sogurma katsayisi (a(w)) tim polarizasyon
durumlar i¢in 25 eV (ultraviyole bolge icerisinde) enerji seviyesinden sonra anlamli bir
yiikselme gostermistir. [100] ile belitrilen polarizasyon durumundaki sogurma katsayisinin

degeri [001] ve [010] polarizasyon durumlarindan daha yiiksek degerdedir. Soniimleme
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katsayisindaki (k(w)) osilasyon etkisi 30 eV’luk enerji seviyesine kadar devam etmis, daha
yiikksek enerji seviyelerinde kararli hale gelmistir. [100] ile belitrilen polarizasyon
durumundaki soniimleme katsayisinin degeri [001] ve [010] polarizasyon durumlarindan
daha yiiksek degerdedir. Enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) [001] ve [010] ile belirtilen
polarizasyon durumlarinda ayni davranisi sergilemis ve ayni degeri almis olmalarina ragmen
[100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ayrisan bir davranis goézlemlenmistir. 25-30 eV
enerji araliginda ki ani yiikselme etkisi, daha biiyiik enerji seviyelerinde yerini parabolik bir
diisiis etkisine birakmistir. Ayn1 zamanda 30 eV’dan daha biiyiik enerjilerde FeB(1)’in
enerji-kayip fonsiyonundaki tam ters davranisi dikkate degerdir. Kirllma indisi (n(w)) [001]
ve [010] polarizasyon durumlarinda tamamen ayni karakteri sergilemis, [100] ile belirlenen
polarizasyon durumu i¢in ayrisan bir davranig gézlemlenmistir. 30 eV luk enerji seviyesine
kadar olan enerji araliginda dramatic bir diislis yasanmasina ragmen 30 eV’dan yiiksek enerji

sevilerinde tiim polarizasyon durumlarinda hemen hemen ayni performans gozlemlenmistir.

5.2.2 FeB(2) icin Dielektrik Fonksiyonu ve Optik Ozellikler

Sekil 5.16’da FeB(2)’nin dielektrik fonksiyonunun ger¢ek kisminin (g') foton enerjisine
bagli degisimi fotonun polarize oldugu [001], [010], [100] durumlar i¢in gosterilmistir.
Grafikte [001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif yiizeyindeki
girisim etkisi yesil, [100] perspektif ylizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.
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Sekil 5.16: FeB(2) I¢in Dielektrik Fonksiyonun Gergek Kisminin (E') Foton Enerjisine Bagl
Degisimi.
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Sekil 5.16’da goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda
FeB(2)’nin dielektrik fonksiyonun gercek (reel) kisim iizerindeki etkisi incelendiginde;
[001] ve [010] olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis sergilemisler
ve ayni degerleri almislardir. [100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ise ayrisan bir
davranigin ortaya c¢iktigi gozlemlenmistir. Sifira yakin frekans degerlerinde gostermis
olduklart statik dielektrik davranig ~1.6 eV seviyesinden sonra dinamik hale gelmis ve 25
eV mertebesine kadar 1s18a ters tepki vermeye devam etmislerdir. Depolanan enerjiden
sorumlu olan reel kistm (g¢') Ozellikle polarize olmus elektromanyetik dalganin
bilesenlerinden biri olan elektrik alandan etkilemis ve relaksasyon frekansi karakteristigi
gostermistir. 25 eV mertebesinden sonra tiim durumlar i¢in pozitif deger alarak daha stabil
hale gelmistir. 25 eV’luk enerji seviyesinden sonra [001], [010] ve [100] ile adreslenmis olan
foton polarizasyon durumu i¢in (¢') ihmal edilebilecek kadar kiiciik bir fark ile ayn1 degerleri

almaya devam etmislerdir.

Sekil 5.17°de FeB(2)’nin dielektrik fonksiyonunun sanal kisminin (¢") foton enerjisine bagl
degisimi fotonun polarize oldugu [001], [010], [100] durumlar i¢in gosterilmistir. Grafikte
[001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif yilizeyindeki girisim etkisi
yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.

—[001]
[010] -
—[100]

Dielektrik fonksiyonu sanal kismi (")

Enerji (eV)

Sekil 5.17: FeB(2) I¢in Dielektrik Fonksiyonun Sanal Kismimin (E") Enerjiye Bagli Degisimi.
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Sekil 5.17°de goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda
FeB(2)’nin dielektrik fonksiyonun sanal kisim iizerindeki etkisi incelendiginde; [001] ve
[010] olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis sergiledikleri ayni
degerleri aldiklari, [100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ise ayrisan bir davranisin
ortaya ciktig1 ve FeB(2) nin daha biiyiik €" degeri aldig1 gézlemlenmistir. Bilindigi lizere
dielektrik fonksiyonun sanal kisim (€") enerji kayiplarindan yani foton dalgasinin
soniimlenmesinden sorumludur. [001] ve [010] ile belirtilen polarizasyon durumunda ~0.5
eV’luk enerji diizeyine kadar artmis olan (kizilotesi bolgeye denk diiser) " degeri aym
zamanda sogurma etkisininde artmis oldugu bdlgedir. [100] ile belirtilen polarizasyon
durumunda ise ~1 eV’luk enerji diizeyine kadar artmis olan (kizil6tesi bolgeye denk diiser)
€" degeri ayn1 zamanda sogurma etkisininde artmis oldugu bdlgedir. Ancak bu enerji
seviyesinden sonra €" degeri dramatik olarak diismeye baslamis ve ~10 eV’luk enerji
seviyesine kadar bu etki stirmistiir. Sekil 5.14’deki grafik bize FeB(2)’nin en yiiksek
sogurma performansinin [100] ile belirtilen polarizasyon durumunda gergeklesecegini

gostermektedir.

Sekil 5.18’de FeB(2)’nin optik 6zelliklerini belirleyen sogurma Kkatsayisi (a(w)),
soniimleme katsayisi (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirtlma indisinin (n(w))
foton enerjisine bagl degisimleri fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlar1 i¢in
gosterilmistir. Grafikte [001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif
yiizeyindeki girisim etkisi yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle

gosterilmistir.
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Sekil 5.18: FeB(2) Icin A(Q), K(Q), L(Q) Ve N(Q) Ozelliklerinin Foton Enerjisine Bagh
Degisimleri.
Sekil 5.18’de FeB(2)’nin optik 6zelliklerindeki degisimi foton enerjisinin [001], [010] ve
[100] ile belirtilen polarizasyon durumlarina bagl degerlendirecek olursak; [001] ve [100]
ile belirtilen polarizasyon durumlarinda FeB(2) sogurma katsayisi (a(w)), soniimleme
katsayisi (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirilma indisinin (n(w)) i¢in ayn1 optik
Ozellik karakterini sergilemis, [ 100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ise tiim 6zellikler
de ayrisan bir davranis oltaya c¢ikmistir. Sogurma katsayisi (a(w)) tiim polarizasyon
durumlar i¢in 17 eV (ultraviyole bolge igerisinde) enerji seviyesinden sonra anlamli bir
yiikselme gostermistir. 28 eV enerji seviyesine kadar [100] ile belitrilen polarizasyon
durumundaki sogurma katsayisinin degeri [001] ve [010] polarizasyon durumlarindan daha
diisiik degerler almisken FeB(2) daha yiiksek foton enerjileri i¢in tiim polarizasyon
durumlar i¢in hemen hemen ayni degerleri tiretmistir. Soniimleme katsayisindaki (k(w))
ani diisiis etkisi 0-5 eV enerji araliginda yasanmistir. k(w)’daki osilasyon etkisi ~20 eV’luk
enerji seviyesine kadar devam etmis, daha yiiksek enerji seviyelerinde kararli hale gelmistir.
[100] ile belitrilen polarizasyon durumundaki soniimleme katsayisinin degeri [001] ve [010]
polarizasyon durumlarindan daha yiiksek degerdedir. Enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) [001]
ve [010] ile belirtilen polarizasyon durumlarinda ayni davranis1 sergilemis ve ayn1 degeri
almis olmalarina ragmen [100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ayrigsan bir davranis

gozlemlenmistir. 25-30 eV enerji araliginda ki ani yiikselme etkisi, daha biiylik ener;ji
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seviyelerinde yerini parabolik bir diigiis etkisine birakmistir. Aynit zamanda 30 eV’dan
biiyiik enerji seviyeleri i¢in FeB(2) nin enerji-kayip fonsiyonundaki tam ters etkide dikkate
degerdir. Kirllma indisi (n(w)) [001]ve [010] polarizasyon durumlarinda tamamen ayni
karakteri sergilemis, [100] ile belirlenen polarizasyon durumu i¢in ayrisan bir davranis
gozlemlenmistir. 20 eV’luk enerji seviyesine kadar olan enerji araliginda dramatik bir diistis
yasanmasina ragmen 30 eV’dan yiiksek enerji sevilerinde tiim polarizasyon durumlarinda

hemen hemen ayn1 performans gézlemlenmistir.

5.2.3 Fe2B(1) icin Dielektrik Fonksiyonu ve Optik Ozellikler

Sekil 5.19°da Fe;B(1)’in dielektrik fonksiyonunun gerg¢ek kisminin (g') foton enerjisine bagl
degisimi fotonun polarize oldugu [001] , [010], [100] durumlar i¢in gosterilmistir. Grafikte
[001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif yilizeyindeki girisim etkisi
yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.

o
n

Dielektrik fonksiyonun reel kismi (¢')
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Enerji (eV)

Sekil 5.19: Fe,B(1) I¢in Dielektrik Fonksiyonun Gergek Kisminin (E') Foton Enerjisine Bagli
Degisimi.
Sekil 5.19°da goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda
Fe:B(1)’in dielektrik fonksiyonun gercek (reel) kisim {izerindeki etkisi incelendiginde;
[001], [010] ve [100] olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis

sergiledikleri ~3-7 eV araligindaki kiigiik bir farklilik haricinde ayni degerleri aldiklari
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goriilmistiir. ~3-7 eV araliginda ise [010] ile [ 100] polarizasyonlarinda €"in degeri birbirleri
ile hemen hemen ayni1 iken, [001] ile belirtilen polarizasyon durumunda ayrisan bir durum
ortaya ¢ikarak, €' degeri daha biiylik olmustur. Sifira yakin frekans degerlerinde gostermis
olduklar statik dielektrik davranis ~3 eV seviyesinden sonra dinamik hale gelmis ve ~28 eV
mertebesine kadar 1518a ters tepki vermeye devam etmislerdir. Depolanan enerjiden sorumlu
olan reel kisim (¢') 6zellikle polarize olmus elektromanyetik dalganin bilesenlerinden biri
olan elektrik alandan etkilemis ve relaksasyon frekansi karakteristigi gostermistir. 28 eV
mertebesinden sonra tiim durumlar i¢in pozitif deger alarak daha stabil hale gelmistir. 28
eV’luk enerji seviyesinden sonra ise tiim foton polarizasyon durumu i¢in Fe;B(1) ayn1 (g')

degeri iiretilmeye devam etmistir.

Sekil 5.20°de Fe2B(1)’in dielektrik fonksiyonunun sanal kisminin (") foton enerjisine bagl
degisimi fotonun polarize oldugu [001], [010], [100] durumlar i¢in gosterilmistir. Grafikte
[001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif ylizeyindeki girisim etkisi
yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.

|
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Dielektrik fonksiyonunun sanal kismi (€")
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Sekil 5.20: Fe,B(1) I¢in Dielektrik Fonksiyonun Sanal Kismimin (E") Enerjiye Bagli Degisimi.

Sekil 5.20°de goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda

Fe;B(1)’in dielektrik fonksiyonun sanal kisim iizerindeki etkisi incelendiginde; [001], [010]

ve [100] olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis sergiledikleri 0-2 eV

araligindaki kii¢iikk bir farklilik haricinde aymi degerleri aldiklari, [100] ile belirtilen
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polarizasyon durumunda ise ayrisan bir davranigin ortaya ¢iktigi ve FexB(1)’in [001]
polarizasyon durumunda daha kii¢iik €" degeri aldigi gozlemlenmistir. Bilindigi {izere
dielektrik fonksiyonun sanal kisim (€") enerji kayiplarindan yani foton dalgasinin
soniimlenmesinden sorumludur. ~1.5 eV’luk enerji diizeyine kadar artmis olan (kizil6tesi
bolgeye denk diiser) €" degeri ayn1 zamanda sogurma etkisininde artmis oldugu bolgedir.
Ancak bu enerji seviyesinden sonra €" degeri dramatik olarak diismeye baslamis ve ~10
eV’luk enerji seviyesine kadar bu etki siirmiistiir. Sekil 5.20°deki grafik bize FeoB(1)’in
foton enerjisinin 0-2 eV aralifinda oldugu durumda sogurma performansmin [001]
polarizasyonunda gergeklestigini bundan sonraki daha yiiksek enerji mertebelerinde ise tim

polarizasyon durumlari i¢in ayn1 diizeyde sogurma etkisinin olacagini gdstermektedir.

Sekil 5.21°de Fe:B(1)’in optik 6zelliklerini belirleyen sogurma katsayisi (a(w)),
soniimleme katsayisi (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirllma indisinin (n(w))
foton enerjisine bagl degisimleri fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlar1 i¢in
gosterilmistir. Grafikte [001] perspektif ylizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif
yiizeyindeki girisim etkisi yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle

gosterilmistir.
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Sekil 5.21: Fe;B(1) i¢cin A(Q), K(Q), L(Q) Ve N(Q) Ozelliklerinin Foton Enerjisine Bagli
Degisimleri.
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Sekil 5.21°de Fe;B(1)’in optik 6zelliklerindeki degisimi foton enerjisinin [001], [010] ve
[100] ile belirtilen polarizasyon durumlarina bagli degerlendirecek olursak; [001], [010] ve
[100] ile belirtilen polarizasyon durumlarinda FeoB(1) sogurma katsayisi (a(w)),
soniimleme katsayisi (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirllma indisinin (n(w))
i¢cin hemen hemen ayni optik 6zellik karakterini sergilemistir. Sogurma katsayisi (a(w)) tim
polarizasyon durumlart i¢in 20 eV (ultraviyole bolge icerisinde) enerji seviyesinden sonra
anlaml bir ylikselme gostermistir. Fe;B(1)’in [001], [010] ve [100] polarizasyon kosullar1
icin hemen hemen aymi sogurma karakterini sergiledigi goriilmiistir. Fe,B(1) icin
soniimleme katsayisindaki (k(w)) ani diistis etkisi 0-4 eV enerji araliginda yasanmustir.
k(w)’daki osilasyon etkisi ~30 eV’luk enerji seviyesine kadar devam etmis, daha yiiksek
enerji seviyelerinde kararli hale gelmis ve artma eyilimi gostermistir. Fe;B(1)’in [001], [010]
ve [100] polarizasyon kosullari i¢in hemen hemen ayni soniimleme katsayisi performansi
sergiledigi gortilmistiir. Fe2B(1) igin enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) [001], [010] ve [100]
ile belirtilen polarizasyon durumlarinda ayni1 davranisi sergilemis ve ayni degeri almistir. 25-
30 eV enerji araliginda ki ani yiikselme etkisi, daha biiyiik enerji seviyelerinde yerini
parabolik bir diisiis etkisine birakmistir. Ayn1 zamanda 30 eV’dan biiyiik enerji seviyeleri
icin Fe;B(1)’in enerji-kayip fonsiyonundaki tam ters etkide dikkate degerdir. Kirilma indisi
(n(w)) [001], [010] ve [100] polarizasyon durumlarinda hemen hemen ayni karakteri
sergilemistir. 20 eV’luk enerji seviyesine kadar olan enerji araliginda dramatik bir diisiis
yasanmasina ragmen 30 eV’dan yiiksek enerji sevilerinde tiim polarizasyon durumlarinda

daha kararli davranis sergiledigi gézlemlenmistir.
5.2.4 Fe;B(2) Icin Dielektrik Fonksiyonu ve Optik Ozellikler

Sekil 5.22°da Fe;B(2)’nin dielektrik fonksiyonunun gercek kisminin (g') foton enerjisine
baglh degisimi fotonun polarize oldugu [001], [010], [100] durumlar i¢in gosterilmistir.
Grafikte [001] perspektif ylizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif ylizeyindeki
girisim etkisi yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.
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Sekil 5.22: Fe;B(2) I¢in Dielektrik Fonksiyonun Gergek Kisminin (E') Foton Enerjisine Bagli
Degisimi.
Sekil 5.22°de goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda
Fe;B(2)’nin dielektrik fonksiyonun gergek (reel) kisim iizerindeki etkisi incelendiginde;
[001] ve [010] olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis sergiledikleri
ve ayni degerleri aldiklari, [100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ise ayrisan bir
davranigin ortaya ¢iktig1 gozlemlenmistir. Sifira yakin frekans degerlerinde gostermis
olduklari statik dielektrik davranis ~3 eV seviyesinden sonra dinamik hale gelmis ve ~27 eV
mertebesine kadar 1518a ters tepki vermeye devam etmislerdir. Depolanan enerjiden sorumlu
olan reel kisim (g') 6zellikle polarize olmus elektromanyetik dalganin bilesenlerinden biri
olan elektrik alandan etkilemis ve relaksasyon frekansi karakteristigi gdstermistir. ~27 eV
mertebesinden sonra tiim durumlar i¢in pozitif deger alarak daha stabil hale gelmistir. ~27
eV’luk enerji seviyesinden sonra ise FeaB(2), [001], [010] ve [100] ile adreslenmis olan

foton polarizasyon durumlari i¢in ayn1 €' degerini liretmeye devam etmistir.

Sekil 5.23°de Fe2B(2) nin dielektrik fonksiyonunun sanal kisminin (") foton enerjisine bagh
degisimi fotonun polarize oldugu [001], [010], [100] durumlar i¢in gosterilmistir. Grafikte
[001] perspektif ylizeyindeki girisim etkisi mavi, [010] perspektif yiizeyindeki girigim etkisi
yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle gosterilmistir.
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Sekil 5.23: Fe;b(2) icin Dielektrik Fonksiyonun Sanal Kisminin (E") Enerjiye Bagl Degisimi.

Sekil 5.23’de goriildiigii lizere fotonun [001], [010], [100] polarizasyon durumlarinda
Fe;B(2)’in dielektrik fonksiyonun sanal kisim iizerindeki etkisi incelendiginde; [001] ve
[001] olarak adreslenen polarizasyon durumlarinda benzer davranis sergiledikleri, [100] ile
belirtilen polarizasyon durumunda ise ayrisan bir davranisin ortaya ¢iktig1 goriilmektedir. O-
4 eV araligindaki enerji seviyesinde [100] ile belirtilen polarizasyon durumu igin
Fe:B(2)’nin daha yiiksek €" degeri aldigr gozlemlenmistir. Bilindigi iizere dielektrik
fonksiyonun sanal kisim (&") enerji kayiplarindan yani foton dalgasinin soniimlenmesinden
sorumludur. ~1 eV’luk enerji diizeyine kadar artmis olan (kizildtesi bolgeye denk diiser) €"
degeri ayn1 zamanda sogurma etkisininde artmis oldugu bolgedir. Ancak bu enerji
seviyesinden sonra €' degeri dramatik olarak diigmeye baslamis ve ~15 eV’luk enerji
seviyesine kadar bu etki siirmiistiir. Sekil 5.23’deki grafik bize FeoB(2)’nin en yiiksek
sogurma performansinin [100] ile belirtilen polarizasyon durumunda gerceklesecegini

gostermektedir.

Sekil 5.24’de Fe»B(2)’nin optik Ozelliklerini belirleyen sogurma katsayist (a(w)),
soniimleme katsayisi (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirllma indisinin (n(w))
foton enerjisine bagli degisimleri fotonun [001], [001], [100] polarizasyon durumlari i¢in

gosterilmistir. Grafikte [001] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi mavi, [001] perspektif
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yiizeyindeki girisim etkisi yesil, [100] perspektif yiizeyindeki girisim etkisi kirmizi rekle

gosterilmigtir.
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Sekil 5.24: Fe;B(2) i¢in a(w)/eV k(w)/eV L(w)/eV n(w)/eV Grafigi.

Sekil 5.24°de Fe;B(1)’in optik dzelliklerindeki degisimi foton enerjisinin [001], [001] ve
100 ile belirtilen polarizasyon durumlarina bagli degerlendirecek olursak; [001] ve [100] ile
belirtilen polarizasyon durumlarinda Fe;B(1) sogurma katsayist (a(w)), soniimleme
katsayist (k(w)), enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) ve kirilma indisinin (n(w)) i¢in ayn1 optik
Ozellik karakterini sergilemis, [ 100] ile belirtilen polarizasyon durumunda ise tiim 6zellikler
de ayrisan bir davranis oltaya c¢ikmistir. Sogurma katsayisi (a(w)) tiim polarizasyon
durumlar i¢in ~27 eV (ultraviyole bolge icerisinde) enerji seviyesinden sonra anlamli bir
yiikselme gostermistir. 10-15 eV alarigi hari¢ ~27 eV enerji seviyesine kadar [100] ile
belitrilen polarizasyon durumundaki sogurma katsayisinin degeri [001] ve [001]
polarizasyon durumlarindan daha diisiik degerler almisken daha yiiksek enerji seviyelerinde
Fe:B(1) tiim polarizasyon durumlart i¢in yaklasik degerler {iretmistir. Soniimleme
katsayisindaki (k(w)) ani diisiis etkisi 0-4 eV enerji araliginda yasanmustir. K(w)’daki
osilasyon etkisi ~20 eV’luk enerji seviyesine kadar devam etmis, daha yiiksek enerji
seviyelerinde kararli hale gelmistir. 20 eV’dan daha yiiksek enerji seviyelerinde [001], [001]
ve [100] ile belirlenen polarizasyon durumlar1 i¢in Fe;B(2) soniimleme katsayisi i¢in benzer

degerleri iiretmis ve ~26 eV’dan baslayarak anlamli bir artis egilimine girmistir. Fe2B(2) i¢in
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enerji-kayip fonksiyonu (L(w)) [001] ve [001] ile belirtilen polarizasyon durumlarinda ayni
davranisi sergilemis ve ayni degeri almis olmalarina ragmen [100] ile belirtilen polarizasyon
durumunda ayrisan bir davranis gozlemlenmistir. 25-30 eV enerji araliginda ki ani ylikselme
etkisi, daha biiyiik enerji seviyelerinde yerini parabolik bir diisiis etkisine birakmistir. Ayni1
zamanda 30 eV’dan biiyiik enerji seviyeleri i¢in FeoB(2) nin enerji-kayip fonsiyonundaki
tam ters etkide dikkate degerdir. Kirilma indisi (n(w)) [001] ve [001] polarizasyon
durumlarinda tamamen ayn1 karakteri sergilemis, [100] ile belirlenen polarizasyon durumu
icin ayrisan bir davranis gozlemlenmistir. 20 eV’luk enerji seviyesine kadar olan enerji
araliginda dramatik bir diisiis yaganmasina ragmen 30 eV’dan yiiksek enerji sevilerinde tiim

polarizasyon durumlarinda hemen hemen ayn1 performans gozlemlenmistir.

5.3 ELEKTROMANYETIK KALKANLAMA PERFORMANSI (SE)

Elektromanyetik dalganin 2D, tek katmanl yapiya sahip FeB(1), FeB(2), Fe2B(1), Fe2B(2)
malzemeleri {izerine Miller indeksleri ile belirlenen [001], [001], [100] ylizey
perspektiflerinden foton polarizasyonu seklinde etki etigi durumlardaki kalkanlana
performansi incelenmistir. Bu dort malzemenin gostermis olduklari sogurmadan
kaynaklanan kalkanlama (SEaA), yansimadan kaynaklanan kalkanlama (SERr) ve bunlarin
toplami olan toplam kalkanlama performanslar1 (SEt) bolgesel olarak ayri ayr1 incelenmistir.
Coklu i¢ yansimalarin neden oldugu kalkanlama etkisinin (SEm) degeri cok kii¢iik oldugu

icin tez kapsaminda ihmal edilmisitir. Kalkanlama etkililiginin birimi desibel (dB) dir.
5.3.1 FeB(1)’in Elektromanyetik Kalkanlama Persormansi

5.3.1.1 FeB(1)’in ultraviyole (UV) bolgedeki kalkanlama performansi

Sekil 5.25°de FeB(1)’in ultraviyole (27,273-399,652 nm) bdlgede ki yansimadan kaynakli
kalkanlama (SER), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEt) kalkanlama
etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet durumlar1 i¢in

gosterilmistir.
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Sekil 5.25: FeB(1)’in Ultraviyole Bolgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.25°de goriildiigli lizere FeB(1) ultraviyole bolgede SEa>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan ozelligi gostermistir. FeB(1)
kalkanlama performansini 27,873 nm iizerindeki dalga boylarinda géstermeye baslamistir.
Malzeme 50 nm ye kadar olan dalga boylarinda (NUV boélgesi igerisinde), sogurma
performanisinin etkisi ile artan sekilde, daha sonra ise giderek azalan kalkanlama

performansi sergilemistir.

Tablo 5.1: FeB(1)’in Ultraviyole (UV) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

FeB(1) UV Spektrum

dB SEa SEa SEa SEr SEr SEr SEr SEr SEr
[001] | [010] | [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]

Baslangi¢c | 27,873 nm | 7,370 | 7,370 | 7,370 | 8,195 | 8,194 | 8195 | 15,564 | 15,565 | 15,565
Bitis 399,652nm | 9,927 | 9,931 | 9,931 | 7,292 | 7,295 | 7,295 | 17,219 | 17,226 | 17,226

Tablo 5.1°de FeB(1)’in ultraviyole bdlgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki kalkanlama performanslari ayni olmakla beraber, [001]

polarizasyon durumundaki performans degeri %0.5 diizeyinde daha diistik ¢cikmigtir.
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Tablo 5.2: FeB(1)’in Ultraviyole (UV) Bolgedeki En Diisiik ve En Yiiksek SE, SEg, SEr

Performanslari.
FeB(1) UV Spektrum
dB | Min. SEa | Max. SEa | Min. SEr | Max. SEr | Min. SEtr | Max. SEt
[001] 7,369 11,109 6,780 9,539 15,564 20,394
[010] 7,370 11,110 2,168 9,540 12,142 20,395
[100] 7,370 11,110 2,167 9,540 12,142 20,395

FeB(1)’in ultraviyole bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SET performans degerleri
dB cinsinden [001], [010] , [100] polarizasyon durumlari i¢in Tablo 5.2’de gosterilmistir.
Buna gore FeB(1) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli
kalkanlama etkililiginden (SERr) daha biiytik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini
en yiiksek degerini 20,395 dB olacak sekilde [010] ve [100] polarizasyon durumlarinda

gostermistir.

5.3.1.2 FeB(1)’in goriiniir 151k bolgesindeki kalkanlama performansi

Sekil 5.26’da FeB(1)’in goriiniir 151k (391,235-748,579 nm) bdlgesinde ki yansimadan
kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEr)
kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet

durumlari i¢in gosterilmistir.
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Sekil 5.26: FeB(1)’nin Goriiniir Bélgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.26’da goriildigi tizere FeB(1) goriiniir bolgede SEA>SERr olacak sekilde kalkanlama
performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan oOzelligi gostermistir. FeB(1) igin SEa
performansi bu bolgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEr performansi azalma
egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEt) goriiniir bélgenin daha uzak
dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baglangic ve bitis arasindaki SEt

distisii %11,32 kadardir.

Tablo 5.3: FeB(1)’in Goriiniir Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

FeB(1) Goriiniir bolge

dB SEa SEa SEa SEr SEr SEr SEr SEr SEr
[001] [010] [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]

Baslangi¢ | 391,235nm | 9,902 | 9,907 | 9,907 | 7,306 | 7,311 | 7,311 | 17,209 | 17,218 | 17,218

Bitis 748,579 nm | 10,021 | 10,027 | 10,027 | 5,240 | 5,236 | 5,236 | 15,261 | 15,263 | 15,263

Tablo 5.3’de FeB(1)’in goriiniir bolgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki kalkanlama performanslart aynm1 olmakla beraber, [001]

polarizasyon durumundaki performans degeri %0.05 diizeyinde daha diistik ¢ikmistir.
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Tablo 5.4: FeB(1)’in Goriiniir Isik Bélgesindeki En Diisiik ve En Yiiksek SE4, SEgr, SEr

Performanslari.
FeB(1) Goriiniir Bolge
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEr
[001] 9,903 10,063 5,240 7,306 15,261 17,219
[010] 9,906 10,071 5,236 7,311 15,263 17,226
[100] 9,906 10,071 5,536 7,311 15,263 17,226

FeB(1)’in goriiniir 151k bolgesindeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEr performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.4’de gosterilmistir. Buna gore
FeB(1) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SERr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yiiksek

degerini 17,226 dB olacak sekilde [010] ve [100] polarizasyon durumlarinda gostermistir.

5.3.1.3 FeB(1)’in kizilotesi (IR) bolgesindeki kalkanlama performansi

Sekil 5.26°de FeB(1)’in kizilotesi (IR) (758,771-123980 nm) spektrumunda ki yansimadan
kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEr)
kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet

durumlari i¢in gdsterilmistir.
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Sekil 5.27: FeB(1)’in Kizil Otesi Bolgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.27°de goriildiigii lizere FeB(1) kizil 6tesi bolgede SEA>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan 6zelligi gostermistir. FeB(1) i¢in
SEa performansi bu bolgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEx performansi azalma
egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEr) goriiniir bolgenin daha uzak
dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baslangi¢ ve bitis arasindaki SEr

diisiisii 6zellikle [010] ve [100] polarizasyon durumu i¢in %18,75 diizeyindedir.

Tablo 5.5: FeB(1)’in Kizilotesi (IR) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

FeB(1) IR Spektrum

dB SEa SEa SEa SERr SEr SEr SEr SET SEr
[001] [010] [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]

Baslangi¢ | 758,771nm 10,017 | 10,024 | 10,024 | 5,206 | 5,201 | 5,201 | 15,223 | 15,225 | 15,225

Bitis 123980 nm 9,998 | 9,998 | 9,998 | 2,422 | 2,372 | 2,372 | 12,420 | 12,370 | 12,370

Tablo 5.5’de FeB(1)’in goriiniir bolgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]

polarizasyon durumlarindaki toplam kalkanlama performanslari (SEt) ayni1 olmakla beraber,
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010] ve [100] polarizasyon durumundaki performans degeri bitis noktasina gore %18.75
[010] ve [100] p y p g $ g

diizeyinde daha diisiik ¢ikmaistir.

FeB(1)’in kizilotesi (IR) bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEr performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.6’da gosterilmistir.

Tablo 5.6: FeB(1)’in Kizilotesi (IR) Bolgedeki En Diisiik ve En Yiiksek SEa, SEg, SEt

Performanslari.

FeB(1) IR Spektrum
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEr
[001] 9,903 10,063 5,240 7,306 15,261 17,219
[010] 9,852 10,024 2,168 5,201 12,143 15,225
[100] 9,852 10,024 2,168 5,201 12,143 15,225

FeB(1)’in kiz1l 6tesi bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEt performans degerleri
(dB) [001], [010], [100] durumlar i¢in Tablo 5.6’de gosterilmistir. Buna gore FeB(1)
sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SEr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yliksek
degerini 17,219 dB olacak sekilde [001] polarizasyon durumunda gostermistir.

5.3.2 FeB(2)’nin Elektromanyetik Kalkanlama Persormansi
5.3.2.1 FeB(2)’nin ultraviyole (UV) bolgedeki kalkanlama performansi

Sekil 5.28°de FeB(2) nin ultraviyole (28,552-397,936 nm) bolgede ki yansimadan kaynakli
kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEt) kalkanlama
etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet durumlar1 i¢in

gosterilmistir.
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Sekil 5.28: FeB(2)’nin Ultraviyole Bolgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.28°de gorildiigii iizere FeB(2) ultraviyole bodlgede SEa>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan ozelligi gostermistir. FeB(2)
kalkanlama performansini 28,552 nm iizerindeki dalga boylarinda gostermeye baslamistir.
Malzeme 50 nm ye kadar olan dalga boylarinda (NUV bolgesi igerisinde), sogurma
performanisinin etkisi ile artan sekilde, daha sonra ise giderek azalan kalkanlama

performansi sergilemistir.

Tablo 5.7: FeB(2)’nin Ultraviyole (UV) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

FeB(2) UV Spektrum
dB SEa SEa SEa SEr SEr SEr SEr SEr SET
[001] | [010] | [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]
Baslangi¢c | 28,552 nm | 7,438 | 7,453 | 7,453 | 8,193 | 8,187 | 8,187 | 15,633 | 15,640 | 15,640
Bitis 397,936 nm | 9,701 | 9,799 | 9,799 | 6,601 | 6,827 | 6,827 | 16,302 | 16,625 | 16,625

Tablo 5.7°de FeB(2)’nin ultraviyole bolgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki kalkanlama performanslari ayni olmakla beraber, [001]

polarizasyon durumundaki performans degeri %1.98 diizeyinde daha diisiik ¢ikmustir.
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FeB(2)’nin ultraviyole bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEt performans degerleri
(dB) [001], [010], [100] durumlari i¢in Tablo 5.8’de gosterilmistir.

Tablo 5.8: FeB(2)’nin Ultraviyole (UV) Bolgedeki En Diisiik ve En Yiiksek SEa, SEr, SEt

Performanslart.

FeB(2) UV Spektrum
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEr Max. SEr
[001] 7,438 11,146 6,601 9,697 15,631 20,404
[010] 7,453 11,120 6,766 9,616 15,640 20,395
[100] 7,453 11,120 6,766 9,616 15,640 20,395

FeB(2)’nin ultraviyole bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEt performans degerleri
dB cinsinden [001], [010] , [100] polarizasyon durumlari i¢in Tablo 5.8’de gdsterilmistir.
Buna gore FeB(2) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli
kalkanlama etkililiginden (SERr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini
en yiiksek degerini 20,404 dB olacak sekilde [001] polarizasyon durumunda gostermistir.

5.3.2.2 FeB(2)’in goriiniir 151k bolgesindeki kalkanlama performansi

Sekil 5.29°da FeB(2)’nin goriiniir 151k (392,465-746,636 nm) bolgesinde ki yansimadan
kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SErT)
kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet

durumlari i¢in gdsterilmistir.
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Sekil 5.29: FeB(2)’nin Goriiniir Isik Bolgesideki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.29°da goriildiigii tizere FeB(2) goriiniir bolgede SE,>SEr olacak sekilde kalkanlama

performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan ozelligi gostermistir. FeB(2) i¢in SEa

performanst bu bolgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEr performansi azalma

egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEt) goriiniir bélgenin daha uzak

dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baglangi¢ ve bitis arasindaki SEr

diistisii %7,09 kadardir.

Tablo 5.9: FeB(2) nin Goriiniir Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligr.

FeB(2) Goriiniir Bolge

dB SEa SEa SEa SEr SEr SEr SEr SEr SETr

[001] | [010] | [100] | [001] | [010] | [100] [001] [010] [100]
Baslangi¢ | 392,465 nm | 9,698 | 9,793 | 9,793 | 6,608 | 6,828 | 6,828 | 16,306 | 16,621 | 16,621
Bitis 746,636 nm | 9,752 | 9,892 | 9,892 | 5,900 | 5,551 | 5,551 | 15,652 | 15,443 | 15,443

Tablo 5.9’de FeB(2)’nin goriiniir bolgedeki SEa, SEr ve SEt kalkanlama etkililiginin

baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]

polarizasyon durumlarindaki kalkanlama performanslar1 ayni olmakla beraber, [001]

polarizasyon durumundaki bitig bolgesi performans degeri %1.93 diizeyinde daha yiiksek

cikmistir.
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FeB(2)’nin goriiniir 151k bolgesindeki en diisiik ve en yliksek SEa, SEr, SEt performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.10°da gdsterilmistir.

Tablo 5.10: FeB(2) nin Goriiniir Isik Bolgesindeki En Diisiik Ve En Yiiksek SEa, SEr, SEr

Performanslari.
FeB(2) Goriiniir Bolge
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEr
[001] 9,698 9,752 5,900 6,608 15,652 16,306
[010] 9,793 9,917 5,551 6,828 15,443 16,631
[100] 9,793 9,917 5,551 6,828 15,443 16,631

FeB(2)’nin goriiniir 151k bolgesindeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SET performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar i¢in Tablo 5.10’da gosterilmistir. Buna gore
FeB(2) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SEr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yiiksek
degerini 16,631 dB olacak sekilde [010] ve [100] polarizasyon durumlarinda géstermistir.

5.3.2.3 FeB(2)’nin kizilotesi (IR) bolgesindeki kalkanlama performansi

Sekil 5.30’da FeB(2) nin kizil6tesi (IR) (756,530-123980 nm) spektrumunda ki yansimadan
kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEr)
kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet

durumlari i¢in gosterilmistir.
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Sekil 5.30: FeB(2) nin Kizil Otesi Bélgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.30°da goriildiigii iizere FeB(2) kizil o6tesi bolgede SEa>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan 6zelligi gostermistir. FeB(2) icin
SEa performansi bu bolgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEr performansi azalma
egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEt) goriiniir bélgenin daha uzak
dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baglangi¢ ve bitis arasindaki SEr

diisiisti 6zellikle [001] polarizasyon durumu i¢in %15,94 diizeyindedir.

Tablo 5.11: FeB(2) nin Kiz1l6tesi (IR) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

FeB(2) IR Spektrum

dB SEA | SEA | SEA | SER | SER | SER SET SET SET
[001] | [010] | [100] | [0O1] | [010] | [100] | [001] [010] [100]

Baslangi¢ | 756,530 nm | 9,754 | 9,890 | 9,890 | 5,895 | 5,523 | 5,523 | 15,650 | 15,413 | 15,413

Bitis 123980 nm | 9,998 | 9,999 | 9,999 | 3,156 | 3,014 | 3,014 | 13,154 | 13,012 | 13,012

Tablo 5.11’de FeB(2)’nin goriiniir bolgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]

polarizasyon durumlarindaki toplam kalkanlama performanslar1 (SEt) ayn1 olmakla beraber,
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[001] polarizasyon durumundaki performans degeri bitis noktasina gore %15.94 diizeyinde

daha diistik ¢ikmustir.

FeB(2)’nin kizilotesi (IR) bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEr performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.12’de gdsterilmistir.

Tablo 5.12: FeB(2) nin Kizilétesi (IR) Bolgedeki En Diisiik Ve En Yiiksek SEa, SEg, SEr

Performanslari.
FeB(2) IR Spektrum
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEr
[001] 9,754 9,998 2,908 5,895 12,891 15,650
[010] 9,841 9,999 2,681 5,523 12,661 15,413
[100] 9,841 9,999 2,681 5,523 12,661 15,413

FeB(2)’nin kizil 6tesi bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEt performans degerleri
(dB) [001], [010], [100] durumlar: i¢in Tablo 5.12°de gosterilmistir. Buna gore FeB(1)
sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SEr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yiiksek
degerini 15,650 dB olacak sekilde [001] polarizasyon durumunda gostermistir.

5.3.3 Fe2B(1)’in Elektromanyetik Kalkanlama Persormansi

5.3.3.1 Fe:B(1)’in ultraviyole (UV) bélgedeki kalkanlama performansi

Sekil 5.31°de Fe:B(1)’in ultraviyole (29,388-398,451 nm) bolgede ki yansimadan kaynakli
kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEt) kalkanlama
etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet durumlar1 igin

gosterilmistir.
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Sekil 5.31: Fe;B(1) nin Ultraviyole Bolgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.31’de goriildiigii lizere Fe:B(1) ultraviyole bdlgede SEa>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan 6zelligi gostermistir. Fe:B(1)
kalkanlama performansini 29,388 nm iizerindeki dalga boylarinda gostermeye baslamistir.
Malzeme 50 nm ye kadar olan dalga boylarinda (NUV boélgesi igerisinde), sogurma
performanisinin etkisi ile artan sekilde, daha sonra ise giderek azalan kalkanlama

performansi sergilemistir.

Tablo 5.13: Fe,B(1)’nin Ultraviyole (UV) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

Fe:B(1) UV Spektrum
dB SEa SEa SEa SEr | SEr | SEr SET SET SET
[001] [010] [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]
Baslangi¢ | 29,388nm | 7,520 | 7,523 | 7,523 | 8,189 | 8,188 | 8,188 | 15,710 | 15,711 | 15,711
Bitis 398,451nm | 10,052 | 10,063 | 10,063 | 6,369 | 6,365 | 6,365 | 16,421 | 16,428 | 16,428

Tablo 5.13’de Fe;B(1)’in ultraviyole bolgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki kalkanlama performanslari ayni olmakla beraber, [001]

polarizasyon durumundaki performans degeri %0.43 diizeyinde daha diistik ¢ikmistir.
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Fe;B(1)’nin ultraviyole bolgedeki en diisiik ve en yliksek SEa, SEr, SEt performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.14’de gosterilmistir.

Tablo 5.14: Fe;B(1)’nin Ultraviyole (UV) Bolgedeki En Diisiik ve En Yiiksek SEa, SEr, SEt

Performanslari.
Fe;B(1) UV Spektrum
dB Min. SEa Max. SEa Min.SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEt
[001] 7,520 10,727 6,369 9,751 15,710 20,400
[010] 7,523 10,729 6,365 9,750 15,711 20,400
[100] 7,523 10,729 6,365 9,750 15,711 20,400

Fe;B(1)’nin ultraviyole bolgedeki en diisiik ve en yiikksek SEa, SEr, SEr performans
degerleri dB cinsinden [001], [010] , [100] polarizasyon durumlari i¢in Tablo 5.2°de
gosterilmistir. Buna gore Fe:B(1) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEA),
yansimadan kaynakli kalkanlama etkililiginden (SEr) daha biiyiik olacak sekilde toplam
kalkanlama etkililiginin en yiliksek degerini 20,400 dB olacak sekilde [001], [010], [100]

polarizasyon durumlarinda gostermistir.

5.3.3.2 Fe:B(1)’in goriiniir 151k bolgesindeki kalkanlama performansi

Sekil 5.32°de FexB(1)’in goriintir 151k (390,507-748,799 nm) bolgesinde ki yansimadan
kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SErT)
kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet

durumlari i¢in gosterilmistir.
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Sekil 5.32: fe,b(1)’nin Goriiniir Isik Bolgesindeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.32°de goriildiigii tizere Fe>B(1) goriiniir bolgede SEA>SER olacak sekilde kalkanlama
performans1 sergileyerek sogurucu tip kalkan ozelligi gostermistir. Fe:B(1) icin SEa
performans1 bu bdlgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEr performansi azalma
egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEt) goriiniir bolgenin daha uzak
dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baglangi¢ ve bitis arasindaki SEr

diisiisti %8,75 kadardir.

Tablo 5.15: Fe,B(1)’nin Goriiniir Isik Bolgesindeki Kalkanlama Performans Araligi.

Fe:B(1) Goriiniir Bolge
dB SEa SEa SEa SEr | SEr SEr SET SET SET
[001] [010] [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]
Baslangi¢ | 390,507nm | 10,057 | 10,068 | 10,068 | 6,419 | 6,414 | 6,414 | 16,476 | 16,482 | 16,482
Bitis 748,799nm | 9,911 | 9,924 | 9,923 | 5,111 | 5,116 | 5,552 | 15,022 | 15,040 | 15,040

Tablo 5.15’de FexB(1)’in goriiniir bolgedeki SEA, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki toplam kalkanlama performanslari (SEt) ayn1 olmakla beraber,
[001] polarizasyon durumundaki performans degeri bitis noktaina gore %0.11 diizeyinde

daha diisiik ¢ikmustir.

FexB(1)’nin goriiniir 151k bolgesindeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SET performans

degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.16’da gosterilmistir.
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Tablo 5.16: Fe,B(1) nin Goriiniir Isik Bolgesindeki En Diigiik ve En Yiiksek SEa, SEr, SEt

Performanslari.
Fe:B(1) Goriiniir Bolge
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEr Max. SEr
[001] 9,911 10,057 5,111 6,419 15,022 16,476
[010] 9,924 10,068 5,116 6,415 15,040 16,483
[100] 9,924 10,068 5,116 6,415 15,040 16,483

Fe:B(1)’nin goriiniir 151k bolgesindeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SET performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar i¢in Tablo 5.16’da gosterilmistir. Buna gore
Fe;B(1) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SERr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yiiksek
degerini 16,483 dB olacak sekilde [010] ve [100] polarizasyon durumlarinda gostermistir.

5.3.3.3 Fe2B(1)’in kizilotesi (IR) bolgedeki kalkanlama performansi

Sekil 5.33’de Fe2B(1)’in kizildtesi (IR) (758,464-123980 nm) spektrumunda ki yansimadan
kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SErT)
kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet

durumlari i¢in gosterilmistir.
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Sekil 5.33: Fe,B(1)’Nin Kizil Otesi Bolgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.33’de goriildiigii iizere Fe:B(1) kizil Gtesi bolgede SEa>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan 6zelligi gostermistir. FeoB(1) igin
SEa performansi bu bolgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEr performansi azalma
egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEt) goriiniir bélgenin daha uzak
dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baslangic ve bitis arasindaki SEt

diisiisii 6zellikle [010] polarizasyon durumu i¢in %16,46 diizeyindedir.

Tablo 5.17: Fe;B(1)’nin Kiz1l6tesi (IR) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

Fe:B(1) IR Spektrum

dB SEa SEa SEa SEr SEr SEr SEr SEr SEr
[001] | [010] | [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]

Baslangi¢ | 758,464 nm | 9,909 | 9,922 | 9,921 | 5,087 | 5,093 | 5,093 | 14,996 | 15,015 | 15,014

Bitis 123980 nm | 9,998 | 9,998 | 9,998 | 2,760 | 2,545 | 2,551 | 12,759 | 12,543 | 12,550

Tablo 5.17°de FexB(1)’in goriiniir bolgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki toplam kalkanlama performanslar1 (SEt) ayn1 olmakla beraber,
[010] polarizasyon durumundaki performans degeri bitis noktasina gore %16.46 diizeyinde

daha diisiik ¢ikmustir.
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Fe:B(1)’nin kizilotesi (IR) bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SET performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.18’de gosterilmistir.

Tablo 5.18: Fe,B(1)’nin Kizil6tesi (IR) Bolgedeki En Diisiik ve En Yiiksek SEa, SEr, SEt

Performanslari.
Fe;B(1) IR Spektrum
dB Min.SEa Max. SEa Min.SEr Max. SEr Min.SEr Max. SEt
[001] 9,825 9,998 2,447 5,087 12,425 14,996
[010] 9,841 9,998 2,299 5,093 12,276 15,015
[100] 9,840 9,998 2,304 5,093 12,280 15,014

Fe>B(1)’nin kizil 6tesi bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SET performans degerleri
(dB) [001], [010], [100] durumlart i¢in Tablo 5.18’de gdsterilmistir. Buna gore FeaB(1)
sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEA), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SERr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yiiksek
degerini 15,015 dB olacak sekilde [010] polarizasyon durumunda gdstermistir.

5.3.4 Fe2B(2)’in Elektromanyetik Kalkanlama Persormansi

5.3.4.1 Fe:B(2)’in ultraviyole (UV) bélgedeki kalkanlama performansi

Sekil 5.34°de Fe:B(2)’in ultraviyole (31,557-398,082 nm) bolgede ki yansimadan kaynakli
kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEt) kalkanlama
etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet durumlar1 igin

gosterilmistir.
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Sekil 5.34: Fe,B(2)’nin Ultraviyole Bolgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.34’de gorildiigii iizere Fe;B(2) ultraviyole bolgede SEA>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan 6zelligi gostermistir. FeoB(2)
kalkanlama performansini 31,557 nm iizerindeki dalga boylarinda gostermeye baslamistir.
Malzeme 50 nm ye kadar olan dalga boylarinda (NUV bdlgesi icerisinde), sogurma
performanisinin etkisi ile artan sekilde, daha sonra ise giderek azalan kalkanlama

performansi sergilemistir.

Tablo 5.19: Fe,B(2)’nin Ultraviyole (UV) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

Fe:B(2) UV Spektrum
dB SEa SEa SEa SEr SEr SEr SEr SEr SEr
[001] | [010] [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]
Baslangi¢ | 31,557nm | 7,667 | 7,692 | 7,692 | 8,199 | 8,189 | 8,189 | 15,866 | 15,881 | 15,881
Bitis 398,082 nm | 9,942 | 10,088 | 10,088 | 6,832 | 6,713 | 6,713 | 16,775 | 16,801 | 16,801

Tablo 5.19°da Fe2B(2)’in ultraviyole bolgedeki SEa, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki kalkanlama performanslari ayni olmakla beraber, [001]

polarizasyon durumundaki performans degeri %0.15 diizeyinde daha diisiik ¢ikmustir.

Fe;B(2)’nin ultraviyole bolgedeki en diisik ve en yiiksek SEa, SEr, SEr performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.20°de gosterilmistir.
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Tablo 5.20: Fe,B(2) nin Ultraviyole (UV) Bolgedeki En Diigiik Ve En Yiiksek SEa, SEg, SEr

Performanslari.

Fe:B(2) UV Spektrum
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEr
[001] 7,667 10,565 6,832 9,999 15,866 20,239
[010] 7,692 10,601 6,713 9,999 15,881 20,243
[100] 7,692 10,601 6,713 9,999 15,881 20,243

Fe;B(2)’nin ultraviyole bolgedeki en diisiik ve en yliksek SEa, SEr, SEt performans
degerleri dB cinsinden [001], [010], [100] polarizasyon durumlar1 i¢in Tablo 5.20’de
gosterilmistir. Buna goére Fe;B(2) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa),
yansimadan kaynakli kalkanlama etkililiginden (SEr) daha biiyiik olacak sekilde toplam
kalkanlama etkililigini en yiiksek degerini 20,243 dB olacak sekilde [010] ve [100]

polarizasyon durumlarinda gostermistir.

5.3.4.2 Fe:B(2)’nin goriiniir 151k bolgesindeki kalkanlama performansi

Sekil 5.35’de FeoB(2)’nin goriiniir 151k (390,688-746,661 nm) bdlgesinde ki yansimadan
kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam (SEr)
kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden niifuziyet

durumlari i¢in gosterilmistir.
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Sekil 5.35: fe,b(2)’nin Goriiniir Bolgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.35°de goriildiigii lizere FeoB(2) goriiniir bdlgede SEA>SER olacak sekilde kalkanlama
performans1 sergileyerek sogurucu tip kalkan ozelligi gostermistir. Fe:B(2) icin SEa
performanst bu bolgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEr performansi azalma
egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEt) goriiniir bolgenin daha uzak
dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baslangic ve bitis arasindaki SEt
diistisii %9,86 kadardir.

Tablo 5.21: Fe;B(2)’nin Gorilintir Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

Fe:B(2) Goriiniir Bolge

dB SEa SEa SEa SERr SEr SEr SEr SEr SEr
[001] | [010] [100] | [001] | [010] | [100] | [001] [010] [100]
Baslangi¢ | 390,688 nm | 9,947 | 10,089 | 10,089 | 6,856 | 6,763 | 6,763 | 16,806 | 16,852 | 16,852

Bitis 746,661 nm | 9,889 | 9,932 | 9,932 | 5,640 | 5,258 | 5,258 | 15,230 | 15,190 | 15,190

Tablo 5.21’de FexB(2)’in goriiniir bolgedeki SEA, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki toplam kalkanlama performanslar1 (SET) ayn1 olmakla beraber,
[001] polarizasyon durumundaki performans degeri bitis noktaina gore %0.27 diizeyinde

daha diisiik ¢ikmustir.
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Fe;B(2)’nin goriiniir 151k bolgesindeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SET performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.22°de gosterilmistir.

Tablo 5.22: Fe;B(2)’nin Goriiniir Bolgedeki En Diisiik ve En Yiiksek SEa, SEg, SEr
Performanslari.

Fe:B(2) Goriiniir Bolge

dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEr
[001] 9,889 9,947 5,640 6,860 15,530 16,807
[010] 9,932 10,089 5,258 6,763 15,190 16,852
[100] 9,932 10,089 5,258 6,763 15,190 16,852

Fe;B(2) nin goriiniir 151k bolgesindeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEr performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlar i¢in Tablo 5.22’de gosterilmistir. Buna gore
Fe;B(2) sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEA), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SEr) daha biiyilik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yiiksek
degerini 16,852 dB olacak sekilde [010] ve [100] polarizasyon durumlarinda gostermistir.

5.3.4.3 Fe2B(2)’nin Kizilotesi (IR) Bolgesindeki Kalkanlama Performansi

Sekil 5.36’da Fe;B(2)’nin kizilotesi (IR) (755,602-123980 nm) spektrumunda ki
yansimadan kaynakli kalkanlama (SERr), sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) ve toplam
(SET) kalkanlama etkililigi fotonun malzemeye [001], [010], [100] perspektiflerinden

niifuziyet durumlari i¢in gosterilmistir.
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Sekil 5.36: Fe;B(2)’nin Kizil Otesi Bélgedeki Kalkanlama Etkinliligi.

Sekil 5.36’da goriildiigii iizere Fe:B(2) kizil 6tesi bolgede SEa>SEr olacak sekilde
kalkanlama performansi sergileyerek sogurucu tip kalkan 6zelligi gostermistir. FeoB(2) igin
SEa performansi bu bolgede annamli bir degisiklik gostermezken, SEr performansi azalma
egilimindedir. Bu etki toplam kalkanlama etkililiginin (SEt) goriiniir bolgenin daha uzak
dalga boylarinda performans kaybina neden olmustur. Baslangic ve bitis arasindaki SEt

diisiisii 6zellikle [010] ve [100] polarizasyon durumu i¢in %15,77 diizeyindedir.

Tablo 5.23: Fe2B(2) nin Kizilotesi (IR) Bolgedeki Kalkanlama Performans Araligi.

Fe:B(2) IR Spektrum
SEa SEa SEa SEr SEr SEr SEr SEr SEr
dB [001] | [010] | [100] | [001] | [010] | [100] [001] [010] [100]

Baslangi¢ | 755,602 nm | 9,887 | 9,930 | 9,930 | 5,617 | 5,237 | 5,237 | 15,504 | 15,167 | 15,167

Bitis 123980 nm | 9,999 | 9,998 | 9,998 | 3,512 | 2,776 | 2,776 | 13,512 | 12,774 | 12,774

Tablo 5.23’de FexB(2)’in goriiniir bolgedeki SEA, SEr ve SEr kalkanlama etkililiginin
baslangic ve bitis degerleri dB cinsinden gosterilmistir. Buna goére [010] ve [100]
polarizasyon durumlarindaki toplam kalkanlama performanslari (SEt) ayni olmakla beraber,
[010] ve [100] polarizasyon durumundaki performans degeri bitis noktasina gore %15.77

diizeyinde daha diisiik ¢ikmistir.
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Fe;B(2)’nin kizilotesi (IR) bolgedeki en diisiik ve en yiiksek SEa, SEr, SEt performans
degerleri (dB) [001], [010], [100] durumlari i¢in Tablo 5.24’de gosterilmistir.

Tablo 5.24: Fe,B(2)’nin Kizil6tesi (IR) Bolgedeki En Diisiik ve En Yiiksek SEa, SEr, SEt

Performanslari.
Fe;B(2) IR Spektrum
dB Min. SEa Max. SEa Min. SEr Max. SEr Min. SEt Max. SEr
[001] 9,827 9,999 3,001 5,617 12,991 15,504
[010] 9,842 9,998 2,467 5,237 12,447 15,167
[100] 9,842 9,9168 2,467 5,237 12,447 15,167

Fe>B(2) nin kiz1l 6tesi bolgedeki en diislik ve en yiliksek SEa, SEr, SET performans degerleri
(dB) [001], [010], [100] durumlar1 i¢in Tablo 5.24’de gdsterilmistir. Buna gore FeaB(2)
sogurmadan kaynakli kalkanlama etkililigi (SEa), yansimadan kaynakli kalkanlama
etkililiginden (SEr) daha biiyiik olacak sekilde toplam kalkanlama etkililigini en yiiksek
degerini 15,504 dB olacak sekilde [001] polarizasyon durumunda gdstermistir.

5.3.5 FeB(1), FeB(2), Fe:B(1), Fe:B(2) i¢in [001] Perspektif Yiizeyindeki SET
Performanslarmin Karsilastirilmasi

Sekil 5.37°de elektromanyerik radyasyonun FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve FeaB(2)’nin [001]
ile belirtilen perspektif yiizeyine etki ettigi durumda malzemelerin ultraviyole bdlge,
goriiniir istk bolgesi, kizilotesi bolge ve malzemelerin tiim ¢aligma araligin1 kapsayan

elektromanyetik spektrum bolgesi (20-123980nm) icin toplam kalkanlama etkililigi (SET)

dort malzeme i¢in bolgesel olarak karsilagtirmali olarak gosterilmistir.
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Sekil 5.37: FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe;B(2)’nin [001] Igin Toplam Kalkanlama Performansi.

Sekil 5.37°de goriildiigi iizere; [001] polarizasyon durumu i¢in FeB(1), FeB(2), Fe2B(1),
Fe:B(2)’nin toplam kalkanlama performanslari ultraviyole bolge, goriiniir 151k bolgesi,
kizil6tesi bolgede birbirine benzer davranislar sergilemislerdir. 4 malzeme de kalkanlama
performanslarin1 gostermeye bagladiklar1 enerji seviyesinden itibaren ~50 nm diizeyine
kadar ciddi bir SEt performans artig1 gostermislerdir. 50 nm’den daha yiiksek dalga boylar
icin SEr performanslari1 kizil 6tesi bolgenin baslangicinida kapsayacak sekilde dramatik
sekilde diismeye devam etmis ve kararsiz bir performans sergilemislerdir. Dalga boyunun
Ium’den daha biiyiik deger almaya bagsladig1 enerji seviyelerinde (>1.25 eV) kalkanlama
davraniglar1 belirgin bir sekilde kararlilik géstermesine ragmen azalmaya devam etmistir. 4
malzemeninde tiim c¢alisma aralifini kapsayan elektromanyetik spektrum bolgesi (20-
123980nm) icin [001] polarizasyon durumu i¢in toplam kalkanlama etkililigi (SET) g6z
oniine alindiginda uzak dalga boylarinda en iistiin performansi Fe:B(2)’nin sergiledigi

goriilmiistiir.

5.3.6 FeB(1), FeB(2), Fe:B(1), Fe2B(2) i¢cin [010] Perspektif Yiizeyindeki SEt
Performanslarinin Karsilastirilmasi

Sekil 5.38°de elektromanyerik radyasyonun FeB(1), FeB(2), Fe;B(1) ve FeaB(2)’nin [010]

ile belirtilen perspektif yiizeyine etki ettifi durumda malzemelerin ultraviyole bdlge,
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goriiniir istk bolgesi, kizilotesi bolge ve malzemelerin tim g¢alisma araligin1 kapsayan
elektromanyetik spektrum bolgesi (20-123980nm) i¢in toplam kalkanlama etkililigi (SEr)

dort malzeme igin bolgesel olarak karsilagtirmali olarak gosterilmistir.

—FeB(1) —FeB(1)
FeB(2) ! [010] FeB(2)
—iegg(;; L. —Fe2B(1)
o~ -~ resb| —_ D -
= : o - Fe2B(2)
=, =
- -
w L
n 0
uv Spektrum(nm) Goranir bolge{nm)
—FeB(1) | —iegg; |
FeB(2) e
——Fe2B(1) : —Fe28(1)
.. - - -Fe2B(2) o™ - = Fe2B(2)
= S
= -
L w .,
] ‘ 70
IR Spektrum(nm) ' Tdm c¢alisma araligi (20-123980) nm"

Sekil 5.38: FeB(1), FeB(2), Fe,B(1) ve Fe;B(2)’nin [010] I¢in Toplam Kalkanlama Performansi.

Sekil 5.38’de goriildiigl iizere; [010] polarizasyon durumu i¢in FeB(1), FeB(2), Fe2B(1),
FeoB(2)’nin toplam kalkanlama performanslar1 ultraviyole bolge, goriiniir 151k bolgesi,
kizilGtesi bolgede birbirine benzer davranislar sergilemislerdir. 4 malzeme de kalkanlama
performanslarin1 gdstermeye bagladiklar1 enerji seviyesinden itibaren ~50 nm diizeyine
kadar ciddi bir SEt performans artis1 gostermislerdir. 50 nm’den daha yiliksek dalga boylar
icin SEt performanslar1 kizil 6tesi bolgenin baslangicinida kapsayacak sekilde dramatik
sekilde diismeye devam etmis ve kararsiz bir performans sergilemislerdir. Dalga boyunun
lum’den daha biiyiik deger almaya basladig1 enerji seviyelerinde (>1.25 eV) kalkanlama
davraniglar1 belirgin bir sekilde kararlilik gostermesine ragmen azalmaya devam etmistir. 4
malzemeninde tiim calisma aralifim1 kapsayan elektromanyetik spektrum bolgesi (20-
123980nm) icin [010] polarizasyon durumu i¢in toplam kalkanlama etkililigi (SET) goz
Online alindiginda uzak dalga boylarinda en {iistiin performans: FeB(2)’nin sergiledigi
goriilmiistiir.
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5.3.7 FeB(1), FeB(2), Fe:B(1), Fe:B(2) i¢in [100] Perspektif Yiizeyindeki SEt
Performanslarmmin Karsilastirilmasi

Sekil 5.39°da elektromanyerik radyasyonun FeB(1), FeB(2), Fe2B(1) ve Fe2B(2) nin [100]
ile belirtilen perspektif yiizeyine etki ettifi durumda malzemelerin ultraviyole bdlge,
gorliniir is1k bolgesi, kizilotesi bolge ve malzemelerin tiim c¢alisma aralifin1 kapsayan
elektromanyetik spektrum bolgesi (20-123980nm) icin toplam kalkanlama etkililigi (SET)

dort malzeme igin bolgesel olarak karsilastirmali olarak gosterilmistir.

—FeB(1) —FeB(1)
1
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— —
w i)
w W =
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—FeB(1) —FeB(1)
FeB(2) , FeB(2)
== . ' —Fe2B(1)
Fe2B(1) o - - Fe28(2)
---Fe2B(2) S -
—
w .
wn
IR Spektrum(nm) Tom ¢aligma arali§ (20-123980) nm

Sekil 5.39: Feb(1), feb(2), feab(1) ve feb(2)’nin [100] i¢in Toplam Kalkanlama Performansi.

Sekil 5.39°da goriildiigl iizere; [100] polarizasyon durumu i¢in FeB(1), FeB(2), Fe2B(1),
Fe;B(2)’nin toplam kalkanlama performanslar1 ultraviyole bolge, goriiniir 151k bolgesi,
kizil6tesi bolgede birbirine benzer davraniglar sergilemislerdir. 4 malzeme de kalkanlama
performanslarin1 gostermeye basladiklar1 enerji seviyesinden itibaren ~50 nm diizeyine
kadar ciddi bir SEt performans artig1 gdstermislerdir. 50 nm’den daha yiiksek dalga boylar1
icin SEr performanslar1 kizil 6tesi bolgenin baslangicinida kapsayacak sekilde dramatik
sekilde diismeye devam etmis ve kararsiz bir performans sergilemisglerdir. Dalga boyunun
Ium’den daha biiyiik deger almaya basladig1 enerji seviyelerinde (>1.25 eV) kalkanlama

davranislar1 belirgin bir sekilde kararlilik gostermesine ragmen azalmaya devam etmistir. 4
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malzemeninde tiim g¢alisma araligin1 kapsayan elektromanyetik spektrum bolgesi (20-
123980nm) i¢in [100] polarizasyon durumu ig¢in toplam kalkanlama etkililigi (SET) goz
Oniine alindiginda uzak dalga boylarinda en iistiin performansi FeB(2)’nin sergiledigi
gorilmiistiir.

5.3.8 FeB(1), FeB(2), Fe:B(1), Fe:B(2) i¢in Tiim Durumlardaki SEr
Performanslarinin Karsilastirilmasi

FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe:B(2)’nin [001], [010], [100] durumlar1 i¢in SEr
performanslari malzemelerin en genis ¢alisma araliklar i¢in birbirleri ile karsilastirilmasi

Sekil 5.40°da gosterilmistir.

—FeB(1) (001]
FeB(1) [010)
—FeB(1) [100]
FeB(2) [001)
——FeB(2) (010}
——FeB(2) [100]
- - Fe2B(1) [001)
Fe28(1) [010)
- - Fe2B(1) [100]
Fe2B(2) [001)
Fe2B(2) [010)
- - ‘Fe28(2) [100)

SET (dB)

Dalga boyu A (nm)

Sekil 5.40: FeB(1), FeB(2), Fe,B(1) ve Fe;B(2)’nin [001], [010], [100] Durumlarindaki SET
Performanslari.

FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve Fe;B(2)’nin [001], [010], [100] durumlar1 i¢in maksimum

toplam kalkanlama performanslarinin degerleri (dB) Tablo 5.25°de gosterilmistir.
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Tablo 5.25: FeB(1), FeB(2), Fe:B(1) ve FeB(2) igin Maksimum SEr Degerleri.

Mak.SEr (dB) Mak.SEr (dB)
FeB(1) [001] 20,394 Fe:B(1) [001] 20,400
FeB(1)[010] Fe:B(1)[010
W 20,395 (LIo10l 20,400
FeB(1)[100] Fe2B(1)[100
W 20,395 (L1100l 20,400
FeB(2) [001] Fe:B(2) [001]
20,404 20,239
FeB(2)[010] Fe2B(2)[010
@ 20,395 210101 20,243
FeB(2)[100] Fe:B(2)[100]
20,395 20,243

Sekil 5.41°de [001], [010], [100] polarizasyon durumlarindaki maksimum SEr degerleri
gosterilmistir. Buna goére en istiin kalkanlama performansi 20,404 dB degeri ile [001]
polarizasyon kosulundaki FeB(2)’ye aittir. Tim malzemeler en yiiksek kalkanlama

performanslarini ultraviyole bolgenin baglangicindan itibaren géstermislerdir.

20,45

20,4

20,35
20,
20,25
w 11
20,15

FeB(1) FeB(2) Fe2B(1) Fe2B(2)

w

SET (dB)

I

m[001] m[010] m[100]

Sekil 5.41: Polarizasyon Durumlarindaki Maksimum SEr Degerleri (dB).
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6. SONUC

Bu tez ¢alismasinda; uzay grubu I41/amd olan FeB(1), uzay grubu cmcm olan FeB(2), uzay
grubu I4/mcm olan FeoB(1) ve uzay grubu P4/mmm olan Fe;B(2) nano parcaciklarda elde
edilmis olan 2D film yapilil1 kristalize 6lgii malzemelerin yapisal, elektronik, manyetik ve
optik Ozellikleri ab-initio yontemler kullanilarak detayli sekilde incelenmis ardindan
elektromanyetik kalkanlama performanslart [001], [010] ve [100] ile belirtilmis olan
polarizasyon kosullar1  altindaki detayli sekilde incelenmistir. Tiim malzemelerin
hesaplamalar1 yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) ile yapilmigs ayni zamanda

genellestirilmis gradyan yaklasimi (GGA) kullanilmistir. Bu ¢alisma sonuglarina gore;

Tetragonel kristal yapidaki FeB(1)’in geometri optimizasyonu sonucu elde edilen kafes
parametreleri a=7.761 A, b=7.761 A, c¢=7.761 A; birim hiicre acilar1 ise a=158.227°,
B=158.227°, y=30.984° seklinde bulunmustur. s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kim1 durum
yogunluklar (PDOS) ve TDOS grafikleri FeB(1)’in orbitallerindeki elektron yogunlugu
hakkinda bilgi verdi ve p -d orbital hibritlesmesi oldugunu gosterdi. Elektronik band yapisini
inceledigimizde ise iletim ve valans enerji bantlarinin yeryer ¢akisik oldugunu goriildii. Bu
bilgiler 1s1¢1nda FeB(1) yar1 metalik davranistan kaginarak, metalik davranis gdstermistir.
FeB(1) i¢in yapilan taban durumu hesaplamalar1 sonucunda, Fe-Fe takas etkilesme enerjisi
(Jre-Fe) 0.2 eV bulunmustur. Birim hacim basina diisen manyetik dipol momentindeki
(manyetizasyon) degisim ve p-d orbital hibritlesmesi FeB(1)’in manyetik davranisinin
ferrimanyetik (FiM) 6zellikde olgugunu gostermistir.Ayrica Tc=675K olarak bulunmustur.
Dielektrik fonksiyonunun gercek (¢') ve sanal kisimlarinin (¢%) foton enerjisine gore
degisimleri optik 6zelliklerini ayn1 zamanda kalkanlama performansini (SE) belirleyen en
biiyiik etken olmustur. FeB(1) elektromanyetik dalgay1 sogurarak kalkanlama karakterinde
oldugu i¢in sogurucu tip kalkan gorevi gormiistiir. FeB(1) film yapili kristal orgiisii
elektromanyeti spektrumdaki 27,273-123980 nm araliginda ki radyasyonu kalkanlama
kabiliyeti gostermistir. En yiliksek toplam kalkanlama performansini (SET) ultraviyole
bolgede gostermistir. Daha yiiksek enerji seviyelerindeki fotonlar1 kalkanlama kabilyeti ise
stirekli diigmiistiir. Maksimum SEt degeri 20,394929 dB ile 63.083807 nm dalga boyundaki
radyasyon i¢in [100] polarizasyon durumunda ger¢eklesmistir. [001], [010], [100]

polarizasyon kosullarinda kalkanlama davranislar1 benzerdir ve anlamli bir fark yoktur.
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Ortorombik kristal yapidaki FeB(2)’nin geometri optimizasyonu sonucu elde edilen kafes
parametreleri a=4.022 A, b=4.022 A, ¢=2.958 A; birim hiicre acilar1 ise 0=90.000°,
=90.000°, y=137.865° seklinde bulunmustur. s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kimi durum
yogunluklar (PDOS) ve TDOS grafikleri FeB(2)’nin orbitallerindeki elektron yogunlugu
hakkinda bilgi verdi ve p -d orbital hibritlesmesi oldugunu gosterdi. Elektronik band yapisini
inceledigimizde ise iletim ve valans enerji bantlarinin yeryer ¢akisik oldugunu goriildii. Bu
bilgiler 1s1¢1nda FeB(2) yar1 metalik davranistan kaginarak, metalik davranis gostermistir.
Bu bilgiler 1s18inda FeB(2) yar1 metalik davranistan kaginarak, metalik davranig
gostermistir. FeB(2) i¢in yapilan taban durumu hesaplamalari sonucunda, Fe-Fe takas
etkilesme enerjisi (Jre-re) 0.7 €V bulunmustur. Birim hacim basina diisen manyetik dipol
momentindeki (manyetizasyon) degisim ve p-d orbital hibritlesmesi FeB(2) nin manyetik
davranisinin ferrimanyetik (FiM) 6zellik de olgugunu gostermistir. Ayrica T.= 205 K olarak
bulunmustur. Dielektrik fonksiyonunun gercek (g) ve sanal kisimlarinin (") foton enerjisine
gore degisimleri optik 6zelliklerini ayn1 zamanda kalkanlama performansini (SE) belirleyen
en bliylik etken olmustur. FeB(2) elektromanyetik dalgayr sogurarak kalkanlama
karakterinde oldugu i¢in sogurucu tip kalkan gbrevi gormiistiir. FeB(2) film yapili kristal
orgiisii  elektromanyeti spektrumdaki 28,552-123980 nm araliginda ki radyasyonu
kalkanlama kabiliyeti gostermistir. En yiliksek toplam kalkanlama performansini (SEr)
ultraviyole bolgede gdstermistir. Daha yiiksek enerji seviyelerindeki fotonlar1 kalkanlama
kabilyeti ise siirekli diismiistiir. Maksimum SEt degeri 20,404345 dB ile 63.328482 nm
dalga boyundaki radyasyon i¢in [001] polarizasyon durumunda ger¢eklesmistir. [001]
polarizasyon durumundaki toplam kalkanlama performansi [010] ve [100] polarizasyon
kosullarinda ki kalkanlama davraniglari ile benzer karakter gostermekle birlikte ve %0.04

yiiksektir.

Tetragonel kristal yapidaki FeoB(1)’in geometri optimizasyonu sonucu elde edilen kafes
parametreleri a=4.160 A, b=4.160 A, c=4.160 A; birim hiicre agilar1 ise 0=105.024°,
B=105.024°, y=118.786° seklinde bulunmustur. s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kim1 durum
yogunluklar (PDOS) ve TDOS grafikleri FeoB(1)’in orbitallerindeki elektron yogunlugu
hakkinda bilgi verdi ve p -d orbital hibritlegsmesi oldugunu gdsterdi. Elektronik band yapisini
inceledigimizde ise iletim ve valans enerji bantlarinin yeryer ¢akisik oldugunu goriildii. Bu

bilgiler 1s181inda Fe;B(1) yar1 metalik davranistan kacinarak, metalik davranig gostermistir.
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Bu bilgiler 1s1¢inda Fe;B(1) yart metalik davranigtan kagmarak, metalik davranig
gostermistir. Fe;B(1) i¢in yapilan taban durumu hesaplamalari sonucunda, Fe-Fe takas
etkilesme enerjisi (Jre-re) 0.5 €V bulunmustur. Birim hacim basima diisen manyetik dipol
momentindeki (manyetizasyon) degisim ve p-d orbital hibritlesmesi Fe;B(1)’in manyetik
davraniginin ferrimanyetik (FiM) 6zellik de olgugunu gostermistir. Ayrica Tc=1275K olarak
bulunmustur. Dielektrik fonksiyonunun gercek (g) ve sanal kisimlarinin (") foton enerjisine
gore degisimleri optik 6zelliklerini ayn1 zamanda kalkanlama performansini (SE) belirleyen
en biiylikk etken olmustur. Fe;B(1) elektromanyetik dalgayr sogurarak kalkanlama
karakterinde oldugu i¢in sogurucu tip kalkan gorevi gormiistiir. FeoB(1) film yapili kristal
orgiisii elektromanyeti spektrumdaki 29,388-123980 nm araliginda ki radyasyonu
kalkanlama kabiliyeti gostermistir. En yiiksek toplam kalkanlama performansini (SET)
ultraviyole bolgede gdstermistir. Daha yiiksek enerji seviyelerindeki fotonlar1 kalkanlama
kabilyeti ise siirekli diismiistiir. Maksimum SEr degeri 20,399556 dB ile 64.397718 nm
dalga boyundaki radyasyon i¢in [001] polarizasyon durumunda gerceklesmistir. [001],
[010], [100] polarizasyon kosullarinda kalkanlama davranislar1 benzerdir ve anlamli bir fark

yoktur.

Tetragonel kristal yapidaki FeoB(2) nin geometri optimizasyonu sonucu elde edilen kafes
parametreleri a=3.494 A, b=3.494 A, ¢=2.507 A; birim hiicre acilar1 ise 0=90.000°,
=90.000°, y=90.000° seklinde bulunmustur. s, p ve d orbitalleri diizeyindeki kim1 durum
yogunluklar (PDOS) ve TDOS grafikleri Fe;B(2)’nin orbitallerindeki elektron yogunlugu
hakkinda bilgi verdi ve p -d orbital hibritlesmesi oldugunu gdsterdi. Elektronik band yapisini
inceledigimizde ise iletim ve valans enerji bantlarinin yeryer c¢akisik oldugunu goriildii. Bu
bilgiler 1s181inda Fe;B(2) yar1 metalik davranistan kaginarak, metalik davranig gostermistir.
Bu bilgiler 1s1ginda FeoB(2) yari metalik davranmistan kaginarak, metalik davranis
gOstermistir. Fe:B(2) igin yapilan taban durumu hesaplamalari sonucunda, Fe-Fe takas
etkilesme enerjisi (Jre-re) 0.46 €V bulunmustur. Birim hacim basina diisen manyetik dipol
momentindeki (manyetizasyon) degisim ve p-d orbital hibritlesmesi Fe;B(2)’in manyetik
davraniginin ferrimanyetik (FiM) 6zellik de olgugunu gostermistir.Ayrica Te= 1200 K olarak
bulunmustur. Dielektrik fonksiyonunun gercek (g ve sanal kisimlarinin (") foton enerjisine
gore degisimleri optik 6zelliklerini ayn1 zamanda kalkanlama performansini (SE) belirleyen

en bilyilk etken olmustur. Fe;B(2) elektromanyetik dalgayr sogurarak kalkanlama
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karakterinde oldugu i¢in sogurucu tip kalkan gorevi gormiistiir. FeoB(2) film yapili kristal
orgiisii elektromanyeti spektrumdaki 31,557-123980 nm araliginda ki radyasyonu
kalkanlama kabiliyeti gostermistir. En yiliksek toplam kalkanlama performansini (SEr)
ultraviyole bolgede gostermistir. Daha yiiksek enerji seviyelerindeki fotonlar1 kalkanlama
kabilyeti ise siirekli diismiistiir. Maksimum SEr degeri 20,242873 dB ile 73.499007 nm
dalga boyundaki radyasyon i¢in [010] ve [010] polarizasyon durumlarinda gergeklesmistir.
[010] ve [100] polarizasyon kosullarinda ki kalkanlama davranislar1 ile benzer karakter
gostermek ve ayni degerleri almistir. [001] polarizasyon kosulundaki maksimum SEr degerli

ise %0.01 daha diistiktiir.

Tiim malzemeler i¢in sogurmadan kaynakli kalkanlama (SEa) performansi, kirilmadan
kaynakli kalkanlama performansindan (SER) biiyiik ¢iktig1 g6zlemlenmistir. Bu bize FeB(1),
FeB(2), FeoB(1) ve FeoB(2) nin kalkanlama malzemesi olarak kullanilmasi halinde sogurucu
tip kalkanlama malzemesi sinifinda olacagini gostermektedir. 4 malzemede en yiiksek
toplam kalkanlama performansini (SEt) asir1 ultraviyole (E-UV) bolgede gostermis (>20dB)
ve bu basarilarini elektromanyetik dalga spektrumunda goriiniir bolge ve kizil 6tesi bolgede
ilerledikge yitirmeye baslamislardir. Ancak bu bolgelerde dahi tek katmanli yapilarina
ragmen >12 dB diizeyinde SET performansi gostermeyi basarabilmiglerdir. Fotonun [001],
[010], [100] polarizasyon durumlarindaki niifuziyetleri malzemelerin kalkanlama
performanslari iizerinde biiyiik bir degisiklige neden olmamakla birlikte maksimum degisme
etkisi %1°i gegmemistir. Iki boyutlu (2D) FexB malzemenin marfolojik 6zellikleri géz niine

alindiginda sergilemis olduguklari bu performans umut vericidir.
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