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1. GĶRĶķ 

 

Heusler tipi alaĸēmlar, birebir kompozisyonu X2YZ (X=Co,Ni,Cu,Fe,é, 

Y=Mn,Cr,Ti,é, Z=Ge,Si,Ga,Al,...) ve kristal yapēsē L21   tipinde olan k¿bik 

alaĸēmlardēr. Spintronik ve magnetoelektronik aygētlarda kullanēlmasēndan dolayē son 

y¿zyēlda olduka yoĵun alēĸēlan malzemeler arasēnda yer almēĸtēr. Friedrich Heusler 

CuMn alaĸēmēna, 3. grup elementlerden olan al¿minyum ilave ederek ilk Heusler tipi 

alaĸēmē Cu2MnAl intermetalik bileĸiminde ¿retmiĸtir [1,2]. Heusler tipi alaĸēmlarēn 

biroĵu ferromanyetiktir ve ilgin manyetik ºzellikler gºsterirler. Heusler tipi 

alaĸēmlar iki sēnēf olarak bilinir. Yarē ve tam Heusler tipi alaĸēmlar sērasēyla XYZ ve 

X2YZ genel form¿l¿ ile belirtilir. Yarē ve tam Heusler alaĸēmlar sērasēyla C1b ve L21 

yapēlarē ile adlandērēlēr. 

 

Heusler tipi alaĸēmlar, alaĸēm iindeki elementlerin bir araya geldiklerinde 

alaĸēmēn ferromanyetik ºzelliklerinin deĵiĸtirilebilmesini farklē kēlmaktadēr. Bu 

alaĸēmlarēn ºnemli ºzelliklerinden biri de manyetik ĸekil hafēza etkisine sahip 

olabilmeleridir. Bºylelikle uygun bir ēsēl iĸlem ile esas ĸekline ve boyutuna geri 

dºnebilme becerisine sahip olabilirler. Teknolojinin birok alanēnda manyetik ĸekil 

hafēza etkisi sayesinde bu alaĸēmlar kullanēlmaktadēr. Bu alaĸēmlarēn son yēllarda ok 

ilgi ekmesinin bir nedeni de biroĵunun yarē-metalik davranēĸ gºstermesidir [2,3]. 

Bant yapēlarē ¿zerine yapēlan teorik hesaplamalar bu alaĸēmlarēn bir kēsmēnēn yarē-

metalik Ferromanyet olduĵunu gºstermiĸtir. Bu ºzelliklerinden dolayē Heusler tipi 

alaĸēmlarēn birok elektronik cihaz yapēmēnda kullanēlacak ideal bir malzeme sēnēfē 

olduĵunu gºstermektedir. 

 

Heusler tipi alaĸēmlarēn ¿zerinde alēĸēlan temel konular arasēnda manyetik 

duygunluk ve geirgenlikleri, manyetik alan uygulanmasēyla oluĸan ĸekil 

deĵiĸiklikleri, Curie sēcaklēĵē, Histeresis eĵrileri, Manyetooptik Kerr etkisi, Hall olayē 

ve FMR aēlēmē sayēlabilir. 

 

Ferromanyetik ĸekil hafēzalē Ni2YGa (Y=Mn, Fe ve Co) alaĸēmlarēnēn 

kristalografik, manyetik ve elektronik ºzellikleri [4], eneji ve manyerik yapēsē [5] Bai 



 

 

2 
 

ve arkadaĸlarē tarafēndan incelenmiĸtir.  Bunlardan baĸka yapēsal ve manyetik 

ºzellikleri Ni2CoGa ve bazē Heusler alaĸēmlarē iin A. Ayuela ve arkadaĸlarē tarafēndan 

incelenmiĸtir [6]. 

M. Gilleben ve R. Dronskowski tarafēndan ilk prensipler hesaplama metodu ile 

Ni2NiGa alaĸēmēnēn oluĸum entalpisi deĵerleri ve bazē Heusler alaĸēmlarēnēn ise 

manyetik momentini hesaplamēĸlardēr [7]. 

Bu tez alēĸmasēnda, L21 tipi Ni2XGa (X=Co, Cu, Ni, Sc, Ti, V ve Zn) Heusler 

alaĸēmlarēnēn yapēsal, elektronik, elastik ve fonon ºzellikleri yoĵunluk fonksiyonel 

teorisi ve pseudo-potansiyel metodu kullanēlarak incelendi. Ayrēca hesaplamalarda 40 

Ryól k k net k kesme enerj s yle, b r d¿zlem dalga set  kullanarak gen ĸlet ld  ve 

smearing parametresi (ů = 0.02) Methfessel-Paxton olarak alēndē. Br llou n bºlges  

ntegrasyonu  n 12x12x12 k-noktalarē kullanēldē. ¥rg¿ d nam ĵ  ºzell kler , ºz 

uyumlu yoĵunluk fonks yonel  pert¿rbasyon kuramē ereves nde ncelend  8 d nam k 

matr s  n 4x4x4 q-nokta takēmē kullanēlarak hesaplandē.      
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2. KRĶSTAL YAPILARLA ĶLGĶLĶ TEMEL TEORĶK BĶLGĶLER 

 

Bu kēsēmda kristal yapēlar, Heusler tipi alaĸēmlarēn kristal yapēsē, ters ºrg¿ 

vektºrleri, Brillouin bºlgesi ve y¿ksek simetri bºlgeleri ile alakalē bigilere kēsaca 

deĵinilmiĸtir. 

 

2.1. KRĶSTAL YAPILAR 

 

Kristal yapēlar, belirli bir d¿zende bir arada bulunan atomlarēn bu diziliĸlerini 

¿ boyutlu periyodik olarak devam ettirmeleri sonucu oluĸur. Atomlarēn ortaya 

ēkardēĵē d¿zeni bir nokta ile gºsterecek olursak, ¿ boyutta oluĸan kristal, noktalardan 

yapēlmēĸ bir kafes gibi d¿ĸ¿n¿lebilir. Bu kafese óóºrg¿ôô denilir [8]. ¥rg¿deki her bir 

noktaya eĸlik eden ve tamamen birbirinin aynēsē olan atom veya molek¿l gruplarēna 

ise ñbazò denilir. Bir uzay ºrg¿s¿n¿n her noktasēna bir baz yerleĸtirilerek kristal yapē 

elde edilir. Yani bu yapē kēsaca, 

 

Kristal Yapē = ¥rg¿ + Baz 

 

olarak ifade edilebilir. ¦ boyutlu bir kristal ὥᴆȟ ὥᴆ ÖÅ ὥᴆ temel ºteleme vektºrleri ile 

tanēmlanan ºrg¿ ¿zerinde atomlarēn d¿zenlenmesi ile oluĸur. Bu atomik d¿zenleme 

her bakēĸ aēsēnda aynē olmalēdēr. Yani ɟ gibi bir noktada nasēl gºz¿k¿yorsa, 

 

”ᴆ ”ᴆ ὲὥᴆ ὲὥᴆ ὲὥᴆ                                                                                     ςȢρ 

 

olan ”˃ noktada da aynē olmalēdēr. Burada n1, n2 ve n3 b¿t¿n deĵerleri alabilen ¿ 

tamsayē, ὲὥᴆ ὲὥᴆ ὲὥᴆ   ise ºteleme vektºr¿d¿r [9]. 

 

Ķdeal bir kristal, ºzdeĸ atom veya atom gruplarēnēn uzayda sonsuza kadar 

diziliĸi ile oluĸturulur ve bu yapēnēn en k¿¿k hacimsel birimine birim h¿cre denir. 

Birim h¿cre, toplam kristalin b¿t¿n geometrik ºzelliklerine sahiptir. ¦ boyutta birim 

h¿cre boyutlarē ὥᴆȟ ὥᴆ ÖÅ ὥᴆ  ve eksenleri arasē aēlar (Ŭ, ɓ, ɔ) gºz ºn¿ne alēnērsa, 

kristaller yedi grupta toplanērlar. Bunlara yedi kristal sistemi denir. Meydana gelen 
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yedi birim h¿crenin deĵiĸik konumlarēnda da baĸka noktalarēn bulunmasē ile oluĸan bu 

on dºrt eĸit nokta ºrg¿ye Bravais ºrg¿s¿ denir [8,9]. 

 

¢izelge 2.1. Yedi kristal sistemi ve bunlarēn Bravais ºrg¿ ºrnekleri [10]. 
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ὥᴆȟ ὥᴆ ÖÅ ὥᴆ  ilkel eksenleriyle tanēmlanan paralel kenar prizmaya ilkel h¿cre 

adē verilir. Ķlkel h¿cre, kristal ºteleme iĸlemini tekrarlamak ĸartēyla t¿m uzayē 

doldurur. Bu h¿cre aynē zamanda minimum hacimli h¿credir ve bu hacim aĸaĵēdaki 

gibi ifade edilebilir [9]. 

 

ɱ ȿὥᴆȢ ὥᴆὼὥᴆȿ                                                                                                               ςȢς 

 

Ķlkel h¿cre t¿rleri iinde en yaygēn olarak kullanēlanē Wagner Seitz h¿cresidir. 

Genel bir ºrg¿ iin Wagner Seitz birim h¿cresi, seilen ºrg¿ noktasēnēn diĵerlerine 

birleĸtiren vektºrlerin orta noktalarēndan geen dik d¿zlemlerin sēnērladēĵē en k¿¿k 

ok y¿zl¿ alan olarak tanēmlanēr [11].  ķekil 2.1 iki boyutlu bir ºrg¿ iin Wagner Seitz 

h¿cresinin elde ediliĸ metotunu aēklamaktadēr [12]. 

 

 

ķekil 2.1. Wagner Seitz ilkel h¿cresinin gºsterimi(a) Merkez olarak bir ºrg¿ noktasē 

seilir ve bu noktadan ºteki en yakēn diĵer ºrg¿ noktalarēna bir izgi izilir. 

(b) Her izginin orta dikmeleri izilir (c) En k¿¿k kapalē alan Wagner Seitz 

h¿cresini tanēmlar [9,12]. 

 

¦ boyutta Wagner Seitz h¿cresi ºrnekleri ķekil 2.2ôde verilmiĸtir. Merkezi 

noktadan itibaren izilen ºteleme vektºrlerinin orta dikme d¿zlemlerinin kapattēĵē 

bºlgeye ¿ boyutta Wagner Seitz h¿cresi denir. Wagner Seitz h¿cresi hesaplamalarda, 

bir merkezi ºrg¿ noktasēna en yakēn noktalarēn oluĸturduĵu ok ºzel ve tek h¿cre 
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olmasē ve ilkel ºtelemelerin seiminden baĵēmsēz olup Bravais ºrg¿n¿n t¿m simetri 

ºzelliklerine sahip olduĵu iin ok faydalē olur. 

 

 

ķekil 2.2. ¦ boyutta Wagner Seitz h¿cresi(a) cisim merkezli k¿bik yapē (bcc) (b) 

cisim merkezli k¿bik yapēnēn Wagner Seitz h¿cresi (c) y¿zey merkezli 

k¿bik ºrg¿(fcc) (*Wagner-Seitz h¿cresi iin merkez ºrg¿ noktalarē) (d) 

y¿zey merkezli k¿bik yapēnēn Wagner-Seitz h¿cresi [12]. 

 

¥zellikle bilgisayar programlarē iin formal baĵēntēlar t¿retmek aēsēndan, ilkel 

vektºrlerin seti ὥ ὥ  ĸeklinde bir kare matrisle ifade edilebilir. T¿m ilkel birim 

h¿crelerin hacmi aynē olmalēdēr, ¿nk¿ bu kategoriden bir h¿cre ºtelenmesi t¿m 

boĸluĵu kaplamaktadēr. Hacminin ifade edilmesi aēsēndan en uygun olanē, ilkel 

vektºrlerin belirlediĵi paralel y¿zl¿ bir birim h¿creyi semektir. Eĵer ɋh¿cre, herhangi 

bir d boyutundaki hacim olarak tanēmlanērsa (d uzunluk boyutunda olmak ¿zere) 

 

ɱİ ȿὥᴆȿȟὨ ρȠȿ ὥᴆὼὥᴆȿȟÄ ςȠȿὥᴆȢ ὥᴆὼὥᴆȿȟÄ σ                         ςȢσ 

 

olarak alēnabilir [13]. Bu da herhangi bir boyut iin, a matrisinin determinantē olarak 

yazēlabilir: 

 

ɱİ ÄÅÔὥ ȿὥȿ                                                                                                       ςȢτ 
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2.2. HEUSLER TĶPĶ ALAķIMLARIN KRĶSTAL YAPISI 

 

Heusler tipi alaĸēmlar, stokiyometrik (bire bir) kompozisyonu X2YZ t¿r¿nde 

olan ¿l¿ intermetalik alaĸēmlardēr ve L21 tipi k¿bik yapēdadērlar. Heusler tipi 

alaĸēmlarēn birim h¿cresi, X atomu iin (0, 0, 0) ve (1/2, 1/2, 1/2) Y atomu iin (1/4, 

1/4, 1/4) ve Z atomu iin (3/4, 3/4, 3/4), ve pozisyonlarē ile i ie gemiĸ 4 tane fcc alt 

ºrg¿s¿ ierir. 

 

Yarē-Heusler tipi alaĸēmlar ise XYZ t¿r¿ alaĸēmlar olup birim h¿creleri ¿ tane 

ii-ie girmiĸ fcc alt ºrg¿s¿nden oluĸmaktadēr. Baĸka bir ifadeyle yarē-Heusler tipi 

alaĸēmlar; dºrt tane fcc alt ºrg¿s¿nden oluĸur, bu alt ºrg¿lerin ¿ tanesi X, Y ve Z 

atomlarē tarafēndan doldurulurken dºrd¿nc¿ alt ºrg¿ ise boĸtur. Yarē-Heusler tipi 

alaĸēmlar C1b yapēsēnda kristallenir. C1b yapēsē d¿zenli bir ĸeklin iinde X atomlarēnēn 

yarēsēnēn deĵiĸtirilmesiyle L21 yapēsēndan elde edilebilir. Sonu olarak C1b yapēsē 

merkezi simetrik deĵildir. 

 

Heusler tipi alaĸēmlarēnda herhangi bir Y veya Z atomu bir oktahedral simetri 

pozisyonunda yerleĸen birinci komĸu olarak sekiz X atomuna sahiptir. Ancak her bir 

X atomu birinci komĸu olarak dºrt Y ve dºrt Z atomuna sahip olduĵundan dolayē 

kristalin simetrisi tetrahedral simetriye indirgenir. Ķki farklē alt ºrg¿ye yerleĸen X 

atomlarē kimyasal olarak eĸdeĵerdir. ¢¿nk¿ birinci alt ºrg¿n¿n evresi ωπЈ 

dºnd¿r¿l¿rse ikinci alt ºrg¿n¿n evresiyle aynē evreye sahip olur. Yarē-Heusler tipi 

alaĸēmlarda bundan farklē olarak L21 yapēsēnda X atomlarē ikinci komĸu konumuna 

yerleĸmesine raĵmen X atomlarēnēn etkileĸmeleri bu alaĸēmlarēn manyetik ºzelliklerini 

aēklamak iin olduka ºnemlidir. Heusler tipi alaĸēmlarēn biroĵunda Mn elementi Y 

elementi olarak yapēya girer. 

 

X pozisyonunda Mnôēn bulunduĵu alaĸēmlara ok ender rastlanēr. Bu zamana 

kadar sadece Mn2VAl [14] ve Mn2VGa [15] tipi iki sistem deneysel olarak alēĸēldē. 

ķekil 2.3ôde Heusler tipi alaĸēmlarēn kristal yapēlarē gºsterilmiĸtir. 
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ķekil 2.3. L21 yapēdaki Heusler alaĸēmēnēn kristal yapēsē. 

 

2.3. TERS ¥RG¦ VEKT¥RLERĶ 

 

Periyodik yapēlarēn analitik olarak incelenmesinde ters ºrg¿ ºnemli bir rol 

oynar. Ters ºrg¿ denilmesinin sebebi, bu ºrg¿ye ait temel ºrg¿ vektºrlerinin biriminin 

gerek uzaydaki vektºrlerin biriminin tersi olmasēdēr. Bir kristaldeki elektronlarēn 

hareketi genellikle hem gerek uzayda hem de Ὧᴆ-uzayēnda (ters ºrg¿de) tanēmlanēr. 

Ters ºrg¿ iĸlemleri kolaylaĸtērmak iin tanēmlanan ve ok sēk kullanēlan bir ifadedir. 

Kristallerde meydana gelen kērēnēm yani Bragg koĸulunun anlaĸēlmasēnē saĵlar. Yarē 

iletkenlerin ve metallerin fiziksel, elektriksel ve optik ºzelliklerinin biroĵu ters ºrg¿ 

yardēmēyla aēklanēr. Genellikle bir d¿zlem dalga; 

  

ɰ ɰȢὩᴆȢᴆ                                                                                                                        ςȢυ 

 

ile ifade edilir. Burada ɰ  sabit bir sayēdēr ve dalganēn genliĵini ifade eder. Ὧᴆ dalga 

vektºr¿, Òᴆ ise dalganēn temsil ettiĵi konum vektºr¿d¿r. 
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Gerek uzayda bravais ºrg¿s¿ iine bir d¿zlem dalga yollanērsa genel olarak 

d¿zlem dalganēn periyodu ile ºrg¿n¿n periyodu aynē deĵildir. Ëᴆ dalga vektºr¿n¿n    

Ëᴆ'ᴆ  ºzel seimiyle oluĸan d¿zlem dalga, ὩᴆȢᴆ Bravais ºrg¿s¿n¿n periyodikliĵini 

saĵlasēn. 'ᴆ dalga vektºrleri setinin oluĸturduĵu Bravais ºrg¿s¿n¿n periyodikliĵini 

saĵlayan d¿zlem dalgalar ters ºrg¿ olarak bilinir. Gerek ºrg¿deki Bravais ºrg¿s¿n¿ 

oluĸturan  2ᴆ  vektºr seti ile ters ºrg¿deki 'ᴆ vektºr seti  

 

ὩᴆȢᴆ ρ                                                                                                                                ςȢφ 

 

koĸulunu saĵlamalēdēr. Gerek ºrg¿deki ὥᴆȟ ὥᴆ ÖÅ ὥᴆ ilkel ºteleme vektºrleri ile ters 

ºrg¿deki ilkel ºteleme vektºrleri arasēnda 

 

ὦᴆ ς“
ὥᴆ ὥᴆ

ὥᴆȢὥᴆ ὥᴆ
     ὦᴆ ς“

ὥᴆ ὥᴆ

ὥᴆȢὥᴆ ὥᴆ
     ὦᴆ ς“

ὥᴆ ὥᴆ

ὥᴆȢὥᴆ ὥᴆ
           ςȢχ 

 

baĵēntēsē vardēr. Dolayēsēyla ters ºrg¿ ilkel vektºrleri genel olarak; 

 

ὦ
ς“

ɱ
ὥᴆ ὥᴆ                                                                                                                 ςȢψ 

 

ile ifade edilebilir. ķekil 2.4 ve ķekil 2.5ôde basit k¿bik ºrg¿ (sc), cisim merkezli k¿bik 

ºrg¿ (bcc) , y¿zey merkezli k¿bik ºrg¿ (fcc) iin gerek ºrg¿ ve ters ºrg¿ vektºrleri 

arasēndaki iliĸkiler verilmiĸtir. 
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ķekil 2.4. Basit k¿bik yapēnēn ters ºrg¿ vektºrleri 

 

 

ķekil 2.5. Y¿zey ve cisim merkezli k¿bik yapēnēn ters ºrg¿ vektºrleri 
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'ᴆ ters ºrg¿ vektºr¿, bi ilkel ºteleme vektºrlerinin lineer kombinasyonu olarak 

yazēlabilir: 

 

Ὃᴆ άὦᴆ άὦᴆ άὦᴆ                              άȡὸὥάίὥώ                                     ςȢω 

 

ķekil 2.6ôda genel olarak gerek ºrg¿ ve ters ºrg¿ vektºrleri arasēndaki iliĸkiler 

verilmiĸtir. 

 

 

ķekil 2.6. Gerek ºrg¿ ve ters ºrg¿ vektºrleri 

 

ὪὶᴆȟὙᴆ ºtelemesi altēnda deĵiĸmez kalan bir fiziksel b¿y¿kl¿ĵ¿ (y¿k 

yoĵunluĵu, elektron sayē yoĵunluĵu, manyetik moment yoĵunluĵu) ifade eden bir 

fonksiyon olmak ¿zere Ὢὶᴆ Ὢὶᴆ Ὑᴆ ĸartēnē saĵlar Ὢὶᴆ fonksiyonu ὩᴆȢᴆ d¿zlem 

dalgalarē cinsinden aēlērsa; 

 

Ὢὶᴆ ὩᴆȢᴆὪᴆ
İ ᴆ

                                                                                                        ςȢρπ 

 

ĸeklinde yazēlabilir. Burada Ὃᴆ ters ºrg¿ vektºr¿, Ὢᴆôde Ὢὶᴆônin Fourier dºn¿ĸ¿m¿d¿r. 

 

Ters ºrg¿n¿n ºnemli ºzelliklerinden birkaēnē aēklayalēm. 

¶ Gerek uzayēn birim vektºrleri olan  ὥᴆȟ ὥᴆȟ ὥᴆ  ile tanēmlanan her 

ºrg¿n¿n   ὦᴆȟ ὦᴆȟ ὦᴆ vektºrleriyle verilen bir karĸēt ºrg¿s¿ vardērȢ 

¶ Eĵer ὥᴆȟ ὥᴆȟὥᴆ  ortogonal ise  ὦᴆȟ ὦᴆȟὦᴆ  de ortogonaldir. 
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¶ Ters ºrg¿deki her bir ºrg¿ vektºr¿ gerek ºrg¿ d¿zlemine diktir. 

  

ὙᴆὋᴆ ὲὥᴆ ὲὥᴆ ὲὥᴆ Ͻάὦᴆ άὦᴆ άὦᴆ

ς“ὲά ὲά ὲά  ς“ὔ                                            ςȢρρ 

 

¶ Ters ºrg¿deki birim h¿crenin hacmi, gerek ºrg¿n¿n birim h¿cre hacmi ile 

ters orantēlēdēr.    

 

Gerek ºrg¿ hacmi: 

 

   ὥᴆϽὥᴆ ὥᴆ                                                                                        ςȢρς 
 

Ters ºrg¿ hacmi:   

 

  ὦᴆϽὦᴆ ὦᴆ
ψ“

 
                                                                        ςȢρσ 

 

¶ Gerek ºrg¿, kendi ters ºrg¿s¿n¿n tersidir [16]. 

 

2.4. Y¦ZEY MERKEZLĶ K¦BĶK ¥RG¦N¦N BĶRĶNCĶ BRĶLLOUĶN 

B¥LGESĶ VE Y¦KSEK SĶMETRĶ NOKTALARI 

 

Birinci Brillouin bºlgesi, ters ºrg¿n¿n orijininden izilen ve ters ºrg¿ 

vektºrlerini ortadan kesen d¿zlemlerin oluĸturduĵu en k¿¿k hacimdir. Birinci 

Brillouin bºlgesi ters ºrg¿de Wagner-Seitz ilkel h¿cresi olarak tanēmlanēr. Wagner-

Seitz ilkel h¿cresi, bir ºrg¿ noktasē ile en yakēn komĸularēnē birleĸtiren izgileri dik 

olarak ortalarēndan kesen izgilerin oluĸturduĵu ve yalnēzca merkezinde bir ºrg¿ 

noktasē ieren yapēdēr [8]. 

 

Y¿zey merkezli k¿bik ºrg¿ iin birinci Brillouin bºlgesi ve y¿ksek simetri 

noktalarē ķekil 2.7ôde gºsterilmiĸtir. Y¿ksek simetri noktalarē aynē zamanda gerek 

uzayda cisim merkezli k¿bik ºrg¿n¿n Wagner-Seitz h¿cresidir. Bu noktalarēn 

koordinatlarē ters ºrg¿de; 
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ũ (0, 0, 0); L (1/2, 1/2, 1/2); X (1/2, 0, 1/2); W (1/2, 1/4, 3/4); K (3/8, 3/8,3/4) 

ĸeklindedir [17]. Ķndirgenmiĸ Brillouin bºlgesindeki temel simetri yºnleri ise,  

 

ȹ = ũ ï X                  ȿ = ũ ï L                     Ɇ = ũ ï K       doĵrultusundadēr. 

 

 

ķekil 2.7. Kartezyen koordinatlarda y¿zey merkezli k¿bik yapē iin birinci Brillouin 

bºlgesi ve y¿ksek simetri noktalarē. 
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3. TEMEL ¥ZELLĶKLER 

 

Bu kēsēmda alēĸmada incelenen bazē ºnemli ºzellikler ile ilgili kēsa bilgiler 

verilmiĸtir. 

 

3.1. HACĶM MOD¦L¦ 

 

Bir malzemenin hidrostatik basēn altēnda sēkēĸtērēlmasēyla malzemenin 

hacminde meydana gelecek deĵiĸime karĸē gºsterdiĵi dirence veya bir deformasyon 

oluĸturmak iin gerekli enerjinin bir ºl¿s¿ne Hacim Mod¿l¿ denir. Hacim mod¿l¿, 

bir malzemenin (ºzellikle k¿bik kristallerin) teorik ve deneysel aēdan sertliĵini temsil 

eden ºnemli bir ºzelliktir. Bir kristalin hacim mod¿l¿, 

 

ὄ ὠ
ὖ

ὠ

ρ

ὢ
                                                                                                           σȢρ 

 

denklemi ile tanēmlanēr. Burada X sēkēĸtērēlabilirlik, P basēn ve V ise hacmi temsil 

eder. Bilindiĵi ¿zere entropi mutlak sēfērda sabit olduĵundan, 

 

‰ ὖὠ                                                                                                                          σȢς 

 

termodinamik eĸitliĵinden faydalanarak, 

 

ὖ

ὠ

‰

ὠ
                                                                                                                         σȢσ 

 

ὄ  
‰

ὠ
                                                                                                                        σȢτ 

 

eĸitlikleri elde edilir. Hacim mod¿l¿, kristal malzemenin sertliĵi ile doĵrudan iliĸkili 

olduĵundan basēn ile deĵiĸimi de ºnemlidir. Hacim mod¿l¿n¿n basēn ile deĵiĸimi 

hacme baĵlē olarak, 
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ὄ

ὖ
 
Ћ6

Ћ0

Ћ"

Ћ6
                                                                                                                  σȢυ 

 

ĸeklinde yazēlabilir. 

 

Ayrēca katēlarēn hal-denklemi (EOS) iin de hacim mod¿l¿ ºnemli bir 

parametredir. Bunun iin incelenen yapē optimize edilir ve farklē hacimlere karĸēlēk 

gelen toplam enerji deĵerleri hesaplanēr. Hesaplanan toplam enerji ve hacim deĵerleri 

Murnaghan hal denklemine [18] fit edilir. Elde edilen hacim-enerji eĵrisinin minimum 

olduĵu nokta teorik ºrg¿ sabitini verir. Ayrēca hacim mod¿l¿ ve hacim mod¿l¿n¿n 

birinci t¿revi hesaplanēr. Murnaghan hal denkleminin analitik bir ifadesi, 

 

ὖ  
σὄρ ὢ

ὢ
Ὡὼὴ

σ

ς
ὄ ρ ρ ὢ                                                                   σȢφ 

 

biimindedir. Burada B hacim mod¿l¿n¿, B  hacim mod¿l¿n¿n birinci t¿revini ve X 

ise, 

 

ὢ  
ὠ

ὠ

   

                                                                                                                         σȢχ 

 

ĸeklindedir. 

 

3.2. ELASTĶK SABĶTLER 

 

Bir kristalin elastik sabiti, esneklik uygulanan bir dēĸ zorlanmaya karĸē kristalin 

gºsterdiĵi tepkinin bir ºl¿s¿ olarak tanēmlanēr. Bu y¿zden, elastik sabitlerinin doĵru 

bir ĸekilde hesaplanmasēndan elde edilen bilgiler, malzemenin sertliĵini, mekaniksel 

kararlēlēĵēnē ve yapēyē oluĸturan atomlarēn en yakēn komĸu atomlarē ile arasēnda oluĸan 

baĵ ĸiddetleri incelenmek istenildiĵinde ok ºnemli rol oynar. Bir katēnēn sēkēĸmasē 

veya gerilmesi, esneklik sēnērē geilmedike katēnēn y¿zeyine uygulanan kuvvetle 

orantēlēdēr. 
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Birim alan baĸēna uygulanan kuvvet zor (stres) tensºr¿ ile katēnēn ĸeklinde 

oluĸan deĵiĸme zorlanma (strain) matrisi ile ifade edilir [19, 20]. Bu iki matris birbiri 

ile orantēlēdēr ve orantē katsayēsēna esneklik sabiti denir. Bir katēnēn elastik ºzellikleri 

ab-initio kuantum mekaniksel yºntemlerle deĵiĸik basēn ve sēcaklēklarda 

hesaplanabilir. Bir kristal malzemenin elastik sabitlerini hesaplamak iin, bilinen 

kristal yapēlarēndan yola ēkēlarak ve ab-initio toplam enerji yºntemi kullanēlarak 

deĵiĸik metotlar geliĸtirilmiĸtir. Bunlardan biri, kristalin birim h¿cresinin hacmini 

koruyacak ĸekilde belirli ve k¿¿k bir deformasyon uygulamak, diĵeri ise elastik 

sabitlerini, zor zorlanma (Hooke Yasasē) iliĸkisinin orantē katsayēsē olarak almaktēr. 

 

Kristalde tersinir bir deformasyon meydana geldiĵinde, enerji korunumlu 

olduĵundan, uygulanan bir zorun yaptēĵē iĸ, kristalin i enerji artēĸēna eĸit olmalēdēr. 

Bu durum Einesteinôēn ñtoplam kuralò ilkesine gºre, 

 

Ὠὡ  „ Ὠ‐  ὨὟ
Ὗ

‐
Ὠ‐                                                                                   σȢψ 

 

eĸitliĵi ile ifade edilir. Bu ifadeden, 

  

„  
Ὗ

‐
                                                                                                                             σȢω 

 

olduĵu gºr¿l¿r. 

 

Zor zorlanma iliĸkisi ile elastik sabit hesabē iin; esnekliĵin lineer (doĵrusal) 

olduĵu kabul edilirse, zor tensºr¿ (ůij) ile zorlanma tensºr¿ (Ůij) arasēndaki iliĸki, 

  

„  ὅ ‐                                                                                                                     σȢρπ 

 

ĸeklinde ifade edilir. Elastik sabitler, hem zor hem zorlanmada ¿ gerilme ve ¿ kayma 

olmak ¿zere toplam altē bileĸene sahiptir. Zor tensºr¿ndeki  „    indisi kuvvetin 

yºn¿n¿, j indisi ise uygulandēĵē y¿zeyi gºsterir. 
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Zorun b¿y¿kl¿ĵ¿ kuvvetin y¿zey alanēna oranēdēr. Zor tensºr¿n¿n diagonal 

elemanlarē kristali germe ya da sēkēĸtērma eĵilimindedir. Bu diagonal elemanlar germe 

eĵiliminde ise pozitif, sēkēĸtērma eĵiliminde ise negatif olur. Negatif bir diagonal 

eleman basēncē temsil eder. Katēdaki deformasyonlar zorlanma (strain) matrisi ile 

tanēmlanēr. Numune zorlandēĵēnda madde  ὶǋ ὶ ό    kadar yer deĵiĸtirir. Bir 

zorlanmēĸ katēnēn farklē kēsēmlarē farklē miktarda yer deĵiĸtirir. Bu y¿zden u yer 

deĵiĸtirmesi maddenin orijinal konumunun fonksiyonudur. uônun orijinal 

koordinatlara gºre t¿revleri zorlanma matrisinin elemanlarēnē verir. Yani;  

 

Ὡ  
ό

ὶ
                                                                                                                         σȢρρ 

 

demektir. Bu ifade de  = x, y, z demektir 

 

Ὡ    
ό

ὶ

ό

ὶ
                                                                                                          σȢρς 

 

Ὡ ȟὩ ȟὩ  diagonal elemanlarē katēnēn sēkēĸmasēnē veya uzamasēnē tasvir eder. Diĵer 

elemanlar kesmeleri tasvir eder. 

 

Eĸ. 3.10 ile verilen ifadeyi ‐ô ye gºre diferansiyelleyip Eĸ. 3.9ôdan elde edilen 

„  yerine konursa,  

 

ὧ
Ὗ

‐‐
                                                                                                                 σȢρσ 

 

elde edilir. Eĸitlikte yer alan c esneklik tensºr¿ olup 81 elemanlēdēr. Ancak zor (stres) 

ve zorlanma (strain) tensºrleri simetrik olduĵundan  ὧ  = ὧ  ὧ  yazēlabilir; bu 

durumda cônin baĵēmsēz eleman sayēsē 36ôya d¿ĸer. Ayrēca, elastik deformasyon 

sērasēnda yapēlan iĸ, yalnēzca strain in fonksiyonu olduĵundan ve alēnan mesafeden 

baĵēmsēz olduĵundan, 
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Ὗ

‐‐
 
Ὗ

‐‐
                                                                                                        σȢρτ 

 

ĸeklinde kēsmi t¿revli olarak yazēlabilir. Bu sonu Eĸ. 3.13 ile birlikte d¿ĸ¿n¿ld¿ĵ¿nde 

ὧ  ὧ  olacaĵē manasēna gelir. Bundan dolayē da cônin baĵēmsēz eleman sayēsē 

21ôe d¿ĸer. Sistemin simetrisine baĵlē olarak, ὧ ô nēn baĵēmsēz eleman sayēsē azalēr. 

¥rneĵin; k¿bik kristaller iin yalnēzca ¿ adet elastik sabit ὧȟὧȟὧ   olabilir. Bu 

elemanlarda oĵu kez kēsaca 6x6ôlēk ὧ   matrisi ĸeklinde gºsterilir. K¿bik yapē iin 

6x6ôlēk  ὧ   matris elamanlarēnē gºsterirsek; 

 

ụ
Ụ
Ụ
Ụ
Ụ
ợ
ὧ
ὧ
ὧ

ὧ
ὧ
ὧ

π π

ὧ
ὧ
ὧ
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π π π
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π ὧ π π

π   π
π   π

π π ὧ π
π π π ὧ Ứ

ủ
ủ
ủ
ủ
Ủ

                                                                                                     (3.15) 

 

ὧ
ρ

σ
ὧ ὧ ὧ ȟ           ὧ  

ρ

σ
ὧ ὧ ὧ ȟ          ὧ  

ρ

σ
ὧ  ὧ  ὧ   

 

elastik sabitleri bu eĸitliklerden elde edilebilir [20-22]. ὅ  ile ὅ  arasēndaki 

baĵēntēlar ise ¢izelge 3.1ôde gºsterilmiĸtir. 

 

¢izelge 3.1. ὅ  ile ὅ ô nēn indisleri arasēndaki Voigt baĵēntēlarē 

Tensºr notasyon (ij veya kl) 11 22 33 23 veya 32 13 veya 31 12 veya 21 

Matris notasyon (h veya ̡ ) 1 2 3 4 5 6 

 

¢izelgeye bakēldēĵēnda ºrnek olarak  ὅ   yerine ὅ  alēnabilir. Bu baĵlantēlar 

kullanēlarak Eĸ. 3.10, 

 

„ ὅ ‐                                                                                                                 σȢρφ 
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biiminde yazēlēr. Burada, 

 

„ „                                                                                                                               σȢρχ 

 

‐
‐  ȟ 
  ɴ ρȟςȟσȠ 

ς‐   ȟ  ɴτȟυȟφȢ
                                                                                               σȢρψ 

 

baĵēntēlarē geerlidir. K¿bik kristaller iin sadece ¿ tane baĵēmsēz elastik sabiti 

ὅ ȟὅ ȟὅ  olduĵundan  ὅ   matrisinin ºzdeĵerleri, 

 

‗ ὧ ςὧ ȟ                                                                                                                          

‗ ὧ ὧȟ                                                                                                                   σȢρω 

‗ ὧ                                                                                                                                                          

 

ºzvektºrleri de; 

 

‐ ‐ȟ‐ȟ‐ȟπȟπȟπ                                                                                                                    

‐ ‐ȟ‐ȟ‐ȟ‐ȟπȟπ                                                                                             σȢςπ 

‐ πȟπȟπȟς‐ȟς‐ȟς‐                                                                                                            

 

ĸeklinde olur. 

 

Bir kristalin ikinci mertebeden elastik sabitlerinin pozitif olmasē durumunda 

yapē mekaniksel olarak kararlēdēr. K¿bik yapēlar iin, Born kararlēlēk kriteri olarak 

bilinen bu tanēma gºre, 

 

ὧ πȟὧ πȟὧ πȟὧ ὧ ȟ ὧ ςὧ π ὺὩ ὧ ὧ π              σȢςρ 

 

olmalēdēr [23]. Hacim (B), shear (kayma ὅ  ὅττ  ve tetragonal shear ὅ  

mod¿llerinin hepsi pozitiftir. Genel olarak ὄ  ὅ  ὅ dir. Tetragonal shear (ὧ) 

mod¿l¿, hacim-korunumlu (volume conserving) tetragonal shear zorlanmasē altēnda 
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kristalin gºsterdiĵi tepkinin bir ºl¿s¿d¿r. Sertlik ºl¿s¿n¿ belirleyen en ºnemli 

parametre, C (shear mod¿l¿)ôdir. Bir malzemenin sertliĵi, onun y¿zeyi ¿zerine baĸka 

bir malzemenin gerginliĵine karĸē gºsterdiĵi direncin bir ºl¿s¿d¿r. 

 

Bu alēĸmada yapēlarēn elastik sabitlerinin hesaplanmasēnda kristalin birim 

h¿cresinin hacmini koruyacak biimde belirli ve k¿¿k bir deformasyon uygulanmēĸ 

ve enerjideki deĵiĸimden yararlanēlarak elastik sabitler hesaplanmēĸtēr. Bir zorlanma 

(strain) uygulanan kristalin toplam elastik enerjisi; 

 

ЎὉ Ὁ Ὁ
ὠ

ς
ὅὩὩ                                                                             σȢςς 

 

eĸitliĵiyle ifade edilir [24,25]. Burada ȹȺ, e=ὩȟὩȟὩȟὩȟὩȟὩ  ise strainden 

kaynaklanan enerji artēĸēdēr. V ise birim h¿crenin deformasyona uĵramamēĸ durumdaki 

hacmidir. C: elastik sabitleri matrisidir. Bir k¿bik sistem ¿ baĵēmsēz elastik sabitine 

ὧȟὧȟὧ  sahip olduĵu iin, k¿bik sistemin ilkel ºrg¿ vektºrleri; 

 

ὥ
ὥ
ὥ

π ὥςϳ ὥςϳ

ὥςϳ π ὥςϳ

ὥςϳ ὥςϳ π
                                                                                         σȢςσ 

 

matrisi ile ifade edilir. Buradaki a ºrg¿ sabitidir. Ķlkel h¿cre vektºrleri  ὥ Ὥ

ρȟςȟσȟȣ  bir zorlanma altēnda, 

 

ὥ

ὥ

ὥ

ὥ
ὥ
ὥ
ᶻὍ ‐                                                                                                   σȢςτ 

 

eĸitliĵi ile tanēmlanan  ὥȟὥȟὥ vektºrleri ile yer deĵiĸtirir. Burada I birim matrisi, Ů 

ise; 
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‐

Ὡ Ὡ ςϳ Ὡ ςϳ

Ὡ ςϳ Ὡ Ὡ ςϳ

Ὡ ςϳ Ὡ ςϳ Ὡ
                                                                                           σȢςυ 

 

eĸitliĵi ile verilen zorlanma matrisidir. Kristale ortorombik bir zorlanma e 

ȟρȟ =  ρȟπȟπȟπ uygulandēĵēnda, 

 

ЎὉ

ὠ
φὅ π                                                                                                        σȢςφ 

 

biiminde verilir. Burada, 

 

ὅ
ρ

ς
ὅ ὅ                                                                                                             σȢςχ 

 

ile verilen Shear (kayma) mod¿l¿d¿r. Eĸ. 3.26 ile beraber 

 

ὄ
ρ

σ
ὅ ςὅ                                                                                                           σȢςψ 

 

eĸitliĵi de kullanēlarak ὧ  ὺὩ ὧ   hesaplanēr. Buna benzer biimde bir tri-axial shear 

zorlanmasē  e= ( 0,0,0,ȟȟ uygulandēĵē zaman, 

 

ЎὉ

ὠ

σ

ς
ὅ  σȢςω                                                                                                                     

 

ifadesinden de  ὧ   hesaplanabilir. Sabit basēn altēnda yapēya  ȟȟȟπȟπȟπ )  

zorlanmasē uygulanērsa hacim mod¿l¿ (B), 

 

ЎὉ

ὠ

ω

ς
ὄ                                                                                                                        σȢσπ 

 

eĸitliĵinden hesaplanabilir. Ayrēca  ὧ  ὺὩ ὧ  
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ὅ
σὄ τὅ

σ
                                                                                                                σȢσρ 

 

ὅ
σὄ ςὅ

σ
                                                                                                                σȢσς 

 

eĸitliklerinden de hesaplanabilir. Elastik sabitlerin hesaplanacaĵē baĸka bir yºntem ise 

hacmi koruyan zorlanma matrislerinin kullanēlmasēdēr [24, 26]. Bu hesaplamada, farklē 

zorlanmalara () (0,03  ;0,02  ;0,01;...) karĸēlēk gelen 
Ў

 deĵiĸimi hesaplanēr. Bu 

deĵiĸimin    ôye gºre grafiĵi izilir. Bu grafikten yola ēkēlarak doĵrunun eĵimi ve 

yukarēda verilen eĸitlikler kullanēlarak elastik sabitler hesaplanēr.  

 

Katēlarēn elastik ºzellikleri, atomlar arasē potansiyeller, hal denklemleri, fonon 

spektrumlarē gibi birok temel katēhal olaylarē arasēnda iliĸki kurar. Hatta, bunlar, 

spesifik ēsē, termal genleĸme, Debye sēcaklēĵē ve Gr¿neisen sabiti ile de iliĸkilidir. 

Elastik sabitlerinin bilinmesi, bir katēnēn mekanik ºzellikleri ile ilgili birok pratik 

uygulamalarēn temelidir. Bu uygulamalardan bazēlarē, bir dēĸ (harici) y¿k altēndaki 

davranēĸ, termoelastik stres, i zorlanma (internal strain), ses hēzlarē ve kērēlma tokluĵu 

olarak sayēlabilir [27]. 

 

3.3.  ELEKTRONĶK BANT YAPISI 

 

Bir kristaldeki bant yapēsē periyodik iyon potansiyelleri ile bant elektronlarē 

arasēndaki etkileĸme ile aēklanēr [28]. 

 

Ķki atomun bir araya gelerek bir molek¿l oluĸturmasē esnasēnda atomlar 

birbirlerinden uzakta iken bir atoma ait olan elektron yºr¿ngelerden yalnēzca birinde 

bulunabilir. Elektron her iki atomda da aynē yºr¿ngede olduĵunda bu yºr¿ngede iki 

kez katlē yani aynē enerjiye sahip iki dalga fonksiyonu bulunur. 

 

Atomlar birbirlerine yaklaĸēp elektron daĵēlēmlarē ºrt¿ĸmeye baĸladēĵēnda bu 

iki dalga fonksiyonunun katlēlēĵē ortadan kaybolur ve enerjileri farklē iki seviyede 

meydana getirir. Birbirinden uzakta ¿ atom varken, her atomik seviye ¿ kez katlē 
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yani aynē enerjili ¿ dalga fonksiyonuna sahip olur. Atomlar birbirlerine 

yaklaĸtērēldēĵēnda bu ¿ kez katlē seviyeler birbirinden ayrēlēr ve enerjileri farklē ¿ 

durum meydana gelir. Bu birbirinden uzakta olan N atomlu bir sistem iin 

genelleĸtirilirse her bir elektron d¿zeyi N kez katlē olur ve atomlar birbirlerine 

yaklaĸtēĵēnda katlē enerjiler birbirinden ayrēlarak sonlu bir enerji aralēĵēna yayēlēr. 

Atomlar arasē uzaklēk b¿y¿kken N kez katlē olan bir atomik seviye, enerjileri farklē N 

tane sayēda seviyeye ayrēlēr. Sēk aralēklarla dizilmiĸ bu N sayēda enerji seviyesi 

takēmēna enerji bandē denir [28]. 

 

 

ķekil 3.1. Ķletkenlik derecesine gºre deĵiĸen bant enerjileri: (a) iletken, (b) yarē iletken, 

(c) yalētkan. 

 

ķekil 3.1ôde gºr¿ld¿ĵ¿ gibi metallerde Fermi enerjisi (EF) izinli bir bant iinde 

bulunur ve iletkenlik bandē ile valans bandē arasēndaki boĸluk yani yasak enerji aralēĵē 

hemen hemen yok denecek kadar k¿¿kt¿r. Bundan dolayē elektriksel iletkenlikleri 

olduka y¿ksektir. Yalētkanlarda ise valans bandē elektronlar tarafēndan tamamēyla 

doldurulmuĸ olup bunun ¿zerindeki iletkenlik bandē tamamen boĸtur. Bu iki bant 

birbirinden mertebesi 8-9 eV veya daha fazla olan bir Eg yasak enerji aralēĵē ile 

ayrēlmēĸtēr. EF bu yasak enerji aralēĵēnda yer alēr. Yalētkanlarda bir elektronun 

yakēnēndan geebileceĵi izinli bir enerji seviyesi olmadēĵē iin elektrik iletkenliĵi 

gºstermezler. Metallerde ise birok izinli durum bulunduĵundan metaller elektrik 

iletkenliĵi gºsterirler. Bir yarēiletkenin bant yapēsē yalētkanēn bant yapēsēyla aynē 
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olmasēna raĵmen yasak enerji aralēĵē (0,15 - 4,7 eV) daha k¿¿kt¿r. Bu y¿zden valans 

bandēndan iletkenlik bandēna elektron geiĸi olabilir. Bºylece elektron iletkenlik 

bandēnda birok izinli enerji seviyesine sahip olduĵunda yarēiletken elektriksel olarak 

iletken olur. 

 

Bir kristalin bant yapēsē, o malzemenin; 

¶ Elektronik iletkenlik 

¶ Optik ºzellikler (renkler dahil) 

¶ Elektronik ºzelliklerden kaynaklanan yapēsal distorsiyonlar (bozulmalar) 

¶ Mekanik ve manyetik ºzellikler 

¶ Katalitik aktiviflik (catalytic activity ) 

gibi elektronik, optik ve diĵer birok ºzelliĵinin belirlenmesinde ºnemli rol oynar. 

 

3.4. DURUM YOĴUNLUĴU 

 

Basit bir kristal yapēda, birinci Brillouin bºlgesinde seilen Ὧᴆ dalga vektºrleri 

iinde frekans deĵerlerinden ne kadar bulunduĵunu durum yoĵunluĵu eĵrisi (DOS) 

gºsterir. 

 

Ὣ
ρ

ὲ Ὠ Ў
Ў ὯȟὮ

ȟ

                                                                                     σȢσσ 

 

ifadesinden elde edilebilir. Burada, 

 

Ў ὼ
ρȟ      

Ў

ς
 ὼ  

Ў

ς
ὭίὩ

πȟ    ὨὭøὩὶ ὨόὶόάὰὥὶὨὥ
                                                                                        σȢστ 

 

ĸeklindedir.  

 

ὯȟὮȠὯᴆ dalga vektºrleri iin fonon frekanslarē, j fonon modu, d dinamik 

matrisin boyutu, n ise dalga vektºrlerinin sayēsēdēr. Toplama iĸlemi t¿m Ὧᴆ  dalga 

vektºrleri ¿zerinden yapēlēr. Hesaplamalar sonucunda frekans farkēnēn sabit kaldēĵē 
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noktalarda pikler meydana gelir. Bu pikler hesaplanan b¿t¿n frekans deĵerlerinin 

birinci Brillouin bºlgesindeki durum yoĵunluklarēnē verir. 

 

3.5. FONONLAR VE ĶKĶ ATOMLU ¥RG¦DE ¥RG¦ TĶTREķĶMLERĶ 

 

Fononlarēn titreĸim ºzelliklerinin ve enerjilerinin incelenmesi katēhal fiziĵi iin 

son derece ºnemlidir. Isē sēĵasē, ēsē iletimi, ēsēsal genleĸme ve elektron-fonon etkileĸimi 

gibi ºzellikler fononlar ile doĵrudan ilgilidir. ¥rg¿ titreĸimlerinin enerji kuantumuna 

elektromanyetik dalgalardaki fotona benzer olarak fonon adē verilir. Bir ºrg¿ 

dalgasēnēn enerjisi ᴐɤ ile ifade edilir [28]. Fononlarēn enerjileri ᴐɤ katlarē ĸeklinde 

deĵiĸir. Kristallerdeki elastik dalgalar fononlardan oluĸur. Fononlar Bose-Einstein 

istatistiĵine uyan paracēklardēr. Bu nedenle aynē enerji seviyesinde sonsuz sayēda 

fonon bulunabilir [28]. Fononlarēn ortalama dolum sayēsē olarak adlandērēlan ộὲήȟὯỚ 

da; Ὧᴆ modundaki ήᴆ dalga vektºrl¿ ortalama fonon sayēsē ĸeklinde gºsterilmektedir. 

Buna gºre; ộὲήȟὯỚ ÅØÐ
ᴐ

ὯὝ ρ  ĸeklinde ifade edilir. Bir fononun 

enerjisi; ɤ aēsal frekanslē elastik bir titreĸim modu iin ᴐɤ momentumu ise  ᴐkô dēr. 

Bu ᴐk momentumuna fononun kristal momentumu denir [29]. 

 

3.6. KRĶSTALLERĶN ¦¢ BOYUTTA ¥RG¦ TĶTREķĶMLERĶ 

 

Fonon dispersiyon baĵēntēlarē, denge konumundaki atomlarēn klasik hareket 

denkleminin ºz¿lmesiyle bulunur. Birim h¿cresinde n atom bulunan, N tane h¿crenin 

¿ boyutlu bir kristali oluĸturduĵu gºz ºn¿ne alēnērsa, kristal iindeki i. atomun 

konumu 

 

Ὑᴆȟ Ὑᴆ †ᴆ                   Ὥ ρȟςȟσȟȣȟὲ                                                                     σȢσυ 

 

olarak verilir. Her bir birim h¿cre; ὥᴆȟὥᴆ  ὺὩ ὥᴆ olmak ¿zere baz vektºrleri cinsinden 

lineer baĵēmsēz vektºrler olarak tanēmlanēr. l =(0,0,0) orjin olmak ¿zere, ºrg¿ 

vektºr¿ Ὑᴆ , ὥᴆ  ÂÁÚ ÖÅËÔĘÒÌÅÒÉ ÃÉÎÓÉÎÄÅÎ 
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 Ὑᴆ ὲὥᴆ ὲὥᴆ ὲὥᴆ            ὒ ὲȟὲȟὲ                                                   σȢσφ 

 

ĸeklinde ifade edilebilir. Burada nôler tamsayē ve birim h¿cre iindeki i. atomun 

konumu ise 

 

†ᴆ ὼὥᴆ ὼὥᴆ ὼὥᴆ                π ὼ ρ                                                         σȢσχ 

 

dir. Harmonik yaklaĸēmda, denge konumundan itibaren k¿¿k yer deĵiĸtirmeler 

hesaba katēlēr. Bu y¿zden kristalin toplam etkin potansiyel enerjisi, yer deĵiĸtirmelerin 

bir fonksiyonu olarak yazēlabilir. Yer deĵiĸtirme; 

 

Ὑᴆȟ Ὑᴆȟ όᴆὙᴆ                                                                                                         σȢσψ 

 

ĸeklinde verilir. Kristalin toplam etkin potansiyel enerjisi Taylor serisine aēlēp 2. 

dereceye kadar olan terimler dikkate alēnērsa 

 

‐ ‐
ρ

ς
όᴆὙᴆ

ȟ

ȢὅȟὙᴆȟὙᴆȢόᴆὙᴆ „ό                                       σȢσω 

 

elde edilir. Burada ὅ ȟ ὙᴆȟὙᴆ  katsayēlarē atomlar arasē kuvvet sabitleridir.     

 

ὅ ȟ ὙᴆȟὙᴆ
Ὠ‐

ὨὟ Ὑ
                                                                                       σȢτπ 

 

ὅ ȟ ὙᴆȟὙᴆ
‐

ό Ὑᴆό Ὑᴆ
                                                                    σȢτρ 

 

eĸitliĵi ile verilir. Eĸ. 3.41ôdeki ikinci t¿rev denge konumunda hesaplanmaktadēr. Eĸ. 

3.39ôda  ό Ὑᴆô ye gºre t¿revi, Ὑᴆ konumundaki bir atomun ¿zerine etkiyen 

kuvvete eĸittir; 
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ὊᴆὙᴆ
‐

ό Ὑᴆ
ὅȟὙᴆȟὙᴆȢ

ȟ

όᴆὙᴆ „ό                                    σȢτς 

 

Eĸ. 3.41 ile verilen atomik kuvvet sabitleri baĵēmsēz nicelikler olmadēĵē gibi, kristalin 

simetri ºzelliklerinden dolayē birbirleriyle iliĸki iindedir. ¥zellikle kristalin ºteleme 

simetrisine sahip olmasē nedeniyle kuvvet sabitleri sadece Ὑᴆ Ὑᴆᴂ farkēna baĵlēdēr. Bu 

iliĸki, 

 

ὅȟὙᴆ Ὑᴆ

ȟ

π                                                                                                                      σȢτσ  

 

ĸeklinde verilir. Son eĸitlik kristalin ºteleme simetrisi altēnda potansiyel enerjisinin 

deĵiĸmeyeceĵini ifade eder. Eĸ. 3.42ô ye gºre klasik hareket denklemi, 

 

ὓὭὭὙᴆ ὅȟὙᴆ Ὑᴆ

ȟ

Ȣό Ὑᴆ                                                                         σȢττ 

 

ĸeklindedir. Eĸ.3.44ô¿n ºz¿m¿ 

 

ό Ὑᴆ
ρ

ὓ
όὩᴆȢᴆ                                                                                                 σȢτυ 

 

formunda yazēlabilir ve  ήᴆónun izinli deĵerleri Born-Von Karman periyodik sēnēr 

ĸartlarēna gºre seilir. Eĸ.3.44ô de, Eĸ. 3.45 kullanēlērsa 

 

ό Ὀȟ
ȟ

ήᴆȢό                                                                                                     σȢτφ 

 

sonucu elde edilir. Burada farklē bir Fourier dºn¿ĸ¿m¿ tanēmlanabilir: 

 

Ὀȟήᴆ
ρ

ὓὓ
ὅȟὙᴆὩ

Ȣ                                                                                 σȢτχ 
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3n Ĭ 3n boyutunda olan Ὀȟήᴆ matrisine, kristalin dinamik matrisi denir. Bu matris 

aynē zamanda 

 

Ὀȟήᴆ Ὀȟήᴆ
ᶻ  
                                                                                                     σȢτψ 

 

 

Ὀȟ ήᴆ Ὀȟήᴆ
ᶻ                                                                                                       σȢτω 

 

hermitik ºzellik gºsterir [30]. Eĸ.3.46ônēn ºz deĵer problemi Brillouin bºlgesinde her 

bir ήᴆ noktasēndaki    iin, 3n ºz¿me sahiptir ve  ήᴆ ile gºsterilir. Burada 

m=1,2én ódir ve  ήᴆ  fonksiyonunun dallarē olarak ifade edilir. ʖ  ήᴆ 

eĸitliĵi daĵēlēm (dispersiyon) baĵēntēsē olarak bilinir. Ὀȟήᴆ matrisinin hermitik 

olmasē nedeniyle όȟ, ºzvektºrleri ortanormallik ve kapalēlēk baĵēntēlarēnē, 

 

όȟᴆz Ȣόȟᴆ                                                                                                       σȢυπ 

 

ό ȟᴆ Ȣzό
ȟᴆ
                                                                                          σȢυρ 

 

saĵlayacak olanlardan seilirler [31]. 

 

3.7. LĶNEER TEPKĶ VE ¥RG¦ DĶNAMĶĴĶ 

 

Harmonik kuvvet sabitleri, kristallerin statik, lineer ve elektronik tepkisiyle 

belirlenir [32,33]. Dolayēsēyla, adyabatik yaklaĸēmda ºrg¿ bozukluĵu, elektron ¿zerine 

etkiyen statik bir pert¿rbasyon olarak gºr¿lebilir. Bu Hellmann-Feynman teoreminin 

[34,35] basit bir uygulamasēdēr. Ama, bir dēĸ statik pert¿rbasyonun uygulamasē 

¿zerinde elektron yoĵunluĵunun lineer deĵiĸimi, pert¿rbasyonda ikinci dereceden 

deĵiĸimini gºstermesi iindir [36]. 

 

Bir kristal yapē ierisinde elektron ¿zerine etkiyen bir dēĸ potansiyel (ὠᴆ , ‗ᴆḳ

‗  parametrelerininin s¿rekli bir fonksiyonu olarak d¿ĸ¿n¿l¿rse, Hellmann-
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Feynman teoremi, ‗ᴆ dēĸ parametrelerinin bir fonksiyonu olarak kuvveti, ὠᴆ ónēn 

t¿revinin temel durum beklenen deĵeriyle verilmesini ifade eder; 

 

‐ᴆ

‗
ὲᴆὶᴆ

ὠᴆὶᴆ

‗
Ὠὶᴆ                                                                                               σȢυς 

 

Burada ‐ᴆ elektron temel durum enerjisi, ὲᴆ ise elektron yoĵunluk daĵēlēmēnē 

ifade etmektedir. Toplam enerjideki deĵiĸimler Eĸ.3.52ôden elde edilir. Bu denklemi 

Taylor serisine atēĵēmēzda, aĸaĵēdaki eĸitlik elde edilir. 

 

‐ᴆ

‗
ὲ ὶᴆ

ὠᴆὶᴆ

‗

ὲᴆὶᴆ

‗

ὠᴆὶᴆ

‗
ὲ ὶᴆ ‗

ὠᴆὶᴆ

‗‗
Ὠὶᴆ „‗ᴆ    σȢυσ 

 

 

yukarēdaki denklemdeki t¿revlerin hepsi ‗ᴆ π ôda hesaplanarak, integralinin alēnmasē 

sonucunda aĸaĵēdaki ifade yazēlabilir. 

 

‐ᴆ ‐ ‗ ὲ ὶᴆ
ὠᴆὶᴆ

‗
 Ὠὶᴆ                                                                                         

ρ

ς
‗‗

ὲᴆὶᴆ

‗

ὠᴆὶᴆ

‗
ὲ ὶᴆ

ὠᴆὶᴆ

‗‗
Ὠὶᴆ                                        σȢυτ 

 

Kullandēĵēmēz ‗ᴆ parametreleri, ό Ὑᴆ ĸeklinde gºsterilen iyon yer 

deĵiĸtirmelerini ifade eder. Bºylece ‐ᴆ enerjisinin ikinci dereceden t¿revi, kuvvet 

sabitleri matrisi ile iliĸkilidir ve bu iliĸki aĸaĵēdaki ĸekilde verilebilir. 

 

‐

ό Ὑᴆό Ὑᴆ
ὅ ȟ Ὑᴆ Ὑᴆ ὅ ȟ Ὑᴆ Ὑᴆ ὅ ȟ Ὑᴆ Ὑᴆ          σȢυυ 

 

Buradaki ilk terim, kuvvet sabitlerine olan iyonik katkēdēr ve sistemin toplam 

enerjisinin iyon-iyon katkēsēnēn ikinci t¿revine, 
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ὅ ȟ Ὑᴆ Ὑᴆ
‐

ό Ὑᴆό Ὑᴆ
                                                                           σȢυφ 

 

eĸittir. Burada, son yazdēĵēmēz denklemdeki ‐  terimi: 

 

‐
Ὡὤὤ

Ὑᴆ † Ὑᴆ †
                                                                      σȢυχ

ᴆȟᴆȟ

 

 

ĸeklinde verilir. Denklemdeki eὤ h¿cre iindeki i. iyonun valans y¿k¿d¿r. Sonlu 

sistemler iin ‐  teriminin deĵerlendirilmesi problem oluĸturmaz. Buna karĸēn 

sonsuz bir kristal iin Eĸ.3.57ônin toplamē yakēnsamaz. Benzer durumlar elektron-iyon 

ve elektron-elektron etkileĸme terimlerinde de vardēr. Ancak kristalin y¿k nºtrl¿ĵ¿ 

nedeniyle bu gibi problemler gºz ardē edilmektedir. Tekil olmayan ‐  ifadesi 

Ewald yºntemiyle deĵerlendirilir. Kuvvet sabitlerine elektronik katkē, 

 

ὅ ȟ Ὑᴆ Ὑᴆ
ὲὶᴆὠ ὶᴆ

ό Ὑᴆό Ὑᴆ
ὲ ὶᴆ

ὠ ὶᴆ

ό Ὑᴆό Ὑᴆ
Ὠὶᴆ          σȢυψ 

 

ĸeklinde verilir. Burada ὠ ὶᴆ elektronlar ¿zerine etkiyen sanki (iyonik) 

 

ὠ ὶᴆ ὺὶᴆ Ὑᴆ †                                                                                       σȢυω

ᴆȟ

 

 

potansiyeldir. Eĸ.3.58ôdeki 
ᴆ

ᴆ
; Ὑᴆôdeki birim h¿cre iinde bulunan i.iyonun Ŭ- 

yºn¿ndeki yer deĵiĸtirmesine olan elektron yoĵunluk tepkisidir. Kuvvet sabitlerinin 

matrisi ters uzayda 

 

 ὅ ȟ Ὑᴆ
ρ

ὔ
ὩᴆȢᴆὅ ȟ ήᴆ

ᴆ

                                                                                 σȢφπ 
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olarak verilir. Bu eĸitlikteki N kristal iindeki birim h¿crelerin sayēsēdēr. Ķyonik katkē 

iin verilen 

 

ὅ ȟ ήᴆ
τ“Ὡ

 

Ὡ
ᴆ ᴆ

ήᴆ Ὃᴆᴆȟᴆ ᴆ

ὤὤὩ ᴆ ᴆȢ ή Ὃ ή Ὃ                

ς“Ὡ

 

Ὡ
ᴆ

Ὃᴆ
ᴆ

ὤ ὤὩᴆȢ ὋὋ  σȢφρ                                     

 

eĸitliĵinde –, Ewald enerjisinde gerek uzay teriminin ihmal edilmesine izin vermek 

iin yeterince b¿y¿k seilen bir parametredir. ὅ(ήᴆ) ôya elektronik katkē, 

 

ὅ ȟ ήᴆ
ὲὶᴆ

ό ᴆ
ᶻ
ὠ ὶᴆ

ό ᴆ
Ὠὶᴆ                                                                               

 ὲ ὶᴆ
ὠ ὶᴆ

ό ᴆ ό ᴆ
Ὠὶᴆ                                                          σȢφς 

 

ifadesi ile verilir. Burada 
ᴆ

ᴆ
 terimi dēĸ iyonik potansiyelin, ºrg¿ bozulmasēna 

gºre lineer deĵiĸimidir. 

 

ό Ὑᴆ ό ᴆὩ
ᴆȢᴆ                                                                                                          σȢφσ 

 

olmak ¿zere; 
ᴆ
 ifadesi, elektron yoĵunluĵunun deĵiĸimini tanēmlar. Eĸ. 3.62 ºrg¿ 

bozulmalarēna karĸē elektron yoĵunluĵunun tepkisini gºsterir ve kristalin harmonik 

kuvvet sabitlerini hesaplamayē saĵlar. Fonon frekanslarē dinamik matrisin kºĸe 

genleĸtirilmesiyle 

 

Ὀȟήᴆ
ὅȟήᴆ

ὓὓ
                                                                                                              σȢφτ 

 

elde edilir. Burada M iyonik k¿tledir [31]. 
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3.8. YOĴUNLUK FONKSĶYONEL TEORĶSĶ Ķ¢ĶNDE LĶNEER TEPKĶ 

 

          ὠ (ὶᴆ) iyonik bir potansiyel ile karakterize edilmiĸ kristal iin Kohn-Sham 

denklemlerinin ºz¿ld¿ĵ¿n¿ d¿ĸ¿nelim.  ὠ (ὶᴆ) periyodik bir ήᴆ ile verilen ɝὠ
ᴆ
ὶᴆ 

pert¿rbasyon terimine eklenir. ¥z-uyum potansiyeli ὠ ᴼὠ ɝὠ
ᴆ

 ĸeklinde 

verilebilir. Bu durumda eĵer ɝὠ
ᴆ
ὶᴆ bilinirse ȹn elektron yoĵunluĵunun lineer 

deĵiĸimi birici dereceden pert¿rbasyon teorisiyle 

 

ɝὲήᴆ Ὃᴆ
τ

ὔ 

ȟᴆὩ
ᴆ ᴆȟᴆ ᴆ ȟᴆ ᴆ ὠɳ

ᴆ
ȟᴆ

‐ȟᴆ ‐ȟᴆ ᴆȟᴆ

               σȢφυ 

 

elde edilir. Burada ȹὲήᴆ Ὃᴆ ifadesi ȹÎὶᴆ ônin Fourier dºn¿ĸ¿m¿,   birim h¿crenin 

hacmini, v ve c sērasēyla valans ve iletkenlik bandēnē ifade eder. Toplama ise birinci 

Brillouin bºlgesindeki b¿t¿n Ὧᴆôlar ¿zerindendir. Burada valans ve iletkenlik bantlarē 

bir yasak enerji aralēĵē ile birbirlerinden ayrēlmēĸtēr. Diĵer bir deĵiĸle eĵer ȹn bilinirse, 

 

ɝὠ
ᴆ
ὶᴆ ɝὠ

ᴆ
ὶᴆ Ὡ

ὲὶᴆ

ȟᴆὶ
ᴆ ὶᴆᴂ

Ὠὶᴆ ɝὲὶᴆ
Ὠὠ

Ὠὲ ᴆ
          σȢφφ 

 

ĸeklinde yazēlabilir. Burada ὲ pert¿rbe olmamēĸ elektron yoĵunluĵudur. Eĸ. 3.65 ve 

Eĸ. 3.66 bir sistemin formudur ve iteratif olarak ºz¿lebilir. 

 

Verilen ήᴆônun pert¿rbasyonuna karĸē lineer tepki sadece ήᴆ Ὃᴆ dalga 

vektºr¿n¿n Fourier bileĸenlerini ierir. Hesaplamalarda kolaylēk iin Eĸ. 3.65ôin iletim 

bantlarē ¿zeri toplamēndan kaēnēlmak istenir. Dolayēsēyla Eĸ. 3.65 tekrar d¿zenlenirse 

 

ɝὲήᴆ Ὃᴆ
τ

ὔ 
ộȟᴆὩ

ᴆ ᴆᴆὖὋ‐ȟᴆὖɝὠ
ᴆ
ὶᴆȟᴆỚ

ȟᴆ

           σȢφχ 
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elde edilir. Burada ὖ , iletkenlik durumu ¿zerindeki iz d¿ĸ¿m d¿r. Ὃ‐
ᴊ

 ise 

pert¿rbe edilmemiĸ sistemin tek-elektron Green fonksiyonudur. ȹὠ
ᴆ

 ifadesi yerel 

olmayan bir operatºr olduĵu durumlarda Eĸ. 3.67, 

 

ɝὲήᴆ Ὃᴆ
τ

ὔ 
ộȟᴆὩ

ᴆ ᴆᴆὖ ɝȟᴆ ᴆỚ

ᴆ

                                        σȢφψ 

 

ĸekline dºn¿ĸ¿r. Burada ȹȟᴆ ᴆ lineer sistemin ºz¿m¿d¿r. 

 

‐ȟᴆ Ὄ ȟᴆ ᴆỚ ὖɝὠ
ᴆ
ȟᴆỚ                                                                   σȢφω 

 

Eĸ. 3.69 ile verilen lineer sistem,‐ȟᴆ Ὄ  determinantēnēn yok olmasē nedeniyle 

sonsuz ºz¿m ierir [31]. 

 

3.9. FONON FREKANSLARININ DURUM YOĴUNLUKLARININ 

HESAPLANMASI 

 

Durum yoĵunluĵu, bir kristal yapēda birinci Brillouin bºlgesinde seilen 

ήᴆ dalga vektºrleri iinde frekans deĵerlerinden ne kadar bulunduĵunu gºsterir. Bu her 

frekansēn durum yoĵunluklarēnē gºsteren eĵrilerin bulunduĵu bir grafikle ifade edilir. 

Hesaplamalarda ºncelikle m¿mk¿n olduĵu kadar ok sayēda fonon frekansēnēn 

belirlenmesi gerekir [37]. Daha sonra, 

 

”
ὔ 

ψ“
 ήᴆ                                                                                  σȢχπ 

 

denklemi kullanēlarak durum yoĵunluĵu hesaplanēr. Burada ”  durum 

yoĵunluĵu,  ὔ  kristaldeki birim h¿cre sayēsē ve   ise birim h¿cre hacmidir. Yukarēda 

verilen denklem ile fonon daĵēlēmēndan durum yoĵunluĵunu hesaplayabilmek iin 

aĸaĵēdaki ĸekilde bir deneme fonksiyonunu kullanmak uygundur. 

 



 

 

34 
 

”
ὔ 

ψ“
— ήᴆ                                                                                  σȢχρ 

 

Bu ifadede hesaplanan frekans farkē ȿ ήᴆȿ
ȹɤ

 ise — ρ olur; diĵer 

durumlarda ise sēfērdēr. Burada ȹɤ πȟππυ4(Ú olarak alēnēr. Bu hesaplama her bir 

frekans deĵeri iin yapēldēĵē iin uzun zaman alēr. Hesaplamalar sonunda frekans 

farkēnēn sabit kaldēĵē noktalarda bir pik oluĸur. Bu pikler hesaplanan b¿t¿n frekans 

deĵerlerinin birinci Brillouin bºlgesindeki durum yoĵunluklarēnē gºsterir [37]. 
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4. KURAMSAL TEMELLER  

 

4.1. ETKĶLEķME HALĶNDEKĶ ELEKTRONLAR VE ¢EKĶRDEK 

SĶSTEMĶ Ķ¢ĶN TEMEL EķĶTLĶKLER 

 

4.1.1. Born-Oppenheimer Yaklaĸēmē 

 

Bu yaklaĸēm, 1920ôli yēllarda Born ve Oppenheimer tarafēndan ºnerilmiĸ olup 

g¿n¿m¿zde de kullanēlmaktadēr [38]. 

 

Born-Oppenheimer yaklaĸēmē temelde elektronun k¿tlesinin ekirdeĵin 

k¿tlesinden ok daha hafif olduĵunu ve bu y¿zden ekirdeĵin hareketinin, elektronun 

hareketinden ok daha yavaĸ olduĵunu ifade eder. Dolayēsēyla ekirdek, belli bir 

konumda hareketsiz olarak kabul edilebilir. Yani ok paracēklē sistemde sadece 

elektronlarēn hareketi incelenir. Born-Oppenheimer  yaklaĸēmēnda; ekirdeĵin kinetik 

enerjisi sēfēr kabul edilir. Ayrēca ekirdekler arasēndaki Coulomb itme etkileĸmesi sabit 

d¿ĸ¿n¿lebilir (son terim). Born-Oppenheimer yaklaĸēmēnda dalga fonksiyonu 

 

ɰ ὶᴆȟὙᴆ  ὶᴆȟὙᴆ ὼ Ὑᴆ                                                                             τȢρ 

 

haline dºn¿ĸ¿r. Burada  ὶᴆȟὙᴆ  elektronik dalga fonksiyonunu ve   

… Ὑᴆ  n¿kleer dalga fonksiyonunu ifade eder.   ὶᴆȠὙᴆ  parametrik baĵēmlēlēĵē, 

ekirdeklerin tek d¿zen iinde sabitlenmiĸ ve taban seviyede olan elektronlarēn bu 

statik potansiyel iinde hareket ettiĵini ifade eder [28]. 

 

Bºylece sistemin hamiltoniyen ifadesi, 

 

Ὄ
ρ

ς
ᶯ  

ὤ

ὶᴆ Ὑᴆ

ρ

ὶᴆ ὶᴆ
ddd

                                                   τȢς 
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ĸekline dºn¿ĸ¿r. Bu ifade, ὔ  tane elektronun ὔ tane ekirdeĵin bºlgesindeki 

hareketini tanēmlar. Burada elektronik hamiltoniyeni de iine alan Schrºdinger 

denkleminin ºz¿m¿; 

 

Ὄ ὶᴆȠὙᴆ Ὁ Ὑᴆ  ὶᴆȠὙᴆ                                                                    τȢσ 

 

ĸeklinde olur. Eĸ.4.3ôdeki  ὶᴆȠὙᴆ  elektronik dalga fonksiyonudur. Buradan 

ortalama bir elektron alanēnda hareket eden bir ekirdeĵin hamiltoniyeni, 

 

Ὕ Ὁ Ὑᴆ ɮὙᴆ ὉɮὙᴆ                                                                                        τȢτ 

 

biiminde olan Schrºdinger denklemi ºz¿lerek, 

 

Ὄ
ρ

ςὓ
ᶯ ộ   

ὤ

ὶᴆ Ὑᴆ
 

ρ

ὶᴆ ὶᴆ
Ớ

ὤὤ

Ὑᴆ Ὑᴆ

ρ

ςὓ
 Ὁ Ὑᴆ  

ὤὤ

Ὑᴆ Ὑᴆ
                                 τȢυ 

 

ĸeklini alēr. Toplam enerji Ὁ Ὑᴆ , ekirdeklerin itme kuvvetini de kapsayan 

 

Ὁ Ὑᴆ Ὁ Ὑᴆ 
ὤὤ

Ὑᴆ Ὑᴆ
                                                                        τȢφ 

 

bir ifadedir. Potansiyel enerji y¿zeyini bu fonksiyon oluĸturur. N¿kleer Schrºdinger 

denklemi, 

 

Ὄ ὼ Ὑᴆ ὉὼὙᴆ                                                                                                 τȢχ 
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ile gºsterilir. 

 

N¿kleer Schrºdinger denkleminin ºz¿mleri, dºnme, titreĸim ve ekirdeklerin 

dºn¿ĸ¿mlerini tanēmlar. Burada E elektronik, titreĸim, dºnme ve geiĸ enerjilerini 

ierir. Yarēiletkenlerde Born-Oppenheimer yaklaĸēmē, iyonik titreĸim frekanslarēnēn 

kēsmen ρπί   den k¿¿k olduĵu kabul eder. 

 

Yarēiletkenlerde uyarēlmēĸ elektronlar iin gerekli enerji onun temel bant 

aralēĵēna eĸittir. ¥rnek olarak; yarēiletkenlerde elektronik hareketin frekansē  

ρπί   mertebesinde olabilmesi iin bant aralēĵē 1 eV alēnmalēdēr [39]. Sonu olarak 

elektronlar iyonlarēn hareketine aniden tepki gºsterebilirler, buradan iyonlarēn 

hareketinin neredeyse duraĵan olduĵu sonucuna varēlēr. 

 

Born-Oppenheimer yaklaĸēmē yaygēn bir ĸekilde kullanēlmasēna raĵmen, her 

zaman geerli olmayabilir. Uyarēlmēĸ molek¿llerde ekirdek o kadar hēzlē hareket eder 

ki, elektron bu hareketi aynē anda fark edemez ve bºylece ekirdek ile elektronun 

hareketleri birbirinden ayērt edilemez, bu durumda yaklaĸēm geersiz olur [40]. 

Eĸ.4.4ôde tanēmlanan elektronik yapē ºz¿m¿ iin birok farklē yaklaĸēm kullanēlēr. 

¥rneĵin kuantum kimyasēnda kullanēlan ok yaygēn yaklaĸēmlardan bir tanesi Hartree-

Fock yaklaĸēmēdēr. Bu yaklaĸēmēn avantajē; tek elektron dalga fonksiyonunu ieren bir 

slater determinantē kullanmasē, varyasyonel olmasē ve toplam enerjiyi minimize eden 

bir deneme dalga fonksiyonu kullanmasēdēr. Fakat Hartree-Fock metodu elektronlar 

arasēndaki iliĸkiyi gºz ºn¿ne almaz [41]. 

 

4.1.2. Hartree ve Hartree Fock Yaklaĸēmē 

 

Bu yaklaĸēmda temel deĵiĸken olarak dalga fonksiyonu kullanēlmaktadēr. 

Hartree Teorisi ve Hartree-Fock Teorisi bu yaklaĸēmēnēn temelini oluĸturur [41]. 

 

Hartree yaklaĸēmē: Katē iindeki elektronlarēn tamamēyla kuantum 

mekaniksel davranēĸēnē aēklamak iin, sistemin ok elektronlu dalga fonksiyonunu 

hesaplamak kural gereĵidir. Prensip olarak bu, zamandan baĵēmsēz Schrºdinger 
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denkleminden elde edilebilir. Fakat pratikte potansiyel, katē iindeki diĵer 

elektronlarēn davranēĸlarēyla belirlenir. Gerekte birbirlerine yakēn elektronlar, uzak 

olan elektronlardan daha g¿l¿ etkileĸmeler iindedir. T¿m elektronlarēn Schrºdinger 

denklemini ºzebilmek iin aynē anda 1023 civarēnda diferansiyel denklemi ºzmek 

gerekir. G¿n¿m¿zde bu t¿r hesaplamalar bilgisayarlarēn kapasitesinden olduka 

y¿ksektir fakat gelecekte bu problem ºz¿lebilir gºr¿nmektedir. Problemi ºzmek iin 

ilk adēm Hartree tarafēndan atēlmēĸtēr [42]. Hartree ok-cisim dalga fonksiyonlarēnēn 

formu hakkēnda bir varsayēm yaparak ok-cisim dalga fonksiyonlarēnē tek elektron 

dalga fonksiyonlarēnēn bir seti olarak ¿retmiĸtir. Homojen, deĵiĸmeyen bir sistem 

iinde, bu dalga fonksiyonlarē basit d¿zlem dalgalar olarak alēnabilir. Bu varsayēmēn 

yapēlmasēyla deĵiĸim (varyasyon) ilkelerini kullanmak m¿mk¿n olmaktadēr. Toplam 

enerjiyi minimize eden parametreler aynē zamanda sistemin taban durum ºzelliklerini 

olduka doĵru bir ĸekilde aēklayan parametre deĵerlerinin bir setidir. Hartree, 

deĵiĸim metodunu kullanarak ok-elektronlu sistemin Hamiltonyen denklemini ifade 

etti [38]. N-elektronlu sistem iin, N tane denklem vardēr. N tek-elektron dalga 

fonksiyonlarēnēn her biri, arpēm ĸeklinde ok-elektron dalga fonksiyonunu oluĸturur. 

Bu denklemler zamandan baĵēmsēz Schrºdinger denklemine olduka benzer. Diĵer 

elektronlarēn hareketi sistemin elektron daĵēlēmēnēn zaman ortalamasēna yakēndan 

baĵlēdēr. Bu ºnemli faktºr her bir elektronu tek paracēk olarak ayērmaya imkan verir. 

Dolayēsēyla Hartree yaklaĸēmē, kristal iindeki elektronlar iin yaklaĸēk olarak tek 

paracēk dalga fonksiyonlarēnē hesaplamamēza izin verir ve bºylece diĵer ilgili 

ºzelliklerde hesaplanabilir. Fakat Hartree yaklaĸēmē; nºtral homojen bir sistemde katē 

iindeki elektronlarē tutan baĵlanma enerjileri olmayacaĵēnē ifade ettiĵinden iyi 

sonular vermez. Aynē zamanda bu ifade elektronlarē katēlardan koparmak iin, onlara 

sonlu bir enerji verilmesi gerektiĵini ispat eden deneysel bulgularla ters d¿ĸer. 

 

Pauli dēĸarēlama ilkesine gºre, uzayēn aynē noktasēnda aynē kuantum sayēlarēna 

sahip iki fermiyon bulunamaz. Bu ilke aēka, aynē kuantum setlerine sahip ºzdeĸ 

fermiyon iftleri arasēndaki etkin itmeyi ifade eder. Matematiksel olarak Pauli 

dēĸarēlama ilkesi, paracēk iftlerinin deĵiĸ-tokuĸu sērasēnda antisimetrik olan dalga 

fonksiyonlarēnē saĵlamak iin kullanēlēr. Fermiyonlarēn deĵiĸ-tokuĸ iĸlemi sērasēnda 

sadece iĸaretleri deĵiĸir. Hartree dalga fonksiyonlarē antisimetrikten ziyade simetrik 

bir ºzelliktedir. Yani Hartree yaklaĸēmē, Pauli dēĸarēlama ilkesini ihmal eder. Hartree 
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yaklaĸēmēnda ok elektronlu sistemin dalga fonksiyonu, tek elektron dalga 

fonksiyonlarēnēn arpēmē olarak yazēlēr [43, 44]. Bu durumda dalga fonksiyonu, 

 

 ὶᴆȟὶᴆȟȣȟὶᴆ                                                                                                       τȢψ 

 

 ὶᴆȟὶᴆȟȣȟὶᴆ   ὶ                                                                                         τȢω 

 

ĸeklinde ifade edilir. Burada i. elektrona etki eden potansiyel,  

 

 

ὠὶᴆ ὠ ὶᴆ ὠ ὶᴆ                                                                                               τȢρπ 

 

eĸitliĵi ile verilir. Potansiyel, iyon ve Hartree potansiyelinin toplamēdēr. Eĸ. 4.8ôden 

yararlanarak ὠ   ve ὠ  potansiyelleri, 

 

ὠ ὶᴆ
ὤ

ȿὶᴆ ὶᴆȿ
                                                                                               τȢρρ 

ὠ ὶᴆ Ὠὶᴆ
ὶὶᴆ

ȿὶᴆ ὶᴆȿ
                                                                                              τȢρς 

 

ǒŜƪƭƛƴŘŜ ŜƭŘŜ ŜŘƛƭƛǊΦ i. ŜƭŜƪǘǊƻƴŀ ŜǘƪƛȅŜƴ IŀǊǘǊŜŜ ǇƻǘŀƴǎƛȅŜƭƛƴŘŜƪƛ ȅƻƐǳƴƭǳƪ ǘŜǊƛƳƛΣ 

 

ὲὶᴆ   ὶᴆ                                                                                                        τȢρσ 

 

ǒŜƪƭƛƴŘŜ ǾŜǊƛƭƛǊΦ 
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ǒŜƪƭƛƴŘŜ ƛŦŀŘŜ ŜŘƛƭŜƴ IŀƳƛƭǘƻƴȅŜƴΩƛƴ 9ǒΦ 4.9 ƛƭŜ ŀƭƤƴŀƴ ōŜƪƭŜƴŜƴ ŘŜƐŜǊƛƴƛ όǘƻǇƭŀƳ 

ŜƴŜǊƧƛȅƛύ Ŝƴ ƪǸœǸƪ ȅŀǇŀƴ ǘŜƪ ŜƭŜƪǘǊƻƴ ŘŀƭƎŀ ŦƻƴƪǎƛȅƻƴƭŀǊƤ IŀǊǘǊŜŜ ŘŜƴƪƭŜƳƛ ƛƭŜ ǾŜǊƛƭƛǊΦ 

Bu denklem, 

 

ρ

ς
ᶯ 6 Òᴆ   ὶᴆ Ὠὶᴆ

  ὶᴆ

ȿὶᴆ ὶᴆȿ
  ὶᴆ ‐  ὶᴆ                      τȢρυ 

 

ĸeklinde ifade edilir. Eĸ. 4.15, orbitaller iin ºz uyumlu ºz¿ld¿ĵ¿nde Eĸ. 4.9 ile 

sistemin dalga fonksiyonu elde edilmiĸ olacaktēr. Hartree yaklaĸēmēnda deĵiĸ-tokuĸ ve 

korelasyon etkileri hesaba katēlmadēĵē iin g¿n¿m¿zde olduka az kullanēlmaktadēr. 

 

Hartree-Fock (HF) yaklaĸēmē: Hartree-Fock yaklaĸēmē antisimetrik dalga 

fonksiyonlarēnē kullanarak tek-elektron dalga fonksiyonlarēndan, ok-elektron dalga 

fonksiyonunu Hartree teorisinden daha iyi ifade etti [42]. Bu yaklaĸēmda dalga 

fonksiyonu, Hartree dalga fonksiyonundan daha karmaĸēktēr. Fakat bu fonksiyon 

Slater determinantē ile tanēmlanabilir. Bu ºnerinin baĸlamasēyla deĵiĸim ilkesi 

boyunca sistem iin, Hamiltonyen denklemini aēklamak tekrar m¿mk¿n hale geldi. 

Burada bir elektronla, ortalama elektron yoĵunluĵu arasēndaki Coulomb etkileĸmesini 

tanēmlayan Hartree potansiyeli vardēr. Elektronlara etki eden bu potansiyele deĵiĸ-

tokuĸ potansiyeli adē verilir. Antisimetrik dalga fonksiyonu kullanan deĵiĸ-tokuĸ 

potansiyeli doĵrudan Pauli dēĸarēlama ilkesiyle ilgilidir ve bu potansiyel y¿ks¿z bir 

homojen sistemdeki elektronlarēn baĵlanma enerjilerine katkēda bulunur. Bºylece 

Hartree teorisinin baĸlēca yetersizligi d¿zeltilmiĸ olur. Fakat Hartree-Fock teorisi 

fiziĵin bazē dallarēnēn ihmal edildiĵi basit durumlarda Hartree teorisinden daha kºt¿ 

sonular verir. Bir yere kadar deĵiĸ-tokuĸ etkisi ihmal edilirse o zaman Hartree 

teorisini kullanmak daha uygun sonular verir. 

 

Yukarēdaki iki metot katē iindeki elektronlarēn ok-cisim problemini ºzmede 

baĸarēlē olmasalar da iki ºnemli fiziksel iĸlemi (deĵiĸ-tokuĸ ve korelasyon) aēkladēlar. 

Hartree-Fock yaklaĸēmē aynē zamanda, ñºz-uyum alanēò metodu (SCF), (Self 

Consistent Field) olarak bilinir [42]. Bu yaklaĸēm kēsaca ºzetlenirse; 

 

1. Sistem iindeki t¿m elektronlar, yaklaĸēk orbitallerin bir setiyle tanēmlanēr.  
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2. Bir elektron seilir ve potansiyel diĵer elektronlarēn daĵēlēmēnēn sabit olarak 

alēnmasēyla hesaplanēr.  

 

3. Schrºdinger denklemi bu potansiyel iin ºz¿l¿r ki bu onun iin yeni bir 

orbital verir.  

 

4. Ķĸlem sistem iindeki diĵer t¿m elektronlar iin tekrarlanēr. Burada 

potansiyel kaynaĵē olarak sabitlenmiĸ orbitaller iindeki elektronlarēn 

hareketi kullanēlēr.  

 

5. Bir dºng¿n¿n sonunda baĸlangē setinden yeni orbitaller vardēr.  

 

6. Ķĸlemler orbitaller iinde deĵiĸim olmadēĵē veya ok k¿¿k olduĵu duruma 

kadar tekrar edilir.  
 

 

Hartree-Fock yaklaĸēmē etkileĸmeyen elektron orbitallerine karĸē gelen dalga 

fonksiyonlarēnē temsil etmek iin kullanēlan bir yaklaĸēmdēr [44, 45]. Sistemin dalga 

fonksiyonu, antisimetri ºzelliĵini saĵlayacak ĸekilde seilir. Elektronlardan oluĸan 

sistemin dalga fonksiyonu, Pauli dēĸarēlama ilkesi gereĵi, sistemdeki iki elektronun yer 

deĵiĸtirmesi altēnda,  

 

 ȣȟὶᴆȟȣȟὶᴆȟȣ  ȣȟὶᴆȟȣȟὶᴆȟȣ                                                                    τȢρφ 

 

antisimetrik olmalēdēr. 

 

Eĸ. 4.16ôyē saĵlayan en basit dalga fonksiyonu Slater determinantē ile verilir ve 

 

Ὀὶᴆȟὶᴆȟȣȟὶᴆ
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ể
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                                                τȢρχ 

 

ĸeklinde ifade edilir [46]. Eĸ. 4.15ôe benzer olan Hartree-Fock denklemi de enerji 

beklenen deĵerini en k¿¿k yapan Eĸ. 4.17ôdeki tek elektron dalga fonksiyonlarēnē 

verir ve 
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ρ

ς
ᶯ ὠ ὶᴆ   ὶᴆ Ὠὶᴆ

  ὶᴆ

ȿὶᴆ ὶᴆȿ
  ὶᴆ

 ȟ Ὠὶᴆ
  ὶᴆ  ὶᴆ

ȿὶᴆ ὶᴆȿ
  ὶᴆ ‐  ὶᴆ                         τȢρψ 

 

ĸeklinde ifade edilir. Burada son terim deĵiĸ-tokuĸ terimidir. „Ὥ ὺὩ „Ὦ   spinleri aynē 

olduĵunda sēfērdan farklēdēr.  

 

Bu yaklaĸēmēn avantajē da tek elektron dalga fonksiyonunu ieren bir Slater 

determinantē kullanmasē, varyasyonel olmasē ve toplam enerjiyi minimize eden bir 

deneme dalga fonksiyonu kullanmasēdēr. Fakat Hartree-Fock metodu elektronlar 

arasēndaki korelasyonu gºz ºn¿ne almamasē ve deĵiĸ-tokuĸ terimi yerel olmadēĵēndan 

Hartree Fock denkleminin ºz¿m¿ olduka zordur ve hesaplanmasē da yoĵunluk 

fonksiyoneli teorisine gºre olduka uzundur. 

 

4.2. YOĴUNLUK FONKSĶYONEL TEORĶSĶ (YFT) 

 

Yoĵunluk Fonksiyonel Teorisiônin temel ilkesi, birbirleri ile etkileĸen ok 

elektronlu bir sistemin taban durumu yoĵunluĵu olan ὲ ὶᴆôye baĵlē olarak sistemin 

taban durumu ºzelliklerini belirlemektir [47, 48]. 

 

Konumun skaler bir fonksiyonu olan ὲ ὶᴆ  prensip olarak, taban ve t¿m 

uyarēlmēĸ durumlar iin ok cisim dalga fonksiyonlarēndaki t¿m bilgiyi iermektedir. 

¢ok sayēda kitap ve makalede ayrēntēlē olarak incelenmiĸ olan Yoĵunluk Fonksiyonel 

Teorisi, paracēklar arasēndaki etkileĸme ve korelasyon etkilerini de ieren pratik ve 

kullanēĸlē baĵēmsēz paracēk yaklaĸēmlarēnēn geliĸtirilmesini de olanaklē kēlmēĸtēr [49-

54]. Bu nedenle malzemelerin elektronik yapēsēnēn hesaplanmasēnda ºnemli bir ara 

haline gelmiĸtir. Ayrēca molek¿llerin ve diĵer sonlu sistemlerin nicel olarak 

incelenmesinde de giderek artan bir ºneme sahiptir. Kohn-Sham yaklaĸēmēndaki YYY 

(Yerel Yoĵunluk Yaklaĸēmē) ve GGY (Genelleĸtirilmiĸ Gradyent Yaklaĸēmē) 

fonksiyonellerinin kayda deĵer baĸarēsē malzeme bilimindeki doĵru ve pratik metodlar 

iinde YFTône olan ilgiyi arttērmēĸtēr [48]. 
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4.3. KOHN-SHAM (K-S) DENKLEMLERĶ 

 

Hartree-Fock ve Born-Oppenheimer yaklaĸēmlarēnēn ikisi de deĵiĸim ilkesine 

baĵlēdēr. 1964 yēlēnda Hohenberg ve Kohn [47], sistemin temel durumunu toplam 

enerjiyi minimize eden elektron yoĵunluk daĵēlēmēyla tanēmladēlar. Ayrēca sistemin 

diĵer t¿m temel durum ºzelliklerini(ºrg¿ sabiti, kohesiv enerji v.b) temel durum 

elektron yoĵunluĵunun bir fonksiyonu olarak gºsterdiler. Eĵer temel durum elektron 

yoĵunluĵu bilinirse, diĵer t¿m temel ºzelliklerin hesaplanabilir olduĵunu ifade ettiler. 

 

1965 yēlēnda, Kohn ve Sham [48] deĵiĸimsel yaklaĸēmda basit bir d¿zenleme 

yaparak Hamiltoniyen denklemini yeniden yazmēĸlardēr. Bu denkleme Kohn-Sham 

denklemi denir. Kohn-Sham denklemi zamandan baĵēmsēz Schrºdinger denkleminin 

benzer bir formudur. Aradaki fark; elektronlarēn potansiyelinin, elektron 

yoĵunluĵunun bir fonksiyonu olarak verilmesidir. Elektron-iyon etkileĸmesinden 

gelen katkē eklendiĵinde elektron-elektron etkileĸme potansiyeli iki gruba ayrēlēr. 

Deĵiĸ-tokuĸ baĵlanma korelasyon potansiyeli ve Hartree potansiyelidir. Deĵiĸ-tokuĸ 

korelasyon potansiyelinin formu genellikle bilinmez. Uzun zamandēr yoĵunluk 

fonksiyon teorisi katēnēn hacim formunda ve y¿zey-ara y¿zey formunda temel durum 

ºzelliklerini ortaya ēkarmak iin baĸarēlē bir ĸekilde kullanēlmaktadēr. Sistemin 

uyarēlmēĸ durumlarēnē aēklamak iin deĵiĸimsel yaklaĸēm baĸarēlē deĵildir. 

 

Elektronlarēn etkileĸtiĵi bir sistemde ok-cisimli dalga fonksiyonunun 

hesaplanmasē elektronlarēn sayēlarēnēn az olmasēyla tanēmlanabilir [55]. ¢ok-cisim 

dalga fonksiyonlarēnē hesaplamak olduka zordur. Ancak bu zorluĵu aĸmanēn bir yolu, 

tanēmlanan nicelikleri elektron yoĵunluĵunun bir fonksiyonu olarak ifade etmektir. 

YFT iinde genellikle Kohn-Sham denklemleri kullanēlēr [48]. Bu denklemler etkin 

bir potansiyel iinde hareket eden baĵēmsēz paracēklarē ifade eder. Bu ĸekilde YFT, 

Kohn-Sham elektronlarē denilen etkileĸmeyen hayali bir sistem ¿zerinde etkileĸen 

gerek bir sistemin aēklanmasēnē saĵlayan Kohn-Sham denklemlerini hesaba katar. 

 

Elektron-elektron etkileĸmesi (Coulomb potansiyeli) bilinmesi nedeniyle ok 

elektronlu kuantum mekaniksel sistemin Hamiltonyen operatºr¿, elektronlarēn 
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hareketiyle tanēmlanan ὠĥὶ dēĸ potansiyeliyle aēklanēr. Problemin en temel 

yaklaĸēmē Schrºdinger denkleminin tam olarak ºz¿m¿n¿ elde etmektir. Yoĵunluk 

fonksiyonu teorisini kuran Hohenberg ve Kohn teoremi, temel durum elektron 

yoĵunluĵu ”ὶ ve dēĸ potansiyel ὠĥὶ  arasēndaki iliĸkiyi aēklar [47]. ¢ok 

elektronlu bir sistemin taban durum enerjisinin fonksiyonelini minimize eden 

eĸitlikler, 

 

Ὁ ὲ ὠὶᴆὲὶᴆὨὶᴆ Ὂ ὲ                                                                                             τȢρω 

 

Ὂ ὲ Ὕὲ Ὁ ὲ                                                                                                               τȢςπ 

 

ĸeklindedir. Hesaplamalarē sadeleĸtirmek iin Kohn ve Sham [48] kinetik enerji 

fonksiyoneli T[n] iin dolaylē bir yaklaĸēm ºnerdiler ve bu enerjinin ok doĵru bir 

ĸekilde hesaplanabileceĵini gºsterdiler. , Ὂ ὲ fonksiyoneli ise, 

 

Ὂ ὲ Ὕὲ ὐὲ Ὁ ὲ                                                                                                 τȢςρ 

 

ĸeklindedir.  ὐὲ klasik elektrostatik itme terimidir ve  
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ὶᴆ ὶᴆǋ
ὨὶᴆὨὶᴆǋ                                                                                      τȢςς 

 

ile verilir. Exc[n] deĵiĸ-tokuĸ korelasyon enerjisi ve Ὕὲ ise bir sistemdeki 

etkileĸmeyen elektronlarēn kinetik enerjisidir. Dolayēsēyla Ev[n] enerji fonksiyoneli; 

 

Ὁ ὲ Ὕὲ  ὐὲ Ὁ ὲ ὠὶᴆὲὶᴆὨὶᴆ 
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olur. Bu ifadede  ὶᴆ b¿t¿n dolu durumlar ¿zerinden toplanan Kohn-Sham 

orbitalleridir. Kohn-Sham formalizmine gºre Kohn-Sham orbitalleri ortonormal 

olmalēdēr. 

 

ᶻὶᴆ ὶᴆ Ὠὶᴆ  τȢςτ                                                                                                 

 

ķimdi, ɱ   fonksiyonelini ὔ  orbitalleri ile tanēmlayalēm. 

 

ɱ  Ὁ ὲ ‐ ᶻὶᴆ ὶᴆ Ὠὶᴆ                                                  τȢςυ 

 

Burada ‐, Eĸ. 4.24 denklemini kurmak iin gerekli olan Lagrange arpanēdēr. 

Ὁ ὲônin minimum olmasē iin, 

 

ɿɱ π                                                                                                                      τȢςφ 

 

olmasē gerekir. Bu ifade, 
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ς
 ɳ ὺ ὶᴆ  ὶᴆ ‐ ὶᴆ                                                   τȢςχ 

 

eĸitliĵini saĵlar. Eĸ. 4.27ôdeki; ὺ ὶᴆ 
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ĸeklinde verilir. ὺ ὶᴆôye deĵiĸ-tokuĸ korelasyon potansiyeli denir. Bu y¿zden verilen 

bir ὺ ὶᴆ iin tek elektron denklemlerinin 
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ρ

ς
ᶯ ὠ ὶᴆ  ὶᴆ ‐ ὶᴆ                                                                            τȢςω 

 

ºz¿lmesiyle, 

 

ὲὶᴆ ȿ ὶᴆȿ                                                                                                         τȢσπ 

 

bulunur. Yukarēdaki Eĸ. 4.28, Eĸ. 4.29 ve Eĸ. 4.30 denklemlerine Kohn-Sham 

denklemleri denir [48]. Eĸ. 4.29ôdaki kºĸeli parantez iindeki ifade Kohn-Sham 

Hamiltoniyeni (HKS) olarak bilinir. Bu denklemler kendini doĵrulayarak 

ºz¿lebilmektedir. Kullanēlan program, enerjinin en d¿ĸ¿k deĵerini bulmak iin 

verilen ὲὶᴆ yoĵunluklarēnē kullanarak alēĸmaktadēr. 

 

Enerjinin minimum deĵerini veren  ὲὶᴆ fonksiyonu aranēlan doĵru taban 

durumu yoĵunluk fonksiyonu olur ve bundan sonraki iĸlemler bu deĵer esas alēnarak 

yapēlēr. Bu denklemlerin ºz-uyumlu olarak ºz¿lmesi gerekir. Bundan sonra toplam 

enerji, 

 

Ὁ ‐
ρ

ς

ὲὶᴆὲὶᴆ

ȿὶᴆ ὶᴆȿ
 ὨὶᴆὨὶᴆ Ὁ ὲ ὺ ὶᴆὲὶᴆ Ὠὶᴆ                      τȢσρ 

 

eĸitliĵinden hesaplanēr. Kohn-Sham eĸitlikleri ok paracēk karmaĸēk problemi, ºz-

uyumlu tek-paracēklē eĸdeĵer bir sistemin Schrºdinger denklemi ile deĵiĸtirerek 

ºz¿me ulaĸmaya alēĸmasēna raĵmen deĵiĸ-tokuĸ ve korelasyon enerjisi kēsmē tam 

olarak ºz¿lememektedir. Ὁ ὲ  iin iyi sonu veren yaklaĸēmlar bulmak YFTônin 

hala ºnemli sorunlarēndandēr [48, 56, 57]. 

 

Deĵiĸ-tokuĸ korelasyon enerjisini kesin olarak hesaplamak m¿mk¿n 

olmadēĵēndan Yerel Yoĵunluk Yaklaĸēmē (YYY) ve Genelleĸtirilmiĸ Gradyent 

Yaklaĸēmē (GGY) gibi yaklaĸēmlarla deĵeri yaklaĸēk olarak hesaplanabilmektedir. 
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4.4. YEREL YOĴUNLUK VE GENELLEķTĶRĶLMĶķ GRADĶENT 

YAKLAķIMLARI 

 

4.4.1. Yerel Yoĵunluk Yaklaĸēmē (YYY) 

 

Hohenberg-Kohn [47] ve Kohn-Sham [48] teoremleri ok paracēk 

Schrºdinger denklemini tek paracēk Schrºdinger denklemlerine indirgemesine ve 

etkin potansiyeli elektronik yoĵunluĵun bir fonksiyoneli olarak yazmasēna raĵmen 

deĵiĸ-tokuĸ korelasyon enerjisi kēsmē hala sorunludur. Uzun yēllardan beri yerel 

yoĵunluk yaklaĸēmē (YYY) deĵiĸ-tokuĸ korelasyon enerjisini Ὁ  tanēmlamada en 

yaygēn kullanēlan yaklaĸēmdēr. Bu yaklaĸēmda bir molek¿l veya katēdaki her bir 

noktanēn belirli bir elektron yoĵunluĵuna sahip olduĵu d¿ĸ¿n¿l¿r ve her noktadaki 

elektronun, evresindeki aynē yoĵunluklu diĵer elektronlarla aynē ok cisim 

etkileĸmesine maruz kaldēĵē varsayēlēr. YYYôda toplam deĵiĸ-tokuĸ korelasyon 

enerjisi, b¿t¿n hacim elemanlarē ¿zerinden alēnacak katkēlarēn integrali olarak verilir. 

YYYôda deĵiĸ-tokuĸ korelasyon enerjisi, 

 

Ὁ ὲ Ὠὶᴆ ὲὶᴆὩ ὲὶᴆ Ὠὶᴆ ὲὶᴆὩ ὲὶᴆ Ὡ ὲὶᴆ          τȢσς 

 

ĸeklinde ifade edilir. Buradaki Ὡ ὲὶᴆȟὲὶᴆ  yoĵunluĵundaki bir homojen elektron 

gazēnēn paracēk baĸēna deĵiĸ-tokuĸ korelasyon enerjisidir ve iki kēsma ayrēlmēĸtēr. 

Deĵiĸ-tokuĸ kēsmē tam olarak Thomas-Fermi-Dirac tarafēndan verilmiĸtir. Bu 

fonksiyonel, 

 

Ὡ ὲὶᴆ
σ

τ

σ

“
 ὲὶᴆ                                                                                    τȢσσ 

 

ĸeklindedir [58]. Ὡ ὲὶᴆ  korelasyon kēsmē iin ise tam deĵerler mevcuttur ve 

Quantum Monte Carlo (QMC) hesaplamalarēnda Ceperly ve Alder tarafēndan 

verilmiĸtir [59,60]. Bu deĵerler Ὡ ὲὶᴆ   iin analitik bir form elde etmek iin 

interpole edilir. En yaygēn kullanēlan yºntem Perdew ve Zunger [61] tarafēndan 
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kuruldu ve bu tez alēĸmasēnda da bu yºntem kullanēldē. Spini polarize olmayan 

sistemler iin Perdew ve Zunger [61]ôin parametrizasyonu Hartree biriminde, 

 

Ὡ
πȟτυψς

†
 

Ὡ πȟπτψππȟπσρὰὲ†             ȟ† ρ 

Ὡ πȟπρρφ† πȟππςπ†ὰὲ†  ȟ† ρ 

 

ĸeklindedir. Eĸitliklerde yer alan † yoĵunlukla iliĸkili olup, bu iliĸki 

 

”
τ“

σ
† 

 

ĸeklindedir. Deĵiĸ-tokuĸ Korelasyon potansiyeli ise, 

 

ὠ Ὁ
†

σ

ὨὉ

Ὠ†
                                                                                                       τȢστ 

 

ĸeklinde ifade edilir. 

 

YYYônēn bazē ºnemli ºzellikleri aĸaĵēda verilmiĸtir [57]: 

¶ Homojen sistemler iin YYY daha iyi alēĸēr. 

¶ Molek¿llerin ve katēlarēn baĵlanma enerjilerini doĵru deĵerlerinden daha 

b¿y¿k olarak bulur. 

¶ Kimyasal eĵilimler hakkēnda doĵru bilgi verir. 

¶ Kovalent, iyonik ve metalik sistemler iin dielektrik ºzellikleri hakkēnda 

%10ôluk bir sapma olurken yani daha fazla hesaplanērken, baĵ uzunluklarē 

baĵ aēlarē ve fonon frekanslarē hesaplamalarēnda bu oran daha azdēr. 

¶ Zayēf baĵlē sistemler iin baĵ uzunluĵu ok kēsa hesaplanēr. 

 

YYY, band yapē hesaplamalarēnda olduka yaygēn bir ĸekilde kullanēlēr [60]. 

Temel durum ºzellikleri (ºrg¿ sabiti, hacim mod¿l¿ v.s.) YYY ile iyi bir ĸekilde 

aēklanabilmektedir. YYYônēn performansē molek¿ler hesaplamalar iin daha az 
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etkileyicidir. YYY genellikle makroskopik ºzelliklerde tahmin edilen yapēlarda 

olduka baĸarēlēdēr. Fakat baĸarēsēnēn yanē sēra bazē eksiklikleri de vardēr: 

 

¶ Uyarēlmēĸ enerji seviyeleri, yarēiletkenlerde ve yalētkanlarda yasak bant 

aralēklarē gerek deĵerinin altēndadēr. Bu beklenmedik bir ĸey deĵildir. 

¢¿nk¿ YFT temel durum seviyesini baz alēr. 

¶ Kohesif enerjiler gerek deĵerinin ¿zerinde ēkarken ºrg¿ sabitleri gerek 

deĵerinin altēnda ēkar. Bu yaklaĸēk olarak %3 kadardēr. 

¶ Van der Walls etkileĸmeleri YYY ile uygun bir ĸekilde tanēmlanamaz. 

Ancak son zamanlarda bazē ºneriler getirilmiĸtir. 

¶ Bazē manyetik sistemler iin gerek olmayan uyarēlmēĸ durumlar 

belirlenir. ¥rneĵin Fe, cisim-merkezli k¿bik ve ferromanyetik olacaĵēna, 

hekzagonal ve anti-ferromanyetik olarak gºr¿lm¿ĸt¿r. Benzer ĸekilde sēkē 

baĵlē NiO ve La2CuO4 yalētkanlarē da YYY uygulamalarēnda metalik 

olarak gºr¿lm¿ĸt¿r. 

 

En sade biimde deĵiĸ-tokuĸ enerjisini ve korelasyon enerjisini (baĵlanma 

enerjisini) YYYônē kullanarak elde edebiliriz. Bu metot temelde homojen elektron gazē 

iin kullanēlēr ve elektron yoĵunluĵu uzay boyunca sabittir. Bu sēnēr ĸartēna gºre 

elektron yoĵunluĵu olduka yavaĸ deĵiĸir. 

 

Bu yerel yaklaĸēmlarēn yanē sēra, ok sayēda yerel olmayan yaklaĸēmlar da 

ºnerilmiĸtir. Bunun sebebi, bazē malzemelerde yoĵunluk gradyentinin b¿y¿k deĵerlere 

sahip olmasēdēr. Fakat gradyent ok k¿¿k olmasa bile YYY oĵu zaman iyi sonular 

vermektedir. 

 

4.4.2. Genelleĸtirilmiĸ Gradient Yaklaĸēmē (GGY) 

 

Genelleĸtirilmiĸ Gradyent Yaklaĸēmē (GGY) tanēmē, yoĵunluĵun uzaysal 

deĵiĸimini hesaba katan yaklaĸēmlar iin yapēlēr. Bu yaklaĸēmēn birok sistem iin 

ºzellikle baĵ uzunluklarē ve toplam enerjiyi daha iyi tahmin ettiĵi gºsterilmiĸtir. Diĵer 

bir ifadeyle, elektron yoĵunluĵunun yerel deĵerleri ¿zerindeki deĵiĸ-tokuĸ korelasyon 
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enerjisinin iĸlevsel baĵlēlēĵēnē ihmal etmek iin yerel tanēmlamalarēn 

sēnērlandērēlmasēna GGY denir. GGY aēk bir ĸekilde elektron yoĵunluĵu eĵrisi 

¿zerinde deĵiĸ-tokuĸ korelasyonunun baĵlēlēĵēdēr. Bu iĸlemler iin birok bilim adamē 

tarafēndan kurallar geliĸtirildi. Bunlar arasēnda Becke [59], Perdew [61], Lee-Yang-

Parr [62], Perdew ve Wang [63], Perdew ve Vosko [64] ve Perdew-Burke ve Ernzerhof 

[65,66] ºrnek olarak gºsterilebilir. Fakat en iyi GGY ¿zerinde fikir birliĵi yoktur. 

Ancak katēhal uygulamalarē iin, kullanēlmasē ºnerilen yaklaĸēm YYYônēn eksiklerini 

olduka baĸarēlē bir ĸekilde giderdi. GGY b¿y¿k ºrg¿ sabitleri ve d¿ĸ¿k baĵlanma 

enerjileri iin kullanēldē. 

 

Ferromanyetik Cr ve Mn iin [67-69] temel manyetik seviyelere uygulandē. 

Soygazlar ve N2 kristalleri GGYôna gºre sēnērlē deĵildir. Molek¿ller, homojen elektron 

gazē deĵildir ve ekirdek yakēnēnda ĸiddetlenen ve elektronlarēn homojen olmayan 

daĵēlēmlarēnē ierirler. Bundan dolayē kimyasal baĵlanma meydana gelir. ¥yleyse 

homojensizliĵi iyi bir ĸekilde ifade etmemiz gerekir. Yerel yoĵunluk fonksiyonunun 

eĵimini alarak, yoĵunluĵun deĵiĸim hēzēnē bulabiliriz. GGYôda spin polarizesiz 

sistemler iin deĵiĸ-tokuĸ korelasyon enerjisi; 

 

Ὁ ὲ ὨὶὪὲὶȟɳὲὶ                                                                                  τȢσυ 

 

eĸitliĵi ile verilir. YYYôda Ὡ  inputu ñtek /uniqueò olmasēna raĵmen, GGYôda f 

fonksiyonu ñtekò deĵildir ve araĸtērmacēlar tarafēndan birok farklē form ºnerilmiĸtir. 

 

GGY; genellikle molek¿ller iindeki homojen olmayan yoĵunluk daĵēlēmlarē 

iin, diĵer yaklaĸēmlar iinde daha doĵru sonular verir. Bu sistemlerin ºrg¿ sabitleri, 

temel durum ºzellikleri doĵru bir ĸekilde bulunabilir. Ayrēca her deĵiĸ-tokuĸ 

fonksiyonu herhangi bir korelasyon fonksiyonuyla birleĸtirilebilir. 

 

Genellikle kullanēlan GGY fonksiyonlarē arasēnda: 

 

1. Perdew ve Wang ēn 1986 fonksiyonlarē (PW86 deneysel parametre iermez) 

2. Becke nin 1988 fonksiyonu (B88 1 deneysel parametre ierir) 
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3. Perdew ve Wang ēn 1991 fonksiyonu (PW91) 

4. Ortak olarak kullanēlan GCCF (gradient-corrected-correlation functionals) 

5. Perdew in 1986 fonksiyonu (P86 deneysel parametre iermez) 

6. Becke nin 1996 fonksiyonu (B96) 

7. Perdew ve Wang ēn 1991 parametresiz korelasyon fonksiyonu (PW91) 

8. Lee-Yang-Parr fonksiyonu (LYP) sayēlabilir. 

 

Gerek YYY, gerek GGY genel olarak metaller iin nicel olarak doĵru sonular 

vermekle birlikte yetersiz olduĵu durumlar da vardēr: 

 

¶ YYY na dayanarak hesaplanan metalik baĵlanma enerjileri, deneysel 

deĵerlerden ortalama olarak %20-30 oranēnda daha b¿y¿kt¿r [70]. GGY 

tekniĵi 3d ve daha hafif metaller iin kēsmen baĸarēlē olmasēna karĸēlēk, 4d 

ve 5d metalleri iin YYYôna gºre yetersiz kalmēĸtēr [71,72]. 

¶ Basit metaller iin bile hesaplanan hacim mod¿lleri, deneysel deĵerlerden 

yaklaĸēk %10-30 daha b¿y¿kt¿r [70]. 

¶ Bazē basit metaller ile soy metallerin yapēsal kararlēlēk hesaplamalarēnda 

YYY ve GGY birbiriyle eliĸkili ve deneylerle uyuĸmayan sonular 

vermiĸtir [73,74]. 

¶ ¥zellikle Ca, Sr, Yb gibi iki deĵerli metallerin basēn altēndaki davranēĸlarē 

ve ºz ēsē katsayēsē ile ilgili YYY ve GGYôna dayanan hesaplamalar 

deneyden uzaktēr [73,75,76]. 

 

Yukarēda ºzetlenen sorunlardan ºt¿r¿ YYY ve GGYônēn yetersiz kaldēĵē 

problemleri ºzmeye yºnelik alēĸmalar g¿ncelliĵini s¿rd¿rmektedir. 

 

4.5. PSEUDO-POTANSĶYEL YAKLAķIMI 

 

4.5.1. Bloch Fonksiyonlarē 

 

Ķyonlar ideal bir kristalde periyodik bir d¿zene sahip olduklarēndan, bir 

elektronun bulunduĵu iyonik ⱨ (ὶᴆ)  potansiyeli ĸu ºzelliĵe sahiptir: 
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ὺὶᴆ ὺὶᴆ Ὑᴆ                                                                                                               τȢσφ 
 

Burada Ὑᴆ herhangi bir ºrg¿ vektºr¿d¿r. Bu ºzelliĵe dayanan Bloch teoremi ĸu ĸekilde 

ifade edilebilir. Periyodik bir potansiyelde tek-elektron Hamiltoniyenin ºz-

fonksiyonlarē, bir d¿zlem dalga ile ºrg¿n¿n periyodikliĵine sahip bir fonksiyonun 

arpēmē olarak yazēlabilir [77].  

 

 ᴆὶᴆ όᴆὶᴆὩ
ᴆȢᴆ                                                                                                      τȢσχ 

 

Burada b¿t¿n Ὑᴆ ºrg¿ sabitleri iin, 

 

 

όᴆὶᴆ όᴆὶᴆ Ὑᴆ                                                                                                      τȢσψ 

 

ĸartē saĵlanēr. 

 

Burada n band indisi, Ὧᴆ birinci Brillouin bºlgesi ile sēnērlanan s¿rekli dalga vektºr¿d¿r. 

Eĸ. 4.38 ĸartē Eĸ. 4.37ôde yerine yazēlērsa, 

 

 ᴆὶᴆ Ὑᴆ  ᴆὶᴆὩ
ᴆȢᴆ                                                                                            τȢσω 

 

elde edilir. 

 

4.5.2. Pseudo-Potansiyel Metodu 

 

Bloch teoresine gºre elektronik dalga fonksiyonlarē d¿zlem dalga setlerine gºre 

yazēlabilir. Fakat oĵunlukla elektronik dalga fonksiyonlarēnē d¿zlem dalga baz 

setlerine gºre amak ok da iyi bir yaklaĸēm deĵildir. ¢¿nk¿ sēkē baĵlē kabuk 

orbitallerini amak ve kabuk bºlgesindeki valans elektronlarēnēn dalga 

fonksiyonlarēnēn ok hēzlē salēnēmlarēnē tanēmlamak iin ok fazla sayēda d¿zlem 

dalgaya gerek vardēr ve genellikle elektronik dalga fonksiyonlarēnēn geniĸletilmesi iin 

kullanēlmaya pek de elveriĸli deĵildir. Tamamen elektronlara dayalē bir hesaplama 

yapēlmasē iin fazlasēyla geniĸ bir d¿zlem dalga baz setine ve elektronik dalga 

fonksiyonlarēnēn hesaplanabilmesi iin de fazlasēyla uzun bir hesaplama zamanēna 
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ihtiya duyulacaktēr. Pseudopotansiyel metod ok daha az sayēda d¿zlem-dalga baz 

seti kullanēlarak elektronik dalga fonksiyonlarēnēn geniĸletilmesine imkan 

saĵlamaktadēr [78-81].  

 

Bir katēnēn enerji seviyeleri iki bºl¿me ayrēlabiliriz. Birincisi sēkē baĵlē 

elektronlarēn oluĸturduĵu en alttaki kabuk seviyeleri ikincisi ise bunlardan daha 

yukarēda olan valans band seviyeleridir.  

 

Katēnēn elektronik ºzelliklerini belirleyen bant genellikle valans bantlarēdēr. 

Kabuk dalga fonksiyonlarē sadece iyonun ok yakēnlarēndaki bºlge iinde 

deĵerlendirilebilir ve ķekil 4.1.(a)ôda gºsterildiĵi gibi atomik dalga fonksiyonlarēnēn 

salēnēmē biimindedirler. Bu salēnēmlar, kabuk iinde b¿y¿k elektronik kinetik 

enerjinin bir sonucudur. Bu elektronik kinetik enerji, y¿ksek negatif potansiyel 

enerjiyle birleĸerek kabuk seviyelerinin toplam enerjisini meydana getirirler. Kabuk 

bºlgesinde valans seviyeleri, kabuk seviyelerinden daha y¿ksek toplam enerjilere 

sahiptir. Dolayēsēyla kabuk elektronlarēndaki aynē b¿y¿k ve negatif potansiyele maruz 

kaldēklarēndan, valans elektronlarē daha y¿ksek kinetik enerjide bulunmalēdēr. ķekil 

4.1.(b)ôde gºr¿ld¿ĵ¿ gibi kabuk bºlgesinde valans dalga fonksiyonlarē, kabuk dalga 

fonksiyonlarēndan daha fazla salēnēm yapmalēdēr. Bu durumda valans dalga 

fonksiyonlarēnēn Fourier aēlēmē, ok sayēda kēsa dalga boylu d¿zlem dalgalar 

iermelidir.  

 

 

ķekil 4.1. (a) Bir kabuk dalga fonksiyonunun, (b) Bir valans dalga fonksiyonunun 

karakteristik koordinat baĵēmlēlēĵē [77]. 

 

Bu yaklaĸēmda, g¿l¿ iyonik potansiyel, gerek valans dalga fonksiyonlarē 

yerine pseudo dalga fonksiyonlarēna etki eden daha zayēf bir pseudopotansiyel ile yer 
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deĵiĸtirir. ķekil 4.2ôde, iyonik potansiyel, valans dalga fonksiyonu ve karĸēlēk gelen 

pseudopotansiyel ile pseudo dalga fonksiyonu ĸematik olarak gºsterilmiĸtir. Valans 

dalga fonksiyonlarē, kor elektronlarē ile doldurulan bºlgede etkin iyonik potansiyelden 

dolayē hēzlē titreĸirler.  

 

Bu titreĸimler, dēĸarēlama ilkesinin gerektirdiĵi ¿zere ekirdek dalga 

fonksiyonlarē ve valans dalga fonksiyonlarē arasēndaki ortogonalliĵi saĵlar. 

Pseudopotansiyel ideal olarak yapēlandērēldēĵēnda, pseudo dalga fonksiyonlarēnēn 

saēlma ºzellikleri ve faz kaymalarē, valans dalga fonksiyonlarē iin iyonlarēn ve kor 

elektronlarēnēn saēlma ºzellikleriyle aynē olur. ¢ekirdek bºlgesinde, iyon ve ekirdek 

elektronlarēnca ¿retilen toplam faz kaymasē, valans elektronlarēn ekirdek bºlgesinde 

sahip olduĵu her d¿ĵ¿m iin iyon ve valans elektronlarca ¿retilen faz kaymasēndan ˊ 

oranēnda daha b¿y¿k olacaktēr. 

 

Kor bºlgesinin dēĸēnda iki potansiyel ºzdeĸtir ve iki potansiyelden saēlmayē 

ayērt etmek zordur. Ķyon ekirdeĵince ¿retilen faz kaymasē valans dalga 

fonksiyonunun her aēsal momentum bileĸeni iin farklēdēr ve dolayēsēyla 

pseudopotansiyel, aēsal momentuma dayalē olmalēdēr.  

 

 
ķekil 4.2. T¿m-elektronlar(devamlē izgiler) ve pseudo elektron(kesikli izgiler) 

potansiyelleri ile onlara eĸlik eden dalga fonksiyonlarēnēn ĸematik 

gºsterimi (Buradaki rc kor yarēapēdēr.) 
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Bir pseudopotansiyel iin en genel ĸekil, 

 

ὠ ȿὰάἃὠἂὰάȿ                                                                                                     τȢτπ 

 

gibidir. Burada |lm ἃ k¿resel harmonikler ve ὠ ise aēsal momentum l iin 

pseudopotansiyeli ifade etmektedir. Bu operatºr ile elektronik dalga fonksiyonu 

¿zerinde iĸlem yapēlmasē dalga fonksiyonunu k¿resel harmoniklere ayrēĸtērēr, ardēndan 

her biri ilgili pseudopotansiyel ὠ ile arpēlēr [78]. 

 

4.5.3. Norm-Conserving Pseudo-Potansiyeller 

 

¦retilen pseudo-potansiyeller aĸaĵēdaki ĸartlarē saĵlamalēdēr. 

a) D¿zg¿n pseudo-dalga fonksiyonlarē oluĸturmak iin; Pseudo-

potansiyellerden ¿retilen valans pseudo-dalga fonksiyonlarē d¿ĵ¿mler iermemelidir. 

b) Seilen bir ὶ kesme yarēapēndan sonra, normalize olmuĸ l aēsal 

momentumuna sahip atomik radyal pseudo-dalga fonksiyonu Ὑ ὶ , normalize 

olmuĸ radyal t¿melektron dalga fonksiyonuna  Ὑ ὶ  eĸit olmalēdēr: 

 

Ὑ ὶ Ὑ ὶȠὶ ὶ                                                                                                τȢτρ 

 

ya da , Ὑ ὶ hēzlē bir ĸekilde Ὑ ὶ ôyi yakēnsamalēdēr. 

 

c) ὶ  yarēapē iindeki y¿k, her iki dalga fonksiyonu iin de eĸit olmalēdēr: 

 

ȿὙ ὶȿὶὨὶ ȿὙ ὶȿὶὨὶ                                                                      τȢτς 

 

d) Valans t¿m-elektron ve pseudo-potansiyel ºz deĵerleri eĸit olmalēdēr: 

 

‐ ‐                                                                                                                            τȢτσ 
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ñnorm-conserving pseudo-potansiyelò; yukarēda istenilen ĸartlarēn oluĸturduĵu bir 

pseudo-potansiyeldir. 

 

4.5.4. Pseudo-Potansiyel ¦retimi 

 

Pseudopotansiyel dalga fonksiyonu ¿retmek iin ilk olarak bir atom seilir ve 

devamēnda atoma ait olan Kohn-Sham denklemleri yazēlēr. Buradan n(ὶᴆ ) elektron 

yoĵunluĵunun ekirdek evresinde k¿resel simetrik olduĵu gºz ºn¿nde 

bulundurularak Schrºdinger denklemi, 
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ĸeklinde yazēlēr. Sistemin k¿resel simetriye sahip olmasēndan dolayē Eĸ. 4.44 

denkleminin ºz¿mleri de Ὑ ὶὣ  ĸeklinde olur. Burada ὣ   k¿resel harmonikler, 

Ὑ  ise radyal dalga fonksiyonudur. Buna baĵlē olarak radyal Schrºdinger denklemi, 
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ĸeklinde olur. Elde edilen bu denklem atomdaki b¿t¿n elektronlar iin ºz¿l¿r ve 

orbitallerin enerjileri ‐  ile gºsterilir. 

 

Bu aĸamadan sonra, en dēĸ yºr¿ngedeki kēsmen dolu olan s, p, d ve f seviyeleri 

incelenir ve son olarak gerek Coulomb potansiyeli Ὗ , pseudopotansiyelle  Ὗ    

deĵiĸtirilip Kohn-Sham denklemleri bulunacak ĸekilde ºz¿l¿r. Bu ifade doĵrudan Eĸ. 

4.45ôden elde edilir. Buna gºre radyal dalga fonksiyonlarēna ait denklem aĸaĵēdaki 

gibi olur: 
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Diĵer bir deyiĸὰὩ ὥὶὥὲὥ Ὑ   fonksiyonuā k¿resel simetrik olmasē istendiĵinden  

Ὗ ὶ ôden hesaplanabilir. 

 

Her bir aēsal momentum seviyesi iin farklē pseudopotansiyeller var 

olabileceĵinden, pseudopotansiyel keyfi bir Ɋ(r) fonksiyonuna uygulanarak aēsal 

momentum, 

 

 ὶᴆ ὣ —ȟ‰  ὶᴆ  ὶᴆ Ὠ—Ὠ‰ὣᶻ —ȟ‰ ὶᴆ                         τȢτχ 

 

ĸeklinde iki bileĸene ayrēlēr. Sonra, Hamiltonyeni oluĸturmak iin  

  ὶᴆ ȢὟ ὶ ile arpēlēr. Bu integraller, pseudopotansiyelin ñyerel olmayanò 

t¿rden olduĵu iin kullanēlēr. 

 

Pseudopotansiyelin biimini biraz daha iyileĸtirmek iin analitik sonular da 

kullanēlabilir. Hartree-Fock yaklaĸēmē, Fermi y¿zeyi civarēndaki elektronlar iin doĵru 

sonular vermez. ¢¿nk¿ bu yaklaĸēm ok-elektronlu perdeleme olayēnē hesaba katmaz. 

Her bir ekirdeĵi evreleyen elektronlar, Coulomb potansiyelini perdelemelidir, fakat 

Hartree-Fock ve ondan t¿reyen yaklaĸēmlar bu olayē tam doĵru olarak vermezler. 

Perdelenmemiĸ Coulomb potansiyeli (Ze2/r)ônin Fourier dºn¿ĸ¿m¿ τ“ὤὩȾή ôdir ve 

perdelemenin ana etkisi q=0ôdaki sing¿lariteyi yok ederek aĸaĵēdaki 

pseudopotansiyeli oluĸturmaktēr:  
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Buradaki ‖ perdeleme mesafesidir. Bir elektron bulutu sade bir ekirdeĵi sardēĵēnda, 
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eĸitliĵi pseudopotansiyel iin t¿retilebilmektedir. Eĸ. 4.49 pseudopotansiyeller 

¿zerinde bir sēnērlama olarak kullanēlabilir. 
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5. MATERYAL VE METOT  

 

5.1. QUANTUM-ESPRESSO PROGRAMI 

 

Quantum-Espresso, birok kristal yapēdaki metaller, yarēmetal ve yalētkanlarēn 

YFT ierisinde d¿zlem dalga temel setlerini ve sanki potansiyelleri kullanarak 

hesaplayan programdēr. Program, Baroni ve arkadaĸlarē tarafēndan geliĸtirilmiĸtir [82]. 

Quantum-Espresso taban durum enerjisi ve tek elektron  (K-S) orbitallerinin 

hesaplarēnda, atomik kuvvetleri, zorlanmalarē, yapēsal kararlē durumlarē belirlemedeki 

hesaplarda ve taban durumu iin Born-Oppenheimer y¿zeyindeki molek¿ler dinamik 

alēĸmalarē hesaplarēnda kullanēlēr [83,84]. Bu program kararsēz h¿cre molek¿ler 

dinamik alēĸmalarēnda, fonon frekanslarē ve herhangi bir genel dalga vektºr¿ndeki 

ºzvektºrleri hesaplamada, metallerde elektron-fonon katsayēsē hesaplamalarēnda, 

gerek uzayda atomlar arasē kuvvet sabitleri hesaplamalarēnda ve ¿¿nc¿ derecede 

harmonik olmayan fonon ºmr¿ hesaplamalarēnda ok baĸarēlē sonular vermektedir 

[83,84]. Ayrēca bu program hem klasik (Hamann-Schl¿ter- Chiang) pseudo 

potansiyeller hem de Ultrasoft (Vanderbilt) sanki potansiyeller kullanarak, verilen 

Bravais ºrg¿s¿ ve grup simetrisiyle periyodik bir kristalin elektronik bant yapēsēnē, 

y¿k yoĵunluĵunu ve taban durumu toplam enerjisini hesaplar. Bu program periyodik 

ºrg¿ korlarē ve diĵer valans elektronlarēnēn oluĸturduĵu potansiyel iindeki bir valans 

elektronu iin, ºz-uyumôdan K-S denklemlerini ºzer. K-S denklemleri, orbitalleri 

sēnērlē bir d¿zlem dalga temel setiyle geniĸletilir ve bu iĸlem iterasyon tekniĵiyle 

ºz¿len ºzdeĵer problemini kolaylaĸtērēr [83,84]. 

 

Quantum-Espresso, katēnēn nokta grup simetrisi, y¿k yoĵunluĵu ve toplam 

enerjiyi hesaplamak iin gerekli olan iĸlem sayēsēna indirger. Bu niceliklerin hesabē, 

yapēsal (ºrg¿ sabitleri, hacim mod¿l¿ ve elastik sabitleri) ve dinamiksel (fonon 

frekanslarē) ºzelliklerini, yapēsal faz geiĸlerini ve katē ¿zerindeki basēn etkilerini 

aēklamaya izin verir [83,84]. 

 

Hesaplamalarda kullanēlan YYY yaklaĸēmē, deneysel bir parametreye ihtiya 

duymadan deĵiĸ tokuĸ enerjisini aēklar. Bu yaklaĸēm kovalent ve metalik sistemler 
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iin olduka iyi sonular verir. Dēĸ potansiyel ὠĥὶᴆ  olmak ¿zere, K-S denklemleri 

ile YFT form¿lasyonu iinde etkileĸen bir elektronik sistemin toplam enerjisi, 
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verilir. Burada ὲὶᴆ elektronik y¿k yoĵunluĵudur. ‐  ise YYY yaklaĸēmēnēn iinde 

bulunan deĵiĸ tokuĸ korelasyon enerjisidir ve yoĵunluĵun bir fonksiyonudur. Bu 

form¿l K-S denklemlerinin  ὶᴆ ile arpēmēdēr. 
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 ὶᴆ iin K-S denklemleri, tek elektron iin Schrºdinger denklemine ºzdeĸtir. Burada 

dēĸ potansiyel, diĵer b¿t¿n denklemlerin ºz¿mleri ¿zerinde ºz-uyum (SC) ifadesine 

baĵlēdēr. Bu denklemlerin ºz¿mleri iterasyon ile belirlenir. Keyfi bir ὠ ὶᴆ i 

potansiyel ile iterasyon baĸlatēlarak aĸaĵēdaki yol izlenir [83,84]. 
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ὲ ὶᴆ  ὶᴆ                                                                                                       υȢτ 
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Bu ºz¿mlerden yeni bir ὠ   baĸlangē potansiyeli oluĸturulur. ºz-uyum 

potansiyel ὠ  ifadesine yaklaĸtērēlēr ki bu ifade Vgir=Vēk potansiyeline denktir. En 

basit iterasyon ὠ ôin ὠë ôa eĸit olduĵu durumdur. Bu problemi kararsēz yapar ve 

ºz-uyum olmayan ºz¿me ulaĸēlēr. En iyi ºz¿m ise giriĸ ve ēkēĸ potansiyellerinin 
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ὠ ρ ὠ ὠë                                                                                          υȢφ 

  

karēĸēmēdēr. Burada ɓ, 0 ile 1 arasēnda bir sayēdēr. Bu parametre k¿¿k sistemler iin 

b¿y¿k tutulmalēdēr ( ḙπȟχ) . Fakat yakēnsamanēn zor olduĵu durumlarda daha k¿¿k 

bir deĵer alēnabilir [82-84]. 

 

5.2. QUANTUM-ESPRESSO PROGRAMININ KOD YAPISI 

 

Her bir h¿cre baĸēna n tane elektron ieren N h¿creli periyodik bir sistem iin 

ºzuyum (SC) dºng¿s¿n¿n her bir iterasyonunda, K-S denklemleri sabit bir 

potansiyelde ºz¿lmelidir. Bu problem sēnērlē baz seti ¿zerindeki ºzdeĵer problemine 

dºn¿ĸt¿r¿lebilir. Quantum-Espresso kodlarē arasēnda sayēlan Ntyp: kristal yapē 

ierisindeki farklē tipteki atomlarēn sayēsēnē, nat: birim h¿cre ierisindeki atom 

sayēsēnē,  : birim h¿cre hacmini ve Ὑᴆ: ºrg¿ vektºr¿, periyodik bir kristali tarif eder. 

Her bir atom bir valans y¿k¿, ὤ  ve PP ile karakterize edilir [82-84]. 

 

Bloch teoremi, Brillouin bºlgesi iindeki Ὧᴆ-vektºrleri ile elektronik durumlarēn 

sēnēflandērēlmasēna izin verir. Npw: d¿zlem dalgalarēn sayēsēnē ifade eder. Kesme 

kinetik enerjisi (Ecut) ve kullanēlan d¿zlem dalgalar (PW)ôler arasēndaki iliĸki 

ȿὯ Ὃȿ Ὁ ĸeklindedir. Burada Ecut, dalga fonksiyonunun b¿y¿kl¿ĵ¿n¿ sēnērlar. 

Verilen bir Ὧᴆ iin K-S denkleminin ºz¿m¿, npw boyutundaki ºzdeĵer denkleminin 

ºz¿m¿ne eĸittir. Ecut, Ὧᴆôda baĵēmsēz olarak belirlenir dolayēsēyla npw, Ὧᴆô nēn bir 

fonksiyonudur[28,31]. Her bir iterasyonda y¿k yoĵunluĵunu ὲὶᴆô yi hesaplamak iin, 

farklē noktalar ¿zerinden toplam alēnēr. Bu teknik ºzel noktalar tekniĵi olarak bilinir. 

Birinci Brillouin bºlgesi iindeki b¿t¿n noktalar 

 

ὲὶᴆ ᴆ ὶᴆȠὯᴆ                                                                                        υȢχ 

 

eĸitliĵi ile belirtilen anti simetrik y¿k yoĵunluĵudur. Burada ᴆ , Brillouin bºlgesi 

iindeki toplam noktalarēn sayēsēna eĸittir. Simetrize iĸlemi yapēldēĵēnda ise, 
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elde edilir. Burada ίȿὪ , kristalin ºrg¿ grubunun Ns simetrik operatºrleridir. Y¿k 

yoĵunluĵunu hesaplamanēn etkili bir yolu hēzlē fourier geiĸini (HFG) kullanmaktēr. 

Bu iĸlem iin Ὃᴆ uzayēnda  

 

Ὃᴆ ȟ ȟ άὦᴆ άὦᴆ άὦᴆ                                                                                υȢω 

 

ºrg¿ girilir. Burada ὦᴆȟὦᴆȟὦᴆ ters ºrg¿ vektºrleridir ve 
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dir. Birim h¿crenin b¿y¿kl¿ĵ¿ gerek uzayda bir ºrg¿ noktasēnē, 
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ĸeklinde tanēmlar. 

 

ά ρȟȣȟὔȠ   ά ρȟȣȟὔȠ   ά ρȟȣȟὔ                                                     υȢρς 

 

olarak verilir. ὔȟὔȟὔ  tam sayēlarē, gerek uzayla (d¿z ºrg¿yle) ters uzay arasēnda 

bir iliĸki kurar. Ὃᴆ uzayēnda verilen bir fonksiyon Ὢάȟάȟά ὪὋᴆ ȟ ȟ  

noktalarē ¿zerinde tanēmlēdēr. Bu fonksiyonun 3-boyutlu Fourier geiĸleri (3D-HFG) 

 

Ὢάȟάȟά ὪЉȟЉȟЉ

ЉЉЉ
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ile elde edilebilir. Bu fourier geiĸleri; y¿k yoĵunluĵunu hesaplamak iin, ters 

uzaydaki  άȟάȟάȟὯᴆ ºrg¿leri ¿zerindeki Ὧ K-S orbitallerini hesaplar. Daha 
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sonra bir HFG fourier geiĸi ile birini d¿z uzaya dºn¿ĸt¿r¿r. Bºylece dalga 

fonksiyonunun karesi ve toplam y¿k hesaplanēr [82-84]. 

 

Quantum-Espresso programē giriĸ parametreleri herhangi bir dosyadan okunur 

ve baĸka parametreler hesaplanēr. Bu parametreler arasēnda d¿z ve ters ºrg¿ler, Ὧᴆ 

vektºrlerinin listesi, yerel ve yerel olmayan parametreler olarak sayēlabilir. K¿¿k bir 

kesme enerjisinde Hamiltonyen den, Hartree deĵiĸtokuĸ potansiyeli elde edilir. Bu 

iĸlem varsayēlan herhangi bir baĸlangē dalga fonksiyonunu oluĸturur. Bu ºn 

hazērlēktan sonra ºz-uyum dºng¿s¿, potansiyelin minimum olmasēna kadar tekrarlanēr. 

Her bir iterasyonda toplam enerji hesaplanēr. c-bands iĸlemi iterativi kºĸegenleĸtirmek 

iin cegter iĸlemini kullanēr. Bu iĸlemden sonra Hɣ arpēmēnē hesaplamak iin h-psi 

iĸlemi aĵrēlēr. Son iĸlem olarak; ºzuyum potansiyeli, K-S dalga fonksiyonlarē ve 

bunlarēn ºzdeĵerleri ek analizler iin diske yazēlēr [82,84]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 

63 
 

6. BULGULAR  VE TARTIķMA 

 

6.1. GĶRĶķ 

 

Bu tez alēĸmasēnda, L21 tipi Ni2XGa (X=Co, Cu, Ni, Sc, Ti, V ve Zn) Heusler 

alaĸēmlarēnēn yapēsal, elektronik, elastik ve fonon ºzellikleri yoĵunluk fonksiyonel 

teorisini kullanan Quantum-ESPRESSO programē [82] tarafēndan pseudo-potansiyel 

metodu kullanēlarak incelendi. Genelleĸtirilmiĸ Grandyent Yaklaĸēmēnē (GGY) ieren 

Perdew-Burke-Enzerhuf (PBE) [65] tarafēndan ºnerilen formu iinde ¿retilen pseudo-

potansiyeller kullanēldē. Ayrēca hesaplamalarda 40 Ryól k k net k kesme enerj s yle, 

b r d¿zlem dalga set  kullanarak gen ĸlet ld  ve smearing parametresi (ů = 0.02) 

Methfessel-Paxton olarak alēndē. Br llou n bºlges  ntegrasyonu  n 12x12x12 k-

noktalarē kullanēldē. ¥rg¿ d nam ĵ  ºzell kler , ºz uyumlu yoĵunluk fonks yonel  

pert¿rbasyon kuramē ereves nde ncelend  8 d nam k matr s  n 4x4x4 q-noktasē 

takēmē kullanēlarak hesaplandē. 

 

6.2. Ni2XGa (X=Co, Cu, Ni, Sc, Ti, V ve Zn) ALAķIMLARININ 

YAPISAL ¥ZELLĶKLERĶ 

 

L21 yapēsēnda F-43m uzay grubunda bulunan Ni2XGa (X=Co, Cu, Ni, Sc, Ti, 

V ve Zn) Heusler alaĸēmlarēnēn atomlarē ŰNi(3/4, 3/4, 3/4), ŰNi(1/4, 1/4, 1/4),  ŰX(1/2, 1/2, 

1/2), ŰGa(0, 0, 0) noktalarēna yerleĸtirdi. Bu tez alēĸmasē kapsamēnda, kullanēlan 

malzemelerin ºrg¿ sabitleri hesaplanērken farklē ºrg¿ sabitlerine karĸēlēk gelen toplam 

enerji deĵerleri hesaplandē. Hesaplanan deĵerler Murnaghan denkleminden [18] 

yararlanēlarak ºrg¿ sabiti deĵerleri, hacim mod¿l¿ ve hacim mod¿l¿n¿n basēnca gºre 

1. t¿revi elde edildi ve sonular ¢izelge 6.1ôde verildi. Murnaghan denkleminden 

yararlanēlarak elde edilen hacim mod¿lleri ile elastik sabitlerinden yararlanēlarak elde 

edilen ¢izelge 6.5ôdeki hacim mod¿lleri birbirlerine yakēn deĵerde ēkdēĵē ve uyum 

iinde olduĵu gºr¿ld¿. Ayrēca daha ºnceden literat¿r taramasēndaki bulunana ºrg¿ 

sabiti deĵerleriyle bu alēĸmada elde edilen ºrg¿ sabiti deĵerleri uyum iinde olduĵu 

gºr¿ld¿. 

 



 

 

64 
 

¢izelge 6.1. Ni2XGa (X=Co, Cu, Ni, Sc, Ti, V ve Zn) Heusler alaĸēmlarēnēn ºrg¿ sabiti 

(a), Murnaghan dekleminden elde hacim mod¿l¿ (Bm) ve hacim 

mod¿l¿n¿n basēnca gºre 1. t¿revi (B'). 

 Referanslar a (B) Bm (GPa) B' 

Ni2CoGa Bu ¢alēĸma 5.716 169 4.76 

VASP  [4,5] 5.699 171 - 

FLAPW [6] 5.405 169 - 

LMTO ï VASP [85] 5.710 - - 

Ni2CuGa Bu ¢alēĸma 5.753 160.4 4.78 

LMTO ï VASP [85] 5.739 - - 

Ni2NiGa Bu ¢alēĸma 5.695 177.9 5.16 

LMTO ï VASP [85] 5.694 - - 

Ni2ScGa Bu ¢alēĸma 6.050 132 4.16 

LMTO ï VASP [85] 6.041 - - 

Ni2TiGa Bu ¢alēĸma 5.897 163.1 4.84 

LMTO ï VASP [85] 5.889 - - 

Ni2VGa Bu ¢alēĸma 5.801 182.4 4.51 

LMTO ï VASP [85] 5.799 - - 

Ni2ZnGa Bu ¢alēĸma 5.812 151.5 4.65 

LMTO ï VASP [85] 5.808 - - 

 

6.3. Ni2XGa (X=Co, Cu, Ni, Sc, Ti, V ve Zn) ALAķIMLARININ 

ELEKTRONĶK BANT YAPILARI 

 

Ni2XGa (X=Co, Cu, Ni, Sc, Ti, V ve Zn) Heusler alaĸēmlarēnēn spin etkisi 

hesaba katēlarak spin-aĸaĵē ve spin-yukarē yºnelimlerine gºre elektronik bant eĵrileri 

ve durum yoĵunluĵu eĵrileri izildi. Yapēlan hesaplamalar sonucunda Ni2CoGa 

alaĸēmēnēn spin yºnelimlerini antisimetrik olduĵu gºr¿ld¿. Bundan dolayē bu iki 

alaĸēmēn bir manyetik momente sahip olduklarē gerek durum yoĵunluĵu gerekse bant 

grafiklerinden aēka gºr¿lmektedir. Ayrēca diĵer hesaplanan Heusler alaĸēmlarēnēn 

ise spin yºnelimlerinin simetrik olmasē nedeniyle her hangi bir manyetik ºzelliĵe sahip 

olmadēklarē sºylenebilir. Spin yºnelimlerindeki sapmalardan elde edilen manyetik 

moment deĵerleri ¢izelge 6.2ôde verildi. Literat¿r taramasē sonucunda bulunan 

malzemelere ait manyetik moment deĵerleri ile hesaplama sonucunda elde edilen 

manyetik moment deĵerleri ile karĸēlaĸtērma yapēldē ve uyum ierisinde olduĵu 

gºr¿ld¿. 

 




