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KkEKKLLERKN LKSTESK

Wagner Seitz il kel h¢cres
°rg¢ noktaseée se-ilir ve b
noktal aréna bir -1izgi -1z
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1. GKRKK

Heusl er t i Ilprebir komporisyanu &rZ, ( X=Co, Ni , Cu, F
Y=Mn,Cr, Ti , é, Z=Gg, Sie, Glar, iAd § aL i. pyiampdees € o ILa&n I
al akesgpiamtdeoni k ve magnetoel ektroni k aygeé
yézyél daa yooljdashkmalzemelee r asénda yer al mékteéer.
CuMn earléaaka, 3. grup el ementl erden ol an al
alaké mé oMRAl intermetalik bilxk i mi nde ¢retmi kti eémlfdar & .
bir-oju ferromanyeti ktkler y®estielrgirn-er ma nHy
aléaml ar 1 ki srée.n eéYarod av e kt d@rnmll khenu ssléerra stéiypia
X2YZ genel formgdrié iviee thedhmHau db6 gredZmépka (

yapélare ile adlanderel éer.

Heusler tipi ala&¢ mlL @ r@m i - i n d e #nibir &dyz gelikidarinde
a |l éamké n ferromanyet ikiklebilfhesiailflairkkll eer i lmBunmadke jai
alaé ml aréen ©°nemli °©zell ik ket i rhdae nesahipi reit k d ¢
ol abi |l mel er iughunb.i r Bihéns ikeddsaskkline ve boyutuna geri
d°nebil me becer i Taknneo |lsog hiinp no hzanyetikkekkr | aelra n ¢
haféeéza et buatsie m$ ay e &Kiuh dd @ n &l nmhaakrtéand ésro.n Byué | al
il gi -ekmesi rhii mrunimy a-maé@ e a le in kg tl & v sdin [h8].
Bant yapélareée ¢zerine yapeélbanr tkegsmakn éhne s
metali k Ferromanyet ol dujunu g°stermickti
alakemlarén bir-okdellkkltiraameélkaocadk aizd egalp é

ol dujunu g°stermektedir

Heusler tipi alegé¢ mEé &grz er i n&lea n- atl €&me | konul ar ar
duygunl uk vV e geenvyiertgiekn | iak laenr i yupgmekianmas e
dejkki kl eri, HCeteeesésak] ejeeri, Manyeto

ve FMR a-él éemeée sayélabilir.

Ferromanyet i kNi2XGaKKY=Mn, Feavie ECo)all @alaé&meé n

kristalografik, manyle4]i k ereejeil ekd Banain ke roi.



ve ar kadtaxrlafrendanBuinnlcaerldeannmi kdak ka yapésa
°©zel | CGoGeevenia zNi Heusl er al akémlareée i-in A.

incelenmi ktir [6].

M. Gill eben ve R. Dronskowski taraf eéenc
NioNiGaal akéménén ol ukumbanmtta lHgeluask éendleg reen éenr

manyeti k moment i[f.i hesapl améexl|l ardér

Bu tez - aliéptMXGagX=8mCu, NL, Kc, Ti, V ve Zn) Heusler
al akémlarénén yapeésal, elighfuahuk, fehast
teorisivepseudep ot ansi y el metodu kull aneél &@lak i n:
Ry k k net k kesme enerj s yl e, b r d¢ z
smearing parametresii € 0.0 MethfessePaxt on ol Br alkl cad émd@?° |
ntegrasyonu knekmnalla2rxe¥2zbgdl2| d nried nd éj. ©czel
uyumlu yojunluk fonks yonel pert¢rbasyor
matr s gnhokttadkxedméed kul | anél arak hesapl ande



2. KRKSTAL YAPI LARLA KLGKLK TEMEL TEO

Bu késémda kristal yapél ar , Heusl er t
vekt o°Brlielrlioui n b©° Ingeetsrii vbe® | gyl EHadir es ilkeé salca
dejinilmiktir.

21. KRKSTAL YAPI LAR

Kristalelyiampleil abi,r bd¢zende bir arada bi

é - boyutlu periyodik olarak devam ettir
-ékardejé d¢gzeni bir nokta ile g°sterecek
yaped mbir kafes gi bi deken[8ll eb¥dggdelBiu tke
noktaya ekKli k eden ve tamamen birbirinin
ise Abazo denilir. Bir uzay °rg¢é¢seéenegn he
eldke edilir. Yani bu yapé késaca,

Kristal Yapé = ¥rg¢ + Baz

ol arak ifade edil edhd OBt emelbd@y et lemebivre ki
tanémlanan °rg¢ ¢zerinde atomlareéen dg¢gzen

her bakék a-éseénjdga baiy nbé ro |nnmoakltéaddéar .n aYsaénli ¢

D b td O D c

oan”>nokt ada da ayneéirevemal & dséenr .daeld aebrid ldearni n ¢, -

tamsawée td ¢®® i se °telemB. vektorsder

Kdeal bir kristal, ©zdek atom veya a
di zil i Ki il e olukturulur ve bu yapénén e
Birim h¢gcre, toplam kristalin b¢gteéen geom
h¢ecrel dddgaud®®dH ve eksenleri arasé a-é@élar (

kristaller yedi grupta topl aMegdariagelen Bun|



arenda

yedi birim h¢gcrenin deji ki k konuml
ond°rt -exkit nokta °@B®¢ye Bravais °rge¢seé
¢izel yed2 . kri stal sistemi VvEQbunlareén Br
7 Farkh kristal T .
sistemi 14 Bravais drgiisii drnekleri
B asit
a, [, y = 90"
1. TriMinik
Taban metezli
.. |"!II" ‘.l'“
2. Monoklinik A e
||\'r‘_'f f ;
J!_ |II 1; ll |II -I‘I
| - | |
Basit Taban metezli Cizim mefezli rizey memezli
3.0rtorombik
B asit
==y = 9
4 Rombohedral f
II |
§f g
ay |
Ne ]
B asit Cisim mernezli
A Tetragonal ! *\.
Y
Elahsit
6. Helkzagonal
B asit Cizim medezli izey metezli
T Kbk \
" [ L [+ L [+
i i i
1] i '




Ohed OB i |l kel eksenleriyle tanémlanan pa
ade verilir. Kl kel h¢cre, Klarittedgymh lau 24 yed e
dol durur . Bu h¢gcre ayné zamanda mini mum
gibi ifade edilebilir9].

m W8 duwd S c8

Kl kel h¢gcre terl eri I -inde enesgiaygén
Genel bi Wa9gngeg ©Seihz bidrngn hpaeckteads eéneéere-d
birlektiren vekt®rlerin orta noktalareénd
-ok ye¢zl ¢ al apllo |l arkaekk itlan2e ml ark@r boyut |l u
he¢cresiaii metohua eé lel afld@dlkt adér

keki Waznkr Seitz il kel h¢gcresinin g°ster
se-ilir ve bu noktadan °teki en yake
(b) Her -izginin ortk kdapkared ealian iWad

h¢e¢cresin912t anéml ar

- boyuttatWadner e&®d&i Pdre@ evRebreirlimi kKt i r .
noktadan itibaren -izilen °teleme vekt?©Or
bl geye ¢- boyutt aniWa.gnWarg nSeeri tSe iht¢zc rheéscir e

bir mer kezi °rg¢ noktaséna en yakeéen nokt



ol masé ve il kel telemelerin se-iminden

°zelli klerine sahip olduju i-in -ok fayd:

{a) (b)

©) @ o o) Lo =

kekill -2.bdbyutta Wagner Seitz h¢gcresi(a) ¢
cisim merkezl. k¢bi k yapénéen Wagner
k¢bi k °rge(-Bec)z (hWageesr i -in merke:
yézey mer kezl i nk§ebii tkz JiEgpeErnesni Wag
¥zelli kle Dbilgisayar programlaré i-1in

vektorloer ioon ke&iinde bir kareTgmtirlildle bifr

h¢crelerin hacmi a lategoridenb ma | dger e *gtgrken
bokl uju kaplamaktadér. Hacminin ifade e
vektorlerin belirlediji paralwhbheshangil ¢ bi |

birdboyutundaki haci muzanlukbowtkid &4 amlémd ka n&z esrae )

m | WHQ prededNA ¢rps8dcud A o ®

ol arak [@a3 en8bi Har her hangi bir boyut 1-in
yazélabilir:

m AAD s 8



22. HEUSLER TKPK ALAkKkI MLARI N KRKSTAL Y/

Heusl er tipi al akémlar , st orkZi ytosmestnrdiek
ol an ¢-1 ¢ intredédmetrabipib2&lodok &mlyaapédader |
al akemlarén biri O Qe 2, X/ A2t oiflM2) - Y na
1/4,1/4)vez at omB/i4-,i B/ 4, 3/ 4), ve pozisyonl a

°rgeé¢se i-erior.

YaHHeuser ti pi alakemlar i se XYZ tg¢ry¢ al
i -ii-e girmik fcc alt ©°rg¢s ¢ ndeHeuslerltiplk makt ¢
al akéeml ar ; doert tane fcc al tanesiX, gveZs nden
at oml ardéant adrod fdéurr ul ur keiseba %t d gHewslgY Ha et °r
al akepyapé Lélnda kyapéadsad |dgnzenl i€ Lboinrl axreeknl & n
yaréseéenen dejyxkpégendersi gl ee Le@dijyaeppasdsar.

mer kezi simetrik dejildir.

Heusler tipi alakémlarénda herhangi b |
pozisyonunda yerl eken birinci komku ol ar
X atomu birinci komku ol arakddund&n veol
kristalin simetrisi tetrahedr al simetriy
atoml ar é ki myasal ol ar ak exkdej eradi r . ¢
doende¢r ¢l ¢rse i kinci alt ©°rg¢ngHauslerprr esi y
al akeml arda bunid/am éfs&mlidlaé Xolagaroard alt Z2 i ki r
yerl ekmesine rajmen X atomlaréenéen et kil ek
a-eéklamak i-in ol duk-a °hireajl uMddklameti YHe us | et
el ement i ol arak yapéya girer.

X pozisyonunda Mndéén bulunduju al akém
kadar sadece MNAI [14] ve MnVGa [15 tipi ki sistem dene

kekil 2.306de Heusler tipiikatliark.éml ar en kr |



@&
® @
¢ ¢
# @
& &

keki lL2azzya@Bédaki Heusl er al akéméenén kristal

@

23. TERS ¥RG| VEKT¥RLERK

Periyodi k yapélarén analitik olarak i
oynar. Ters °rg¢ denil mesinin sebebi, bu
ger-ek wuzaydaki vekterlerin biriminin te
hareket. genel |l ikl de@uemy @reask®°ugaggdpn ha
Ters °rg¢ ikl emleri kol ayl aktérmak i -1in
Kristallerde meydana gelen kéréném yani |
il etkenlerin ve metallerin fiziksel, el e
yardéméyla a-éklanéer. Genellikle bir dg¢zl
W owa™® @

ile ifade edilir. Buraday sabit bir sayédér veQdagd ganén
vektBise, dal ganéenmt em&t Preder]i konu



Ger -ek buaayawda °rg¢se¢ 1 -ine bir d¢gzl en
d¢zlem dalganén periyodu iPHal gagygmrkh®pegn
B'Dozel se-imiyle ®&MBrarnadgszI|Pangedagingar, pe
sajl ®dahga vekteorl eri setinin olukturdufj

sajlayan d¢zlem dal galar ters °rg¢ ol ar a

ol ukPwreknt °r seti ve&tet ers °rge¢gdeki

Q gd p Ca)

kokulunu sajl amalahddd i IGkeel- ekt €lrgma eké kt °

°rge¢deki il kel ©°teleme vekt°rleri araseént
’:’ 1] é é T “ é é ':‘ 1] é é

%86 o “ %86 o %86 o &
bajéntésé varder. Raol°Paggnelolary, | a ters ©°rgg¢ |
@ ie"a ® Ry

m

i1l e i fade edikkkbl | 2r 508 e ksh,&ssRitnd kngebri kke 21rig ¢
°rge¢),( bycenze kezl i kybikithrger¢ekc®°rge¢ ve |

araséndaki il i kkiler veril mi ktir.



Basit Kibik Yapi

a 2m/a
Y
P :
X X
G=af B ard g
Sas @ -la,=d,) a
5 5 e 3 i
i = = A
i a : G @xd) a”
a-(a, xd;)=a 5_:,=2ﬁ— iy Hody =2_ﬂ'e_
a, (@ xa;) a
— - (2r
b (b xat}=[—‘)
[#]
keki.l Rasit ke¢gbik yapénén ters °rge¢ vekt?©
FCC Yapt BCC Yapt
T 7/
4m/a) “"“'--' _
_ \ s
X
1 s
@ =—(x+ :
( _].,,} 5 e R I e
b=2n——————= .(_--+y—zj
e ke d-ldy ®ay) a2
g U . axa  Anl
hy=2m—21 1 = (it 547)
e b i a (@ xa;) a2
ﬂ3 =—_(_Z 'TX} = = e 4m'i
2 b=2p—t% =——={ £-F43)

i@ xa) a2

keki.l Y2¢zZdey ve cisim merkezl:. k¢bi k yapén
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Pt ers °r dud | ket ©rte,l eme vektOorl erinin

yazélabilir:

V4R 4B d G wai ow )

kekil 2.60da genel ol arak areas é&rkd a®krig ¢i lvi
veril mi ktir.

Ters Orgil

—

R=na, +n,a, + nyd, G = by +m,b, +m;b,

ﬁ’l ¥ f)j = 2?1'(5;;_)'

kekilGe2 -k °rg¢ ve ters °rg¢ vektorl eri

MbhY°tel emesi altéenda dejikmez kal an
yojunl uj u, el ektron sayé yojunl uj u, many
fonksiyon '@ nmak Yraerrteé n@ fenksjydnax™®d ¢ z1 em

dal gal aré& cinsinden a-¢€el éersa;

Qb Q% <R

i b
ke kl i nde yaa®l earbs |% rrgQd B®erdaidhr Eouri er d°ng¢k

Ters °rge¢gneéegn °neml i czell i kl erinden bi

T Ger-ek uzayén béhdhd ivekt&mémranah ame |

~ o o~ o=

°or g, dhAN®vektorvieariilyelne bir Barkét ©°r gy
 Ej eé@he M ortogonal ise®h® 3 de ortogonaldir.



T Ters °rge¢drekd ekt Drig ger -ek °rge¢ dygz

~

YO t® £¢® £¢d 0GR 4R 4
¢ £ a ¢ a £ a ¢ 0 ¢ p
T Ters ©°rge¢deki birim h¢gcrenin hacmi,
ters orantel éedeéer.
Ger-ek °rg¢ hacmi
®@O0®d @& ¢P ¢
Ters °rg¢ hacmi

306 o Y o

T Ger-ek °rg¢, kendi 6ters °rge¢gsenegn te

24. Y! ZEY MERKEZLK K! BKK ¥RG! N! N BKRKN
BY¥LGE/SEK Y! KSEK SKMETRK NOKTALARI

Birinci Brillouin bl gesi , ters °rgé¢
vektorl erini ortadan kesen d¢zl emlerin

Briloui n b°l gesi t -Saitzilkel’hregeér dees | Waod nadVeggier t an ém

Seitz il kel he¢egcecresi, bir °rg¢ noktaseée il
ol arak ortalaréndan kesen ~-izgiilrer?nga®l t
noktasé iIiBleren yapeéder

Y¢ézey mer kezl i ke¢bi k @lrgegsii -ver Yd ks enlc
nokt lkelkairlé 2. 76de g°sterilmicktir. Yé¢ksek

uzayda cisim merkezl-Seikt¢gdbi k¢ Crregsindginr . WaB
koordinatl are ters ©°rg¢de;

12



a (o0, O, 0),; L (22),w(1/210/423/4),K3IB,3B34) X (1/
KeklinfledKnd[f@denmi kK Brillouin b°lgesind:

g =i Xd iL iKsdojJ@ultusunid a=d élr .

keki lKa2t2zyen koordinatl arda y¢zey mer ke
b°l gesi ve y¢ksek simetri noktal ar é.

13



3. TEMEL ¥ZELLKKLER

Bu késémda -alékmada incelenen bazeée ©°

veril mi ktir.

31. HACKWOD! L'!

Bir mal zemeni n hidrostatik basén- al

hacminde meydana gel ecek dejikime karke

ol ukturmak i -in gerlhkakimVMo enleg Hatimmmd Hli g, © |
birmalzemeni{f ©° zel | i kl e k¢bi k kristallerin) teo
eden °neml. bir Radnemoldi¢h tei, r . Bir kristali
. .10 p
0 O B o
denkl emi Il e Xse&mkamdéb.haBd/ksa ldaemi temsil
eder . Bilindif5j.i czere entropi mutl ak seéf
T % 07 o o
termodinami k exkitlijinden faydal anar ak,
0 %
T_’ T %o .
T w Tw

T %o

. o8

Tw
eki tl i kIl eHacimned dd¢eel ¢e,diKriirst al mal zemeni n se
ol dujundan baseén- iHaemndoed ¢ilkéi nngin dbea s°énne-mliil

hacme bajlée ol ar ak,

14



Keklinde yazeéelabilir.

Ayr éca kadteéenlkalreemi h(aHI@8m moid-¢ilng d°en e ml |

parametredir. Bunumiizei rediihc¢ el evreenf ay &kp &
gelen toplam enerji dejerl eri hesa&pl anér .
Murnaghan hal denklemine [JL8t edilir. Elde edilenhacire ner j i ej ri sinin

ol duju nokta teori&chd&imgg d glahbammeordi¢, | verginr .

birinci te¢grevi hesapl anér . Mur naghan hal
- o0 p w'ch‘Oé o

= 6 pop o
bi - i mi ndedhacimmoBduprkaichaBmBiod ¢l ¢neéen birinci t
ise,
S

o oX
Keklindedir.

32 ELASTKK SABKTLER

Bir kristalin elastik sabite s ne k| i Kk uygul anan bir deéecxk
gosterdiiji tepkinin bir °1-¢s¢ olarak ta
bir kKekilde hesaplanmaséndan el de edil en

karar | &€l €] étnuer avhe aytaopnélyaér éonl uekn yakén Kkomku
baj «kiddetl!l er. incelenmek istenildijinde
veya geril mesi, esnekli k séenéré ge-il mec

oranteéel eder .

15



Birim ad any dpwalkk&@man Kkuvvet zor (stres)
ol ukan deji kme zor | anma 9(26.tBuik matris biln@ t r i s i

il e orantél éder ve oranté katsayéséna es

abinito kuant um mekani ksel yentemlerl e dej ik
hesaplanabilir. Bir kristal mal zemenin
kristal yapélaréendantiyol aopléekml anakj ivey?
deji ki k metoktar. gB8Bunkardahmbiri, Kriste
koruyacak «kKkekilde belirl:@i ve Kk¢-¢ek bir

sabitlerini, zor zorlanma (Hooke Yasaseé)

Kristalde tersinir bir deforms yon meydana gel dijinde,

ol dujundan, uygul anan bir zorun yapteje
Bu durum Einesteindédén Atoplam kuralo il ki
o , e 1Y
Qw , Q- QYrQ ol
ekKi tlifji ile i fade edilir. Bu i fadeden,
Ty
— o8

ol duju g°r ¢l ¢r.

ZOor zorl anma il ikkisi il e el astik sab
ol duju kabul edj)lirsezorbpnmenseéngakyd (0

” 0o - oP T
keklinde ifade edilir. Elastik sabitler,
ol mak ¢zere toplam alnad?®bi hdmekikevetsahi pt i

yenegneé, i ndi si il se uygulandejeée y¢gzeyi

16



Zorun be¢yeéekl ¢ ¢ kuvvetin yégzey al anén

el emanl aré kristali germe ya da sékéxkteéerr
ejihdeni i se pozitif, sékektéerma ejilimind
el eman baséncé temsil eder . Kat edaki de
tanémlanér. NumuneiNzionl aknaddéagre ngdar maeaijdiek t

zor |l anméfkarkka téé nkéens é ml ar é farkl e mi kt ar da

deji Ktirmesi maddenin ori jiubmdn Kkomiujmium
koordinatlara g°re t¢grevlieri zorl anma mal
: T o

Q — od p

i

—a

demektir. Bu ifade de = x, y, zdemektir

J J

Q o] 0
o o

—a
—a

QR Mdiagonal el emanl aré katénén séekeékma:

elemanlar kesmeleri tasvir eder.

E k .10il@verilenifadeyr 6y e g°re di fer @o0slianpekl dgi p

, yerine konursa,

o O

el de edilir .ceBwmietkllii Kkt ¢ eynsrP rgl anh up 81 el e
ve zorlanma (strain) @©ens°rbeyazalimeilik;
durumdacobni n bajémséz el eman ealastik @éefoémasgod 6 y a d
sérasénda yapélan i Kk, yalnézca strain in

bajémséz ol dujundan,

17



Ty Ty
T-1- r-1-

o T

kekl i nde kasmak tyarzevlaibi.dlli3r .i |Bu bsanu-k tkEek .dy¢

o w ol acajé manaséna goenliin .b af uénnisaénz deol | ea
2106e d¢gker . Sistemi&néshmetlbiaisiémeélzajelémal
¥rnejin; ke¢bik kristall em hb R mlabjlimBun é z ¢ a

el emanl arda -ojwm kmatrkésaeakbkfdeéegoster

6x6al anet ri s el Csnaerd iar falé; g

® m 1 e
Ie%d 7 ¥ 11
L S S LR L S S
|(|*) W w T,.’-[T[-r[l’l
e A (315)
LIt T T[TT(.:L)~1T|’|
um n© mn n ow U
S < < T o B
w —-—w w w h W -—®w w w h w - w w W
o o o
elastik sabitleri bue ki t | i k|l er den -28.16d elle @ diar abiélnhidma k i
bajénsel a1 Aéldge g3 steril miktir,.
¢i zellgeile® 6 nén indi sl ebrai] éanrtaésléanrdea ki Voi

Tens®°r not as|11|22|33|23veya32 13 veya 31 12 veya 21

Matris notasyoni(veyai ) |1 |2 |3 |4 5 6

¢izelgeye bakél déj é gedre 0 °alnérka ba llaafalka Bt é |
kull aneéelladar ak EKk. 3

18



bi -i minde yazeéel é&r. Bur ada,

” ” O@X
- ®1 N pltlo N
- - o Y
G- f N thhp8
bajéntélareée ge-erlidir. K¢bi k kristaller

6 MM ol duj wndnanrisinin °zdejerleri,

_ ® c¢w h
_ ® wh 0P w
_
czvektorl eri de;
- - b R B
- -h h-h-hHtn o8 T
- - R -
Keklinde ol ur.
Bir kristalin ikinci mertebeden el ast

yapé mekani ksel oyapakarkararhgd8ornKgkghr h

bilinen bu tanéma g°°re,

~ ~ ~ ~ ~

O mn T T Ohd b Td O 0w og p

ol mal g.Hacm (B), 8hear (kayma& 6, . ve tetragonal shear ——

mo d ¢ | | epsiipazitiftt. Génel olarald o 6 dir. Tetragonal sheary)

modg¢l ¢ ;k orauaniuml u (vol ume conserving) tetr

19



kristalin g°sterdifiji tepkinin bir ol - ¢s

parametreC( shear modg¢l ¢) 6di r . Bir mal zemenin
bir mal zemenin gerginlijine karke g°ster ¢
Bu -alékmada yapeéelarén elastik sabit]l

h¢cresinin hacmineil ikdriuyvaec akke -bgik- ibmdre dbe f o
ve enerjideki deji ki mden yararl anél ar ak

(strain) uygulanan kristalin toplam elastik enerjisi;
YO ©O @] < 0 QQ o0& C

ekitli]iyl @425. fBarable opKeed DHQRQYHQRPHQ ise strainden

kaynakl anan Veser piramtédgedenin defor masyc

hacmidir.C: el asti k sabitleri matrisidir., Bir
o sahip olduju i-in, ke¢bik sistemin i
N JUodc 4G

w gg modg o8 o

w W¢ dg m

matrisi ile ifade edilir. Buradaka ® r g¢ sabi tidir. &Ikel h ¢

pkfot8 bir zorl anma alténda,

W W

W w z 0 - o] 1

& &)

ekitliji idKtweletn? ralnemi il e yer dejiktir
ise;

20



'Q Qj ¢ 'Qj G
- ‘Q! C Q Qj ¢ o8 U
Qj¢ Qj¢ 0Q

eki tl i7]len zorlanena matesidir. Kristale ortorombik bir zorlanmae
=1hhp 1 pfmim uygul andéj énda,

Yo . : o'
o Y n ¢
bi - i merilir.derada,

6 g 6 6 o8, X

ileverien Shear ( kaymalp6ileherdbeld ¢ dg¢r . Ek. 3

Qlo

6 ¢o o] Y

ekitliji deb@®uhésaa@lanm@ak. Buna-adakeshearer bi -
zorl anmasgehh eygul @an@depe zaman,

¥

o,
5 Co‘] o8 w
ifadesinden de @ hesapl anabilir. Sabihhfd@gden- a

zor |l anmas éhaammpul;B)Eé (s a

YO w,
= 20 o T
W C
ekitlijinden heswa@®l anabilir. Ayréca

21



o0 10

0 oD
o p
. o0 ¢O
o] _ o® C
o
ekt !l i kl erinden de hesaplanabil ir. El ast ik

hacmi koruyan zor |l anma 4pP8]t.r iBsul ehreismaipn akmal dl

zorlanmalara() (0,01; 0,02; 0,03. . . ) kagr—slé] Eki mielBuasapl a
deji kj @miye g°re grafiiji -izilir. Bu grafi
yukaréda verilen exkitlikler kullanél arak

Katelaréen elastik ©°zellikleri, atomlat
spektruth ar € gi bi bir-ok temel kat ehal ol ayl
spesifik ése, t er mal genl ek me, Debye séc
El asti k sabitlerinin bilinmesi, bir kat e
uygul amal arén temel i dir. Bu uygul amal ar da
davranék, termoelastik stres, ia tzokll wjnune
olarak sgyélabilir [27

33. ELEKTRONKK BANT YAPI SI

Bir kristalpdekiybadaink iywpp@spotansiyell

ar adsaékn et kil exkxée il e a-éeklanér [ 2

KKi atomun bir araya gelerek bir mo |
birbirlerinden uzakta iken bir atoma ai-'t
bulura b i | i r . El ektron her i Kki atomda da ayn
kez katl é& yani ayne enerjiye sahip 1iki d

At omlar Dbirbirlerine yakl akép el ektro
K dal ga f onk stiaydoannu nkuany bkoal tulré | vé§ eédevear j i |
meydana gair. Birbirinden wuzakta ¢- atom var ke

22



yani ayne ener jili é - dal ga fonksi yont
yakl akt éréel déj énda brui ngde nk eazy rkéea télré vsee ve ny
durum meydana gel ir. Bu birbirinden uz
genel lextirilirse her bir el ektron d¢ze
yakl aktejénda katl & ener jeinleer) i biarrhbail réij nedne
Atomlar arasé wuzakl ek b¢gyé¢kken N kez kat |

tane sayéda seviyeye ayreéel eéer. Sék aral é
takéména ene@8.i bandée denir [ 2
i l
//////f// ITIIEF I /////////
/[ ILETKEN BANDI / !I IL.ETFEF BANDI |/ !ILFT!KEN F‘?,NPIJ/
5 ///////// 5 5
% BO$LUKBANDI 2 | BOSLUK BANDI | 2 | BOSLUK BANDI |
& =3 ]
. Q*N ’QOQ
'4 VA N VALANS BANDI
BRRRR

(b) (©)

kekil.KI 8t kenl i k derecesi n(@)ilekeéni(dy alreg i ikleemt b e
(coyal ét kan

kekildd®e g°r¢l dejé¢ gibip meezahl erder Fba
bul unur ve iletkenlik bandeée i lemevaliamg ab:
hemen hemen yok denecek kadar Ke¢-¢ektoeor.
ol duk-a y¢ksektir. Yal ét kanl arda ise val
dol durul muk ol up bunun ¢zerindeki til et ke

birbirinden mertebesi-8 eV veya daha fazla olan bir

ayr él mébkut éyasakk enerji aral ejenda yer a
yakénéndan ge-ebil eceji izinli bir ener]j
g°esrtmezl er . Met all erde i1 se bir-ok izinli
il etkenl ifji gesterirler. Bir yareil et ken

23



ol maséna r aj men

bandenidhet kenl i k bandéna el ek
bandénda bir-ok i zinli enerji
iletken olur.

r  kristalin bant yapése,

Elektronik iletkenlik

Bi
1
T Opti k
1
1
1

P (ereklerldahi) | e

ya4ak evViergdgaharlad €dlet (0., :

tron ge-iKi

seviyesine

0O mal zemeni

El ektroni k °zelliklerden kaynakl| anan
Me k ani ve manyeti k °zell Kl er
Katalitik aktiviflik (catalytic activity )

gi bi elektronik, optik ve dijer bir-ok ©°;

3.4 DURUMYOJUNLUJU

Basit bir kristal yapeédadaodligancekBtil

i -inde frekans dejerlerinden

glsterir.

|

ifadesinden elde edilebilir. Burada,

.Y
h —
I
mh QA

y

Kekl i ndedi

®

v

"ot o
C

Qo1 606G a i Qw

1 o@dal ga vektorl er.i i -in

matri sin

vektorl eri

boyut u, n ise dal ga

czeri hdensyapeluada

24
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f onon freke

vekdgar |l er i
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noktal arda pi kIl er meydana gel ir. Bu pi kI
birinci Brillouin b°lgesindeki durum yoj

35, FONONLAR VE KKK ATOMLU ¥RG, DE ¥RG|

Fononl ar &reltliitkrleeriimmi®n ve enerjilerini
son derece °nemlidir. | sé séfjasén éskiilke
gibi °zellikler fononlar ile dojrudan il
elektromanyet k dal gal ardaki fotona benzer ol a

dal gaseénxn idreerijfd8sdie Fediolnilraore k a¢ har i IKeki

dej i Kir. Kristallerdeki el ast i kEingteinl gal ar
I stati stpiajri-raec eky am dér . Bu nedresitz aygn&da
fononbulunabilir[2§ . Fononl arén ortal ama @Gnd2A m say

da; ®modundakipd al ga vekto°orl ¢ ortalama fonon sé
Buna & fiQe; Az p° ! oy P Keklinde ifade edil:

enerjisi; ¥ a-é€ésal frekansnoéealt algdui diésriei r

Bu ok momentumuna famun kristal momentumu denir [R9

36. KRKSTALLERKN !¢ BOYUTTA ¥RG! TKTRE]

Fonon dispersiyon bajéentel ar é, denge
denkl eminin -°z¢l mesi ynatembdulunerilhane Bgcr enl
¢ - boyutl u bir kKristald@l ol ukt uramunu g° z
konumu
Yr Y b Q phchof8 ke o® v
olarak verilird@hdldi@ oblimakbi¢gziem eh ¢bcarze ;vekt ©

' i neer baj émseéz v e klt=°(rOl,e0r, 09 | aorrg ki nt aon emalk

vekt®r@ AADAEOEBAETAH AAI
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Y Otd Ed Eé 0 &R R o& @

Keklinde i fadendedi |teadbmslayré vBeuriaaoamum h ¢ cr
konumu ise

P oD 0B O T W p o X

dir . Har mondak dvakbak&onumundan 1 tibaren
hesaba kateéel ér. Bu y¢zden kristalin topl e
bir fonksiyonu olarak yazeéelabilir. Yer di
Yy P, ® Y o®
Keklinde verilir. Kristalin toplam et kin

dereceye kadar ol an terimler dikkate al &

allel

®'Y & ViYW &Y , 0 0B W

elde edilir. Burad® ; 'PHAY kat sayél aré atomlar arasé |

Té6 P16 'Y
ekitliji 3.Jldakivleirmdi rt (Eavdaemgea kKloammumakt e

3.39M0da?Y 6 ye g° ivek otnairmaiwnid,a k i bir at omun

kuvvete exkittir:;
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DY — 6 'PHYD 8p VP , 0 08 ¢

TO 'Y i
Ek341li |l e verilen atomi k kuvvet sabitleri b
Simetr.i °zelli klerinden dolayé birbirler

simetrisine sahip ol maséy md e hiaylhe dieuv v B

Pl kkio,

0r 'Y Y T o8 o
h

Keklinde verilir. Son exkitlik kristalin
dg i kmeyecejini 0yé¢ ag®er edlklrasiEk. h&r dRet der

0 Q® 5P VP & 'V 08 T

h

Kekl i n®@edi4®.izreEre.

6 'Y —?_O‘Qﬁ’ o8 v
0

formunda yawa@labilziml v-¥are] Eat mah Ber nyoc
Kartl aréna 348 r @ e3sA®kEUKlI [liarn.eé | EEkr.s a

1 0 O B & o8 o
h
sonucu el de edilir. Burada farkl e bir Foi
, , p « ey 8
Op ® ——= O YQ o8 X
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3nT 3n boyutunda olarOy # matrisine, kristalin dinamik matrisi denir. Bu matris

aynée zamanda

Op® O ®° o8 Y

o8 w

hermiti Rs?t B8@I ISIEK 6%z échej er pr obl e mi Bri |l I
bir ®nokt as/énid-aikm-,° z3; me sahipptlier gwest eri | ir.
m=1, 2én 10diprfomeksi yonunun dal lbrié ol ar ak
eki tli] (didsag erl seimy on) b aQnéefn marsiein hermitkr a kb i
ol masée odgllemekterl eri ortanormallik ve k.
0?8 gy | o T

OFDZ&) FD(](.I 0-8)p
sagylacak ol anl3]rdan se-ilirler |

37 LKNEER TEPKK VE ¥RG! DKNAMKJK

Harmonik kuvvet sabitleri, kristallerin statik, lineer ve elekikotepkisiyle
belirlenir[32,33 . Dol ayéséeyl a, adyabati k yakl akeém
etkiyen statik bir pe rHelpnanmiegnmnanrieorentininr a k g
[34,35] basit bir uygul amasédeér . Ama - , bir
czerinde elektron yojunlujunun | ineer d e
deji kKimini g°%jter mesi i -indir [3

Bir kristal yapé i-erisinmbigel@l| Bkt ron

parametrelerininin s¢rekl i bir -fonksi
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Feynman teoremiPd ék parametrelerinin bdboén&mnks,]

t¢revinin temel durum bekl enen dejeriyle
r- . L Twb
T_D EDID:)D (95 o8 ¢

Burada- , elektron temel durum enerjigi,i se el ektron yojunl

i fade et mektedir. T o p3l . abeh é&de editirj Bu demktemi d e i

Tayl or serisine a-téjémézda, akaj] édaki el
o pr2® [12oPIBB 1y TDP o 2 o
T_ T_ | T_T_
yukarédaki denkl eemdiéeda hesepl ananakepbnt e
sonucunda akajédaki i1 fade yazeéelabilir.

Lo T b
-5 - _ £ P (@]

T_

E, T Wb 5]

E _ Te, T w, SIDT% Ob o T

G T T_ T_T_

Kul | and® pazametreleri, 6 Y kKekl i nde glPsterilert
deji ktirmelerini-,einfeardeil sadcem. iK%Gylcaceder e
sabitleri matri si Ile 11 ikkilidir ve bu |
,T', 5r Y'Y 6. VPV S5 VY o® U
TO P10 'Y
Buradaki ilk terim, kuve t sabitlerine ol an i yoni k k
enerjisininiyoni yon kat késénén i kinci t¢grevine,
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'|' -

0 P 'Y od
" 1o P16 Y ?
ex i ttir. Burada, son yatrdne] éméz denkl| emde
QO
- - - od X
ﬁDﬁD‘?T Y

Keklinde veri Wihrg.cr Pernikliiemydoekklim eal ans yg¢Kk

sistemler ternminin dejerlendiril mesi prc

sonsuz bir3kbvatabpliame Frkénsamayn Benze

ve elektrorelektron etkile me t er i ml erinde de vardér. A
nedeniyle bu gibi problemler g°©°zifadesidée ed
Ewal d y°ntemiyle dejerlendirilir. Kuvvet
P ey Téptw B .. T o B .

O ¥ 'Y ———— € b—————— Qb od

ro 1o 'V Te 'Pro 'Y
kKeklinde veripleilrektBwmdda ¢zerine etkiyen
w B b Y T od w
o

potansi)aelﬁefkiié—l%;“ﬁld.eki birim h¢icyormnUG -i nde

yen¢égndeki yer dejiktirmesine olan el ektr

matrisi ters uzayda

o . P
-
0 p 5

Q%% ;B 0P T
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ol arak wveri INKmr.i sBuwulexi-tilnidketkekibi rim hg¢gcroe

I -in verilen
5> b
“Q Q
6 B — wHQ > °8 R O R O
Bhy P B ©
“Q QD
5 . O OQ® 00 o®p p
2]
b
ekKitl-{ ] Ewdéd enerjisinde geesneikinvarnmeky t er

i -in yeterince b¢gycokh) séyal ehebtropakakeaet |

T‘eiDZT(Jo‘lD

0 i ; ; Qb
i To , To ,
| 19 ° 4 o
P — ;
6,106 , ¢
ifadesi ile verilir. Burada———t e r i mi dék iyonik potansiy
g°re lineer dejikimidir.
6 Y o0 Q% o® O
ol mak —=ziefraedesi, el ektron yo] unde6edqrugmgun de
bozul mal aréna karkéepkekitinbng9ysjenl uj veu
kuvvet sabitlerini hesapl amayé sajl ar.
genlextiril mesiyle
5
O b o T
U U

elde edilir. BuraddMi yoni k 3R]t |l edir [
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38. YOJUNLUK FONKSKYONEL TEORKSK KG¢KNDI

w (iyonik bir potansiyel i | e -Skamnr akt er

denkl emlerinin - °a ¢(bpegjodikmighiledverilerzoe B m.

pert¢rbasyon t ayun mpotansiyelie kd @ ni 30’ k¥x!| i nde
verilebilir. 3BUp dinrse gdeal ekjteron yojunl uju
dej i Ki mi Rinripertdebacgdn teorisiyle

ot h D —
> h 42 P >

elde edilir. Buradag #p ™®ifadesigh o6 ni n Four i ebri rdi°m ¢hkeeenree n

hacminivvecs ér aséyl a valans ve iletkenlik bar
Brillouin beW®Wgaersi gdekindenginr . Burada val
bir yasak enerji aral éjé il e bognbilimirse,| er i nc
o b i e .
3w b M b Q —— 3¢ b : o® ¢

[ P e Qe b

Keklinde yazedearbtidrire ®&lumamék el3bEkvker on yc

Ek3.66bi r sistemin formudur ve iteratif ol a
Verilen ® n u n pert¢rbasyonuna Wwa®udagal i nee
vektor¢gnegn Fourier bilekenlerBneiamerir .

bantl|l arée ¢zeri atkoplsdméndan Olod kardaers lédy| zae nH ke

T - .
st VD 0 »Q *°%0- 030 BT O B
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elde edilir. Burad® |, il etkenl ik durumi‘D-g,zJ—e—r—iisadeki [

pert¢rbe edi | relekitonkGresni fanksigomidurmo’t iGadtesi yerel

ol mayan bir operatS67 ol duju durumlarda E|I

T - .
st H D 0 »Q 2°% 3f { O o Y

b
Kekline d°ag¢gk¢lri.neBeurr asdiast emin -°z¢megder .
- O prao 03w’ T Fpo oD W

E k3.69ile verilen lineer sistem, ,, O det er mi nant énedémyley ok o

sonsuz -93]j¢e¢m i -erir

39. FONON FREKANSLARININ DURUM YOJUNLUL
HESAPLANMASI

Durum vyojunl uj u, bir kristal yapéda
mdal ga vektorl eri i -inde frekans dejerl er
frekansén durum yojunlukl aréné g°é8rteren
Hesapl amal arda ©°ncel ikl e me¢mk¢kams €mé o
belirlenmesi gerekif37]. Daha sonra

"1 — 11 L1

denk!l emi Kwlrluaan éy ajyakl ud u hé&%s a plrann ér .
yojunDkjru,staldeki biidism Ibicien hggx&eé hae m
verilen denklem ile fonon dajél eméndan ¢
akaj] edaki Keki | de bliammakdiggondune f onksi yonuni
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1 —  — O
0 L X P
Bu ifadede hesap! anfsn Zfise—e kpaonisu rf; ardkig e
durumlarda i s@y seimeddl®@ar alBuala@meéer . Bu he
frekans dejer.i i -in yapéldeéejée 1i-in wuzun

farkénéen sabit kal dejé noktalarda bir pi
dejerl erinin birinwrurmunldilkolua rné 7be® | ggesstienrdi

34



4. KURAMSAL TEMELLER

41. ETKKLEKME HALKNDEKK ELEKTRONLAR VE
SKSTEMK K¢KN TEMEL EKKTLKKLER

41.1. BoonrOppenhei mer Yakl akémeé

Bu yakl akém, 192061 i vyéllarda Born ve

gen¢gmgzde de ku]l anéel maktadér [ 38

BorrOppenhei mer yakl akéeme t emel de el el
k¢tl esinden -ok daha hafif ol dujunu ve bl
har eket idnadhnean y-aovkak ol dD@ luayweé s & kalloed bireedkeirr. d ¢
konumda hareketsiz olarak kabul edi |l ebi |

el ektronl ar én h-®ppenhaneily akhaealeene@inda; Berekir

enerffescsikaBylr éedi ridekl er arasémdalki GCabl ¢
dekeneglebilir-Ogpemheiemem)yalBloaméeménda dal
W b hy [ PhY &'V P
haline d°n¢ k¢ bh'Y Belekteodika dalga fonksiyonunu ve

.Y n¢gkleer dalga fonmnkbeNYomamametf midle kaje&

-ekirdeklerin tek d¢gzen i -inde sabitlenn
stati k pothaanrseikyeetl eit-t[28fdieni i fade eder
B°yl ece sistemin hamiltoniyen ifadesi,
@
0 Py 9 DPD 8
g S d B Y
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Kekline d°n¢kk dgane elelBranund ft achee, - ekirdejin b?°

hareketini tanémlar . Bur ada el ektroni k
denkl eminin -°z¢mg;
Oor PNy O P 7 b Ny 18]

Kekl i ndeEk@K e N'Y elektronik dalga fonksiyonudur. Buradan

ortalama bir el ektron alanénda hareket e (

Y OY B'Y O3V 18
bi-imnde olan Schr°dinger denklemi -°z¢l
O ,Ln o) @ p‘d
qu D Y b b
A
L o v 20 T8
cu Y Y

Kekl ini al 0. YToplewmiedekjerin itme kuvyv

O Y [O1 O® &
T
Yy 'Y
bir 1 fadedir. Potansi yel ener ji yézeyini
denklemi,
O w'Y Ow'Y T
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il e g°sterilir.

N¢ kl eer Sdcenrrkldd migreirn - °z¢ml er i, d° nme,
done¢gkemlerini tanéeml ar . Burada E el ektro
I -erir. Yar eOppekreal medey Blolr mak €é mé I yoni

késmeth den k¢ - ¢kibulederd uj u

Yaréiletkenlerde wuyarél mék elektronl a
ral eéj éna ekKi ttir. ¥rnek ol ar ak; yar éi
mi mertebesinde ol abil mesi 3B-.i nSotdradun-t ar a

l ektronl ar iyonl ar én hareketine ani den

> 6 O 9

areketinin neredeyse durajan ol duju soni

BornrOppenhei mer yakl akémé yaygén bir KE

zaman ge-erl i ol nmaykabilleirrd.e Uyeakri &ldneékk omdk a
ki, el ektron bu hareket:i aynée anda fark
hareketl eri birbirinden ayeéert e d40]. e me z ,

Ekddode tanéemlanan el enktbrianiok yapée | -€° zysamy
¥rnejin kuantum ki myasénda kull anéelan - ok
Fock yakl akémédér. Bu yakl akéemén avantaj ¢
sl ater determinant é kvelopleanrenegiyy rdinimiae adery asy o
bir deneme dal ga f onksi y-Bockumetodu lelekaomlana s &€ d é

ar adsaén il i kKkiyi ]lg®z °n¢gne almaz [ 41

412. Hartree ve Hartree Fock Yakl akémé

Bu vyakl akémda t emel dej i Kk enk tod daérra.k
Hartree Teorisi ve Hartreleock Teorisibuyml ak éménén t erel i ni ol
Hartree y& Rt akéimei:ndeki el ektronl ar é
mekani ksel davranékéné a-éklamak 1 -1 n, S
hesaplamak kural gee J i di r . Prensip ol ar ak bu, Z al
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denkl emi nden el de edil ebilir. Fakat pr
el ektronl arén davranéxklaréyla belirlenir
ol an el ektronlkarl ckeakmed alra igd-nldége dda tr . Tém e
denkl emi ni -%zebil mek i-in ayné anda 102
gerekir. G¢negmegzde b u t ¢r hesapl amal ar
ye¢ksektir fakat gellecgelgtte ¢munegkrt celdli @em -POr zo¢

| Kk adém Hartr eed2t.a rHaaf rétnrdeaenm -adt &€l | gnaé kft oénrk sfi

ormu hakkeéenda bi rciwadrnms adyaél ng ay af poanrkaski y-oaHK

f
dal ga fonksiyonl ar énénHddmaj esnet idegliakrnmaeky e,

i -1 nde, bu dalga fonksiyonlaré basit dg¢z
yapél maséyla dejikim (varyasyon) il kel er
enerjivyi mi ni mize eden pardbmeat delrem ayré
ol duk-a dojru ©bir Kekil de a-éklayan par
dej i Ki m met od u-alektroklwsisteraimHamikkokyen-denklemini ifade

etti [38. N-el ektronl u sistem i -in,eekMontladgae den

fonksiyonl arénén heegl eéoktrrign -dalpgan fkerkHd g iny
Bu denkl emler zamandan bajémséz Schr°din
el ektronl arén hareket:i sistemin ehektron
bajl éedeér . Bu °nemli fakt©°r her bir el ekt
Dol ayéséeyla Hartree yakl akémeEkekkralsaradk i
par-acék dalga fonksiyonlaréné hesapl am:
°el |l i kl erde hesaplanabilir. Fakat Hartr e
i -i ndeki el ektronlaré tutan bajlanma &en
sonu-I|lar vermez. Ayné zamanda bu i fade el

sonb bir enerji veril mesi gerektijini i spa

Paul i dékaréelama il kesine g°re, uzayeéer
ahip iKki fermiyon bulunamaz. Bu il ke a-
er mi yon -1 ftleri arasendaki et kin it me
ékar éligmapairl-kaecse k -t okkfuklue rsiémmriars édh@jai @anti s

-+~ o " on

onksiyonlaréné sajlamak d4okomkkukIl amél aré

adece i karetleri dej i kKir. Hartree dal ga

o un

ir °cdied | i Xami Hartree yakl akéméartreBaul i 4
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yakl akéménda -0k el ektronl

fonksiyonl ar &n én 43 44]rBp éummidaddlga forkkdiyony,a z € | ér

~

php B fp )
iphip B hip i T80
Kekl i nde Burhdaidekektrend etki eéden potansiyel,
Wb 0w P WP TP T

eki tl 17 Il e verilir. Potansi ye#lh8dieywon v
yararlanarako  ve® potansiyelleri,
W b © %

® bs g
o (5} &

5] b —— T

P BS ¢
0S1tAYRSISE REGISRYIE ASEP] ASy | I NINSBS LRGI y2
o >} 5} o
6S1tAYRS GSNA AND
(@] E'I [V 5] T
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581t AYRS ATFRS SRAIASYS [HEYRVEHIR y@SYQ3 WSy R
SySNEBAdAU Sy (NNl &FLly (81 StS10GNRBY RI

Bu denklem,

\ B
Ph 6 & B P—a— B - B U
q P B3I

Keklinde i fddd e oediiltiad |l eEk.d -in °4&9ileuyuml u
sistemin dalga fonksiyonu el de -edkbumi weol

korelasyon etkileri hesdbh- Baael madEpgel

Hartree-Fock ( HF) HeadwdcFaglke mgakl akémé anti s
fonksi yonl ar éenlée kkturlolna ndaar lagka t fetkktrorsdalgao n | a r ¢

fonksiyonunu Hartree teisinden daha iyi ifade etti4p] . Bu vy a&ldaak é md e
fonksiyonu, Hartree dalga fonksiyonundar
Sl ater determinant é il e tanémlanabilir.
boyunca sistem i-1in, Hamiltonyen denkl em
Buradabire ekt ronl a, ortalama el ektron yojunl
tanémlayan Hartree potansiyeld] var-dér . E
tokuk potansiyel:] ade wverilir. -Apkusgi me:
potansiyal  Padbjradéaarélama il kesiyle ilg
homojen sistemdeki el ektronlarén bajl ann
Hartree teorisinin bakl éca yeRoakresrisiz|l i gi

fizijJin babhmabdaktdatdngn basit durumlarda
sonu-1ar verir. tBkukyetd&i sadahmde] iedi | i

teorisini kull anmak daha uygun sonu-1ar

Yukaredaki i ki met ot -disanpobleni-minde%z med e
bakarél e ol masal ar da -tiokkiuk® nveemlkio rfeil zaiskysoenl
HartreeF o ¢ k yakl akémé -ayoé abmaBda,mefivdu (

Corsistent Field) olarak bilinif42] . Bu yakl akém késaca °zetl
1.Sisten i -indeki t¢m el ektronl ar, yakl ack:é
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2. Bir elektron se-ilir ve potansiyel
al eénmaséyla hesaplanér .

3. Schr°dinger denkl emi bu potl@nsi yel

orbital verir.

4. Kl em sistem i-indeki dijer tem el e
potansi yel kaynaj e ol ar ak sabitl enm
hareket. kull anél ér .

5. Bir d°ng¢negn sonunda baklangé- seti
6. kIkml er orbitaller i-inde dejikim ol

kadar tekrar edilir.

HartreeFoc k yakl akémeée etkil ekmeyen el ektr
fonksiyonl arénéktulkemanél an mbl¥. Sistgmankddlgak € md é
fonksiyonu, antisimetr. czell i Jini sajl a
sistemin dalga fonksiyonu, Pauli dékar el e
deji ktirmesi alteéenda,

8 hbh8 hplB 8 hbl8 hplB 180

antisimetrik ol mal édeéer .

Ek4d. 16ay€&€ayan en basit dalga fonksiyonu S

) p 8 [5)
. 3 8 ;
O b8 fip b b et P X
e e 8 e
[5) ) [5)

Kekl i nde i6f a dd& kldbebrelr olan HYrtréBock denklemi de eneriji
bekl enen dejerind. Hd&k¢t ek whphlnhr&m. dal g

verir ve
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"all o)

n w '5) [5) Op — [5)
P b3
1 (9)>) D o i | ® Y
5 —_— 9] - 9] T
" P PS

keklinde ifade ediiiokukBucRoMs goml. eer i my

ol dujunda séféerdan farkleder.

Buyakl akemén avantajée da tek el ektron

determinantée kull anmasé, varyasyonel ol m
deneme dal ga fonksi yonu-Fokkuretodunetekirsntad € r .

araseéendaki zk o°rneilnaes yaonnuh ogh°si & v erdenji yer el

Hartree Fock denkleminin -°z¢:;m¢ ol duk-a

fonksiyoneli teorisine g°re olduk-a uzunt

42. YOJUNLUK FONKSKYONEL TEORKSK (YFT)

Yojunl uk Fonksiyonel Teorisionin teme

el ektronlu bir sistemi&anibbgpbabapbeumubayak

taban durumu °zel 7,481 er i ni belirl emektir

Konumun skaler bir fonksiyonu olah ® prensi p ol ar ak, t abe
uyar él mék durumlar i -imdakik tcgmibm ldagil ygia i
¢tok sayeda kitap ve makalede ayréntéleée ol
Teorisi, par -acéklar araseinmiakde eit ket erm
kull anékl & bajémséz par-acék yakl axeml ar
54] . Bu nedenle mal zemelerin elektronik vy
haline gel mi ktir. Ayr éca man midel¢sdlatale r i n v
i ncelenmesinde de gi der ek aar tyaark | mikré nPémednae
(Yer el Yojunl uk Yakl akéme) vV e GGY (Gen
fonksiyonellerinin kayda dejer bakaréeseée
i-inde YFTO6ne ol a8h il giyi artterméxkteéer [ 4
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4.3. KOHN-SHAM (K-S) DENKLEMLERK

HartreeFock ve BorrOppenhei mer yakl akémlar énén
bajl edeér . 1964 vyél éen,dcistemid eeme dusuenung toplaen Ko h r
enerjiyi minimize eden elektmo yoj unl uk daj él eéméyl a taner
dijer t¢egm temel durum °zelli klerini (°rg:¢
elektron yojunlujunun bir fonksiyonu ol a

yojunluju bilinielslei,kiderfiem hegsnapleaedbi®clzi r

1965 yeéelénda,8 Karen ikxe mSkedamylakl ak é&mda
yaparak Hamiltoniyen denkl emini -Shami den
denklemi denir. KohhilBham denk | e mi zamahdiamg éraj dédens i€ lz
benzer bir formudur . Ar adaki far k; el
yojunlujunun bir fonksiyonyom!| ar hkl| evkema ¢
gel en katkeé =ektkeakijondet ki e&kmenpot ansi
Dejtikkuk bajlanma korelasyon potdmKkiuxel i
korel asyon potansiyelinin f or mu genel | i
fonksi yon teeimfrorsmurkdad-#an@&ny¢é¢zey formunda
°zelli klerini ortaya -ékarmak i-in baka

uyar el mék durumlaréné a-éeéklamak i-in deji

El ektronl ar én et ki {ciamlit dalpa fonksiyonunurs i st en
hesaplanmasé elektronlaréen sa&lyél-ésonenén a

dal ga fonksiyonlaréné hesaplamak ol duk- a

tanémlanan niceli kl eri e | e kdkifaule etmektif. unl uj
YFT i -inde g@®meaerml d&nlel &KmliBmnBu denklenlet edkmé | € r
bir potansiyel i -inde hareket eden bajém
KohnSham el ektronl aré denil en etektikielkerkeeyne

ger-ek bir sistemin -8hara dehkiemleniai beSab&kataraj] | ay

Elektrone | ekt ron et ki |l ekmesi (Coul omb pot :

el ektronlu kuant um mekani ks el si stemin
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hareketiylet an & mk g in adré K potansiyeliyle a-éekl an
yakl akéeme Schr°dinger denkleminin tam ol

fonksiyonu teorisini kuran Hohenberg ve Kohn teoremi, temel durum elektron

yojunliujve dék mmoiaasbBygéhdaki I T]i. K kdi oyk a
elektronlu bir sistemin taban durum enerjisinin fonksiyonelini minimize eden
ekitlikler,
O ¢ wbeEPW® O ¢ P W
O & Y¢ O ¢ T8 T
ke kl i ndedir. Hesapl amal ar & sBhldnetkk enerfii r me k
fonksiyonel. T[ n] I -in dolaylé bir yakl a
Kekil de hesapl anabitlfanksigonaliisa, g°sterdil er .
O &€ Y& 0&¢ ©O ¢ 18 p
KekIl i md klabik elektrostatik itme terimidir ve
- p tpeEN

L j
0¢ . iDiDNJ'QDQBN 18 C
il e verilirmr.okBExc [kmo]r et apy& nse rnsistendeks i vV e
etkil ekmeyen el ektronlarén kinetik enerj|
O ¢ "Yeg ve O ¢ wb ¢ b W

[ [5) Eﬂ [ O O ¢ VPEPDP® & O
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olur. Bu ifadeder b b ¢t ¢n dol u duruml ar -Shamer i nde
orbitalleridir. KohnSham f or mal i z aShame orbitaRer erton&rmdi n

ol mal édeéer .

r bl 0O & T
ki mai , fonksiyonelinib or bi talleri ile tanémlayal
m [ O ¢ - [ "Bl PO T8 U
Burada - BR4denk|l emi ni kurmak i -in gerekl:@
O¢dbnin minimum ol masé i-1in,
1 mr s 8 @

o | mgesckir. Bu ifade,

n 0 P[] P -7 b T8 X

alhe

ekitlijJi AR dealkiear . Ek.

. 1T & 170 ¢ | eb .
V] b LB — — Vb s b
7 € 1 €b P PbS
P U P U b 8 Y
Keklindiebpbpei-tiekuk korelasyon potansiyeld]
bro i -in tek elektron denklemlerinin
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-%z¢l mesiyl e,

t3 ) $ bS & T

bulunur Yukar &d a2k8i, Bk . . 4 . d&klemiegneKBhk-Shamd . 3 0

denklemleri denir [8] . Exd akdi. 210° kel i parantSham i - i n
Hami |l toniyeni ( HKS) ol ar ak bilinir. Bt
-%z¢l ebil mektedir. Kull anél an progr am, €
verliene b yojunl ukl aréné kull anarak -al ékmakt

Enerfj nin mini mum defenksi yoruenar anél an

durumu yojunluk fonksiyonu olur ve bunda

yapéel ér . B u -udyeumk lue nol learriank ©°-z° z ¢ | me s i ger ek
enerji,
. p ePED . ., N
@] - = — ®» 0O ¢ U PeEPOP & p

¢ I bS
ekitlijinden-Shagnaplkandri.klkohn -ok par-acdé

uyumlu tekp ar - acékl é ekdej er bir sistemin Sc

-%z¢mMakmaya - al ékmaon&kmua rve] nkeorr ed eajsiyko n e n
olarak -°z:;0ememektegdirsonu- veren yakl a
hala °nemli so5%®M|I aréndandér [ 48

De j-ti ®kk u Kk korel asyon enerjismamk¢gkesin
ol madej éndan Yer el Yojunl uk Yakl akéeme (
Yakl akeme (GGY) gi bi yakl akemlarl a dejer |
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44. YEREL YOJUNLUK VE GENELLEKTKRKLMKEK
YAKLAKI| MLARI

441.Yerel Yojunluk Yaklakeme (YYY)

HohenberegKohn [47] ve KohnSham [4] teoremler.i - 0ok
Schr°dinger denkl emi ni tek par-acék Schr
etkin potansiyel:| el ektroni k yojunlujun
deftiokk uk kor el assnyéonh alnaer$ orsunlkuedur . Uzun

yojunluk yakl akemak (Xo¥Yel d@&ejy@amémhampdai n
yaygén kullanélan yakl akéemder . Bu yakl al
noktanén belirl:i birl dupktdeRrR: /@] ynl wieurn
el ektronun, -evresindeki ayne yojunl ukl
et kil ekmesine mar uz kal déj & okaks &kyéledra.s
enerjisi, b¢ten hacim el emanlicaraléverigirzer i nd

YYYOda-td&jukk korel asyon enerjisi,

o ¢ QpEPQ ¢£b Qe Q ¢b Q ¢ & ¢

kKeklinde ifade ¢tk biyroj ubidrug duankdiaki bir ho
gazénén par - agaomé&k kb kkwé&red adegjoink ener jisidir

De j-ti ®kk u K késme t a-Rermi®Dli amak t Aham&s dan vV e

fonksiyonel,
< g O o
Q ¢€b i EPD ® 0
Kekl ing8&@digw kbrelasyon késmé i-in ise t:;

Quantum Mont e Carl o (QMC) Alecksearp| amahbhaEge
veril mjeddti Bu[ BEjeer lierin analitik bir for

i nterpole edil élFanEn°rytagmg é R e@kldid Waameaef éZudm
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kuruldu ve bu tez -alékmasénda da bu y°

sig eml er i -1 n Pelrodenw pvaer aZiamee dinmiadshylo n u
. T U Y g
Q
.|.
Q  mimt Y vim odpt it p
Q rminppge mnndgut M p

Keklindedir. Bwioffluinklukrd cae if@rkkallan ol up,

! —t
Kekl i ndetda kkarglafyenjpotansiyeli ise,
W O o &
o Qf et

Keklinde i fade edilir.
YYYOnén bazé °nemli °z&IIlikleri akKkaj e
f Homoj en sistemler i-in YYY daha ivyi -
T Mol ek¢l Il erin ve katélarén bajl anma e

b¢yeéek ol arak bul ur.

T Kimyasal ejilimler hakkénda dojru bi

T Koval ent, iyonik ve metalik ¢dastemle
%1061l uk bir sapma olurken yani daha
baj a-élare ve fonon frekansl arée hes

T zZzayef bajlé sistemler i-in baj uzunl

YYY, band yapeé hesygpymeml aeleinldéBle oK wlulk:e
Temel dur um ©° z e lhadinkmoedr¢il ¢( °vr.gs¢. ) s aiMdert ii,| e
a-eékl anabil mekt epdeirrf.orYMamd e mol ek¢l er he
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etkileyicidir. YYY genel | i k|l e ymapkérloasrkdoap |
ol duk-a bakareéel eder . Fakat bakarésénén vy
T Uyar el mék enerji seviyeleri, yareile

aral ekl aré ger-ek dejerinin alténdad

¢¢e¢nke YFT nt esmevli ydewsri i baz al éer .

T Kohesif enerjiler ger-ek dejerinin ¢
dejerinin alténda -ékar. Bu yakl akék
fVan der Walls etkilexkmeleri YYY ile
Ancak son zamanl gedarbbéméecktneril e

T Bazé manyeti k sistemler i-in ger-ek
belirlenir. -ffegmkdgalini Flegbick sven ferr ome

hekzagonalveantier r omanyeti k ol arak g°r ¢l mgi
bajl é NCWO4 ey akhéet lanlYYY uygul amal ar é

ol arak g°r ¢l megktegr .

En sade bit-oiknudke ednegrijki si ni ve korel as
enerjisini) YYYdneée kull anarak el de edebil
i -in kullanél ér vaey ebloeykutnrcoan syaobjiutntliurj.u Buu:
el ektron yojunluju olduk-a yavak deji kir.

Bu vyerel yakl akeml arén yané sér a, - 0k
°nerilmiktir. Bunun sebebi, bazée mal zemel
sahipdélrmaftakat gradyent -o0ok k¢g-¢k ol mas:

vermektedir.

442. Genel l exktiril mik Gradient Yakl| akeé mé
Genellextiril mik Gradyent Yakl akeme |
dej i Ki mini hesaba katan yakl akéml ar i -1n
°zelli kle baj wuzunluklare ve toplam ener|

birifadeylee | ekt ron yojunl uj unun yteorkeulk dkeojreerl|aesi
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enerjisinin I Kl evsel bajl él eéj éne i hmal
sénérl andér él maséna GGY denir . GGY a- ék
czerinttekde] kor bapbsgberpuediar. Bu ikl emler
taraféndan kurall ar gel 9],®Perdew$l] leeYangBunl ar
Parr 62], Perdew ve Wang3], Perdew ve Voska#] ve PerdewBurke ve Ernzerhof

[65,66] °rnek ol arRR&kate seareri VebGGYr ¢zerinde

Ancak katehal uygul amal aré i-in, kullanel
ol duk-a bakarél é bir «kxekilde giderdi. GC
enerjileri i -in kullaneéel deé.

FerromanyetikCrv e Mn 7i69]i nt e[nte | manyeti k seviy
Soygazlarvebk r i st all eri GGYdna g°re séneéerl é& de
gazé dejildir ve -ekirdek yakénénda ki dc
daj él éml ar @éna&én idelrayd ek i myBasal bajl anma
homojensi zI|lifji iy bir kekilde i fade etm
ej i mini al ar ak, yojunlujun dejikim hézeé

sistemletokuknkdepmsi asyon ener |

0 ¢ QIQE i e i & U

ekKi tlifji i | & vienrpiutiu .ftYeYky 6/diani queo ol mas

fonksiyonu fAtekacdkeprl daratvendaakbiér mok |

GGY, genell ikl e molek¢gller 1 -indeki h
i -in, dijer yaklakémlar i-inde daha dojr
t emel durum ©°zell i bluéminabliof iru. btAoyk LEkceak i |
fonksiyonu herhangi bir korelasyon fonksi
Genelli kle kullanéelan GGY fonksiyonl ai
1. Perdew ve Wang én 1986 fonksiyonl ar

2 . Beckef oinksily®88u (B88 1 deneysel par
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3. Perdew ve Wang én 1991 fonksiyonu (
4 . Ortak ol ar ak k tcorrectedceérrelation fuBdidd&s) ( gr a d |
5. Perdew in 1986 fonksiyonu (P86 den:¢
6 . Becke nin (B996 fonksiyonu

7. Perdew ve Wang én 1991 parametresi:
8.LeeYangParr fonksiyonu (LYP) sayélabil:i

Gerek YYY, gerek GGY genel ol arak met ¢

vermekle birlikte yetersiz olduju dur uml ;
TYYY na dayanar ak hesapl anan metal ik
dejerl erden o0208@Gl amanéehdaakla®X b¢y¢k
tekniji 3d ve daha hafif metaller i -

ve 5d met avidlnear igir-ei we¥¥ i .pvt, K2l mé

T Basit metall er hacimmamd Hli ll er ih,e schen eaynsaal
yaklk é k -1 0daha blegyeée¢kt ¢r [ 70

fBazée basit metaller ile soy metaller
YYY ve GGY birbiriyubgukebynwakil Bir ve d
ver mi ktlir [ 73,74

T¥zelli kl e Ca, Sr, Yb gi bi i K dejer |
ve %z éesé katsayésé i lhesaplamglar!l i YYY v
deneyden ®Zéhkt er [ 73

Yukaréeda ©°zetl enen sorunlyertcearsi 2t krad

probl emleri -°zmeye y°nelik -aléekmalar g,

45. PSEUDOPOTANSKYEL YAKLAKI MlI

451.Bl och Fonksiyonl ar é

Kyonl ar i deal bir kristal de periyodi

el ektronun bhy(pwmdwjnsiiyyedni ku °zellije sa
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Vb UbP 'Y & @

BuradaYh er hangi bir ©°rge¢ vektorgder. Bu ©°ze
ifade edilebilir. Periyodik bir potansiyelde tekl e k't r on Hami | t oni

fonksiyonl ar e, bir d¢zlem dalga i he °r gy

-arpemeée oliirg77rlak yazéel ab

r ., 6 ,PpQ™ T® X
Bur adaVvYobr¢gee nsabi tl eri i -1n,
0,bpb O6,b VY & Y

Karteée sajlaneéer.

Buradanbandindis@b i ri nci Brillouin b°lgesi ile s

Ek4.38k ar t4e. 8e€k6.y er i ne yazéel ér s a,

[ DiD R [ D‘D!QBSD & W

elde edilir.

4.5.2. PseudePotansiyel Metodu

Bl och teoresine g°re elektronik dal ga

yazélabilir. Fakat -ojunlukla elektronil
setlerine g°re a-mak -ok da iyi bir y al
orbitallkriwne laa ma k bl gesindeki val an
fonksiyonl arénén -ok hézl é salénéemlar éneé
dal gaya gerek varder ve genellikle elektr
kull anél maya pielkdidre. eTlavnearmexkn i e ldeekKt r onl ar
yapél masé i-in fazlaséyla genik Dbir d¢z
fonksiyonl arénén hesaplanabil mesi i -in d
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i htiya- duyul acakt érmn.k Rsadwud amrodadgaybandyae |d ¢nz
set i kull anél ar ak el ekt r oniimesine dimkag a fo
sajl amak8ladeéer [ 78

Bir katénén enerji seviyeleri ki bo°
el ektronl arén olukturduju en alttaki k a
yukaréda ol an valans band seviyeleridir.

Kat enén el ektroni k O zelilkilkel ewalnan sb el a |

Kabuk dal ga fonksiyonl ar é sadecee i yonu

dej erl endiekilidl le.b(id)idGdda eg®%ksteril diji gi bi é
sal énémeé bi-imindedirler. Bu s &inatikn € ml ar
enerjinin bir sonucudur . Bu el ektronik

enerjiyle birlekerek kabuk seviyelerinin

b°l gesinde valans seviyeleri, kabuk sevi
sahiptir. Dolayéeéséyla kabuk el ektronl ar é1
kal dekl aréndan, valans elektronl Beki daha

4. 1. (b)) o6de g°r¢l dej ¢ gi bi kabuk b°l gesi nc
fonksi yonl ar éndan daha fazl a sal énéem yarj

fonksiyonl ar énén Fourier a-éeél eme, - ok S
i -ermel i dir.

Reqﬂ'kc

,,,,,, T

k e k i1l (a) Bir kabuk dalga fonksiyonunurfb) Bir valans dalga fonksiyonunun
karakte i st i k koordilnat bajémleleje [77

Bu vyakl akeéemda, gé-1 ¢ 1T yoni k potansi ye

yerine pseudo dalga fonksiyonl gaikgyea et ki
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deji ktir2odekekiybndk potnkmssiyyelu, vwa lkamrx é
pseudopotansi yel Il e pseudo dalga fonksi
dal ga fonksiyonlaré, kor elektronlareée il e

dol aye hézlé titrexirler.

Bu titrexki mleagsi ndaxkageri ekrtai rdi ki i zZe

fonksiyonl ar é vV e val ans dal ga fonksiyo

Pseudopotansi yel i deal ol arak yapeéel andér
sa-€élma °zellikleri ve Yarel &rag ma-iam éi, y oral
el ektronl arénén sa-élma °zellikleriyle a\

el ektronlarénca ¢retilen toplam faz kaym
sahip ol duju her d¢j ¢mric-ai ngrieadn ewme fvaal &
h

oranéenda daha b¢y¢k ol acakteéer.

Kor b°lgesinin dékeéenda i ki potansi yel
ayert et mek zordur . Kyon -ekirdejince
fonksiyonunun her a-édsaln nrmam&dtewdmr bivlee
pseudopotansiyel, a-é&sal moment uma dayal

Pseudo dalga fonksiyonu Weomats

Tim elektron dalga fonksivoms = Hb'l’

|
‘\i\
| Tiun elektron potansiveli

|
|
|

Yarigap kesme degeri

Pseudopotansivel 7

keki2l T¢4ml ekt ronl ar (devamlée -izgiler) vV e
potansiyell eri il e onl ar a ekl ik ed
gosteri mickQBuryadakiapeder . )
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Bir pseudopotansiyel 1i-in en genel «xekil,

w D @i § 181

gibidir. Buradalm Gk ¢ r es e | h aromosne klhe s aléi mbment L
pseudopotansiyeli ifade etmektedB.u o per at °r Il e el ektron
czerinde i klem yapél masé dalga fonksiyont

her biri ilgili pseudopotansiyebi | e - &8r pél er [ 7

4.5.3. Norm-Conserving PseudBotansiyeller

' reti | epotansigebemd @] € d a ki Kartlaré sajlam
a) D¢zgen -dpasleqguado fonksiyonl ar é -0l uktu
potansiyell erden-dat gtai femksalyams apeeuddd ¢

b) Se-il ankebsme yareé-apeéndan Eanesaal no
momentumuna sahip atomik radyal pseddtga fonksiyonu'y 1 , normalize

ol mu Kk tr¢amdeyl agldigh fonksiyonunay i eki t ol mal edeéer :

Yo Yo oin i 18 p

yada,Y i hezl & bY ri Kweikiyakénsamal édeéer .

c)i yaré-apeée i-indeki y¢k, her i ki dalg
sY 1 si Qi sY 1 si Qi 18 ¢
dVal an-slekttopvapseudp ot ansi yel ©°z dejerl eri
- - 18 0
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i n o-conserving pseudp ot ansi yel 0; yukaréeda isteni/l

pseudepotansiyeldir.

454. PseudePot ansi yel breti mi

Pseudopotansi yel dal ga fonksiyonu ¢r e
devaménda at onrfahaamn tdemlkdre mMKehne) glekzoa | € r .
yojunl ujunun -ekirdek -evresinde k¢res

bul undurul ar akemGchr°odi nger den

9 g ~.qtip o ! ‘
—n ) Yb Q b—— Q —¢b B - b 1871
ca P B3I
ke k|l i nde yazéel ér . Si stemin k¢reséd44d si met

denkl emininY-i%zgkmkéi indeéed!l igr e Bailr aldar mo n |

Y ise radyal dal ga fonksiyonudur. Buna ba
. O P o I -
O—BT—I GCf p'Y ¢! ap _00(]_ - Yo Tt T8 v
ca i1 i i b 1P 1 ¢ 7 ¢&
Keklinde ol ur. Ebhtdemddki ebs;bygn deh&kemonl
orbitallerin enerjilerr i I e g°steril ir.
Bu akamadan sonra, en dék y°r¢ngedeki

incelenir ve son ol ar aX, pseedopotankiyeleoul omb p
deji ktirSHhanm &Kemknl eml eri ¢dwlruna@Bwuak fradlki Idd

445 den el de edil ir. Buna g°re radyal dal
gibi olur:
- 2 1Y ad Q¢ 1P -
Yo —,‘,pT - ‘p —Qb 1‘— - 8
ca iy T 1 | b iP 1€
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DijJer ityi odeyiomksi yonua k¢resel simetr.i

Y i 6den hesaplanabilir.

Her bir a-ésal momentum seviyesi I -
ol abi |l ece] iotamsigehkeyfipisQe udd o onksi yonuna uygu

momentum,

[5) A —E%o ) [5) 'Q—'ngo —E%o [5) 8 X

Kekl inde i K bil ekene ayreler. Sonr a
P8y I ile -arpeleéer. Bu integraller, ps

t¢rden ol duju i -in kullanél ér .
Pseudopotansiyelin bi-imini biraz dah

kull anél a-botkryaKhakeme, Fer mi yn¢ zdeoyir uci v

sonu-I|lar vermez. -&@lignkkter dul yagkemake&lme me kol a

Her bir -ekirdeji -evreleyen elektronl ar

HartreeFock ve ondan tg¢greyen yakl akémlar bu

Perdel enmemi Kk Cd&e2lnodbmmbi np oFftcaunrgi‘ief@ @)l ddn(a K y ¢

perdelemenin ana etkisig=00d a ki sing¢l ariteyi y 0 k
pseudopotansiyeli olukturmaktéer:
Y v o 8

" 8y
Buradakil per del eme mesafesidir. Bir elektron
ETYr'] Tt S. 18 W
m o
ekKi tlifjJi pseudopot ansi y etld9 pseddopotansiygl/leret i | e
czerinde bir séneérl ama ol arak kull anél abi
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5. MATERYAL VE METOT

5.1. QUANTUM-ESPRESSO PROGRAMI

QuantumEs presso, bir-ok kristal yapédaki
YFT i -erisinde d¢zlem dal ga t emel setl e
hesaplayan programdeéer . eaPtraofgérnadm n B@gloinkit ivre
QuantumEspresso taban durum enerjisi ve tek elektron -S{K orbitallerinin
hesapl arénda, atomi k kuvvetleri, zorl anm:
hesaplarda ve ta®mme dhugiumair iy g me yBiomrde K i r
- alealkanr € h eksuwalpll aam@&§In&draBy 8 Br ogram karar séz
di nami k -al ekmal ar énda, fonon frekansl ar
czvektorl eri hesapl afrandoan,  kneettsad yl éesréd e h eesl a
ger-ek uzayda asamilt@alerair alsé&s kplvaarea !l ar énd
har moni k ol mayan f onon ba®knmarr¢éée | hee ssaopnl ua-maalra r
[83,84] . Ayr éca bu pr ogr a-&c hh-eahien) | pseuidok ( Ha
potansiyeller hem de Ultrasoft (Vanderbilt) sanki potankyetullanarak, verilen
Bravais °rg¢se¢ ve grup simetrisiyle peri
yé¢k yojunlujunu ve taban durumu toplam e
°rg¢ korlarée ve dijer val aals eliekdelin| i
el ektr onwyuimbéidSa,nd 8ka k | e ml eS demkiemleri,Cotbitalteri K
sénérl é Dbir d¢zlem dalga temel setiyl e
-%z¢ldejnerP zprobl emi 84. kol ayl akt éréer [ 83

QuantumEspress , kateéenéen nokta grup simetri s
enerjivyi hesaplamak 1 -in gerekl:| ol an 1K
yapeésal ( °hmagmmosdachli¢t vee i el asti k sabitl eri
frekansl arée)éedaleltakl gernk]|] eyiapi ve kate

a-ékl amay[8,84.zin verir

Hesapl amal arda kull anélan YYY vyakl ake

duymadan dejik tokuk enerjisini a-éklar.
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i -in olduk-a iyi sowmpp bhmatikegFIdenklered K p ot

ile YFT form¢glasyonu i-inde etkileken bi.
. .. EP" P .
@] P r "o [ POp SIDU)ﬁIDQDE - QpQp
q ¢ P bS
€ b - ¢ b Op uP

verilir. Burada¢ b el ekt roni k y ¢k iysog u¥nY Yu Jyuadkulra. k € mé n

bulunan dejik toldukw keer eylogsuynolnujamerbjiirsif

f or mgdtenkemlerinin i |l e -arpéméeder.
. p EPED, . - - N
O - = —— 0P EP - S ) “ep b vg
¢ P b
[ i -i-%9 Kenkl emleri, tek elektron i -in Scl
dék potansiyel, di Jer b¢t éuyund(8Q) ikatesimel er i n
bajl edeér . Bu denklemlerin -°z¢:mlieeir i i tert
potars i yel il eatékanakoaka@daki yol izl eni
P .
En 6 ©Or7 b - T 2} L
E b r [3) v8
D Wi E_®, “hE b V)
G A P BS 3
Bu -%z¢s¢ml erden Yyaxil abg e - pot ansuyynel i ol

potansiyelw if adesi ne yak!| a/gtVéspaahsiyelineldenktibkEn i f ad
basit iterasyords O6icpda ekit ol duju durumdur. Bu r

aryum ol mayan -°z¢me ul akél ér . En ivyi -0
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® P 1T W T oy L&

karékéeme®éerQ iBlue adaarasénda bir sayeéedeér.
beyek touteudy)mbBakatyi@&@m s@maneén zor ahaufkag- dkir
bir dej eB284.l enabilir [

5.2. QUANTUM-ESPRESSO PROGRAMININ KOD YAPISI

Her bir h¢gcre bakéna n tane el ektron
°zuyum (SC) d°ng¢séngén -Shdaemklemlern sabitibirer asy
potansiyelde -°z¢l melidir. Bu probl em seé
d°ng¢ kKt ¢r gantenkEislpirre.s s @ kodl ar Btyp arlarsiéesntdaal sya
i -erisindeki farkl énat i btiegkim atiacmlearié-nersd
sayéséemd@,rim h¢gcre®hgegmvaekt Yeg, periyodiKk

Her bir atom bir valang ¢ kd&y, , ve PP ile karakterize edilir £884].

Bl och teoremi, Br®vlelkawirn ebreil gesei eil-eikntc
sénéfl andeéer éINpa&as édh¢az liezm nd av egrailrar én s ayeés.
kinetik enerjisi (Ecu) Vv € kul lcazrd é&lmandad gal ar (PW) o6l er
-SO '@ Okeklinde®Er .daBlugaadfaonksi yonunun byg¢
Verilen bir®i - i-8 &enkl eminin -°z¢mg, nNpw boyut L
-%zimeneEe@®dat ba] @ ms éeniol adcalka Weesl@igmla b inmp
fonksiyonudur[28,3L.. Her bir iteraspdnyia lygkaplod mal

farkl & noktalar ¢zerinden toplam al éneéer.

Birinci Brillouin b°l gesi I -indeki be¢téen
o o) T o[ B L&

eki tlifji il e belirtilen alng,i Bsriinheltoruiikn yb¢
I -i ndeki topl am n.okSianheatrréinz es aiykélseénmia yeakp ét |1
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E i P Q v

elde edilir. Buradai sQ , kri st al i MNss%rnged rgrku boyprewrmt © r |

yojJunlhugsuanpul amaneéen et kil bir yolu heézl é
Bu i kI|™®unz aiy-énnda
O 5 i 63 a3 L&

°rg¢ gir DRAMB ter sSBurragdéa vektorl eridir ve

, 0 . 0 ) 0 . .0 , 0 . L
a —MBh—N a —MB h—N & —M h— v T
S S S C C S
dir . Birim h¢gcrenin begyeéekl ¢ ¢ ger-ek uza

s R OR g ® R ® : @ P P
Keklinde tanémlar

G pBRH NG pBRH NG pBH P ¢

olarak verilir.0 ) hO t am sayél aré, ger-ekayzayaseéedd
bir ili®kiayéunrda .veri 'Q&ntd i r Q®omnksi yon

noktal arée ¢zerinde tbaonyéumlléud éFro.u r BHIEG)f ognek- si ik

~

Q4o B Qbbb Q% 1ok 1o lb i v o
/b /b /b

ile el de edilebilir. Bu fourier ge-i Kl e

uzaydaki & i b h®°r g¢ |l er i QX-Sorbitalldrimikdsaplar. Daha
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sonra bir HFG fourier ge- i Ki Il e birin
fonksiyonununkresi  ve topl aB284.sk hesapl aneér |

QuantumEs pr esso programé girik parametr el

ve bakka parametreler hesaplanér. ®Bu par

vekto°rlerinin |listesi, yerel ve yerel ol |
kesme enerjisinde Hamiltonyen den, Har tr
i Kl em varsayél an her hangi bir bakl angé-
hazéanhékoyuam Y42 ng¢se, potansiyelin mini mi
Her bir iterasyondaebahda xllaemmie nerejriathi evsia pkl°e
I - cegteri K1 emi ni kul | anBy-. arBpé meéekn ée mhdegssia psl oann az
i K1 efpir ed er . Son i kKl em odSardal ;ga°® Zwykmi yo
bunl arén °zdejerleri [888]. analizler i-in di
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6. BULGULAR VE TARTI k MA

6.1. GKRKK

Bu tez - aliéptMXGagX=8mCu, NL, K¢, Ti, V ve Zn) Heusler
al akeml arénén yapeé®awh© zellleikkIreornii ky o jed nalsu |
teorisini kullanan QuanturBe SPRE SS O p 2] o gtraarnaef e[p8laasiyel pseud
met odu kukckbhderabdar alkenebkntYakt iaxkielm@ainke GrGanvg
PerdewBurke-Enzerhuf PBE) [65]t ar af é ndfamr fmu gir-eit mcheen pset
potansiyeller kull andédl drRyk Ay méeda kh &sasprea
b r d¢ezlem dal ga s et smeakinglpdraanetsi iak0.02gyen k|

MethfessePaxt on ol Br akl aw émdb®°°1l ges R-t egr as
noktal ar é¥rigwl |danréd nd &j. °czell kl er °©z u
pert¢rbasyon kuramé -er-eves ndg@mokhasBEen
takémé kull anél arak hesapl ande.

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

YAPI SAL ¥ZELLKKLERK

L21y a p € s-a3mdizay grubunda bulun®Ni>XGa (X=Co,Cu, Ni, Sc, Ti,
VveZn)Heuslea | ak éml ar & &8h4 at a4, ar &/ 4Q/e, 4/3), U
1/ 2,0, 00, 0) noktal ar &n ak aypesralneekktdi bridain.é | B

mal zemel erin °rg¢ sabitl eri hesapl aneér ket
enerji dejerl eri hesapl an ddenklemihdes[d88p | a n a n
yararl anéel arak °rg¢ sabiti dejerleri, ha:
1. t ¢revi el deti edli gdi 6 v BUndghan Wenklamndkbn .
yararl anél arak el de edilen Yyaain®|l moadkl leéi
edilencizelge 6. d e k i hacim modg¢l | eri birbirlerin
i -inde ol dAljruécga® rdcdhde, .°nceden | iteratgr
sabi ti dejerleriyle bu -al ékma-dian dd del duj

gor ¢l dg.
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¢i zel YiXGHX=Lo,Cu, Ni, Sc, Ti, V ve Zn) Heus

(@ , Mur naghan dekl emi n ®¢ rve hadind e h ac
mod¢l ¢n¢gn baséBxa g°re 1. t ¢revi (

Referanslar a (B) Bm (GPa) B'

Ni.CoGa |Bu¢al &k ma 5.716 169 4.76
VASP [4,5] 5.699 171 -
FLAPW [6] 5.405 169 -
LMTO i VASP[85] 5.710 - -

NiCuGa |[Bu ¢al &k mj 5.753 1604 4.78
LMTO i VASP[85] 5.739 - -

Ni2NiGa Bu ¢al &k mj 5.695 1779 5.16
LMTO i VASP[85] 5.694 - -

Ni2ScGa |Bu ¢al ékmj 6.050 132 4.16
LMTO i VASP[85] 6.041 - -

Ni2TiGa Bu ¢al &k mj 5.897 1631 4.84
LMTO i VASP[85] 5.889 - -

Ni2VGa Bu ¢al &km; 5.801 1824 451
LMTO i VASP[85] 5.799 - -

Ni2ZnGa |[Bu ¢al &k mj 5.812 1515 4.65
LMTO i VASP[85] 5.808 - -

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

ELEKTRONKK BANT YAPI LARI

Ni2XGa (X=Co,C u , Ni , Sc, Ti , V ve Zn) Heus|
hesaba kadi€djagd awekagppeéinny®° nel i ml erine g°re
ve durum vyojunlzujldi e] rYialperlian heCo@ap | amal
al akesm@Einmny°nelimlerini antisimetrik old
al akémén bir manyeti k momente sahip ol du
grafi klerinden a-ék-a g°r ¢l mektedir. Ayr
i se spin wimeltirmlke roilmMmars € nedeni yl e her h;
ol madéekl aré s°ylenebilir. Spin y°nelimle
mo me nt dod jzeerl Igeer i6. 20 der aegi | diar amasé sor
malzemelere aitmanyetik momend e | e r |hesaplama soreicunda elde edilen

manyetik mo menktarea€j ekt @rimai yapéel deée ve u

gor ¢l dg.
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