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YÜKSEK LİSANS TEZİ 

 

VANADYUM KATKILI Ti2FeGa TERS HEUSLER TİPİ 

ALAŞIMLARIN FİZİKSEL ÖZELLİKLERİNİN YOĞUNLUK 

FONKSİYONEL TEORİSİ İLE İNCELENMESİ 

 

Ahmet Sefa MERİÇ 

 

Kırşehir Ahi Evran Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü 

İleri Teknolojiler Anabilim Dalı 

 

Danışman: Doç. Dr. Osman ÖRNEK 

II. Danışman: Dr. Öğr. Üyesi Ahmet İYİGÖR 

Bu çalışmada, (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının yapısal, elektronik, 

manyetik ve mekanik özellikleri Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi ile genelleştirilmiş 

gradyent yaklaşımı kullanılarak hesaplandı. Bu alaşımların yapısal özellikler kapsamında 

örgü sabitleri hesaplanarak incelendi. Bu malzemeler için elektronik bant eğrileri ve durum 

yoğunlukları hesaplandı ve değerlendirildi. Manyetik özellikleri incelenen bu alaşımların 

tamamının manyetik özellik gösterdiği görüldü. Mekanik özellikler kapsamında elastik 

sabitler stress-strain yöntemi kullanılarak incelendi. Bu alaşımların tamamı hesaplanan 

elastik sabitlerinden anlaşıldığı üzere Born kararlılık kriterlerini karşıladığından bu 

alaşımlar mekanik olarak kararlıdır. Ayrıca, Bulk modülü, Kayma modülü, B/G oranı, 

Young modülü, poisson oranı ve anizotropi faktörü hesaplanarak elde edildi. Bu alaşımlar 

için elde edilen B/G oranından sünek bir doğaya sahip oldukları ve anizotropi faktöründen 

anizotropik oldukları sonucuna varıldı. 

Ocak 2020, 51 Sayfa 

Anahtar Kelimeler: Mekanik özellikler, Elektronik özellikler, Heusler Alaşımları 
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ABSTRACT 

MASTER OF SCIENCE THESIS 

 

INVESTIGATIONS OF PHYSICAL PROPERTIES OF VANADIUM-

DOPED Ti2FeGa INVERSE-HEUSLER TYPE ALLOYS WITHIN THE 

DENSITY FUNCTIONAL THEORY 

Ahmet Sefa MERİÇ 

 

Kırsehir Ahi Evran University 

Graduate School of Sciences and Engineering 

Advanced Technologies Department 

 

Supervisor: Assoc. Prof. Dr. Osman ÖRNEK 

II. Supervisor: Assist. Prof. Dr. Ahmet İYİGÖR 

In this study, the structural, electronic, magnetic and mechanical characteristics of           

(Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0.25; 0.5; 0.75; 1) alloys were calculated using the generalized 

gradient approach with Density Functional Theory. The structural properties of these alloys 

were examined by calculating the lattice constants. Electronic band curves and state 

densities for these materials were calculated and evaluated. All of these alloys whose 

magnetic characteristics were examined showed magnetic characteristics. Elastic constants 

within the scope of mechanic characteristics were examined by using stress-strain method. 

As all of these alloys meet Born stability criteria as understood from the calculated elastic 

constants, these alloys are mechanically stable. In addition, Bulk modulus, Shear modulus, 

B / G ratio, Young modulus, poisson ratio and anisotropy factor were procured by 

calculation. It was concluded that these alloys had a ductile nature within the B / G ratio 

and anisotropic within anisotropy factor. 

January 2020, 51 Pages 
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1. GİRİŞ 

Heusler tipi alaşımların keşfi 1903 yılına dayanır. O zamandan beri ferromanyetik olmayan 

malzemeler kullanılarak elde edilebilecek olan alaşımların, termal ve elektriksel özellikleri 

nedeniyle araştırmacıların ilgi duyduğu malzemeler olmuştur [1]. Bu alaşımlar genelde 

X2YZ formülüne sahip olan üçlü alaşımlardır. Buradaki X ve Y genellikle d elektronlu 

geçiş metallerini, Z ise sp elektronlu ana grup metalini temsil eden malzemelerdir [2]. İlk 

Heusler alaşımları dört tane fcc alt örgüden oluşan Fm-3m (#225) uzay grubundaki L21 

fazında bulundu. Ardından, dört tane fcc alt örgünün bir tanesi dışarıda bırakıldığında C1b 

fazında F-43m (#216) uzay grubunda yer alan yarı Heusler malzemelerin elde edildiği 

görüldü. Bu nedenle, L21 fazında bulunan gruba tam Heusler denmektedir. Yıllar içerisinde 

Heusler tipi alaşımlar incelendikçe bu aileye ters ve dörtlü Heusler malzemelerde eklendi. 

Ters Heusler malzemeler, L21 yapısındaki tam Heusler malzemelerden X atomlarından 

birinin, Y veya Z atomu ile yer değiştirilmesi sonucunda XA yapısında (X2YZ) elde 

edilebilir ve F-43m uzay grubunda bulunur. Bir başka Heusler tipindeki dörtlü Heusler 

malzemeler ise XX'YZ kimyasal formülüne sahip, F-43m uzay grubundadır. Ayrıca X, X' 

ve Y elementleri geçiş metali grubundan olup Z elementleri ise periyodik tablonun ana 

grup elementidir [3]. Dörtlü Heusler tipi malzemeler için LiMgPdSn yapısı bir prototiptir 

[3,4]. Bu malzemeler, yarı metaliklik [5-7], termodinamik [8, 9], şekil hafızası etkisi [10, 

11], ağır fermiyon davranışı [12-14], manyetik [15, 16] ve süper iletkenlik [17] gibi geniş 

özelliklere sahiptir. Heuseler tipi malzemeler, kapsamlı özelliklerinden dolayı 

araştırmacılar tarafından oldukça büyük bir ilgi görmektedir. Bunların yanı sıra, bu 

malzemelerin tamamını üretmek ve tüm özelliklerini deneysel olarak ortaya koymak 

oldukça zordur. Bu nedenle, güvenilir ve hızlı bir metot ile mümkün olan bu malzemeleri 

iyi bir şekilde incelemek gerekir. Araştırmacılar tarafından oldukça fazla tercih edilen ab-

initio hesaplamaları doğruluğu kanıtlanmış hesaplamalı bir yöntemdir. Bu yöntem, 

herhangi bir deneysel parametreye ihtiyaç duymadan, zorluk ve maliyet içermeden bir 

malzemenin yapısal, elektronik, manyetik, mekanik, titreşim ve termodinamik özellikleri 

hakkında kapsamlı bilgi sağlar. 
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Heusler tipi malzemeler genellikle spin polarize durumundadır. Spin yönelimlerinden bir 

tanesi metalik özellik gösterirken diğeri yarıiletken veya yalıtkan özellik gösterir. Bu 

nedenle de manyetik özellik sergileyen yarı metallik malzemeler sınıfında yer alırlar. Groot 

ve arkadaşlarının [18] 1983 yılında NiMnSb yarı Heusler bileşiği ile yaptıkları çalışmada 

ilk defa yarı metal kavramı kullanıldı. Yarı metalik davranış gözlemlenen malzemelerden 

bazıları; ferromanyetik metal oksitler [19, 20], manyetik yarıiletkenler [21-23], Heusler tipi 

malzemeler [24-28], zinc-blend yapıdaki (ZnS) kalkojenler ve ikili geçiş metalleridir [29]. 

Heusler tipi malzemeler, yüksek Curie sıcaklıklarından ve Zinc-blend yapısıyla olan 

yapısal benzerliklerinden dolayı uygulamalarda yarı metalik Heusler tipi malzeme 

özellikleri etkindir. Bu tür Heusler tipi malzemeler yarı metalik ferromanyetler sınıfında 

yer almaktadır. Manyetik tünel bağlantıları (MTJ’ler) [30-33], yüksek manyeto dirençli 

valfler (GMR’ler) [34-37], yarı iletkenlere spin enjeksiyonu [38] için cihazlar gibi 

alanlarda yarı-metalik Heusler tipi malzemelerin kullanımı tercih edilmektedir [39]. 

Özellikle yarı metalik Heusler tipi malzemelerin spintronik cihaz uygulamaları ilginç 

özellikleri öne çıkmaktadır.  

Ti ve V tabanlı yarı metalik Heusler tipi malzemelerin literatürde az sayıda çalışması 

bulunmaktadır. Berri [40] tarafından 2019 yılında WIEN2k kodları kullanılarak tam 

potansiyel doğrusallığı artırılmış düzlem dalga (FP-LAPW) yöntemi ile Genelleştirilmiş 

Gradyent Yaklaşımı içerisinde Perdew-Burke-Ernzerhof (GGY-PBE) pseudopotansiyelleri 

ile Ti2RhSn1-xSix, Ti2RhSn1-xGex ve Ti2RhGe1-xSix dörtlü Heusler alaşımlarının yapısal, 

elektronik ve yarı metalik özellikleri incelendi ve x=0,5 durumu için tetragonal (P-4m2) 

fazında olduğu belirlendi. Ma ve ark. [41] tarafından ters Heusler bileşiklerinin spintronik 

uygulamaları VASP kodları kullanılarak GGY-PBE yöntemiyle araştırıldı. Tam potansiyel 

yerel orbital (FPLO) minimum temel bant yapı metodu ile GGY-PBE pseudopatansiyelleri 

yardımıyla Wei ve ark. [42] tarafından Ti2YZ (Y = Fe, Co, Ni; Z = Al, Ga, In) Heusler 

alaşımlarının yarı metalik özellikleri incelendi ve bu alaşımların yarı metalik oldukları 

tesbit edildi. Ahmadian [43, 44] tarafından iki ayrı çalışmada Ti2FeSn ve Ti2CoSn Heusler 

alaşımlarının yapısal, elektronik ve manyetik özellikleri incelendi ve spin-aşağı durumunda 

yasak enerji aralıkları (GAP) Ti2FeSn için 0,79 eV ve Ti2CoSn için 0,87 eV bulundu. 

Ti2FeZ (Z = Al, Ga, Ge) Heusler alaşımlarının yapısal, elektronik ve manyetik özellikleri 

Liping ve ark. [45] tarafından VASP kodları ile GGY-PBE pseudopotansiyelleri 
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kullanılarak çalışıldı. Buna göre, Ti2FeZ (Z = Al, Ga, Ge) Heusler alaşımlarının yarı 

metalik olduklarını tespit ettiler. Drief ve ark. [46] Ti bazlı Heusler alaşımlarından Ti2FeZ 

(Z = Al, Ga, In) alaşımlarını WIEN2k kodlarıyla FP-LAPW yöntemine göre 

Genelleştirilmiş Gradyent Yaklaşımı içerisinde Wu-Cohen (GGY-WC) 

pseudopotansiyelleriyle inceledi ve onlar bu alaşımların yapısal, elektronik ve manyetik 

özelliklerini raporladılar. Goraus ve Czerniewski [47] tarafından Ti2MnAl, Ti2FeAl ve 

Ti2FeGa alaşımlarının manyetik özellikleri XRD ile yapılan deneysel ve FPLO ile yapılan 

teorik çalışmada incelendi. Bunlardan başka, Zhang ve ark. [48] tarafından yapılan 

deneysel ve teorik çalışmada Ti2YAl ve Ti2 Y'Ga (Y = Co, Fe; Y' = Cr, Fe) alaşımları, 

Zhang ve ark. [49] tarafından yapılan teorik çalışmada ise Vanadyum bazlı ters Heusler 

alaşımlarının yapısal, elektronik ve manyetik özellikleri incelenerek rapor edildi. 

Bu çalışmada, literatürde sınırlı sayıda çalışma bulunan Ti2FeGa ters Heusler alaşımına 

çeşitli oranlarda V atomu katkılanıp (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımları 

elde edildi. Elde edilen bu alaşımların yapısal, elektronik, manyetik ve mekanik özellikleri 

MedeA paket programında VASP kodları yardımıyla GGY-PBE pseudopotansiyelleri 

kullanılarak Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT) ile yapıldı. x = 0,25; 0,5; 0,75 oranları 

seçilerek oluşturulan alaşımlar ile ilgili literatür taraması sonucunda her hangi bir veriye 

rastlanılmamıştır. Dolayısıyla bu alaşımların elektronik, manyetik ve mekanik özellikleri 

bu çalışma ile literatüre kazandırılmış olunacaktır. 
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2. KURAMSAL TEMELLER 

2.1. Giriş 

Yoğun madde ve moleküllerin özellikleri, elektronlar ve çekirdekler tarafından 

belirlenmektedir. Elektronların incelenmesi, maddenin elektronik, manyetik, optik ve kütle 

özellikleri hakkında önemli bilgiler sağlamaktadır. Modern fizik, birçok elektron ve 

çekirdeğin etkileşimli sistemini doğru bir şekilde göstermek ve hesaplama yöntemlerini 

geliştirmek için bir zorlukla karşı karşıyadır. Ayrıca, elektronik yapıların hesaplanması, 

temel duruma ve uyarılmış durum özelliklerine bölünebilir [50]. Elastik özellikler gibi 

temel durum özellikleri için, yük yoğunluğu, denge hacimleri ve titreşim frekansları, 

maddenin diğer ilginç özellikleri arasında elde edilebilir. Öte yandan, elektronik uyarılmış 

durumlar, optik özellikler vb. hakkında faydalı bilgiler sağlamaktadır. Geçmişte çeşitli 

elektronik yapı yöntemleri geliştirilmiştir. Katı sistemler için en çok kullanılanlar, 

Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT) ve Kuantum Monte Carlo'dur (QMC) [51-53]. YFT, 

yeni materyalleri tahmin etmek, deneysel keşifleri onaylamak veya deneysel çalışmada 

gözlemlenen yeni olayların açıklamasını sağlamak için çok güvenilir bir teoridir. 

2.2. Çok Cisim Problemi 

Atomların kuantum mekaniksel davranışının tam bir açıklaması, elektronlar ve çekirdekler 

arasındaki etkileşimlerin detaylı olarak ele alınmasını gerektirmektedir. Ne elektronları ve 

Nn çekirdekleri ifade eden bir sistem için, göreceli olmayan zamandan bağımsız basit 

Schrödinger denklemi;  

H Ψ =E Ψ                                                                                                                          (2.1) 

Burada Ψ, çok parçacıklı dalga fonksiyonudur ve E, sistemin toplam enerjisini ifade 

etmektedir. Çok parçacıklı dalga fonksiyonu simetrik veya anti-simetrik olabilir. Simetrik 

durum şöyle tanımlanır; 

Ψ= Ψ(r1,…,rNe)                                                                                                                   (2.2) 

Anti-simetrik durum ise; 

Ψ = Ψ(r1,…,rjri,…,rNe) = -Ψ(r1,…,rirj,…,rNe)                                                                          (2.3) 
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Elektron gibi yarı tam sayılı dönüşlü parçacıklar, anti simetrik dalga fonksiyonları ile 

tanımlanır ve Pauli dışlama ilkesine uyarlar. Bu parçacıklar fermantasyon olarak 

adlandırılır. Pauli dışlama ilkesi, hiçbir iki elektronun aynı kuantum sayı grubuna sahip 

olamayacağını ve aynı dönüşe sahip elektronların aynı anda meydana gelemeyeceğini 

belirmektedir. Dalga fonksiyonları parçacık değişimi altında, simetrik olan ve integral ya 

da sıfır iç dönüşe sahip olan parçacıklara bozon denir. 

2.1 eşitliğindeki Hamilton operatörü H olarak yazılabilir. 

𝐻 = −∑
1

2
Ne
𝑖=1 ∇i

2 − ∑
1

2M∝

Nn
∝=1 ∇∝

2 − ∑ ∑
Z∝

|ri−R∝|
Nn
∝=1

Ne
i=1 + ∑ ∑

1

|ri−rj|
+ ∑ ∑

Z∝Zβ

|R∝−Rβ|

Nn
β>∝

Nn
∝=1

Ne
j>1

Ne
i=1 (2.4)                                                                                                                                                                                       

Burada M∝ çekirdeğin kütlesi, Z∝ çekirdeğin yükü ve R∝ çekirdeğin konumudur. 

Elektronun konumu ri olarak belirtilmiştir. Birinci ve ikinci terimler, sırasıyla elektronların 

ve çekirdeklerin kinetik enerjileridir. Üçüncü terim çekirdek ve elektronlar arasındaki 

Coulomb çekmesini, dördüncü ve beşinci terimler sırasıyla elektron-elektron ve çekirdek-

çekirdek Coulomb itmesini tanımlamaktadır. 

2.3. Hartree-Fock Yaklaşımı (HF) 

Hartree-Fock yaklaşımı, elektronlar arasındaki korelasyonu kapsayan daha doğru bir 

yaklaşım için temeldir [54]. Hartree-Fock yaklaşımı içerisinde, sistemin çok parçacıklı 

dalga fonksiyonu, anti simetri kuralını sağlayan bağımsız elektronların tek bir determinantı 

belirleyici olarak ele alınabilir [55]. 

𝜑 =
1

√𝑁!

|

|

𝜑1(𝑥1, 𝜎1) 𝜑1(𝑥2, 𝜎2)   … 𝜑1(𝑥𝑁, 𝜎𝑁)

𝜑2(𝑥1, 𝜎1) 𝜑2(𝑥2, 𝜎2)   … 𝜑2(𝑥𝑁 , 𝜎𝑁)

… … …

… … …

𝜑𝑁(𝑥1, 𝜎1) 𝜑𝑁(𝑥2, 𝜎2)   … 𝜑𝑁(𝑥𝑁 , 𝜎𝑁)

|

|

                                                       (2.5)  

Buradaki 𝜑1(x1; 𝜎1), tek parçacıklı dönüş orbitalleridir. 

Hartree-Fock teorisi, moleküllerin ve daha büyük N cisim sistemlerinin hesaplanmasında 

yararlı olan değiş tokuş korelasyonunun doğru bir iyileştirmesini sağlar [50, 55-57]. 

Hamiltonyenin dalga fonksiyonu ile olan beklenti değeri; 
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〈𝜑|𝐻̂|𝜑〉 = ∑∫𝑑𝑟𝜓𝑖
𝜎∗

𝑖,𝜎

(𝑟) [−
1

2
∇2 + 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)]𝜓𝑖

σ(𝑟) + 𝐸11

+
1

2
∑ ∫𝑑𝑟𝑑𝑟′

𝑖,𝑗,𝜎𝑖𝜎𝑗

𝜓𝑖
𝜎∗(𝑟)𝜓𝑗

𝜎∗(𝑟′)
1

|𝑟 − 𝑟′|
𝜓𝑖

𝜎𝑖(𝑟)𝜓
𝑗

𝜎𝑗(𝑟′)

−
1

2
∑ ∫𝑑𝑟𝑑𝑟′

𝑖,𝑗,𝜎

𝜓𝑖
𝜎∗(𝑟)𝜓𝑗

𝜎∗(𝑟′)
1

|𝑟 − 𝑟′|
𝜓𝑖

𝜎(𝑟)𝜓𝑗
𝜎(𝑟′)                             (2.6) 

İlk terim birlikte gruplandığında, tekli beklenti değerleri yörüngeler üzerinde toplanır. 

Üçüncü terim, elektronlar arasındaki doğrudan etkileşimi tarif ederken, değişim etkileşimi 

dördüncü terimle açıklanmaktadır. Üçüncü ve dördüncü terimlerde çift toplama olduğuna 

dikkat edilmelidir. Döndürme işlevlerinin bir eksen boyunca nitelendirildiği bir durum göz 

önüne alındığında, her döndürme σ için Ѱ𝑖
𝜎∗(r) değişimleri şu şekilde ifade edilebilir: 

[−
1

2
∇2 + ∑ ∫𝑑𝑟′

𝑖,𝑗,𝜎

𝜓
𝑖

𝜎𝑗∗(𝑟′)𝜓
𝑗

𝜎𝑗∗(𝑟′)
1

|𝑟 − 𝑟′|
] 𝜓𝑖

𝜎(𝑟)

− ∑∫𝑑𝑟′𝜓𝑗
𝜎∗

𝑗

(𝑟′)𝜓𝑖
𝜎(𝑟′)

1

|𝑟 − 𝑟′|
𝜓𝑗

𝜎(𝑟) = 𝐸𝑖
𝜎𝜓𝑖

𝜎(𝑟)                            (2.7) 

Hartree-Fock eşitliğini tanımlar. Eşitlik 2.7’nin değiştirilmesi, duruma bağlı olarak etkili 

bir Hamilton operatörü ile Schrödinger benzeri bir denklem vermektedir. 

𝐻̂𝑒𝑓𝑓
𝑖 𝜓

𝑖
𝜎(𝑟) = [−

ℎ2

2𝑚𝑒

∇2 + 𝑉̂𝑒𝑓𝑓

𝑖,𝜎
(𝑟)]𝜓

𝑖
𝜎(𝑟) = 𝐸𝑖

𝜎𝜓
𝑖
𝜎(𝑟)                                                  (2.8) 

r noktasındaki σ dönüşünün her elektronuna etki eden etkin 𝑉𝑒𝑓𝑓
𝑖,𝜎 (𝑟) potansiyeli; 

𝑉̂𝑒𝑓𝑓
𝑖,𝜎

𝜓
𝑖
𝜎(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + 𝑉𝐻𝑎𝑟𝑡𝑟𝑒𝑒(𝑟) + 𝑉̂𝑥

𝑖,𝜎
(𝑟)                                                                    (2.9) 

Değiş tokuş terim operatörü 𝑉̂x , aynı σ dönüşünün yörüngeleri üzerinden bir miktar verilir. 

𝑉̂𝑥
𝑖,𝜎(𝑟) = −∑∫𝑑𝑟′𝜓𝑗

𝜎∗

𝑗

(𝑟′)𝜓𝑖
𝜎(𝑟′)

1

|𝑟 − 𝑟′|

𝜓𝑗
𝜎(𝑟)

𝜓𝑖
𝜎(𝑟)

                                                        (2.10) 
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∑ 𝑗 Ѱ𝑗
𝜎∗(𝑟′)Ѱ𝑗

𝜎(𝑟′)′nün, her durum i ve σ için değişim yükü yoğunluğundan dolayı 

coulomb potansiyeli olduğuna dikkat edilmelidir. 

2.4. Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT) 

Yaklaşık otuz yıldır yoğunluk fonksiyonel teorisi (YFT), katı sistemlerin elektronik yapı 

özelliklerinin hesaplanmasında birincil araç olarak yaygın bir şekilde kullanılmaktadır. 

Yoğunluk fonksiyonel teorisi, Kohn, Sham ve Hohenberg, Kohn tarafından geliştirilmiştir 

[51, 52]. Katı maddeler ve moleküllerin temel durum özelliklerinin çok doğru bir tanımını 

vermektedir. YFT, birçok elektron dalga fonksiyonu Ψ yerine n(r) elektronik yoğunluk 

dağılımına dayanmaktadır[58]. YFT'de denge hacminin, kütle modülünün, örgü 

sabitlerinin vs. tespitinde çok önemlidir. YFT yalnızca basit elektronik özelliklerin 

simülasyonuna izin vermekle kalmaz, aynı zamanda oldukça karmaşık malzemelerin 

özelliklerinin işlenmesini sağlamaktadır. Bu durumda, manyetik ve elektriksel 

duyarlılıkların, eğri polarize yer durumlarının, süper iletkenlik vb. temel durum 

özelliklerinin YFT kullanılarak belirlenebilir. Ayrıca, uyarılmış durum özelliklerini de bir 

dereceye kadar tanımlanmasında etkilidir. Bu durum, bir elektronik sistemin temel durum 

yoğunluğunun sadece elektron sayısını değil, aynı zamanda belirli bir Hamilton operatörü 

ile ilişkili olan harici potansiyeli belirlemesi gerçeğine dayanmaktadır. Hamilton operatörü, 

temel durumu ve uyarılmış durumu tam olarak tanımlamaktadır[59]. 

2.4.1. Hohenberg-Kohn Teoremi 

Hohenberg-Kohn Teoremi, eğer N ile etkileşimli elektronlar harici bir potansiyel Vext 

içerisinde hareket ederse, enerjinin işlevselliğini en aza indiren benzersiz bir taban durum 

elektron yoğunluğu n0(r) olduğunu belirtmektedir [51]. 

𝐸[𝑛] = 𝐹[𝑛] + ∫𝑛(𝑟)𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑𝑟                                                                                            (2.11) 

Burada F, n'nin evrensel bir işlevselliğidir. Fonksiyonel E'nin sonuçta ortaya çıkan 

minimum değeri, temel elektronik enerji olan E0'dır. Hohenberg-Kohn teoreminin özel bir 

basit kanıtı aşağıdaki şekilde verilebilir [60]. N-elektron fonksiyonel F'nin tanımlanması 

𝐹[𝑛(𝑟)] =  
𝑚𝑖𝑛

|Ψ → 𝑛0|
 〈Ψ|𝐹̂|Ψ〉                                                                                                 (2.12) 
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Beklenti değerinin tüm N elektron dalga fonksiyonlarının araştırılması ile belirlendiği 

durumda, n(r) 'nin yoğunluğunu azaltan Ψ, daha sonra, F'nin beklenen değerini etkin bir 

şekilde en aza indiren Ѱ dalga fonksiyonunu seçer. Daha sonra F olarak belirtirsek; 

𝐹̂ = ∑−
1

2
𝑖

∇𝑖
2 +

1

2
∑

1

|𝑟𝑖 − 𝑟𝑗|𝑖≠𝑗

                                                                                               (2.13) 

Yoğunluğu n0 veren bir N elektron temel durum dalga fonksiyonu Ψ0 düşünürsek. O zaman 

temel hal enerjisi; 

𝐸0 = 〈Ψ0|𝐹̂ + 𝑉̂𝑒𝑥𝑡|Ψ0〉                                                                                                              (2.14) 

Tanımdan eşitlik 2.12, 

𝐹[𝑛0] = 〈Ψ|𝐹̂|Ψ〉 = 〈Ψ𝑚𝑖𝑛
0 |𝐹̂|Ψ𝑚𝑖𝑛

0 〉                                                                           (2.15)|Ψ→𝑛0|
𝑚𝑖𝑛  

Minimal prensibe göre; 

𝐹[𝑛0] + ∫𝑛0 (𝑟)𝑑3𝑟 = 〈Ψ𝑚𝑖𝑛
0 |𝐹̂ + 𝑉̂𝑒𝑥𝑡|Ψ𝑚𝑖𝑛

0 〉 ≥ 𝐸0                                                         (2.16) 

Fakat, 

𝐹[𝑛0] = 〈Ψ𝑚𝑖𝑛
0 |𝐹̂|Ψ𝑚𝑖𝑛

0 〉 ≤ 〈Ψ0|𝐹̂|Ψ0〉                                                                                   (2.17) 

Olduğundan şu sonuca ulaşıyoruz; 

𝐹[𝑛0] + ∫𝑛0 (𝑟)𝑑3𝑟 = 〈Ψ𝑚𝑖𝑛
0 |𝐹̂ + 𝑉̂𝑒𝑥𝑡|Ψ𝑚𝑖𝑛

0 〉 ≤ 𝐸0                                                         (2.18) 

Ѱ𝑚𝑖𝑛
0  ve Ψ0'dan beri aynı yoğunluğu n0 verir. Eşitlik 2.16 ve 2.18 den; 

𝐸[𝑛0] = 𝐹[𝑛0] + ∫𝑛0 (𝑟)𝑑3𝑟 = 𝐸0                                                                                       (2.19) 

Böylece ispatı tamamlarız. 

2.4.2. Kohn-Sham Denklemleri 

Katılma işleminin hesaplanmasından elde edilen katı maddelerin özelliklerinin açıklaması, 

bir genel parçacık denklemi kümesi olan Kohn-Sham denklemlerinin çözümünü 

içermektedir. Bu denklemlerin çözümü için doğru ve zamana bağlı yöntemler büyük bir 
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sorun olmaya devam etmektedir. Şimdiye kadar, çeşitli basitleştirici yöntemler önerilmiştir 

ancak bu yöntemlerin her birinde sınırlamaları vardır. Örneğin, muffin-tin yaklaşımı, 

potansiyelin örgü bölgelerinin etrafında atomik benzeri ve katı maddenin atomları arasında 

neredeyse düz olduğu gözlemine dayanmaktadır [61, 62]. Bu yöntem Korringa, Kohn ve 

Rostocker tarafından geliştirilen varyasyonel yöntemde en belirgin uygulamaya sahiptir 

[63-65]. Diğer yaklaşım yöntemleri, hareketsiz atom çekirdeğini bir model potansiyeli ile 

ikame eden ve bir dizi sahte değerlik durumunun bu model çekirdeklerine ortogonal olan 

pseudopotensiyel yöntemleri içermektedir [66, 67]. Kohn ve Sham [52], etkileşimli 

olmayan bir referans sisteminin temel durum yoğunluğunu n0(r) belirlemek için genel 

bağlanmış diferensiyel denklem gruplarını türetmiştir. Bu amaçla, Kohn ve Sham F [n(r)] 

'yi dört ayrı parçaya böldü ve fonksiyonel E oldu. 

𝐸[𝑛(𝑟)] = 𝑇𝑠[𝑛(𝑟)] +
1

2
∫∫

𝑛(𝑟)𝑛(𝑟′)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝑟𝑑𝑟′ + 𝐸𝑋𝐶[𝑛(𝑟)]    

+ ∫𝑛(𝑟) 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟)𝑑𝑟                                                                                         (2.20) 

Buradaki Ts[n(r)], n(r) yoğunluğuyla etkileşimli olmayan bir elektron gazının kinetik 

enerjisi olarak tanımlanır, yani; 

𝑇𝑠[𝑛(𝑟)] = −
1

2
∑∫Ψ𝑖

∗

𝑁

𝑖=1

(𝑟)∇2Ψ𝑖(𝑟)𝑑𝑟                                                                                 (2.21) 

Eşitlik 2.20 ayrıca EXC[n] değiş tokuş kolerasyon enerjisini tanımlamaktadır. Elektron 

yoğunluğu üzerine bir normalizasyon kısıtı uygulayarak, ∫𝑛(𝑟)𝑑𝑟=N aşağıdaki varyasyon 

prensibini elde ederiz. 

𝛿

𝛿𝑛(𝑟)
[𝐸[𝑛(𝑟)] − 𝜇 ∫𝑛(𝑟)𝑑𝑟] = 0         ⇒

𝛿𝐸[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛(𝑟)
= 𝜇                                              (2.22) 

    

Eşitlik 2.22, Veff(r) cinsinden yeniden yazılabilir. 

Buna göre, 

𝛿𝑇𝑠[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛(𝑟)
+ 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) =  𝜇                                                                                                          (2.23) 
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olduğundan, 

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑥𝑡(𝑟) + ∫
𝑛(𝑟)

|𝑟 − 𝑟′|
𝑑𝑟′ + 𝑉𝑋𝐶(𝑟)                                                                      (2.24) 

böylece 

𝑉𝑋𝐶(𝑟) =
𝛿𝐸𝑋𝐶[𝑛(𝑟)]

𝛿𝑛(𝑟)
                                                                                                                 (2.25) 

Harici bir potansiyel Veff(r) içinde hareket eden etkileşmeyen elektronların bir yer durum 

yoğunluğu ile tanımlandığına dikkat etmek önemlidir. 

𝑛0(𝑟) = ∑|Ψ𝑖(𝑟)|
2

𝑁

𝑖=1

                                                                                                                   (2.26) 

Temel durum enerjisini E0 belirlemek için aşağıdaki elektron Schrödinger denklemini 

çözmeliyiz. 

(
1

2
∇𝑖

2 + 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) − 𝐸𝑖)Ψ𝑖(𝑟) = 0                                                                                            (2.27) 

ve bu eşitlik grubunun kendiliğinden tutarlı bir şekilde çözülmesi gerekmektedir. 

𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑉𝑒𝑓𝑓(𝑛0(𝑟))                                                                                                               (2.28) 

Yukarıdaki Eşitlik 2.23 ve 2.24’den etkileşime girmeyen bir referans sisteminin 

varsayılması, EXC formunun bilinmesi koşuluyla etkileşimli bir sistemin temel durum 

enerjisini bulmak için teorik olarak kesin bir yöntem sağlamaktadır. 

YFT uygulaması, yerel yoğunluk yaklaşımı [68] ve genelleştirilmiş gradyent yaklaşımı 

[69] gibi EXC için çeşitli yaklaşık formların kullanılmasını gerektirmektedir. 

2.5. Değiş Tokuş Kolerasyon Enerjisi 

2.5.1. Yerel Yoğunluk Yaklaşımı (YYY)  

Yerel yoğunluk yaklaşımı (YYY) [68, 70, 71] çerçevesinde, EXC[n(r)] değerine, elektronun 

n(r) yoğunluğundaki homojen bir elektron gazındaki değiş tokuş kolerasyon enerjisi ile 

yaklaşılmaktadır. Yani; 
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𝐸𝑋𝐶
𝐿𝐷𝐴[𝑛(𝑟)] = ∫𝐸𝑋𝐶( 𝑛(𝑟))𝑛(𝑟)𝑑𝑟                                                                                        (2.29) 

YYY işlevi, birçok sistemin temel hal özelliklerini çok doğru şekilde üretmektedir. 

Örneğin, 4d ve 5d grubu metallerin toplu özellikleri YYY tarafından iyi tarif edilmiştir. 

Fakat, YYY'nin başarısız olduğu durum vardır. Örneğin YYY, demirin manyetik yapısını 

yanlış tahmin etmektedir [72, 73]. YYY ayrıca yarı iletken malzemelerin bant boşluğunu 

da yanlış tahmin etmektedir[74-76]. 

2.5.2. Genelleştirilmiş Gradyent Yaklaşımı (GGY)  

Uzun bir süredir yerel yoğunluk yaklaşımı, elektronik yapı hesaplamalarında tercih edilen 

yöntem olarak kabul edilmiştir. YYY üzerine geliştirilecek bir strateji, yük korelasyon 

fonksiyonunun değiş tokuş korelasyon işlevindeki değişimini, elektron gazının 

homojenliğini hesaba katması gereken bir şey dahil etmektir. XC potansiyelinin hem yük 

yoğunluğunun (belirli bir noktada) hem de yük yoğunluğunun birinci dereceden 

gradyentinin (aynı noktada) bir işlevi olduğu ortaya çıkartan yöntem, genelleştirilmiş 

gradyent yaklaşımı (GGY) olarak bilinmektedir. [69, 77, 78]. 

𝐸𝑋𝐶
𝐺𝐺𝐴[𝑛] = ∫𝑑3𝑟𝑓(𝑛, ∇𝑛)                                                                                                         (2.30) 

𝐸𝑋𝐶
𝐺𝐺𝐴, bir elektron gazının parçacık başına değiş tokuş korelasyon enerjisidir. GGY 

yöntemi, özellikle küçük moleküller için daha iyi toplam enerji verir, ancak hesaplama 

açısından YYY'den daha fazla zaman alıcıdır [79]. Genel olarak, GGY YYY'ye göre 

aşağıdaki avantajlara sahiptir: [80, 81]: 

1. GGY hafif atomlar, moleküller ve kümeler için temel durum özelliklerini geliştirir. 

2. GGY, gövde merkezli demir gibi 3d geçiş metallerinin doğru manyetik özelliklerini 

öngörmektedir. 

GGY, YYY'ye göre daha üstün görünse de, bazı dezavantajları vardır. GGY yöntemleri, 

hidrojen bağını doğru şekilde yorumlayamamaktadır. Bu kusur, genişleme ve dolayısıyla 

bağların yumuşatılmasıyla açıkça ortaya çıkmaktadır [82]. 
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2.6.  Pseudopotansiyel Yaklaşımı 

Önceki bölümlerde belirtildiği gibi, kendi kendine tutarlı Kohn-Sham denklemlerine pratik 

çözümler çeşitli yaklaşımlara tabidir. Hesaplamaların sonucundan ödün vermeden 

hesaplama maliyetini (hızlı yakınsama) azaltmak için yöntemler geliştirilmiştir. Pseudo 

metotların birinci prensibi [83-85], derin iç çekirdek durumları ve onları çekirdeğe 

bağlayan güçlü potansiyeli hariç, sadece değerlik elektronlarını dikkate alır. Bu, 

hesaplamanın tam potansiyel yöntemlere kıyasla daha az hesaplama açısından pahalı 

olmasını sağlar. Normalde, çekirdek elektronları katıların özellikleri üzerinde en az etkiye 

sahiptir, ancak bunların pseudopotansiyellere uygun şekilde dahil edilmesi, elektronik yapı 

hesaplamalarında düzlem dalga baz kümelerinin yeterli kullanımı için yer açmaktadır [86-

88]. Birkaç çeşit pseudopotansiyel vardır: norm-koruyucu pseudopotansiyeller [89, 90], 

ultra yumuşak pseudopotansiyeller [91] ve iz düşümsel birleştirilmiş dalga tipi (PAW) 

pseudopotansiyeller [92]. PAW yöntemi, değerlik elektron dalga fonksiyonunun düğüm 

davranışını iyi tanımladığından ve aynı zamanda üst çekirdek durumlarının kendi kendine 

uygun yineleme prosedürüne dahil edilmesine izin verdiğinden, malzemelerin elektronik 

yapısını belirlemek için eşsiz bir yöntemdir [93, 94]. 
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3. TEORİ VE METODLAR 

3.1. Heusler Alaşımları 

Heusler alaşımları kristal yapı olarak yarı, tam, ters ve dörtlü Heusler olmak üzere 4’e 

ayrılırlar. Stokiyometrik kompozisyonları yarı Heusler alaşımları için XYZ, tam ve ters 

Heusler alaşımları için X2YZ, dörtlü Heusler alaşımları için XX'YZ yapısındadır. Bununla 

birlikte genellikle X, X' ve Y elementleri geçiş metali grubundan olup Z elementleri ise 

periyodik tablonun ana grup elementidir. Yarı, tam ve ters Heusler alaşımları sırasıyla C1b 

(#216), L21 (#225) ve XA (#216) kristal yapılarında ve dörtlü Heusler alaşımı ise Y (#216) 

kristal yapısında karakterize olurlar.  

X alt örgüsü (3 4⁄ , 3 4⁄ , 3 4⁄ ) ve (1 4⁄ , 1 4⁄ , 1 4⁄ ), Y alt örgüsü (1 2⁄ , 1 2⁄ , 1 2⁄ ) ve Z alt 

örgüsü ise (0, 0, 0) pozisyonlarında olacak şekilde tam Heusler alaşımı 4 tane yüzey 

merkezli kübik alt örgünün iç içe geçmesiyle oluşur. Yarı Heusler alaşımı için 

(3 4⁄ , 3 4⁄ , 3 4⁄ ) posizyonları boştur. 3 tane yüzey merkezli kübik alt örgünün iç içe 

geçmesiyle oluşur. Ters ve dörtlü Heusler alaşımları için ise yarı Heusler alaşımlarındaki 

boş olan pozisyonlara X' atomu yerleşir. Şekil 3.1’de yarı, tam, ters ve dörtlü Heusler tipi 

yapılar görülmektedir [95]. 

 

Şekil 3.1. Yarı, tam, dörtlü ve ters Heusler alaşımlarının kristal yapısı [96] 
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Spin hareketiyle elektronun eksi yüklü parçacığı belirli bir manyetik momente sahiptir. 

Spin hareketinden dolayı oluşmuş olan bu manyetik moment dış manyetik alandan 

etkilenir. Elektronların orbitallere dağılımı malzemelerin manyetik özelliğini belirlemede 

etkilidir. Çiftlenmiş elektronların spin manyetik momentleri zıt yönde olur ve birbirinin 

etkisini yok eder. Çünkü Pauli dışlama ilkesine gereğince bir orbitalde aynı kuantum 

durumunda iki elektron bulunamaz bundan dolayı iki elektron karşıt yönelimli olarak 

bulunur. Al, Si gibi orbitallerinde çiftlenmemiş elektron bulunan malzemeler paramanyetik 

özellik gösterir ve bu gibi paramanyetik malzemelerde dışarıdan uygulanan bir alanla aynı 

yöne doğru hafif bir yönlenme oluşur. Cu, Ag, Au gibi elementlerin orbitallerinde tüm 

elektronları çiftlenmiş olan malzemeler diyamanyetik özellik gösterir ve bu gibi 

diyamanyetik malzemelerde dışarıdan uygulanan bir alanla hafif ters yönde bir yönlenme 

oluşur. Fe, Co, Ni gibi paramanyetik atomların çiftlenmemiş elektronları bir kristal yapıda 

paralel spinli olarak yönelirlerse, güçlü bir manyetik alan meydana getirir. Böyle 

malzemelere ferromanyetik malzeme denir. NiO, Fe2O3 gibi malzemelerde bir kristal 

yapıdaki paramanyetik atomlar, spin manyetik momentleri birbirinin etkisini bitirecek 

şekilde dizilmişlerse, bu tarz malzemeler antiferromanyetik özellik göstermektedir ve net 

bir manyetizasyon oluşturmamaktadır.. Geçiş metallerinin d orbitallerindeki kısmen dolu 

elektronlar antiferromanyetik malzemelerin oluşmasına neden olmaktadır. Malzemenin 

yapısı hakkıda bilgi alabilmek için bir geçiş metalinin oluşturduğu yapının manyetik 

özelliğinin bilinmesi yeterli olacaktır.[97]. 

3.2. Yüzey Merkezli Kübik (fcc) ve Basit Tetragonal Örgülerin Yüksek Simetri 

Noktaları 

Ters örgünün birim hücresi, Wigner-Seitz Hücresi ya da Brillouin Bölgesi olarak 

bilinmektedir. Verilen bir örgü noktasını en yakın komşularıyla birleştiren doğru parçaları 

seçilir Bu doğruların orta dikmeleri olan doğruları çizilir.Böylece oluşan en küçük alanlı 

bölge Wigner-Seitz ilkel hücresi olur. Birinci Brillouin Bölgesi, ters örgünün Wigner-Seitz 

ilkel hücresidir. Merkezdeki örgü noktasından en yakın örgü noktalarına çizilen ters örgü 

vektörlerinin orta noktasından geçen düzlemlerin sınırladığı bölgedir.  

Şekil 3.2’de fcc örgü için Şekil 3.3’de basit tetragonal örgü için birinci Brillouin bölgesi ve 

yüksek simetri noktaları görülmektedir. Bu noktaların koordinatları ters örgüde fcc yapı 

için Γ-X noktaları arasındaki hat Δ , Γ-L noktaları arasındaki hat Λ, Γ-K noktaları 

arasındaki hat Σ, L-W noktaları arasındaki Ǫ, X-U noktarı arasındaki S ve X-W noktarı 
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arasındaki Z hattıdır. Tetragonal yapı için ise Γ-M noktaları arasındaki hat Σ, M-X 

noktaları arasındaki hat Y, X-Γ noktaları arasındaki hat Δ, Γ-Z noktaları arasındaki Λ, Z-A 

noktaları arasındaki S, A-R noktaları arasındaki T, Z-R noktaları arasındaki U ve X-R 

noktaları arasındaki W hattıdır. Aynı zamanda, fcc örgüleri iç içe geçmiş Heusler 

alaşımları için de buradaki durumlar geçerlidir [98]. 

 

 

Şekil 3.2. Yüzey merkezli kübik örgünün yüksek simetri noktaları [99] 

Noktalar (𝑔1, 𝑔2, 𝑔3) 
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Şekil 3.3. Basit tetragonal örgünün yüksek simetri noktaları [99] 

Noktalar (𝑔1, 𝑔2, 𝑔3), 

Γ(0,0,0);𝑀 (
1

2
,
1

2
, 0) ; 𝑍 (0,0,

1
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) ; 𝐴 (

1

2
,
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2
,
1

2
) ; 𝑅 (0,

1

2
,
1

2
) ; 𝑋 (0,

1

2
, 0) 

3.3. Materials Design (MedeA) Paket Programı 

MedeA ortamı, hem deneysel verilere madencilik yaparak hem de deneysel verilerin sınırlı 

olduğu veya yalnızca kısmen kullanılabilir olduğu yerlerde hesaplama özelliklerini 

kullanarak, malzeme özellik verilerine hızlı erişim sağlamak üzere tasarlanmıştır [99]. 

MedeA’nın gücü, deneysel ve hesaplanmış verileri modern bilişim yöntemleriyle, grafiksel 

iş akışı oluşturma ve karmaşık bilgi işlem iş yönetimiyle birleştirmede yatmaktadır. 

MedeA, deneysel verilerin aranmasını ve alınmasını sağlamak için grafiksel kullanıcı ara 

yüzleri içerir ve bu ara yüzde yapı oluşturma, hesaplamaların kurulması, veri 

görselleştirme ve analizi yapılabilir. Bununla birlikte MedeA ile hesaplanan özellik 

verileri, deneysel sonuçların yorumlanması için rehberlik etmektedir. Özellikle deneyler ve 

simülasyonlar pahalı, zaman alıcı veya yapılması zor olduğu zaman MedeA çok değerlidir. 

Çünkü MedeA'da simülasyon motorları, ayrıntılı özellik tahmin modülleri, deneysel veri 

tabanları, yapı kurucuları ve analiz araçlarıyla entegre edilmiştir. 

MedeA yöntemleri ve özellik modülleri metalleri, alaşımları, yarı iletkenleri ve 

yalıtkanları, organik katıları, polimerleri, moleküler sistemleri ve nano yapıları hedef 

almaktadır. MedeA simülasyonları, kristal katı ve şekilsiz katı, sıvı faz ve sıvı 
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karışımlarının yanı sıra katı / katı ara yüzleri ve sıvı / katı ara yüzlerini de kapsamaktadır. 

Hesaplamalar, uzunluk ve zaman skalasında çok çeşitli fiziksel büyüklükleri ve kimyasal 

olayları kapsamaktadır. 

MedeA’nın katmanlı yapısı, MedeA grafik kullanıcı ara yüzü (ana aşama), JobServer (orta 

aşama) ve TaskServer (son aşama) içerir. JobServer, hesaplamalı iş kontrolü, iş ön işleme 

ve iş sonrası işleme için bir merkezdir. JobServer, işle ilgili verilerin SQL veritabanını 

tutar ve varsayılan olarak hesaplama sonuçlarının depolandığı JobServer makinesinde 

bulunur. MedeA ve TaskServers arasında iletişim yoktur, bunun yerine tüm veriler 

JobServer üzerinden akmaktadır. MedeA ve JobServer Windows uygulamalarıdır, VASP 

ve GIBBS gibi hesaplama yoğun kodları içeren TaskServer hem Windows hem de Linux 

işletim sistemlerine kurulabilir [100].  

MedeA, deneysel veri tabanlarını yönetmek, belirli verileri ve kullanıcı tarafından 

oluşturulan verileri kodlamak için bir Microsoft SQL veri tabanı kullanmaktadır. Teknik 

olarak, SQL server ağa bağlı herhangi bir Windows makinesinde bulunabilir, genellikle, 

MedeA veya JobServer çalıştıran makineye kurulurlar. 

MedeA, akademik araştırmadan endüstriyel malzeme tasarımına ve optimizasyonuna kadar 

birçok endüstride kullanılır; burada atomistik modelleme, hesaplamalı malzeme 

mühendisliği değer yaratma zincirinin ayrılmaz bir parçası haline gelmiştir [101]. 

3.4. VASP Program Paketi 

VASP kodu Kresse ve Hafner tarafından geliştirilmiştir [102-104]. Elektron çekirdek 

etkileşimlerini tanımlamak için iz düşümsel birleştirilmiş dalga (PAW) [105] ve ultra soft 

Vanderbilt psudo-potansiyelleri (US-PP) [91] kullanan bir düzlem dalga YFT kodudur. 

PAW yöntemi, malzemelerin elektronik yapısını doğru ve yeterince belirlemede 

güvenilirliği nedeniyle büyük ilgi görmüştür. PAW metodu, tüm elektron hesaplama 

fiziğini ve değerlik elektron dalga fonksiyonlarının düğüm davranışını korumaktadır. PAW 

yönteminin benzersizliği, dalga işlevini kısımlar veya parçalar halinde bölme biçiminden 

kaynaklanmaktadır [93]. 

VASP, bant yapısı enerjisinin Brillouin bölgesi üzerindeki entegrasyonu, tetrahedron 

yöntemleri kullanarak gerçekleştirebilir. Bu yaklaşımlar, özel noktaların sayısına göre 

yakınsamaya yöneliktir. VASP'ın diğer bazı uygulamaları yapısal optimizasyon, temel 
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durum Born-Oppenheimer yüzeyindeki moleküler dinamik, Nudged Elastic Band (NEB) 

ve Fourier String Method Dynamics'i içerir. 

VASP kodunun bazı özelliklerinin kısa bir özetini aşağıdaki gibi yapabiliriz; 

• VASP, PAW yöntemini veya ultra yumuşak psudo potansiyelleri kullanmaktadır. Bu 

nedenle, geçiş metalleri ve C, O gibi ilk sıra elemanları için bile çok küçük tutulabilir. 

Genellikle, çoğu durumda bile, toplu malzemeleri tanımlamak için atom başına 100'den 

fazla düzlem dalgası (PW) gerekmez. Güvenilir bir tanım için atom başına PW yeterli 

olacaktır. 

• Herhangi bir düzlem dalga programında, yürütme süresi kodun bazı bölümleri için N3 

gibi ölçeklenir; burada N, sistemdeki değerlik elektronlarının sayısıdır. VASP'da, kübik 

parçaların ön faktörleri, sistem boyutuna göre verimli bir ölçeklemeye yol açan neredeyse 

yok denecek kadar azdır. Bu, potansiyellerin yerel olmayan katkılarını gerçek uzayda 

değerlendirerek ve ortogonalizasyonların sayısını küçük tutarak mümkündür. Kabaca 2000 

elektronik bant bulunan sistemler için, N3 kısmı diğer parçalarla karşılaştırılabilir hale 

gelir. Dolayısıyla VASP'ın 4000 değerlik elektronlu sistemler için faydalı olması 

beklenilmektedir. 

• VASP, elektron yer durumunu hesaplamak için oldukça geleneksel ve eski moda bir 

kendi kendine tutarlılık döngüsü kullanmaktadır. Bu tasarının verimli sayısal yöntemlerle 

birleştirilmesi, Kohn-Sham fonksiyonunun kendi kendine tutarlı çözümünün 

değerlendirilmesi için verimli, sağlam ve hızlı bir tertip sağlamaktadır. Uygulanan 

yinelemeli matris köşegenleştirme programları (RMM-DISS ve bloke Davidson) 

muhtemelen şu anda mevcut olan en hızlı projeler arasındadır. 

• VASP, isteğe bağlı yapılandırmaların simetrisini otomatik olarak belirleyen tam özellikli 

bir simetri kodu içermektedir. 

• Simetri kodu ayrıca, Monkhorst Paketinin özel noktalarını ayarlamak için kullanılır; bu 

da dökme malzemelerin, simetrik kümelerin verimli bir şekilde hesaplanmasını 

sağlamaktadır.  

• VASP süper skaler işlemcilerde, vektör bilgisayarlarda ve paralel bilgisayarlarda eşit 

derecede iyi çalışmaktadır [106]. 
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3.5. Elastik Özellikler 

3.5.1. Elastik Sabitler 

Malzemelerin elastik sabitlerini belirlemek için literatürde önerilen birkaç yöntem vardır 

[107,108]. Bu çalışmada, anizotropik malzemelerin elastik sabitlerinin açıklamaları 

vurgulanmıştır. İzotropik bir malzeme, ana eksen yapısı yönünden bağımsız olan 

malzemenin özellikleri ile tanımlanır. Örneğin, bir izotropik malzeme, uygulanan bir dış 

kuvvetin yönüne bakılmaksızın aynı sertliğe sahip olacaktır. Çelik ve alüminyum doğada 

oluşan izotropik malzemelerin güzel örnekleridir. Öte yandan, anizotropik bir malzeme 

özellikleri, uygulanan kuvvetin yönüne bağlı olacak bir malzemedir. Örnek olarak grafit ve 

karbon nitrürü verebiliriz. Belirli bir malzemenin anizotropisi, özellikle karşılık gelen 

elastik sabitleri (teorik olarak deneysel olarak) belirlerken büyük bir zorluk haline gelebilir. 

Elastik sabitleri tarif ederken, malzeme, bir gerilme tensörü tarafından açıklanan 

deformasyonlara yol açan uygulanan dış kuvvetlere (gerilme tansörleri) tabidir. 

İncelenmekte olan malzemenin homojen olduğu varsayılmaktadır. Benzer şekilde, 

uygulanan baskıyla ortaya çıkan gerilme de aynı şekilde kabul edilir. Gerilme defarmasyon 

bağlantısı bir tür genel olarak Hooke kanunları olarak görülebilir. Dolayısıyla, elastik 

sabitler böyle bir genelleştirilmiş Hooke kanunu bakımından; 

𝜎𝑖𝑗 = 𝐶𝑖𝑗𝑘𝑙𝜀𝑘𝑙                                                                                                                                    (3.1) 

Burada σij, gerilme tensörüdür, ɛkl, defarmasyon tensörüdür ve Ci jkl, sertlik tensörüdür. 

i, j, k, l etiketleri, uzayda sabitlenmiş bir eksen sistemine karşılık gelen 1,2,3'tür. 

Ters çevirme eşitliği 3.1, gerginliğin aşağıdaki gibi gerilme cinsinden ifade edildiği bir 

ilişki oluşturur. 

𝜀𝑖𝑗 = 𝑆𝑖𝑗𝑘𝑙𝜎𝑘𝑙                                                                                                                                    (3.2) 

Burada Si jkl uyum tensörüdür. Ci jkl, simetri nedeniyle, 21 bağımsız elastik katsayıya 

indirgeyen 81 elastik katsayı içerir [109]. 

Bireysel örgü yapılarının özel simetrileri ayrıca bağımsız elastik katsayıların sayısını 

azaltır. Daha sonra, i, j = 1 ... 6 ile simetri sonucu Ci jkl'nin altıya altı matris Cij'ye 

düşürüldüğü Voigt notasyonunu [110, 111] kullanılır ve Cij dört gruba ayrılır; ilk grup, ana 

köşegenler boyunca elastik sabitleri içerir. Karşılık gelen elastik sabitler C11, C22 ve C33, 

uzunlamasına elastik sabitler olarak adlandırılır. i≥4 ile diyagonal sabitleri içeren ikinci 
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kategori, kayma elastik sabitleri olarak adlandırılır. Üçüncü kategori, i≠j ve i,j<3 olan Ci 

j'yi içerir. Bu grup, diyagonal olmayan sabitler olarak bilinir. Dördüncü ve son kategori, 

karışık elastik sabitler olarak adlandırılır. Bu kategori i≤3 ve j>3 olan Cij'yi içerir. Örnek 

olarak C34 verilebilir. Seçilen kristal yapıların elastik katsayılı matrislerinin kısa bir 

açıklaması aşağıda verilmiştir. 𝑖 ve 𝑗 durumları için sırayla 1’den 6’ya kadar kombinasyon 

yapıldığında {𝑥𝑥, 𝑦𝑦, 𝑧𝑧, 𝑦𝑧, 𝑥𝑧, 𝑥𝑦} biçiminde ifade edilen toplam 36 tane elastik sabit 

vardır ancak kristal simetrisinden dolayı elastik sabitlerinin sayısı en fazla 21 tanedir. 

Bunlar ise; kübik için 3, hekzagonal için 5 tetragonal ve rombohedral için 6 veya 7, 

ortorombik için 9, monoklinik için 13 ve triklinik için 21 tanedir [99]. 

Üç eksenli kafes yapıları 21 bağımsız elastik katsayıya sahiptir. 

𝐶𝑖𝑗 =

[
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶13 𝐶14 𝐶15 𝐶16

 𝐶22 𝐶23 𝐶24 𝐶25 𝐶26

  𝐶33 𝐶34 𝐶35 𝐶36

   𝐶44 𝐶45 𝐶46

    𝐶55 𝐶56

     𝐶66]
 
 
 
 
 

                                                                                (3.3) 

Simetri nedeniyle dik eksenli kafes yapıları dokuz bağımsız elastik sabite sahiptir. 

𝐶𝑖𝑗 =

[
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶13 0 0 0
 𝐶22 𝐶23 0 0 0
  𝐶33 0 0 0
   𝐶44 0 0
    𝐶55 0
     𝐶66]

 
 
 
 
 

                                                                                (3.4) 

Bu yapılarda bazı katsayı elemanları sıfırdır, ana diyagonal boyunca tüm elemanlar sıfır 

değildir. Trigonal, altıgen ve kübik kafes yapıları, Eşitlik 3.5, 3.6 ve 3.7'de gösterildiği gibi 

sırasıyla altı, beş ve üç bağımsız elastik sabite sahiptir. Hem trigonal hem de altıgen örgü 

yapılarında C66, C11 ve C12 katsayılarının bir kombinasyonu olarak görünür. 

𝐶𝑖𝑗 =

[
 
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶13 𝐶14 −𝐶15 0
 𝐶11 𝐶13 −𝐶14 𝐶25 0
  𝐶33 0 0 0
   𝐶44 0 𝐶25

    𝐶44 −𝐶14

     
1

2
(𝐶11 − 𝐶12)]

 
 
 
 
 
 

                                                       (3.5) 
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𝐶𝑖𝑗 =

[
 
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶13 𝐶14 −𝐶15 0
 𝐶11 𝐶13 −𝐶14 𝐶25 0
  𝐶33 0 0 0
   𝐶44 0 𝐶25

    𝐶44 −𝐶14

     
1

2
(𝐶11 − 𝐶12]

 
 
 
 
 
 

                                                         (3.6) 

 

𝐶𝑖𝑗 =

[
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶12 0 0 0
 𝐶11 𝐶12 0 0 0
  𝐶11 0 0 0
   𝐶44 0 0
    𝐶44 0
     𝐶44]

 
 
 
 
 

                                                                                (3.7) 

Kübik sistemler için uzunlamasına elastik sabitlerinin hepsi eşittir, C11 = C22 = C33. Benzer 

şekilde, üç kayma elastik sabiti C44 = C55 = C66 eşittir. Birçok moleküler kristal, triklinik, 

monoklinik ve ortombik gibi düşük simetri kristal yapılarında kristalleşir. Monoklinik 

kafes yapısının Voigt notasyon matrisi; 

𝐶𝑖𝑗 =

[
 
 
 
 
 
𝐶11 𝐶12 𝐶13 0 𝐶15 0
 𝐶22 𝐶23 0 𝐶25 0
  𝐶33 0 𝐶35 0
   𝐶44 0 𝐶46

    𝐶55 0
     𝐶66]

 
 
 
 
 

                                                                                (3.8)                              

Özetle, triklinik yapılar en yüksek bağımsız elastik sabitlere sahipken, kübik sistemler en 

düşük seviyededir. Uygulamada, kübik sistemlerin elastik sabitlerinin hesaplanması, 

yüksek simetrileri nedeniyle en kolay olanıdır. 

3.5.2. Voigt-Reuss-Hill Yöntemi 

Temel metot olan Voigt-Reuss-Hill metodu, Kayma modülü (G) ve Bulk modülü (B)’nin 

ifadesinden ayrılır. 

𝐺𝐻𝑖𝑙𝑙 =
1

2
[𝐺𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡 + 𝐺𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠] ,         𝐵𝐻𝑖𝑙𝑙 =

1

2
[𝐵𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡 + 𝐵𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠]                                   (3.9)                                                                            

Kübik yapı için, 𝐵𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡, 𝐺𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡, 𝐵𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 ve 𝐺𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 yaklaşımları [99]: 

𝐺𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡 =
1

5
(𝐶11 − 𝐶12 + 3𝐶44) ,         𝐺𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 =

5

4(𝑆11−𝑆12)+3𝑆44
                               (3.10)               
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𝐵𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡 = 𝐵𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 = 

(𝐶11+ 2𝐶12)

3
                                                                                            (3.11) 

Tetragonal yapı için elastik sabitler Cij ve uyum matrisi Sij arasındaki ilişkiler aşağıdaki 

gibidir [112]. 

𝑆11 = 

𝐶11𝐶33 − 𝐶13
2

𝐶  (𝐶11 − 𝐶12)
, 𝑆12 = 

− 𝐶12𝐶33 + 𝐶13
2

𝐶 (𝐶11 − 𝐶12)
,  𝑆13 = 

− 𝐶13

𝐶 
 

 𝑆33 = 

𝐶11 + 𝐶12

𝐶
 , 𝑆44 = 

1

𝐶44
 , 𝑆66 = 

1

𝐶66
                                                           (3.12) 

𝐶 = 𝐶33(𝐶11 + 𝐶12) − 2𝐶13
2  

Tetragonal yapı için 𝐵𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡, 𝐺𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡, 𝐵𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 ve 𝐺𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 yakaşımları [112]; 

𝐵𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡 = 
1

9
( 2C11 + 2C12 + 4C13 + C33) ,     𝐺𝑉𝑜𝑖𝑔𝑡= 

1

15
( 2C11 - C12 - 4C13 + C33 + 6C44 + 3C66)       

𝐵𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠 =
1

2𝑆11+2𝑆12+4𝑆13+𝑆33
 ,          𝐺𝑅𝑒𝑢𝑠𝑠  = 

15

8𝑆11−4𝑆12−8𝑆13+4𝑆33+6𝑆44+3𝑆66
             (3.13)         

Hem Kübik hem de tetragonal yapılar için 𝑆, uyum matrisidir yani 𝐶’ye ters matristir ve bu 

nedenle aritmetik ortalama, 𝐺’den daha iyi bir tahmin vermelidir. 

𝐵 ve 𝐺 belirlendiğinde, Poisson oranı 𝜎 ve Young modülü 𝐸, standart formülü aşağıdaki 

gibidir. 

𝜎 =
1

2

𝐵−
2

3
𝐺

𝐵+
1

3
𝐺
 ,       𝐸 =

9𝐵

1+
3𝐵

𝐺

                                                                                                           (3.14)                                                                                                                    

Kübik yapı için Anizotropi faktörü (𝐴); 

𝐴 = 

2𝐶44

(𝐶11− 𝐶12)
                                                                                                                          (3.15) 

Tetragonal yapı için Anizotropi faktörü (𝐴); 

𝐴 = 

2𝐶66

(𝐶11− 𝐶12)
                                                                                                                          (3.16) 
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4. BUGULAR VE TARTIŞMA                      

Bu çalışmada, (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının x = 0 ve 1 

durumlarında F-43m uzay grubunda bulunan Ti2FeGa ve V2FeGa ters Heusler alaşımları 

Şekil 4.1.a ve Şekil 4.1.b’deki gibi, x = 0,5 durumu için F-43m uzay grubunda bulunan 

TiVFeGa dörtlü Heusler alaşımı Şekil 4.1.e’deki gibi, x = 0,25 ve 0,75 durumlarında ise P-

4m2 uzay gurubunda bulunan (Ti0,75V0,25)2FeGa ve (Ti0,25V0,75)2FeGa tetragonal alaşımları 

Şekil 4.1.c ve Şekil 4.1.d’deki gibi kristal yapı oluşturacak biçimde atomlar Tablo 4.1’deki 

Wyckoff pozisyonlarına yerleştirildi.  

 

Şekil 4.1. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının kristal yapıları 
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Kristal yapıları Şekil 4.1’deki gibi oluşturulan alaşımların MedeA paket programı 

içerisindeki VASP kütüphanesinde bulunan GGY-PBE [106] pseudo-potansiyelleri 

kullanılarak tüm hesaplamaları MedeA-VASP paket programıyla yapıldı. Öncelikli olarak 

yakınsama hesapları yapılarak uygun k-noktaları, kesme enerjisi ve smearing parametresi 

belirlendi. Daha sonrasında ise hesaplamalarda kullanılmak üzere kesme enerjisi 500 eV, 

Methfessel-Paxton’a [113] göre smearing parametresi 0,2 eV olarak alındı. Gamma-points 

ile oluşturulan k-noktaları F-43m kübik yapıları için toplam enerji hesabında 8x8x8 ve 

durum yoğunluğu hesabında ise 12x12x12 olarak, P-4m2 tetragonal yapısı için toplam 

enerji hesabında 8x8x6 ve durum yoğunluğu hesabında ise 10x10x7 alındı. 

 

Tablo 4.1. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının Wyckoff pozisyonları 

 Malzemeler Uzay 

Grubu 

Ti 

  x       y         z 

V 

 x       y          z 

Fe 

x       y         z 

Ga 

  x          y           z 

Ti2FeGa F-43m 0 0 0 
   

1/2 1/2 1/2 3/4 3/4 3/4 

1/4 1/4 1/4 
         

(Ti0,75V0,25)2FeGa P-4m2 1/2 1/2 1/2 1/2 1/2 0 0 0 1/2 0 1/2 z 

0 1/2 z 
   

1/2 1/2 0 
   

TiVFeGa F-43m 0 0 0 3/4 3/4 3/4 1/2 1/2 1/2 1/4 1/4 1/4 
            

(Ti0,25V0,75)2FeGa P-4m2 0 0 0 1/2 1/2 1/2 0 0 1/2 0 1/2 z 
   

0 1/2 z 1/2 1/2 0 
   

V2FeGa F-43m 
   

0 0 0 1/2 1/2 1/2 3/4 3/4 3/4 
   

1/4 1/4 1/4 
      

4.1. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) Alaşımlarının Yapısal Özellikleri 

F-43m uzay grubundaki kübik ve P-4m2 uzay grubundaki tetragonal kristal yapılarına 

atomlar Tablo 4.1’deki şekilde yerleştirilerek kristal yapı değiştirilmeden atomlar arası 

kuvvet 1x10-9 eV olana kadar geometrik optimizasyon yapıldı ve P-4m2 uzay grubunda yer 

alan (Ti0,75V0,25)2FeGa tetragonal yapıdaki alaşımın Ti ve Ga atomlarının z koordinatları 

sırasıyla 0,7606 ve 0,2471 olarak, (Ti0,25V0,75)2FeGa tetragonal yapıdaki alaşımın ise V ve 

Ga atomlarının z koordinatları sırasıyla 0,7410 ve 0,2547 olarak hesaplandı. Daha 

sonrasında, (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının minimum enerjideki 

denge durumundaki örgü parametreleri elde edildi. Bu alaşımların elde edilen örgü 

parametreleri Tablo 4.2’de karşılaştırmalı olarak verildi. 
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Tablo 4.2. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının örgü sabitleri (a, c; Å) 

ve hacimleri (V; Å3) 

Malzemeler Ref. a c c/a V 

Ti2FeGa Bu çalışma 6,101 - - 227,119 

 GGY-PBE [41] 6,122 - - - 

 GGY-PBE [42] 6,120 - - - 

 GGY-PBE [45] 6,100 - - - 

  GGY-WC [46] 6,0226 - - - 

  PW [45] 6,177 - - - 

 GGY-PW91[48] 6,100 - - - 

(Ti0.75V0.25)2FeGa Bu çalışma 4,246 6,150 1,448 110,857 

TiVFeGa Bu çalışma 5,995 - - 215,464 

(Ti0.25V0.75)2FeGa Bu çalışma 4,210 5,951 1,413 105,478 

V2FeGa Bu çalışma 5,921 - - 207,656 

 GGY-PBE [41] 5,910 - - - 

  CASTEP-GGY [49] 5,911 - - - 

 

Ti2FeGa ve V2FeGa ters Heusler alaşımlarının hesaplanan örgü sabitleri literatürde yer 

alan diğer teorik çalışmalarla karşılaştırmalar yapıldı. Buna göre, Ti2FeGa alaşımı için elde 

edilen örgü sabiti değeri CASTEP paket programı ile GGY-PW91 kullanılarak yapılan 

çalışmadan [48] ve VASP paket programı ile GGY-PBE kullanılarak yapılan çalışmadan 

%0,02’lik bir farkla ve Drief ve ark. tarafından [46] WIEN2k paket programı ile GGY-WC 

kullanılarak yapılan çalışmadan %1.3’lük bir farkla hesaplandı. V2FeGe alaşımının örgü 

sabiti değeri ise Ma ve ark. tarafından [41] VASP kodları kullanılarak GGY-PBE 

yöntemine göre elde edilen değerden %0,18’lik farkla, Zhang ve ark. tarafından [49] 

CASTEP paket programı ile GGY yöntemine göre elde edilen değerden %0,17’lik bir 

farkla yüksek olarak elde edildi. TiVFeGa, (Ti0,75V0,25)2FeGa ve (Ti0,25V0,75)2FeGa 

alaşımları için literatürde çalışmaya rastlanılmadığından herhangi bir karşılaştırma 

yapılamamıştır. Tablo 4.2’deki alaşımların örgü sabitleri kendi aralarında 

karşılaştırıldığında kübik yapıdaki x = 0; 0,5; 1 durumları için Vanadyum katkısı arttıkça 

örgü sabiti değerlerinin düştüğü görülmektedir. Ayrıca, tetragonal simetriye sahip x = 0,25 

ve 0,75 durumlarındaki yapılar için hem a ve c örgü sabiti hem de c/a oranının Vanadyum 

katkısıyla azaldığı açık bir şekilde görülmektedir. Bu duruma Vanadyum’un atom çapının 

titanyumdan daha düşük olmasının neden olduğu söylenebilir. 
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4.2. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) Alaşımlarının Manyetik ve Elektronik 

Özellikleri 

Spin katkısı göz önüne bulundurularak (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımları 

için spin polarizasyonlarına göre hesaplamalar yapıldı. Bu alaşımların yapısal özellikler 

kapsamında elde edilen denge durumu örgü sabitleri ve yine yapısal özellikler kapsamında 

yakınsama sonucu bulunan k-noktaları, kesme enerjisi ve smearing parametresi gibi 

değerler manyetik ve elektronik özelliklerini hesaplarken kullanıldı. Hesaplama sonucunda 

bulunan spin polarizasyonuna göre elektronik bant enerji eğrilerinden, kısmi ve toplam 

durum yoğunluklarından Fermi enerjileri çıkartılarak Fermi enerji seviyesi 0 eV olacak 

şekilde alınıp şekiller çizildi. Çizilen elektronik bant yapı ve durum yoğunlukları Ti2FeGa 

için Şekil 4.2’de, (Ti0,75V0,25)2FeGa için Şekil 4.3’de, TiVFeGa için Şekil 4.4’de, 

(Ti0,25V0,75)2FeGa için Şekil 4.5’de ve V2FeGa için Şekil 4.6’da verildi. Şekillerde Fermi 

enerji seviyesi kesikli çizgilerle gösterildi. 

Toplam manyetik momentler ile ilgili bilgi içeren Slater-Pauling davranışı (SPD) Heusler 

alaşımları için uygulanabilmektedir. Bu çalışmada incelenen Heusler yapıdaki (x = 0; 0,5; 

1) alaşımların 9 valans bandının tamamı dolu olduğundan SPD’ye göre toplam manyetik 

momenti 𝑀𝑡 = (𝑍𝑡 − 18)𝜇𝐵 kuralı ile bulunabilir [114, 115]. Burada yer alan 𝑍𝑡, alaşımı 

oluşturan her bir atomdaki değerlik elektronların toplamı veya spin yörüngelerinde bulunan 

elektron sayılarının toplamı (𝑍𝑡 = 𝑁 ↑ +𝑁 ↓) biçiminde verilir.  SPD’ye göre toplam 

manyetik momentler hesaplandığında Ti2FeGa ters Heusler alaşımı için 1 μB, TiVFeGa 

dörtlü Heusler alaşımı için 2 μB ve V2FeGa ters Heusler alaşımı için 3 μB olarak elde edilir. 

Hesaplamalar sonucunda elde edilen bu Heusler alaşımlarına (x = 0; 0,5; 1) ait olan toplam 

manyetik momentler ile literatürde yer alan değerler ve SPD’den elde edilen değerlerle 

uyum içerisinde olduğu Tablo 4.3’te açıkça görülmektedir. Fakat tetragonal yapıda yer 

alan (Ti0,75V0,25)2FeGa ve (Ti0,25V0,75)2FeGa alaşımların SPD uyum sağladığını 

söyleyebilmek her zaman için doğru bir ifade olmayabilir. Bu yüzden, tetragonal yapıda 

yer alan bu alaşımlar için SPD kuralını uygulayarak bir karşılaştırma yapılmadı.  Buna 

rağmen, Ti2FeGa alaşımına V atomunun katkılanmasıyla birlikte V katkısı artıkça toplam 

manyetik moment değerlerinde bir artışın olduğu görülmektedir. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 

0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının toplam manyetik momentleri sıfırdan farklı değerde 

olduklarından dolayı spin yönelimleri elektronik bant eğrileri ve durum yoğunlukları anti 

simetrik olmaktadırlar. Bu durum elektronik bant eğrilerine ve durum yoğunluklarına ait 

şekillerde açık bir biçimde görülmektedir. Manyetik özellik sergileyen bu alaşımların 
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toplam manyetik momentlerine en büyük katkı ise kısmi durum yoğunluğu eğrileri 

incelendiğinde alaşımları oluşturan Ti, V ve Fe atomlarının d orbitallerinden kaynaklandığı 

söylenebilir. 

Tablo 4.3. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının toplam ve kısmi 

manyetik momentleri (Mi; μB) ve spin-aşağı yöneliminde yasak enerji 

aralıkları (Eg; eV) 

Malzemeler Referanslar MT Ma-Ti(V) Mb-V(Ti) MFe MGa Eg 

Ti2FeGa Bu çalışma 1,0074 0,998 0,754 -0,941 0,000 0,65 

 GGY-PBE [41] 1 1,005 0,757 -0,966 0,009 0,57 

 GGY-PBE [42] 1 1,22 0,93 -1,09 -0,06 0,56 

 GGY-PBE [43] - - - - - 0,56 

 GGY-PBE [45] 1,002 1,123 0,904 -1,196 0,008 0,59 

 GGY-WC [46] 1,0016 0,7886 0,5026 -0,5475 0,00537 0,64 

 GGY-PW91[48] 0,98 1,00 0,76 -0,86 0,08 0,56 

(Ti0.75V0.25)2FeGa Bu çalışma 1,5024 0,560 0,983 -0,440 -0,002 0,38 

TiVFeGa Bu çalışma 1,8025 0,829 0,558 0,244 -0,008 0,83 

(Ti0.25V0.75)2FeGa Bu çalışma 1,9901 0,337 0,764 0,725 -0,005 0 

V2FeGa Bu çalışma 2,8365 1,698 -0,226 1,182 -0,010 0,64 

 GGY-PBE [41] 2,8487 1,803 -0,231 1,200 -0,001 - 

 CASTEP-GGY [49] 2,86 2,34 -0,50 1,18 -0,16 - 

 

(Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının elektronik özellikler kapsamında 

Şekil 4.2 - 4.3 - 4.4 - 4.5 - 4.6’da çizilen elektronik bant eğrileri incelendiğinde, x = 0; 0,5; 

1 katkılama durumlarında oluşan ters ve dörtlü Heusler alaşımlarında spin yukarı 

yöneliminde Fermi seviyesinin altında kalan valans bantları arasında küçük bir yasak enerji 

aralığı (GAP) olduğu elektronik bant eğrilerine ait şekillerden anlaşılmaktadır. Fakat bu 

alaşımların tamamında spin yukarı yöneliminde Fermi enerji seviyesi üzerinde herhangi bir 

yasak enerji aralığı bulunmadığı ve Fermi enerji seviyesini bantların kestiği görülmektedir. 

Bundan dolayı spin yukarı yöneliminde bu alaşımların metalik özellik gösterdiği 

söylenebilir. Spin aşağı yöneliminde ise Ti2FeGa, (Ti0,75V0,25)2FeGa, TiVFeGa ve V2FeGa 

alaşımlarında Fermi seviyesi civarında GAP olduğu ve spin aşağı durumunda bu 

alaşımların yarıiletken bir özellik gösterdiği alaşımlara ait şekillerden anlaşılmaktadır. 

Bundan dolayı bu dört alaşımın yarı metalik davranış sergilediği söylenebilir. Ayrıca, bu 

yarı metalik GAP’e sahip olan bu alaşımların valans ve iletkenlik bantları arasında dolaylı 

bir geçiş söz konusudur.  Bu alaşımlara ait GAP değerleri Tablo 4.3’de verildi ve literatür 

taraması sonucunda Ti2FeGa ters Heusler alaşımı için bulunan GAP değerleri ile 

karşılaştırma yapılarak uyumlu olduğu görüldü. Bunların yanı sıra, (Ti0,25V0,75)2FeGa 

tetragonal alaşımı ise spin aşağı yöneliminde Fermi enerji seviyesinin hemen altında küçük 
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bir GAP’e sahiptir. Bu tetragonal alaşımın bu durumdan dolayı yarı metalik benzeri bir 

davranış sergilediği söylenebilir.  

Toplam ve kısmi durum yoğunlukları incelenen bu alaşımların her bir elementten gelen 

iletkenliğe katkının daha iyi belirlenebilmesi için spin yukarı yönelimine bakıldığında, 

alaşımları oluşturan atomlara ait elektronların Fermi seviyesinin üzerinde en fazla katkının 

d orbitallerine ait elektronlar olduğu görülmektedir. Bununla birlikte, (Ti1-xVx)2FeGa (x = 

0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarında x = 0; 0,5; 1 katkılama durumlarındaki elde edilen ters 

ve dörtlü Heusler alaşımlarında en baskın Ti-d orbitalinin elektronlarıyken V atomunun 

katkılama oranı arttıkça Fe-d orbitalinin katkısının da arttığı şekillerden anlaşılmaktadır. 

Katkılamanın x = 0,25; 0,75 olduğu durumlarda ise oluşan tetragonal yapıdaki alaşımlarda 

V atomunun oranının artmasıyla kübik durumun tam tersine Fe-d orbitalinden gelen 

katkının azaldığı görülmektedir. Ayrıca, literatürdeki yer alan çalışmalar ile bu alaşımların 

elektronik özellikleri karşılaştırıldığında uyumlu oldukları görüldü. Ma ve ark. [41] VASP 

kodları kullanılarak GGY-PBE metodu ile birçok ters Heusler yapıdaki malzemeyi inceledi 

ve Ti2FeGa ters Heusler alaşımın yarı metalik bir gap’a sahip olduğunu raporladı. FPLO 

minimum temel bant yapı metodu ile GGY-PBE pseudopatansiyelleri yardımıyla Wei ve 

ark. [42] tarafından Ti2YZ (Y = Fe, Co, Ni; Z = Al, Ga, In) Heusler alaşımlarının yarı 

metalik özellikleri incelendi ve bu alaşımların yarı metalik oldukları tespit edildi. Ti2FeZ 

(Z = Al, Ga, Ge) Heusler alaşımları Liping ve ark. [45] tarafından VASP kodları ile GGY-

PBE metodu ile incelendi ve bu Heusler alaşımlarının yarı metalik olduklarını raporlandı. 

Drief ve ark. [46] Ti2FeZ (Z = Al, Ga, In) alaşımlarını WIEN2k kodlarıyla FP-LAPW 

yöntemine göre Genelleştirilmiş Gradyent Yaklaşımı içerisinde Wu-Cohen (GGY-WC) 

metodu ile inceledi ve bu alaşımların yarı metalik davranış sergilediklerini bildirdi. 

Bunlardan başka, Zhang ve ark. [48] tarafından 2016 yılında yapılan deneysel ve teorik 

çalışmada Ti2YAl ve Ti2 Y'Ga (Y = Co, Fe; Y' = Cr, Fe) alaşımlarının, Zhang ve ark. [49] 

tarafından yapılan teorik çalışmada ise Vanadyum bazlı ters Heusler alaşımlarının yapısal, 

elektronik ve manyetik özellikleri incelendi. Bu çalışmanın, Zhang ve ark. [48, 49] 

tarafından yapılan çalışma ile uyumlu olduğu görüldü.  
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Şekil 4.2. Ti2FeGa ters Heusler alaşımının yüksek simetri eksenleri boyunca çizilmiş 

elektronik bant eğrileri, toplam ve kısmi durum yoğunlukları 
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Şekil 4.3. (Ti0,75V0,25)2FeGa tetragonal alaşımın yüksek simetri eksenleri boyunca çizilmiş 

elektronik bant eğrileri, toplam ve kısmi durum yoğunlukları 
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Şekil 4.4. TiVFeGa dörtlü Heusler alaşımının yüksek simetri eksenleri boyunca çizilmiş 

elektronik bant eğrileri, toplam ve kısmi durum yoğunlukları 
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Şekil 4.5. (Ti0,25V0,75)2FeGa tetragonal alaşımın yüksek simetri eksenleri boyunca çizilmiş 

elektronik bant eğrileri, toplam ve kısmi durum yoğunlukları 
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Şekil 4.6. V2FeGa ters Heusler alaşımının yüksek simetri eksenleri boyunca çizilmiş 

elektronik bant eğrileri, toplam ve kısmi durum yoğunlukları 
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4.3. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) Alaşımlarının Mekanik Özellikleri 

Bir katı malzeme için elastik sabitler (Cij) hem yapısal hem de mekanik kararlılıkla ilgili 

önemli bilgiler içermektedir. Katıların elastik özellikleri erime noktası, ısı sığası, ısıl 

genleşme katsayısı, Debye sıcaklığı gibi birçok fiziksel özellikle yakından ilişkilidir. F-

43m uzay grubunda bulunan XA kristal simetrisine sahip ters Heusler alaşımları ve Y 

kristal simetrisindeki dörtlü Heusler alaşımları kübik yapıdadır. Kübik yapıda bulunan katı 

malzemelerin birbirinden bağımsız ikinci mertebeden C11, C12 ve C44 gibi üç tane elastik 

sabiti vardır. P-42m uzay grubunda bulunan malzemeler ise tetragonal yapıda kristalleşirler 

ve bu uzay grubunda bulunan tetragonal yapıdaki malzemelerin ise birbirinden bağımsız 

ikinci mertebeden C11, C12, C13, C33, C44 ve C66 gibi altı tane elastik sabiti bulunur. Elastik 

özellik hesaplamaları, MedeA-VASP paket programı içerisinde optimize haldeki yapının 

INCAR dosyasına IBRION = 6, ISIF = 5 kodları girilerek denge halindeki kristale Stress-

Strain tekniği [116-118] ile (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımları için 

hesaplandı. Hesaplamalar sonucunda elde edilen Cij elastik sabitleri Tablo 4.4’te verildi.  

Elastik sabitler için Born kararlılık ilkeleri olarak bilinen ve kübik yapıdaki kristaller için 

Eşitlik 4.1’deki, tetragonal yapıdaki kristaller için ise Eşitlik 4.2’deki mekanik kararlılık 

şartlarını oluşturan kriterler; 

 

𝐶11 − 𝐶12 > 0,             (𝐶11 + 2𝐶12) > 0, 𝐶44 > 0                                                (4.1) 

𝐶11 > |𝐶12|,         2𝐶13
2 < 𝐶33(𝐶11 + 𝐶12),       𝐶44 > 0,       𝐶66 > 0                          (4.2) 

 

gibi ifade edilir [119].  Tablo 4.4’de yer alan C11, C12, C13, C33, C44 ve C66 değerlerinden 

Born kararlılık şartları dikkate alındığında bu alaşımlarının tamamının mekanik kararlılık 

şartlarını sağladığı görülmektedir. Bundan dolayı hem kübik yapıdaki ters ve dörtlü 

Heusler alaşımların hem de tetragonal yapıdaki alaşımların bulundukları kristal 

simetrilerinde mekanik olarak kararlı oldukları söylenebilir. Aynı zamanda elastik sabitleri 

incelenen bu alaşımların C11 değerlerine bakıldığında V atomunun katkısı arttıkça C11 

değerinin arttığı alaşımların tamamında görülmektedir.  C12 değerinde ise kübik alaşımların 

kendi aralarında ve tetragonal alaşımların kendi aralarında V katkısı ile doğru orantılı 

olarak arttığı söylenebilir. Ayrıca, genel olarak bu alaşımların elastik sabitlerine 

bakıldığında V2FeGa alaşımının C11, C12, ve C44 değerlerinde en yüksek olduğu 
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görülmektedir. Literatür taramasında bu alaşımların elastik sabitleri ile ilgili herhangi bir 

çalışmaya rastlanılmadığından karşılaştırma yapılamadı.  

Tablo 4.4. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının ikinci dereceden elastik 

sabitleri (C11, C12, C13, C33, C44, C66; GPa) 

Malzemeler C11 C12 C13 C33 C44 C66 

Ti2FeGa 137,34 121,06 - - 75,98 - 

(Ti0.75V0.25)2FeGa 236,53 80,77 122,68 181,79 92,77 37,41 

TiVFeGa 202,57 138,74 - - 55,89 - 

(Ti0.25V0.75)2FeGa 245,21 94,25 139,11 211,46 73,54 38,81 

V2FeGa 253,68 130,24 - - 91,23 - 

 

(Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının hesaplanan elastik sabitlerinden 

Bulk modülü (B), Kayma modülü (G), Young modülü (E), possion oranı (σ) ve anizotropi 

faktörü (A) hesaplanarak Tablo 4.5’te verildi. Bu alaşımlara ait Bulk modülü değerleri 

beklenildiği üzere C11 ve C12 elastik sabiti değerleri arasındaki bir değerde elde edildi. 

Ayrıca, literatürde yer alan diğer teorik çalışmalarda sadece Ti2FeGa ters Heusler 

alaşımının Bulk modülü değeri bulundu ve karşılaştırma yapıldı. Buna göre, Wei ve ark. 

[42] tarafından yapılan çalışma ile % 0,7 ‘lik bir farkla oldukça uyumu diğer çalışmalarla 

ise biraz daha yüksek bir farkla uyumlu olduğu tespit edildi. Bunların yanı sıra, Ti2FeGa 

alaşımına yapılan V katkısı arttıkça doğru orantılı olarak Bulk modülü değerinin arttığı 

görüldü. Bulk modülünün yanı sıra sıkışabilirliğin bir başka ifadesi olan Kayma 

modülünde ise bu alaşımların 100 GPa değerinin altında bir değere sahip olduğundan 

makaslama kuvvetler (köşelerden karşılıklı) daha fazla sıkışabilir oldukları anlaşıldı. 

Ayrıca, Kayma modülü değeri en düşük olan Ti2FeGa ters alaşımının diğer alaşımlardan 

daha fazla sıkışabilirlikte olduğuda söylenebilir. Malzemelerin kırılgan veya sünek 

doğasıyla ilgili bilgi edinmek için kullanılan Pugh’un kriteri [98] yaygın olarak kullanılır. 

Bu kritere göre, B/G oranı 1,75’den küçükse malzeme kırılgan doğada, büyük ise sünek 

doğaya sahiptir. Buna göre bu alaşımların B/G oranı 1,75’ten büyük olduğundan dolayı 

tamamı sünek bir malzemedir. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının x = 

0; 0,5; 1 katkı durumlarında kübik kristal yapıda olan Heusler alaşımları için V katkısı 

arttıkça süneklikte azalma olduğu, x = 0,25; 0,75 katkı durumlarında tetragonal kristal 

yapıda olan alaşımlar için V katkısı arttıkça sünekliğinde arttığı Tablo 4.5’den 

görülmektedir. Sertliğin bir ifadesi olan Young modülü incelendiğinde B/G oranının 

tersine kübik yapılarda V katkısı arttıkça sertliğin arttığı, tetragonal yapılarda ise V katkısı 

arttıkça sertliğin azaldığı Young modülü değerlerinden söylenebilir. Hesaplanan poisson 
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oranı genel olarak, atomik bağlanmalar ile ilgili bilgiler içermektedir ve kovalentliğin bir 

ölçüsü olarak değerlendirilir. Poisson oranının değeri, kovalent malzemelerde 0,1’e yakın, 

iyonik malzemelerde ise 0,25’e yakın değerlerde çıkmaktadır [120,121]. Bu alaşımların 

hesaplanan poisson oranları (0,30 – 0,38) 0,25 değerine daha yakın bir değerde olduğundan 

iyonik karakterde oldukları söylenebilir.  

Tablo 4.5. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının Bulk modülü (B; GPa), 

Kayma (Shear) modülü (G; GPa), Bulk modülünün Kayma modülüne oranı 

(B/G), Young modülü (E; GPa), Poisson oranı (𝜎) ve Anizotropi faktörü (A) 

Malzemeler Ref. B G B/G E σ A 

Ti2FeGa Bu çalışma 126,49 33,19 3,81 91,57 0,38 9,32 

 GGY-PBE [42] 125,60      

 GGY-PBE [45] 172,637      

 GGY-WC [46] 152,74      

(Ti0.75V0.25)2FeGa Bu çalışma 145,14 60,22 2,41 158,70 0,32 2,82 

TiVFeGa Bu çalışma 160,01 44,64 3,58 122,53 0,37 1,75 

(Ti0.25V0.75)2FeGa Bu çalışma 160,69 55,78 2,88 149,99 0,34 2,14 

V2FeGa Bu çalışma 171,39 78,00 2,19 203,18 0,30 1,48 

 

Mekanik özellikler kapsamında elde edilen bir başka parametre ise anizotropi faktörüdür. 

Anizotropi faktörü, izotropik malzemeler için 1’e eşitken anizotropik malzemeler için 

1’den farklı değerdedir. Buna göre mekanik özellikleri incelenen bu alaşımların tamamının 

anizotropik olduğu söylenebilir. Anizotropik olan bu alaşımlar için ELATE kodları [122] 

kullanılarak Young modülü, Kayma modülü, sıkışabilirlik ve poisson oranlarının minimum 

ve maksimum değerleri hesaplanarak Tablo 4.6’da verildi. Ayrıca, hesaplanan bu 

parametreler xy, xz ve yz düzlemlerinde çizilerek Şekil 4.7 - 4.8 - 4.9 - 4.10 - 4.11’de 

verildi. 

Tablo 4.6. (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının Young modülü (E; 

GPa), Sıkışabilirlik (β; TPa-1), Kayma modülü (G; GPa) ve Poisson oranı (σ) 

maksimum ve minimum değerleri 

Malzemeler Emin Emax βmin βmax Gmin Gmax σmin σmax 

Ti2FeGa 23.92 189.92 2.64 2.64 8.145 75.98 -0.54 1.36 

(Ti0.75V0.25)2FeGa 86.93 218.06 2.14 2.61 32.92 92.77 -0.08 0.68 

TiVFeGa 89.78 150.19 2.08 2.08 31.92 55.89 0.15 0.58 

(Ti0.25V0.75)2FeGa 97.44 192.86 1.85 2.19 35.32 75.48 0.02 0.65 

V2FeGa 165.31 232.45  1.94  1.94  61.72  91.23  0.16 0.43 
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Şekil 4.7. Mekanik özellikleri hesaplanan Ti2FeGa ters Heusler alaşımının yön bağımlılığı; 

Young modülü, doğrusal sıkıştırılabilirlik, kayma modülü ve Poisson oranı 

 

 



 
 

38 

 

 

Şekil 4.8. Mekanik özellikleri hesaplanan (Ti0,75V0,25)2FeGa tetragonal alaşımının yön 

bağımlılığı; Young modülü, doğrusal sıkıştırılabilirlik, kayma modülü ve Poisson oranı 
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Şekil 4.9. Mekanik özellikleri hesaplanan TiVFeGa dörtlü Heusler alaşımının yön 

bağımlılığı; Young modülü, doğrusal sıkıştırılabilirlik, kayma modülü ve Poisson oranı 
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Şekil 4.10. Mekanik özellikleri hesaplanan (Ti0,25V0,75)2FeGa tetragonal alaşımının yön 

bağımlılığı; Young modülü, doğrusal sıkıştırılabilirlik, kayma modülü ve Poisson oranı 
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Şekil 4.11. Mekanik özellikleri hesaplanan V2FeGa ters Heusler alaşımının yön 

bağımlılığı; Young modülü, doğrusal sıkıştırılabilirlik, kayma modülü ve Poisson oranı
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5. SONUÇ VE ÖNERİLER 

Bu tez çalışmasında, Ti2FeGa ters Heusler alaşımına V atomu katkılanarak (Ti1-xVx)2FeGa 

(x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) formülünde oluşturulan alaşımların yapısal, elektronik, manyetik 

ve mekanik özellikleri Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi ile genelleştirilmiş gradyent 

yaklaşımı kullanılarak hesaplandı. Bu alaşımlar için yapılan tüm hesaplamalarda x = 0; 1 

katkılama durumunda F-43m uzay grubunda bulunan XA kristal simetrisinde, x = 0,5 

katkılama durumunda F-43m uzay grubunda bulunan Y kristal simetrisinde ve x = 0,25; 

0,75 katkılama durumunda P-4m2 uzay grubunda bulunan tetragonal simetride atomların 

pozisyonları sabit tutularak yapıldı. Yapılan hesaplamalar sonucunda yapısal özellikler, 

(Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının denge durumundaki örgü sabiti 

değerleri elde edildi. Ti2FeGa ve V2FeGa ters Heusler alaşımlarının hesaplanan örgü 

sabitleri literatürde yer alan diğer teorik çalışmalarla karşılaştırmalar yapıldı. Buna göre, 

Ti2FeGa %0,02 ile %1.3’lük arasında değişen bir farkla hesaplandı. V2FeGe alaşımının 

örgü sabiti değeri ise %0,18’lik ve %0,17’lik bir farkla elde edildi. TiVFeGa, 

(Ti0,75V0,25)2FeGa ve (Ti0,25V0,75)2FeGa alaşımları için literatürde çalışmaya 

rastlanılmadığından herhangi bir karşılaştırma yapılamamıştır. Ayrıca, kübik yapıdaki x = 

0; 0,5; 1 katkılama durumları için alaşımların örgü sabitleri kendi aralarında 

karşılaştırıldığında Vanadyum katkısı arttıkça örgü sabiti değerlerinin düştüğü tetragonal 

yapıda ise x = 0,25; 0,75 katkılama durumlarında örgü parametrelerinin Vanadyum 

katkısıyla azaldığı açık bir şekilde görülmektedir. Bu duruma ise Vanadyum’un atom 

çapının titanyumdan daha düşük olmasının neden olduğu söylenebilir. 

Manyetik özellikleri incelenen bu alaşımların yapılan hesaplamalar sonucunda, alaşımların 

tamamının manyetik özellik sergilediği görüldü. Kübik yapıdaki ters ve dörtlü Heusler 

alaşımlarının Slater-Pauling davranışı (SPD) sergilediği ve toplam manyetik 

momentlerinin SPD’ye göre hesaplanarak elde edilen diğer sonuçlarla karşılaştırdığında 

uyumlu olduğu görüldü. Ayrıca, ters Heusler yapıdaki Ti2FeGa ve V2FeGa alaşımlarının 

toplam manyetik momentleri literatürde yer alan teorik çalışmalar ile uyumlu olarak elde 

edildiği saptandı. TiVFeGa dörtlü Heusler alaşımı ile (Ti0,75V0,25)2FeGa ve 
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(Ti0,25V0,75)2FeGa tetragonal alaşımlarının literatürde herhangi bir çalışması 

bulunmadığından karşılaştırma yapılamadı.  

Bu alaşımların elektronik bant yapı eğrileri, toplam ve kısmi durum yoğunlukları 

elektronik özellikleri kapsamında elde edildi. Spin yukarı yöneliminde bu alaşımların 

tamamının metalik özellik gösterdiği, spin aşağı yöneliminde ise Ti2FeGa, 

(Ti0,75V0,25)2FeGa, TiVFeGa ve V2FeGa alaşımlarının bir gap’e sahip olduğu ve yarı 

iletken özellik gösterdiği görüldü. Dolayısıyla Ti2FeGa, (Ti0,75V0,25)2FeGa, TiVFeGa ve 

V2FeGa alaşımlarının yarı metalik manyet, (Ti0,25V0,75)2FeGa alaşımının ise yarı metaliğe 

yakın bir karakterde olduğu sonucuna varıldı.  Bunların yanı sıra, Ti2FeGa ve V2FeGa ters 

Heusler alaşımlarının elektronik özellikleri literatürde yer alan çalışmalar ile oldukça 

uyumlu olduğu tespit edildi. Ancak diğer alaşımlarla ilgili literatürde bir çalışmaya 

rastlanmadığı için karşılaştırma yapılamadı. 

Mekanik özellikler kapsamında (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının 

hesaplanan elastik sabitlerinden bu alaşımların tamamının mekanik kararlılık şartlarını 

sağladığından mekanik olarak kararlı oldukları anlaşıldı. Bu alaşımların tamamının B/G 

oranı 1,75 sınırından büyük olduğundan dolayı sünek oldukları saptandı. (Ti1-xVx)2FeGa (x 

= 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarının x = 0; 0,5; 1 katkı durumlarında kübik kristal yapıda 

olan Heusler alaşımları için V katkısı arttıkça süneklikte azalma olduğu, x = 0,25; 0,75 

katkı durumlarında tetragonal kristal yapıda olan alaşımlar için V katkısı arttıkça 

süneklikte artma olduğu, aynı zamanda, Young modüllerinde ise B/G oranının tersine 

kübik yapılarda V katkısı arttıkça sertliğin arttığı, tetragonal yapılarda ise V katkısı arttıkça 

sertliğin azaldığı Young modülü değerlerinden belirlendi. Bu alaşımlar için hesaplanan 

poisson oranından alaşımların tamamının iyonik karakterinde oldukları anlaşıldı. Bunların 

yanı sıra, mekanik özellikler kapsamında elde edilen bir başka parametre ise anizotropi 

faktörüdür. Anizotropi faktörü hesaplanan bu alaşımların tamamının anizotropik olduğu 

belirlendi. Bundan dolayı, bu alaşımların yönlere bağlı olarak Young modülü, Kayma 

modülü, sıkışabilirlik ve poisson oranlarının minimum ve maksimum değerleri hesaplandı 

ve şekilleri çizildi. 

Bu tez çalışmasında hesaplanan (Ti1-xVx)2FeGa (x = 0; 0,25; 0,5; 0,75; 1) alaşımlarıyla 

ilgili Ti2FeGa ve V2FeGa alaşımı haricindeki diğer alaşımlar ile ilgili literatürde çalışma 

bulunmamaktadır ve bu çalışma ile bu alaşımların yapısal, elektronik, manyetik ve 
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mekanik özellikleri literatüre kazandırılmıştır. Ancak, bu alaşımlar ile ilgili daha birçok 

çalışmaya ihtiyaç vardır. 
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