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2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters 
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The structural, electronic, mechanical, phonon and thermodynamic properties of Ti2FeX (X = 

Si, Ge, As, Sn and Sb) in inverse Heusler structure have been computed using Generalized 

Gradient Appreciation (GGA) method within Density Functional Theory (DFT). The lattice 

constants calculated for these alloys are in good agreement with available data. The electronic 

spectra of these materials have been also calculated and evaluated. Elastic constants and shear 

modulus are examined by using stress-strain method. The phonon dispersion curves of 

considered inverse Heusler alloys have been calculated using direct method. These materials 

are both dynamical and mechanically stable since all phonon frequencies are positive and meets 

Born stability. Besides, specific heat capacities and entropies versus temperature of these 

materials were also calculated and evaluated using Gibbs2 code with Debye model. The Debye 

temperature of Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn and Sb) inverse Heusler alloys were found to be as 

442.01 K, 390.54 K, 241.25 K, 355.44 K and 348.56 K, respectively. 
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1.  

 olan Cu2MnAl Heusler [1] 

na 3. grup elementlerden Al  

ferromanyetik bir  

 T  2:1:1 stokiyometrik 

kompozisyonuna ve X2  olan Fm-3m uzay grubunda bulunurlar 

[1]. 2MnAl Heusler -

ile Cu-Mn- FCC 

buldu [2].  ise - -Mn-Al 

sistemi Bradley ve Rodgers  inceledi [3]. 

2 -

lerinin XY ve 

  

BCC 

 [5] de yer alan -

temsil edilen BCC dir. 

izleyen atomlar, de 

2 1  ve Fm-3m (#225) 

uzay grubuna sahiptir.  F-

2YZ), L21 

ilmesi sonucu elde edilebilir ve F-43m (#216) uzay 

grubunda bulunur genel  metali, Z atomu ise bir s-

p metaldir. 

, metalik ve 

  

sergileyen malzemelerdir. 6

. 

ristik, ferromanyetik metalik oksitler [7, 8 -11] 



Heusler [12-16 leri ve zinc-ble 7] 

mektedir. Bu malzemeler  metalik Heusler  

 zinc-ble

Curie 

 ve r. Bu  yetler 

 

ler) [18 21], 

 (GMR ler) [22 25 6] 

- 27]. 

Ti2  2CoGa full 

H nin FLAPW metodu ile 28]. Bu malzemenin manyetik 

momenti B ve fermi seviyesindeki yasak nda 

bir ferromanyetik malzeme ol 9] Ti2NiAl 

full Heusler -potansiyel metodu ile hesaplayarak 

metalik ferromany 2CoGa [28], Ti2CoAl [30], Ti2FeSi 

[31] ve Ti2CoB [32 FLAPW 

metodu ile durumundaki 

B 

ferromany   

 eni 

2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) yla 

2FeSi  

[31,33-35]  Ti2FeSi 

 B . 

Ti2FeGe  , manyetik, 

metalik ferromanyetik   [35-37]. Ti2FeSn  

Ahmadian [38], Birsan ve Palade [39]   

, elektronik,  

nda, 

 Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) tam 

 ve  metot ile incelendi. 

Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb)  

ab-



 

ve elektronik . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



2. GENEL KISIMLAR

2.1. Ab-  

Ab-initio  deneysel veriye  duymadan  denklemi gibi 

hareketin temel ayarak hesaplamaya denir.   

  bir kristal elektronik, 

mekanik fiziksel lar bu 

  gerek deneysel 

 gerekse yeni etkilerini ortaya koymak ve yeni malzemeleri tasarlayarak 

 ab- risi (DFT) 

olarak Ab-initio hesaplama  temellerinden biri

DFT  

2.2. P sim Sistemi ve Born-  

Bu y

 ve daha 

 m

kirdekler hareketsiz kabul edilir. Sadece 

lan kinetik 

ekirdek-

 

edilirse, bu sistem 

-cisim Hamiltonyeni E itlik 2.1  

             (2.1) 

gelir. Geri kala

sist E itlik 2.2  

                     (2.2)  



 

- 0

  

Hamiltonyeni : 

                      (2.3) 

Bu Hamiltonyen 

-

enerjiye  n 

: 

                                                   (2.4) 

                                                                                                              (2.5) 

 [41]. 

2.3. Thomas-Fermi-  

DFT), ilk olarak 1927  Thomas [42] ve Fermi [43] 

-Fermi (TF) modelidir. Bu model dalga fonksiyonu yerine, elektron 

  

toplam enerjisinin el   

                    (2.6) 



Burada birinci terim, 

 

                                                            (2.7) 

-

etine 

Dirac [44] Thomas-  

      

             (2.8) 

 enerji korunumu Thomas-Fermi-Dirac  

(2.8) 

duruma getirilebilir: 

                  (2.9) 

Burada   bir sabit dir 

(Fermi enerjisi T=0 K). Thomas-Fermi-Dirac  yol . 

                                   (2.10) 

T   

Thomas-Fermi 

45]. E

 

 [46]. 

2.4.Hatree-Fock Metodu 

Hartree, elektron-  dalga fonksiyonunu tek bir 



tane denklemi 

bir lga fonksiyonu : 

                                  (2.11) 

Burada , bir  uzaysal fonksiyonu ve  

fonksiyonundan meydana gelir: 

                                                                                             (2.12) 

ve  spin- spin-  

-

E itlik 2.11

vermez. 

                  (2.13) 

 

dalga fonksiyonu simetriktir. ile karakterize edilen herhangi bir dalga 

-Fock 4

anti simetrik bir sonucu olarak y  

       (2.14) 

13 48], Hartree-Fock dalga fonksiyonun bir 

  

                                                  (2.15)

 

 

                        (2.16) 



orbitaller  

                                                                             (2.17) 

 Bu d 49]: 

                                     (2.18) 

-

   

Spin- -

-

- -

-  

taraf denir [50]. 

                                                                                                           (2.19) 

Burada  tam durum enerjisidir [51]. 

Kolerasyon 

 

B K -Plesset gibi Hartree-Fock 

zaman 

sistemlerde uygulanabilir [52]. 

ik veya korelasyon 

de

etki elektron ve de ik  



elektron hem de de ik 

incelenecektir [53]. 

erek

Az 

olmam

  [54, 55]. 

2.5.  

2.5.1. Hohenberg-Kohn Metodu 

DFT)  [56

 

 Bu metot iki teoreme 

 

Hohenberg Kohn teoremi I: en 

  . Bu 

si 

hesaplanabilir. Bu, temel durumu 

 

Hohenberg Kohn  

 [57] minimum 

ve  

sahip olan,  ve   eni verecektir, fakat  ve 



 ile  ve   sahip ,  nin 

, 

    

                                 (2.20) 

 

 

           (2.21) 

.         

                                                                                                    (2.22) 

 taban  yol 

ci potansiyel  belirler. 

de  ile harici potansiyel  

 

Hohenberg Kohn Teoremi II:  

 

olarak belirlenir. 

Hohenberg Kohn  Evrensel fonksiyonel , nin kinetik enerji 

nin  

                                                                               (2.23) 

   

                                                                             (2.24) 

 0 

  



ve harici potansiyel 

sonra  ,   

                                                               (2.25) 

   , 

 

 

 

HK teoremleri

 [58

 ve 

spin-spin fonksiyonel teorisi, orijinal bir spin-

59 fonksiyonel 

teorisi (TD-DFT) [60

 da bir sistemin 

l fonksiyonel  

b te Kohn- [61] 

. 

2.5.2. Kohn-Sham Denklemleri 

Hohenberg ve Kohn [62],  

ni 

                                                  (2.26) 

  (ya da Coulomb) enerjisidir ve , elektron 

bilinmeyen genel bir fonksiyondur. Toplam enerji  tam durum 

 [63]  

  

 -   

 



(2.27)

2.26  

                                (2.28) 

 -

kolerasyon 

E 28  i  

bulunur. 

                                                                               (2.29) 

ile 

                                                                                        (2.30) 

ve 

                                                                                                            (2.31) 

b  -

29

ve  

 

                                                     (2.32) 

                                                                                                 (2.33) 

 

. (2.30 2.33) . de 

.  ile .  ve , (2.30) ve 

(2.31) e leri  E (2.32) ve (2.33) 

her iterasyon  



                             (2.34) 

-

yinelemeden gelen enerji  Son 

iterasyondan sonra E  (2.34

 [64]. 

 

 

 Kohn-Sham DFT 
. 

 

 



 

 

nin  

 - -enerjisine 

-

kesindir. 

                                                                            (2.35) 

Homo etre  

 

                                                                                                 (2.36) 

Burada  

                                                                                                         (2.37) 

Toplam XC-  

                                                                                                 (2.38) 

 

                                                                            (2.39) 

Burada  

                                                                                               (2.40) 

Son olarak, korelasyon enerjisi,  

                                                                            (2.41) 



, ve 

belirlenemez. nin 

 [65  nin 

 [66-68]. 

Gradyent  

gradyent  (GGA)  

                                                                              (2.42) 

 f

 Parametresi  

                                                                                                                      (2.43) 

  nin bu tipi genellikle 

  

-korelasyon enerjisi (spin-  

                                                                     (2.44) 

 

                                                     (2.45) 

   

69]. 

gradienti Perdew-Wang 91 (PW91) [70], Perdew-Burke-Ernzerhofer (PBE) [71] ve Zhang ve 

 

 

 



2.7.  

-

nedenle, -

 [64]. 

-

 [64]. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



  

Heusler  

 

 Potte

2

Rodgers, Cu2 derinlemesi

 

Heusler 

manyetik in de 

. 

3.1.1.  

 

, 2YZ ve ters Heusler 

. b hacim-

1 hacim- ters b benzeri 

LiMgPdSn-

iken Z ise ana grup elementlerindendir. 

olabilirke c -metal ya da manyetik 

olmayan metaller olan Z atomu Al, Si, Sn, Pd olabilir [73].  

elementler 3.1  



 

l 3.1. Heusler elementler 

 

 ve , Y atomu  ve Z atomu ise  

 

2 ters 

 

 

2. ters  

 

Fe2Ti

 FeAl ve TiFe gibi B2 ya



 -  

4]. 

3.1.2  

Elektronun e  spin hareketiyle belirli bir manyetik momente sahiptir. Bu 

manyetik moment e  

etkilenir. M e

etkilidir. tik momentleri  de olur ve birbirinin etkisini 

yok eder.  

.  elektron 

anyetik momentleri birbirinin etkisini yok edecek 

d 

2O3

verir [75].  

3.1.3  

-metalik ferromanyetler

malzemelerdir. Bu 

 

 3

-  ile 

-metalik ferromanyetler spin-elekt

6]. 



 

3. -  

3 -  

 

Slater-  

 ile tam ve 

 ile ifade edilir. Buradaki,  

77, 78  toplam 

,  

 

uygulanan Slater- 79]. 

3.1.4  

Wagner-



- 80]. 

4

81

 

 

 

 

 3.4 81] 

Noktalar ( ) 

 

 

3.2. Materials Design (MedeA) Paket  

MedeA paket  hem deneysel verileri madencilik yaparak hem de deneysel verilerin az 

ede

 

 



ve dikkatli bir analiz gerektirir. MedeA,   

 

 

 

 

 

 [81]. 

3.3. VASP Program Paketi  

VASP [82]

[83] 

otansiyeli 

[84] - -elektron 

 

MedeA

MedeA 

MedeA 

 

k ve Born) gibi temel 

Etkili 

Buna ek olarak, MedeA 

Basit  t

  



VASP [85] Vienna Ab initi  dir. Program, Avusturya 

VASP  sunan VASP de  i  

VASP

 [86]  [87] 

 zarafetini elektron 

 

VASP ve MedeA 

-Ge projelerinde 

 

MedeA

e yetenekleri 

 

MedeA -VASP 5.3, MedeA -VASP 5.2 ve MedeA -

enek kombinasyon MedeA -

VASP 4.6 de 

 

  

 

 

 



S  

  

 

 

3.4.1.  

 

 bir zorlanma  matrisi kullanarak; 

                                                                      (3.1) 

 

                                                                               (3.2) 

 

hacmidir ve , standart takip eden bir notasyon  [81]. 

Hem  hem de dan  

 Bunlar; triklinik 

 [81]. 

3.4.2.  

,  ve  

E 3.1), 

  ise, enerji 

dir. Bu,  

   



,   

  

 ,   . , 

 

                                                                                                      (3.3) 

                                                                                                       (3.4) 

[88]  

3.4.3 Polikristalin Malzemeler: Voigt-Reuss-  

olabilir. 

T

 

[89] un bir makalesinde bulunabilir. Temel metot olan Voigt-Reuss-Hill metodu, kayma 

 

                                                                                          (3.5) 

 ve  Reuss  

                                                                                    (3.6) 

ve 

                                                                                               (3.7) 



Burada , uyum matrisidir (yani ye ters matristir ve bu nedenle aritmetik ortalama, den 

nun toplu - 

nin yerine (3.5), (3.6), (3.7) lerinde 

 

 ve   ve Young  

verilir. 

                                                                                                                    (3.8) 

ve 

                                                                                                                       (3.9) 

Buna uygun olarak  ve  e

  

                                                                                                                 (3.10) 

                                                                                                                (3.11) 

 

                                                                                            (3.12) 

3.4.4.  

S i



[90] . 

yi enerjilerin 

 

ilmesini gerektirir. 

 ve -Debye 

 

.  

ve 

Parametre olarak   [91], V  

                                                              (3.13) 

, esasen E(V) nin 

 

e il k 

 , 

                                                                                                    (3.14) 

0 hacim,  Plank ve  Boltzmann 

 

                           (3.15) 

.  ,  [92]. 

                                                                                                      (3.16) 

 

 



 

 

MedeA -VASP ile MedeA -

 

PHONON 2.0  

 

 

 

fonksiyonlar 

 

 

 [93]) MedeA -

-initio 

-initio veya kuvvet 

 

an herhangi bir 

 

 

 



 

 

 

termodinamik VASP 

 

 

eklenebilir. 

 

dielektrik 

 

ilmesi 

gerekir. 

 



 

 

 

 F-43m uzay gurubundaki Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler 

  

-43m uzay grubunda XA Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve 

Sb) ters 

 0, 0) ve 4c (1/4, 1/4,  1/2, 1/2) ve X (Si, Ge, As, Sn 

ve Sb  3/4, 3/4) Wyckoff pozisyonlar lan 

hesaplarda -PBE [94] pseudo-

Gerekli y  elde edilen ve malzemelerin 

 , Methfessel-

[95] 0,2 eV ve gamma-points -point 

 . 

 

XA daki F-43m uzay grubunda ol rak elde edilen ters 

kristal   -10 eV olana kadar geometrik 

minimum enerjideki Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn 



ve Sb)  elde edildi. Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) 

hesaplanan  ve lerinin Tablo 

4.1 teorik la  

Tablo 4.1. Ti2  , 
B, GPa) 

    

Ti2FeSi  

GGA+U [33] 

FPLAPW [31] 

FPLAPW [34] 

5,993 

6,057 

5,997 

5,999 

161,91 

168,75 

161,82 

- 

Ti2FeGe  

FPLAPW [35] FM 

VASP [36] 

VASP [37] 

6,076 

6,09 

6,075 

6,074 

152,40 

144,88 

- 

165,478 

Ti2FeAs Bu  6,070 147,89 

Ti2FeSn  

FPLAPW [38] FM 

FPLAPW [39] 

6,334 

6,35 

6,342 

130,88 

125,84 

- 

Ti2FeSb  6,317 139,98 

Ti2  

2

2FeGe 

2

2FeAs ve Ti2FeSb 

2FeSi, Ti2FeGe ve Ti2FeSn ters 



esaplanan 

Bsi > BGe > BAs > BSb > BSn 

 2

2  

(aSn > aSb > aGe > aAs > aSi  

 

4.2. Manyetik ve  

F-43m uzay gurubundaki XA bulunan Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters 

polarizasyonu

 Ters Heusler 

k-

parametresi   spin  

. 2 2FeGe 

2 2 2

 ekillerde  ni 

 

Ters  toplam manyetik momentleri Slater-

sergilemektedir. 9 an ters 

toplam manyetik momenti  r [96, 97]. Buradaki , 

 

    

Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters  he



Ti2FeSi, Ti2FeGe ve Ti2 oplam manyetik momentleri 2 B, Ti2FeAs ve 

Ti2  B  4.2

en manyetik moment 2FeSi, Ti2FeGe ve 

Ti2

 Ti2FeAs ve 

Ti2

edilen Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve 

Sb) ters  spin 

 de 

ters Heusler  

 Ti atomundan gelmekte   d

d orbitallerinden . 

Tablo 4.2. Ti2  manyetik momentleri 
 ve gap  (eV)  

        

Ti2FeSi  

GGA+U [33] 

FPLAPW [31] 

FPLAPW [34] 

1,262 

1,275 

1,050 

1,105 

0,62 

0,796 

0,489 

0,524 

-0,100 

- 

-0,090 

-0,096 

0,005 

- 

-0,005 

-0,005 

2,020 

2,000 

2,000 

2,000 

0,820 

0,612 

0,450 

0,454 

Ti2FeGe  

FPLAPW [35]  

VASP [36] 

VASP [37] 

1,289 

1,080 

1,619 

1,367 

0,687 

0,550 

1,063 

0,772 

-0,198 

-0,190 

-0,651 

-0,313 

-0,006 

-0,004 

0,002 

0,004 

2,019 

2,000 

- 

1,965 

0,850 

0,840 

- 

0,628 

Ti2FeAs  1,394 0,453 0,719 0,006 2,834 - 

Ti2FeSn  

FPLAPW [38] 

FPLAPW [39] 

1,348 

1,140 

1,258 

0,786 

0,650 

0,718 

-0,471 

-0,500 

-0,486 

-0,001 

-0,001 

-0,0014 

2,015 

2,000 

0,509 

0,780 

0,790 

0,489 

Ti2FeSb  1,449 0,437 0,785 0,004 2,675 0,910 

 

 

 



 - 4.3 - 4.4 - 4.5 - Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters 

 e

Spin ise Ti2FeSi, Ti2FeGe, Ti2FeSn 

ve Ti2FeSb Fermi se spin 

  Bu 

2FeSi, 

Ti2FeGe ve Ti2FeSn  2

ise W-

Ti2FeSi, Ti2FeGe, Ti2FeSn ve Ti2FeSb 

bu    Fakat Ti2Fe

 

elektronik b   simetri ekseni 

bir  ve 

 2FeAs ters 

 er bir elementten gelen 

 , Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn 

ve Sb) -Ti-d ve Fe-d  Fermi 

-Ti-d 

 

 uyumlu oldukl Fang ve ark. [33] 2013 VASP 

 Ti2FeSi ters Heusler  

belirt 1   

[31] 

 Fan ve ark. [34] 2017 

 [35] 2013 FPLAPW 

metodu  

 



2

yar  

   
 

 

 Ti2FeSi ters  

 



 

 

 

 Ti2FeGe ters Heusler   

 



 
 

 

 Ti2FeAs ters  

 



 
 

 

 Ti2FeSn ters Heusler  

 

 



 

 

 

 Ti2FeSb ters  
 

 
 
 
 
 



 

K y en elastik sabitler 

i (Debye 

) ile  F-43m uzay 

grubundaki XA kristal simetrisine sahip ters 

birbirinden C11, C12 ve C44 

 nda 

-

[98-100] uygulayarak Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler 

Hesaplamalarda C11, C12 ve 

C44 elastik sabitleri, B G E

elde edildi.   Tablo 4.3 e elastik sabitleri (C11, C12 ve C44), Tablo 4.4 B), 

G E), B/G) ve 

 Tablo 4.5 e ise  

E  olarak bilinen ve k   

 kriterler; 

 

                                (4.1)  

 

eklinde ifade edilir [101].  Elastik  Born 

de  Tablo 4.3 e yer alan C11, C12 ve C44 

 

-43m uzay grubunda bulunan 

XA kristal simetrisinde . Ay  elastik 

sabitleri incelenen C11 ve C12 Ti2 , C44 

ise Ti2FeGe , C11 ve C12 Ti2 , 

C44 Ti2  . 

C11 ve C12 

ndan 

.  

 



Tablo 4.3. Ti2  ikinci dereceden 
elastik sabitleri (   ve ; GPa) 

     

Ti2FeSi  213,12 136,31 69,35 

Ti2FeGe  194,23 131,49 74,37 

Ti2FeAs  192,19 125,75 13,82 

Ti2FeSn  173,89 109,38 68,47 

Ti2FeSb  200,94 109,5 51,67 

 

B/G 98]  ) ile ilgili bilgi edinmek  

S mli bir parametre olan B/G 

75  ,  

Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler  B/G o

d

 . Ay  

Ti2FeAs  

zamanda, malzemelerin s  ile ilgili bir 

2 2FeSi 

Ti2

 a ait  100 

GPa  lse de 

 Hesaplanan poisson 

ir, kovalent malzemeler 

  

alt ve m 102,103]. Bundan 

  Poisson  0,44) iyonik karakterinde 

oldu . ise Ti2FeSn ters Heusler 

. 

) [104]. Cauchy 



[102,105 Cauchy 

karakterdedirler. 

Tablo 4.4. Ti2  
 

) 
  B G B/G E  

Ti2FeSi  161,91 54,71 2,96 147,51 0,35 

Ti2FeGe  152,40 52,60 2,90 141,52 0,35 

Ti2FeAs  147,90 19,81 7,47 56,88 0,44 

Ti2FeSn  130,88 50,62 2,59 134,51 0,33 

Ti2FeSb  139,98 49,20 2,85 132,12 0,34 

 

S k  

. K bir  de s  Bir kristalin 3N 

 si akustik 3(N-1) tanesi optik 

fonon modu bulunur. K

frekans  buradaki akustik modlar ile verilir [106]. 

incelenen bu ters 

  olan 

Ti2FeSi  Bulk ve Ka

olan Ti2    

Tablo 4.5. Ti2  enine ( , boyuna 
(  ve ortalama   

    

Ti2FeSi 3141 6509 3531 

Ti2FeGe 2815 5790 3163 

Ti2FeAs 1716 5091 1952 

Ti2FeSn 2676 5298 3001 

Ti2FeSb 2613 5342 2935 



 

Bu , MedeA-  ile 

- -metot) kullanarak XA -43m uzay 

grubunda bulunan ters fonon dispersiyon 

 Hesaplamalar ilk olarak, XA kristal 

ki F-43m uzay grubununda 128 

tek nok   

edildi.  Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler  ait hesaplamalardan elde 

 simetri eksenleri boyunca fonon dispersiyon 

- 4.8 - 4.9 - 4.10 - 4.11   

Tablo 4.6. Ti2  temel simetri 
 

  

Ti2FeSi 5,615; 7,316; 10,251 

Ti2FeGe 5,096; 5,911; 8,486 

Ti2FeAs 4,683; 5,506; 7,936 

Ti2FeSn 6,483; 6,933; 9,346 

Ti2FeSb 5,118; 5,548; 7,895 

 

B a sahip olan XA -43m uzay grubundaki Ti2FeX (X 

= Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler 

da 12 adet fonon modu var Fakat L- -X  simetri 

eksenleri boyunca Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler ikili dejenerelik 

  

Ti2FeGe 

L-  

(TA) modlarda 

 

F-43m uzay grubu 

  bulunan Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler 

 Ti2



2  1,18 THz, Ti2

THz, Ti2 2

   X  

dir.  

6  

Raman ve IR aktif durumda ol   

-

-

L bu 

a ait deneysel ve teorik 

 ile ilgili  

 

 

 Ti2FeSi ters  dispersiyon 
 



 
 Ti2FeGe ters Heusler  dispersiyon 

 
 

 
. Ti2FeAs ters  dispersiyon 

 
 



 
 Ti2FeSn ters Heusler  dispersiyon 

 
 
 

 
 Ti2FeSb ters  dispersiyon 

 
 

 

 

 

 

 

 



 

- ldi. 

 [107]. K  , 

D

sergileyen malzemelerin ilg

  maksimum  il lidir. Ti2FeX (X = Si, 

Ge, As, Sn ve Sb) 442,01 K, 

390,54 K, 241,25 K, 355,44 K ve 348,56 K 

2

  Ti2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb)  

, entropinin,  

 - 4.13 - 4.14 -   den 

K e arken T > 250 K

 ters 

yken 3 

 -Petit limitine [108   

 

 
 Ti2FeX (X=Si, Ge, As Sn ve Sb) ters Heusler  

 



- 1500 K ntropinin 

n entropi  

layarak artmakta  

 

 
 Ti2FeX (X=Si, Ge, As Sn ve Sb) ters  

 
 

 
 Ti2FeX (X=Si, Ge, As Sn ve Sb) ters 

 



 termal de 

 300 K ye kadar olan termal  bir 

 

ken Ti2 1250 K  

 

 
. Ti2FeX (X=Si, Ge, As Sn ve Sb) ters  

parametrelerinin  
 

Debye modeli ile  anharmonik 

de verildi. 

 

dan fark , bu da termal 

 gesidir. 

0 K  T3 

109]. 

 

 

 

 

 



 

2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) ters Heusler 

-43m uzay grubunda buluna

 

2FeS %0,07 ile %1 2

2

%0,06 ile %7,9 

l edilebilir 

 

-Pauling 

2FeSi, Ti2FeGe, Ti2FeSn ve Ti2FeSb 

2FeAs 

2FeSi, 

Ti2FeGe, Ti2FeSn ve Ti2 2

2FeSi, Ti2FeGe, Ti2

2FeAs ve 

Ti2  



2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve Sb) 

2

2 2

2

edilen bu al 2 2

 

X -

 

 

2FeX (X = Si, Ge, As, Sn ve 

K, 390,54 K, 241,25 K, 355,44 

K ve 348,56 K olarak elde edildi. Ti2

 

 

 

3 

-

K  

ve Ti2 K



 

2FeAs ve Ti2

2FeSi, Ti2FeGe ve Ti2FeSn ters Heusler 

2

4th International Turkic World 

Conference on Chemical Sciences and Technologies (ITWCSST 2018)

110]. Ti2FeSb 

111], Ti2

[112 International Congress on The World of Technology and Advanced 

Materials (WITAM-2018)
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