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4.7.1 İlk Hohenberg-Kohn Teoremi 

ρ(r⃗)

ış 𝑉ௗపş(𝑟) ı şı ı ı ğ ğ

ρ(r⃗)

𝑉ௗపş(𝑟) 𝑉ௗపş(𝑟)ሖ ğ ğ ı

ı 𝛹 𝛹ሖ ı

𝐻 𝐻ሖ

𝐻 𝛹ሖ ı ığı

< ൻΨሖ หหΨሖ ൿ = ർΨሖ ቚሖ ቚΨሖ  + ർΨሖ ቚ − ሖ ቚΨሖ 

= +ሖ න ρ(r⃗)ൣ (⃗) − (⃗)ሖ ൧ dr⃗     



 𝐸 𝐸ሖ 𝐻 𝐻ሖ

ı ş 𝐻ሖ 𝛹 ı ığı

ሖ < ർΨቚሖ ቚΨ = ൻΨหหΨൿ + ർΨቚሖ − ቚΨ

= + න ρ(r⃗)ൣ (⃗) − (⃗)ሖ ൧ dr⃗    

ığı 𝐸 + 𝐸ሖ < 𝐸 + 𝐸ሖ ş şı şı ı

ı ı ı ρ(r⃗) ı 𝑉ௗపş(𝑟) 𝑉ௗపş(𝑟)ሖ

ı ı ρ(r⃗) 𝑉ௗపş(𝑟) ı ı ı

𝑇[𝜌] 𝑉[𝜌]

𝐸[𝜌] ş Ş ş

[ρ] = [ρ] + [ρ] + [ρ] = න ρ(r⃗)Vୣ(r⃗)dr⃗ + [ρ]    

[ρ] =  [ρ] + [ρ]   

[𝜌] ğ ı ış ı ı

[𝜌]

𝑇[ρ] 𝐸[ρ] ş

4.7.2 İkinci Hohenberg-Kohn Teoremi 

ş ı ı ğ [𝜌]

≤ [ρ] = [ρ] + [ρ] + [ρ]  



ş ş 𝜌(𝑟) ≥ ∫ 𝜌(𝑟)𝑑𝑟 = 𝑁 ı ı ş ı ğ

ış 𝑉ௗపş(𝑟) ş ğ ğ 𝜌(𝑟) ı

ğ ğ 𝜌 𝐻෩ ı ı

𝛹෩ ı ığı ı ı ı

ൻΨ෩ห෩หΨ෩ൿ = [ρ] + [ρ] + න ρ (⃗) ⃗ = [ρ] ≥ [ρ] = ൻΨ෩ ห෩หΨ෩ ൿ    

ış 𝑉ௗపş ı ı

𝜌

න ρ(r⃗)Vୢ నş(r⃗)dr⃗ + [ρ]    

𝜌(𝑟) ≡ 𝜌(𝑟)

[ρ] ı ğ

4.8 KOHN-SHAM Denklemleri 

E = min
→

൬F[ρ] + න ρ(r⃗)Vୣ(r⃗)dr⃗൰    



𝐹[𝜌]

𝐹[𝜌] = 𝑇[𝜌] + 𝐽[𝜌] + 𝐸[𝜌] 

𝐽[𝜌]

𝑇[𝜌] 𝐸[𝜌] 

𝜑 ş

= − ൻφ ห∇ หφ ൿ,      ρ (⃗) =  หφ (⃗, )ห = ρ(⃗) 

𝑇ௌ ğ ğ F[ρ]

 Eଡ଼େ

F[ρ] = [ρ] + J[ρ] + Eଡ଼େ[ρ] 

Eଡ଼େ[ρ]

Eଡ଼େ[ρ] ≡ (T[ρ] − [ρ]) + (Eୣୣ[ρ] − J[ρ])

Eଡ଼େ[ρ]

ı ğ ğ ı 𝑉ௌ ğ



𝐸[𝜌] = 𝑇ௌ +
1

2
ඵ

ρ(rଵሬሬሬ⃗ )ρ(r⃗ଶ)

rଵଶ
 dr⃗ଵdr⃗ଶ + Eଡ଼େ[ρ] + න 𝑉ே𝜌(𝑟)𝑑 𝑟 = 

−  ൻφ ห∇ หφ ൿ +   ඵหφ (𝑟 )ห
ଶ 1

rଵଶ
 หφ (𝑟 )ห

ଶ
dr⃗ଵdr⃗ଶ 

ே



+ [ρ] −

       

 

 න 
Z

rଵ







୧

หφ (⃗ )ห
ଶ

dr⃗ଵ

Eଡ଼େ

ൻ𝜑ห𝜑ൿ = 𝛿 ş ğ {𝜑} ğı

൭− ∇ + න
ρ(r⃗ଶ)

+ (r⃗ଵ) − 
Z

rଵ
൩൱ φ = ቆ− ∇ + (r⃗ଵ)ቇ φ

= ϵ φ

(r⃗ଵ) = න
ρ(r⃗ଶ)

r⃗ଶ + (r⃗ଵ) − 
Z

rଵ
          

ı ğ 𝑉ௌ ğ ğ ğ ı ğ

ş 𝑉ௌ ı ı

ı ğ 𝑉ௌ

𝑉 ğ ş ş 𝐸 𝜌 ı ı

=
δ

δρൗ

ğ 𝑉 𝐸 ğ



𝜖 ı

𝜖௫ ğ ğ ş

4.9 Yerel Yoğunluk Yaklaşımı 

𝐸 ş ğı ı

Eଡ଼େ
ଢ଼ଢ଼ଢ଼[ρ] = න ρ(⃗)ϵ ൫ρ(⃗)൯ ⃗ 

𝜖൫𝜌(𝑟)൯ 𝜌(𝑟) ğ ğ ı

ı ığı 𝜌(𝑟) ı ı 𝜖൫𝜌(𝑟)൯ ğ ş ş

ϵ ൫ρ(⃗)൯ = ϵ ൫ρ(⃗)൯ + ϵ ൫ρ(⃗)൯

ı ğ ş ş 𝜖

ϵ = − ቆ
ρ(⃗)

π
ቇ

⁄

 

𝜖 ı ı

 

 



 

 

4.10 Genelleştirilmiş Gradient Yaklaşımı 

ğı ı ı 𝑟 ğ ğ 𝜌(𝑟)

∇𝜌(𝑟) ğ ğ ş ş

ቂρα, ρβቃ = න ( ρα, ρβ, ∇ρα, ∇ρβ) ⃗

.  

  



  
FPLO (Tam Potansiyel Ortagonal Olmayan Minimum 

Temel Bant Yapısı Yöntemi) Kodu Temelleri  

 

𝑉(𝑟) = 𝑉(𝑟 + 𝑅)

5.1 Bloch Teorisi 

R R

𝐻 = − ∇ଶ 2⁄ + 𝑉(𝑟) ı Ψ𝒌(𝒓)

Ψ 𝐤(𝐫) = e୧𝐤.𝐫u୬𝐤(𝐫)

u୬𝐤(𝐫 + 𝐑) = u୬𝐤(𝐫)

FPLO  L

ı ν ş ı ı ı ı ı

ı ı R+s 

⟨𝒓|𝑹, 𝒔𝐿⟩ = ∅𝒔(𝒓 − 𝑹 − 𝒔) ı ı ı

Ψ𝐤 (𝐫) =  ∅𝐬 (𝐫 − 𝐑 − 𝐬) 𝐬,𝐤 eି୧𝐤.(𝐑ା𝐬)

𝐑𝐬



ı

 ş ı ğ ğ

 ı

ş ş

 ı ş

ğ

 ğ

ı

 ğ şı ş ı ı ı

 ğ ğ ı ı ı

ı ğ ı ı

ൻ𝑂𝒔′𝑳′ห𝒓ൿ ı ı ı ığı

= ϵ

𝐻௦′′,௦ = ൻ𝑂𝑠 ′𝐿′ห𝐻ห𝑅𝑠𝐿ൿ

ோ

e−i𝐤.ቀ𝐑+𝐬−𝐬′ቁ 

𝑆௦′′,௦ = (𝑂𝑠 ′𝐿′ห𝑅𝑠𝐿)

ோ

e−i𝐤.ቀ𝐑+𝐬−𝐬′ቁ

ğ (𝑛௦(𝑟))

𝑛(𝑟) =  𝛹,
∗ (𝑟)𝛹,(𝑟) =  𝑛௦(𝑟 − 𝑅 − 𝑠)

ோ,௦𝒌,

  



  
Heusler Bileşikleri 

 

6.1 Giriş 

ş

ş ğ

ı ğ ş ğ ğ

ş ş ş ğ ı

ğ ş şı ı ış ı ı ı

ı ış ş ı ı ı

ş ş ğ ş

ı ş ış

ı ı ı ı ş

ışı ı ı ı ı ş ı

ğı ş şı şı ış ı

ı ı ı ı

ığı ış ı ş ş
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ı ı ı

ı ş ğı ığı ı ı

ı

ı ı ı  . 

ı ş

ı ş ı ş

ı ı ığı

ğ ş ı ı ı

ı ı ş ı ı ı

ş şı ı

ş ğ ı ı

ı ı ı ış ı

ş ş ı

ı ış ı ı ı ş ğ ğ

ışı ğ ı ı

6.2 Slater-Pauling Kuralı 

ğı ı

ı şı ı ı şı ğ

ı ı ı ı ğ ş

ğ ı ı ı ı ı

ğ ı ı ğ ı ı ı ğ ≥

ı ı ı

ı ı ı

İ ğ ı ı ı ş ğ ≤

ı

ı

ş ğ ı ı ı
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Ş ş ı şı ı ğ

ş ı ı

ı

şı μ ı

m = ൫n − 2n ↓ −2nୱ୮൯μ

𝑛 ↓ ı ı ı ı ı ı ı

ş ı ı

ş ğ ı ı

ş ğı ı ı ı ğ ğ ı ı

ı ı ı ı ı şı ş

ğ ı ğ

ı 𝑛௦ ı ı

ğ ş

= ( − )μ     



şı ğ ı ı

ı ı şı ı

ı

= ( − )μ    

ş ı

6.3 Yarı Heusler Bileşikler 

ı ş ı şı ı

ı ı ş ı ı ı ı ı ı ı

ı

ş ı

şı ı

ı ı ı

ı ş ş

ı ı ı ı

ı ş ış ı ı ı

ş

ğ ı ı ı

ğ ş ı ı ı ı ı

şı ı ı ğ ı

ş ı ı ğ ı ı ı ı ğ

ı ş ğ ış



6.3.1 Yarı Heusler bileşiklerde bant yapıları ve bant boşluğunun 

nedeni 

ı ı ı ışı ış ı

ş ş ğ ış ı ışığı

ğı

ş ğı ş ı

ı ı ış ğ ı ı ş

ğ ğ ı ı

ş ş
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ğ ğ ı

ı ı ı ı

ı ş ışı

ı ı ı



ı ı

ı ı ı ı ı ı ı

ığı ış ığı

ı ş ğ

ğ ğ şı ı ğ ş

ğı ı ı ı ğ

ı ışı ı ı

ı ı ğ şı ı

ı ş ı ı ı ı ı

ı ğ

ğ ı ı ı

ş ğ ş ş

ı ı

ğ ↑ ı ı ş

ı ı ş ı ı ı ↓ ı

ış ı ş

ğ ı ğ ş ı ı

ş ı

ğ ı şı ı μ

ğ şı ğ

ğ

ş ı ı ı

ı ı ı

şı ı ı ğ ğ ı

ı ı ığı

şı μ ş ğ

ş ı ı ğ
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6.4 Tam Heuslerler 

ş ı şı ı

ğ  ş

ı

ı ı ş ı ı

ş ı ı

şı ı ı ı ı

 

ı ğ ş

ı ş ı ı ı
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ş ğ ş

ş ğ

ı
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ı ı ı ı

ış ğ ğ

6.5 Dörtlü Heusler Bileşikleri 

ş ı ı ı

ğ ı ı

ı ı ş ı

ş

ı ı ı ş  ı

ı

ışı ış ı ı ı ığı

ğ ğ ış ı
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ı ı ı

ı ş ğ ş ğ

ı şı ı ş ğ

ı ş ğ ı

ş

ı ğ ı

ğ ş ı ı

ı ı ş ğ

ı ı ı ı ş

ı ı ş

Tablo 6.1 ı ş

Dörtlü 

Heusler 

(XX’YZ)  

4a 

(0,0,0,0) 

4b 

(1/2,1/2,1/2) 

4c 

(1/4,1/4,1/4) 

4d 

(3/4,3/4,3/4) 

Y-Tip1 X Y X’ Z 

Y-Tip2 X X’ Y Z 

Y-Tip3 X Z Y X’ 

 



ş ı ı ı

ı ğ ş

ğ ı ı ı şı ı

ı ı ş ı

ı ığı

ı ş ş ı ı ı

ğ ı

 

  



  
Hesaplamalar ve Sonuçlar 

 

7.1 Hesaplama Yöntemi 

ğ

ş

ı ı ı ış ı ğ ı ı ı

ı ş ş şı ı

ğ ş ş ı ış ı

ı ı

ğ ı ış ı

7.2 Yapısal Özellikler 

şı ı ı ı ş

ış ığı ı

ş ı ığı ı ı ş

ı ı

ışı ı ı ı ğ ş ş

ı ğ ş

Tablo 7.1 İ ş ı ı ı
ı

Cr(Co)V(Ti,Zr,Hf)Al 4a(0,0,0) 4b(1/2,1/2,1/2) 4c(1/4,1/4,1/4) 4d(3/4,3/4,3/4) 

Y-Tip 1 Cr, Co Ti,Zr,Hf V Al 

Y-Tip 2 Cr, Co V Ti,Zr,Hf Al 

Y-Tip 3 Cr, Co Al Ti,Zr,Hf V 

ş

ş



ş ı

ı ı

ı ı ı ı

ı ğ

İ ı ı

ğ ş ğ

ğ ığı

ğ

Şekil 7.1



Şekil 7.2



Şekil 7.3



Şekil 7.4

 



Şekil 7.5

 

7.2.1 Elektronegatiflik 

ğ ı ı ğ

ı ı ış

ı ı

ğ

ış ş ı

ş

ş ğı

ı

ı ı ı

ı ı ş ğı



Tablo 7.2 ş ı ğ

Atom Co Cr V Al Ti Zr Hf 

Elektronegatiflik 1,88 1,66 1,63 1,61 1,54 1,33 1,30 

 

ı ş ş ı ı ı

ğ

ş ğ

ı ı ı ş ı

ı ı ı ığı ı şı ı

ğ ı ı ş

ğ ş ı ğı

şı ı ı

ş ı ı ı ş ğ

ı ı ış ş ğ ı ı

şı ışı ı

ğ ı ı ı ı ış ı

ğ ı ğ

ğ ş ğ ı ığı ı ğ

ı ı ış ış ı

ı ı ğ

ğ ğ ı ğ

ğ ış ış ı ş

ğ

ğ ş

ğ ı

ğ ığı ı ş

ğ ı

ı ı ış



ğ ı ı ğ

ı ş ğ ğ ğ

7.3 Kararlılık 

7.3.1 Formasyon Enerjileri 

ışı ş ı ı ı

ş ğ ı

∆H = Eଡ଼ଡ଼ᇲଢ଼ − Eଡ଼ − Eଡ଼ᇲ − Eଢ଼ − E        

ı 𝐸ᇲ ş ğ

𝐸, 𝐸ᇲ , 𝐸 , 𝐸 ş

ı

ı ş

ğ ı ı ğı ş

7.3.2 Kohezif Enerji 

ş ı ğ ı ı ı ığı ı

ı ı ı

E୩୭୦ = Eୟ୲୭୫
ଡ଼ + Eୟ୲୭୫

ଡ଼ᇲ
+ Eୟ୲୭୫

ଢ଼ + Eୟ୲୭୫
 − Eୟ୲୭୫

ଡ଼ଡ଼ᇲଢ଼

𝐸௧
 , 𝐸௧

ᇲ
, 𝐸௧

  𝑣𝑒 𝐸௧
 ş

𝐸௧
ᇲ ı ş ğ ı ı

ş ğ ğ ı ı ı ı ı ı ı

ı ı ı ş ğ ı

ğ

 



Tablo 7.3 ş
ğ

Bileşik Toplam Enerji 

(E) 

eV 

Örgü Sabiti  

(a)  

A0 

Formasyon 

Enerjisi ( ∆𝑯𝒇) 

eV 

Kohezif Enerji 

(𝑬𝒌𝒐𝒉) 

eV 

CoVTiAl -93593,32 6,04 -1,510 23,473 

CoVZrAl -168299,22 6,26 -1,163 24,719 

CoVHfAl -481195,72 6,23 -1,194 24,112 

CrVTiAl -84270,15 6,20 -0,615 24,700 

CrVZrAl -158976,32 6,41 -0,447 26,125 

CrVHfAl -471872,87 6,38 -0,379 25,419 

 

ı şı ı

ş ğ

ı ığı ı ğ ı ı ı

şı ı ı ğ ı ı ı

ı ı ı ı

7.4 Elektronik Özellikler 

7.4.1 CoV(Ti,Zr,Hf)Al Heusler Bileşikleri 

ş ğ

ğ ğ ı ı

ğı ı ğ ı ığı ı

ı ş ğ ğ

ı ı ğ ı spin

ğ ğ ğ ğ ı ı



ı ş ğ
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ş ğ ğ ş ı ı

ğ ı ğ ğ ğ ı

ş ğ ş ş ığı

ğ ı ı ı

ı ğ ğ

ı

ı ı ğ ğ ı

ı ğ ğ ı ğ

ğ ğ ı ş ş

ğ şı ı ı ı ş



Tablo 7.4
μ

CoVTiAl Örgü 
Sabiti 

Co V Ti Al Toplam 

6,04 0,23 2,55 0,32 -0,09 3,00 

ı ğ ı ğ ğ ğ

ğı ı ğ μ ğ

ş ğ ı ı ğ ı

ğ ı ı

ş ş ğ

ş

ı ı ı ı ı

ı ğ ğ ğı ı ı

ı ş ş ı ş

ğ ı

ı ı
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ı ş

ğ ğ ğ ı ığı ğ

ğ ş ğı-spin ı ı ı

ı
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ğ ğ

ş ı ı ğ ı ğ

ğ ğ ı ş ğ ş ş

ığı

Tablo 7.5
μ

CoVZrAl Örgü 
Sabiti 

Co V Zr Al Toplam 

6,26 0,14 2,78 0,16 -0,09 3,00 

ğ

şı ş ı ığı ı ığı ı 

ı ı ışı  ı ı

ğ

ı ı ğ ş ş ı ğ ğ ş ğı spin



ı spin ğı ı ışı
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Tablo 7.6
μ

Bileşik Örgü 
Sabiti 

Co V Ti,Zr,Hf Al Toplam 

CoVTiAl 6,04 0,23 2,55 0,32 -0,09 3,00 

CoVZrAl 6,26 0,14 2,78 0,16 -0,09 3,00 

CoVHfAl 6,23 0,16 2,76 0,17 -0,09 3,00 

 



ğ ğ

ğ ı ğ

ı ı ı ı ı

ğ

 

Şekil 7.12
 

ğ ş

ı ı ğ ş ğ ı ş ı

ı ı ğ

ışı ğ ı ı ığı

ğ ş

ı ş ı

ğ ş



ı ğ

ı μ ğ ş ğ ı

ğ ış ığı

ışı ğ ış

ı ğ

ı ğ ış ğ

ı ı μ ı

ğ ı

ğ ş

. 

Şekil 7.13
 



ş ğ

ı ğ μ ş

ı ı

μ

ş ğ ş

ış ı ı ı

ş ı ğ

ğ ı ı şı μ ı

ışı

ş ı

ş

ığı μ ğ ı

Şekil 7.14
 



ı ı ş

ışı Ş ş ş

μ ğ ı ş ğ

ı μ

ı ğ ığı ı ğ ı ı

Şekil 7.15

 

ı

ı ı ı ı ğ ş Ş ş

ş ğ ı ı ı

ş ığı ı ı

ı ş şı

ı ış ğ ı

ı ğ ğ şı

ı ğ ğ

ığı ığı ğ ş ı ı



ığı ğ

ğ ğ ı

ı ı ığı ı ğ

ğ

7.4.2 CrV (Ti,Zr,Hf)Al Heusler Bileşikleri 
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Tablo 7.7
μ

CrVTiAl Örgü 
Sabiti 

Cr V Ti Al Toplam 

6,20 -3,10 2,50 0,58 0,02 0,00 
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Tablo 7.8
μ

CrVZrAl Örgü 
Sabiti 

Cr V Zr Al Toplam 

6,41 -3,27 2,81 0,40 0,06 0,00 
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Tablo 7.9
μ

CrVHfAl Örgü 
Sabiti 

Cr V Zr Al Toplam 

6,38 -3,21 2,79 0,37 0,06 0,00 
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