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OZET

SIVI METALLERIN ATOMLARARASI POTANSIYELLERI
UZERINDE ELEKTRONIK DEGIS-TOKUS VE KORELASYON

ETKILERI

Bu galigmada basit sivi metallerin atomlararasi potansiyelleri, ikinci mertebeden
pseudopotansiyel teorisi ve farkh statik ekranlama fonksiyonlar1 kullanilarak elde
edilmig; bu potansiyeller iizerinde elektronik degis-tokus ve korelasyon etkilerinin
elektron-iyon pseudopotansiyellerinin segimine baghlig: aragtinlmistir. Hesaplamalarda
yerel elektron-iyon model pseudopotansiyelleri kullanilmugtir.

Tezde, bu etkilerin 7 basit sivi metal; Li, Na, K, Rb, Cs, Mg, Al 'un
pseudopotansiyel form faktdrii ve atomlararasi potansiyelleri lizerindeki sonuglar
verilmektedir. Hesaplanan atomlararasi potansiyeller ele alinan basit sivi metallerin
periyodik tablodaki yéniinii dogru olarak vermektedir,

Anahtar kelimeler : Sivi Metaller, Pseudopotansiyeller, Atomlararasi Potansiyeller,
Degis-Tokus ve Korelasyon Etkileri
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ABSTRACT

THE ELECTRONIC EXCHANGE AND CORRELATION EFFECTS
ON THE INTERATOMIC POTENTIALS FOR SIMPLE LIQUID

METALS

In this work, the interatomic potentials for simple liquid metals are derived
using second order pseudopotential theory and different static screening functions and
the electronic exchange and correlation effects on this potentials are investigated
relating to the choice of the pseudopotentials. In these calculations, local electron-ion
model pseudopotentials were used.

Results of these effects on the pseudopotential form factors and the
interatomic potentials of 7 simple metals are given. The calculated potentials for
simple liquid metals which are taken into account, give the trends in the periodic table
correctly.

Keywords : Liquid Metals, Pseudopotentials, Interatomic Potentials, Exchange and
Correlation Infulence.
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BOLUM 1

GIRIS

Siv1 Metallerin statik yap: faktorleri deneysel olarak x-iginlan, notron veya
elektron sagilimi deneyleri ile elde edilebilmektedir. Teorik alanda ise istatistik
mekanik ve pseudopotansiyel teorisi, sivi metallerin mikroskobik yapisi ve dinamiginin
anlagiimasinda 6nemli katkilarda bulunmaktadir. Sivi metallerin uygulamadaki
onemini Metal Faz diyagramlarinin mikroskobik agiklamalarinda, Alasim olusturma,
Faz ayngmasi konularinin aragtinimasinda gérmek miimkiindir.

Sivi metaller teorik galimalarda saf metaller ve ikili alagimlar olarak iki temel
gurupta ele alimirlar. Bir sivi metalin gozlenen yap1 faktoriinii agiklayabilmek igin,
atomlararasi potansiyelin nasil hesaplandifimin bilinmesi gereklidir. Ilk olarak Harrison
ve Heine tarafindan ileri siiriilen iyonik pseudopotansiyeller ile yan serbest elektron
sistemleri igin atomlararas: etkilegme potansiyelleri elde edilmigtir. Yari serbest
elektron sistemleri basit sistemler olarak adlandinlirlar ve sp bagh basit metaller igin
deneyler ile gok uygun sonuglar vermektedir.

Sivi metallerin mikroskobik yapilaninin anlagilmasinda pseudopotansiyel teorisi
en basit ve en gii¢lii metodlardan biri olmasiyla birlikte hesaplamalarin ¢oZu birtakim
parametrelere bagli model potansiyellerine dayanmaktadir. Model parametrelerinin
seciminin teorik sonuglar Gzerindeki etkisi heniiz agikhia kavugmus degildir.
Pseudopotansiyelin segimi gibi, statik ekranlama fonksiyonu ve buna bagli olarak
statik yerel alan diizeltme teriminin segimindeki belirsizlikler ele ‘alman sivi metalin
yapisal ve termodinamik vb. fiziksel 6zelliklerinin anlagilmasinda belirgin olarak ortaya
¢ikar.



Bu tezde kullanilan elektron-iyon model potansiyel parametreleri ele alinan basit
sivi metallerin ergime noktalan civarindaki deneysel elektron yogunluklan kullanilarak
pseudopotansiyel form faktorlerini sifir yapan qg degeri lim V(q)=0 deneysel

: 4->90
degerlere fit edilerek belirlenmigtir.

Elektron ekranlama fonksiyonundaki elektronik degis-tokus etkileri igin degisik
yerel alan diizletme terimleri ile ekranlanmig pseudopotansiyeller elde edilmis ve bu
potansiyeller atomlararasi potansiyel hesaplamalarinda kullanimugtir.

Elektron ekranlama fonksiyonunudaki logaritmik singtilarite yliziinden
atomlararasi potansiyel hesaplamalan analitik olarak yapilamaz. Niimerik hesaplama
zorlugu yiiziinden, atomlararast potansiyeller farkli atom hacimlerinde ancak tablo
halinde verilebilmektedir. Bu tez ayrica atomlararasi potansiyelin bu zorluklarin
iistesinden gelerek farkli ekranlama fonksiyonlan igin tiiretilebildigini gostermektedir.

Tezin temel amaci, sivi metallerin atomlararas: potansiyelleri ile statik ekranlama
fonksiyonundaki degis-tokus ve korelasyon etkilerini, ayrca elektron-iyon
pseudopotansiyelleri arasindaki bagintiyr tespit etmektir. Elde edilen sonuglar daha
ileriki ¢ahgmalarda sivi metallerin yap1 ve termodinamik hesaplamalaninda
kullanilabilecektir.

Tez beg boliimden olugmaktadir. 1. Bélimde tezde kullanilan teoriler hakkinda
kisa bir giriy yapiimaktadir. 2. Bolimde pseudopotansiyel teorisi ve elektron-iyon
model pseudopotansiyelleri genig bir gekilde ele alinmaktadir. 3. Bolimde ekranlama
fonksiyonu ve yerel alan diizeltme terimi igin farkli yaklagimlara yer verilmektedir. 4.
Bolimde ikinci mertebeden pseudopotansiyel teorisi kullanilarak atomlararasi
etkilesme potansiyelinin teorik. hesaplamalan yer almaktadir. Son bolim elde edilen
sonuglann dier ¢aligmalar ile kargilagtinilmasi ve tartigilmasina ayrilmigtir.



BOLUM 2

PSEUDOPOTANSIYEL TEORISI

2.1 Pseudopotansiyel Yaklagimi

Pseudopotansiyel kavrami, metaldeki bir dig elektronun gordiigii etkin
potansiyelin, iyon korun Coulomb potansiyeli ile kargilagtinldigda neden zayif
oldugunu agiklamak igin one siriilmiistir. Pseudopotansiyel kavramini daha iyi
anlamak igin iyon koru civarindan gegen bir elektronun toplam enerjisindeki degisimi
inceleriz.

Klasik yaklagimda; elektron pozitif yiiklii iyon koruna dogru hizlamr, kinetik
enerjisinde bir artig meydana gelir. Bu artis potansiyel enerjideki azalmay: yok eder ve
toplam enerji sabit kalir. Kinetik enrjideki artigt etkin itici bir potansiyele
donigtiiriirsek, bu itici potansiyel gergek elektrostatik potansiyeli yok eder. Ancak
Kuantum Mekaniksel yaklasimda etkin itici potansiyel gergek elektrostatik potansiyeli
tamamen yok edemez, geride zayif bir potansiyel kalir ve buna Pseudopotansiyel
denir. .
Elektron i¢in zamana bagh olméyan Schrodinger denklemi,

2
[—%vz + V(?)]‘Pk =E¥, , @2.1)

ile verilir. Burada V(r) birbirinden farkl iyonlarin potansiyellerinin toplami geklinde
yazilabilen, 6z-uyumlu bir potansiyeldir.



I¢ kabuk durumu ile iletkenlik band durumlanm birbirinden ayirmamiz gerekir.
I¢ kabuk durumlan (2.1) denklemini saglar. Burada ¢ ig kabuk elektronlarini ve j ele
alinan iyonu gosterir. izole edilmig iyondaki ile ayn olan iyon durumlan bilinmektedir.
Bizim asil problemimiz iletkenlik bandi durumlarinin belirlenmesidir.

Dalga fonksiyonunun agilimi igin diizlem dalgalarin se¢imi kétii bir segimdir.
Dalga fonksiyonunun tammlanmast igin olduk¢a biiyik sayida dizlem dalgaya
ihtiyacimiz vardir. Bundan dolayr matrisin ¢6ziimii oldukga zordur. Herring (1940) [1]
problemi basitlestirmek igin iletkenlik elektronlarinin 6z fonksiyonlarin i¢ kabuk
durumuna dik olmasi gergeginin kullamilmasim onermigtir. Bu diizlem dalga iginde
kisa dalga boylu dalgalanmalan ortaya ¢ikarir.

Dik hale getirilmis diizlem dalga (OPW),

|oPW), =|k)- czj|c', iNe.ilk) , (2.2)

seklinde tanmimlanir. Burada,

exp(ik.F) , (2.3)

0=

normalize diizlem dalgay: gosterir ve Q¢ atom bagina hacmi géstermektedir.

le.j) =¥, (2.4)
normalize kor dalga fonksiyonudur.
Dikkat edilirse,

(OPW|c,j)=0, (2.5)
esitlifi saglanmaktadir.

Burada notasyonu kisaltmak i¢in (Pick ve Sarma, 1964),



P=3c,j)c.i , (2.6)
C,_l

seklinde bir projeksiyon operatdr tanimit uygundur.
Bu projeksiyon operatorii herhangi bir fonksiyonun kor durumlan iizerine
izdiisimiinii gosterir. Boylece diklestirilmig diizlem dalga,

|oPW), =(1-P)[k) , 2.7)

seklini alir,
Tletkenlik durumlarimin OPW 'nin cinsinden lineer bir kombinasyonuna agilim,

¥, = Za,(K)(1-P)|k+7) , (2.8)
q

ile verilmektedir. .
Bir pseudodalga fonksiyonu,

Py =4:_‘,aqlﬁ+q> " 29

P 'nin sifir oldugu i¢ kabuk disindaki asil dalga fonksiyonunun ¥ ile normalizasyonuna
esdeger olacak gekilde tanimlamr. (Philips ve Kleinman (1959) [2].

Gergek dalga fonksiyonu atomik korda osilasyonlar yapar, oysa pseudodalga
fonksiyonu ¢ok daha diizgiindiir. Kor disinda gergek ve pseudodalga fonksiyonlan
aym degere yaklagir. Sekil (2.1)

Pseudopotansiyel denklemi, tanimlanan denklemlerin biraraya getirilmesi ile,

% |
[—El‘n—lvz +W](Pk = EkQ’k s (2' 10)

seklinde yazilabilir. Burada ,



W = V(F)+ Z[E, - E, ]lc, i)c.i] , (2.11)
G

pseudopotansiyeli gosterir. Bu ifadede diklestirmenin etkisi pseudopotansiyele bir
katki olarak girer. P diklik terimi itici ve V(r) terimi ¢ekicidir. Bu da birbirini gétiirme
teoremi olarak adlandirilir. Eger verilen £ agisal momentum kuantum sayisina sahip
iyon durumlan yoksa,¢ kuantum sayilt elektron tiim potansiyeli gorecektir. Burada P
diklik teriminin etkisi yoktur. Gergek negatif potansiyele pozitif bir terim eklendigi igin
W gergek potansiyelderi daha kugiik olacaktir.

¥(r)

— - - -
- -~

]

Tkor

Sekil 2.1: Bir Pseudodalga Fonksiyonu ¢, ile Ickabuk Disindaki Asil Dalga

Fonksiyonu Y 'nin Sematik Gosterimi



2.2 Pseudopotansiyel Form Faktorii

W toplam pseudopotansiyeli, r; pozisyonlarinda bulunan farkli iyonlarn

merkezde olugturduklart (IF —fjl) pseudopotansiyellerin toplamu olarak yazilabilir;

wE) =xolF-7), 2.12)

W(T) serbest elektronun diizlem dalga bazi kullanilarak tedirgeme ile tiiretilebilecek
zayif bir potansiyeldir. k ve k+§ dalga sayih durumlar arasindaki pseudopotansiyel

matris eleman,

1
NQ,

<12 +q IW IE) je_i(i“i)'?w (?)e"z'fd3r 2.13)

1 o g, A, o o ko
=__Ze ‘qrjj‘e i(k+q)(F rj)())(|r_l:i|)el (t r’)d3l' ,

NQ,

olarak yazlabilir. Burada T-T, yapay bir degiskendir ve Tile yer degistirebilir,

o)(lf —TJD genelde yerel bir fonksiyon degildir. Bu yiizden integral igindeki terimlerin
sirasi degistirilemez. Biz bu tez boyunca yerel pseudopotansiyelleri kullanacagiz. Bu
durumda, (E +(‘1|(o|l-<> 'vi k dan bagimsiz alabilir ve w(q) olarak yazabiliriz.W(q)

matris elemant,
W(q)=8(q)o(q), (2.14)

seklinde ayrilabilir, burada,

S@==%e ™, (2.15)
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o(q)= -bl— J e iE DTG (7)ek T3y | (2.16)
0

S(G) metalin yap1 faktoriidiir ve yalnizca iyonlarin pozisyonuna baghdir. Iyonlarin
pozisyonuna bagli olmayan ®(q) ise pseudopotansiyel form faktoriidiir, yalmzca tek
iyon potansiyeline baghdir.

2.3. Elektron - fyon Pseudopotansiyelleri

Iyonik potansiyel hesabinda kolaylik saglamak igin model potansiyel formalizmi
kullanilir. Ozet olarak model yangaplan iginde basit bir analitik form ve disinda uygun
Coulomb potanstyeli alinarak model potansiyel olusturulur. Pseudopotansiyel ashinda
lokal olmayan bir yapidadir. Ancak lokal model potansiyel 6zellikle pertiirbasyon
seklindeki davraniglarda kullanighdir.

2.3.1. Ashcroft Bos Kiire Pseudopotansiyeli (EC)

Basit metaller igin sadece tek parametreye bagh model potansiyeldir.
Pseudopotansiyel teorisindeki birbirini gétirme bu modelde neredeyse tamamen
meydana gelir. Etkin itici potansiyel ile Coulomb potansiyeli kor yangap: iginde

birbirini gotiriir. Kor yarigapt diginda w®(r) pseudopotansiyeli, -Z/r Coulomb
potansiyeli ile verilir. Ashcroft (1966) [3], bu formu Sekil (2.2) 'de goruldigi gibi,

0 r<R,

-Z/t rzR, "’ @.17)

o]

seklinde yazmugtir,
Bu kaba bir yaklagimdir ancak metallerde elektron-iyon etkilegmesinin nitel

tartigmast igin kullamghdir. w®(r) 'nin Fourier doniigiimi,

4nZ
Qq°

w(q)=-—=M(q) , (2.18)



ile verilir. Burada Z iyonun degerligi, Q,, elektron yogunluk parametresi r, 'e bagls

ile yazilan iyonik hacimdir ve

M(q) =cos(qR,) , (2.19)

ile tammlanir. R¢ bos kiire yarigapidir. R parametresi Fermi yiizeyi seklinin ya da sivi
metalin rezistivitesinin fit edilmesi ile belirlenebilir.

w’(r) EC

Sekil 2.2: Ashcroft Bos Kiire Pseudopotansiyelinin Sematik Gésterinii.,
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2.3.2. Yerel Heine-Abarenkov Pseudopotansiyeli (LHA)

Iki parametreye bagh kendisi ile dz-uyumlu yerel bir model potansiyeldir. Bu
model Heine-Abarenkov (1965) [4], tarafindan 6ne siiriildi. Bu form,

—ZA/ r<
w(r) ={ ” /Rm e , (2.20)
-Z/r >R,

seklindedir ve gematik olarak Sekil (2.3) 'de gosterilmigtir.
Potansiyelin bu sekli kire ¢ap1 biyukluginde bir devamsizha sahiptir.

(Animalu ve Heine , (1965) [5])
LHA pseudopotansiyelinin Fourier déntigimi,

477
wl(q) =-——M(q) , (2.21)
S Qq°
ile verilir. Burada,
A .
M(q)=(1-A)cos(qR,,,) +q—R—s1n (aR,) - (2.22)

Bu model potansiyeli A 'nin sifira ejit oldugu durumda bog kiire model
potansiyeline doniigir ve A 'min bire esit oldufu durumda ise Shaw model
potansiyeline doniistir [6].

Burada Ry, ve A parametreleri hacim modilii ve tiniform hacim agilimi igin
kararli durumun fit edilmesi ile belirlenebilir.
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wo(r) LHA
0 R'M
! r
—-A '

Sekil 2.3: Yerel Heine-Abarenkov Pseudopotansiyelinin Sematik Gosterimi.

2.3.3 Li Igin Yerel Hoshino-Young Pseudopotansiyeli (LHY)

Lityum, basit sivi metaller igerisinde pseudopotansiyel kullaniminda en az
bagarilt olan 6nemli bir istisnadir. Hoshino ve Young (HY) Lityum icin gergekei bir
pseudopotansiyel onerdiler. Bu pseudopotansiyel biitiin elektronlar igin gegerli olan
tam bir 6z-uyumlu alani ele alir [7,8].
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Lityum igin yerel pseudopotansiyel ii¢ terimin birlesiminden olusmaktadir. Bu
ifade,

v(r) = vy (1) + vxe(r) + Vom (1) (2.23)

seklinde verilir. Buradaki ilk terim bir ¢ekirdek ve onun kor elektronlarnin Hartree
potansiyelidir. Agik olarak,

vy(r) = —§+2j | ‘s(r') dr’ (2.24)

seklinde yazilir. Bu ifadedeki ilk terim bir Coulomb potansiyelidir ve ikinci terim 1s
kor elektronlarinin elektrostatik bir Hartree alanidir. Burada,

3

v (2 V2 4
= exp(-ar) , (2.25)

Slater tipinde tamimlanmig dalga fonksiyonudur ve o=2.69 degerindedir. Bunlar
denklem (2.24) 'de yerine koyulursa,

vu(r)=- % - (%) exp(—2ar) - 2a exp(—2ar) , (2.26)

analitik ifadesi elde edilir.

Denklem (2.23) 'deki ikinci terim, yerel yogunluk fonksiyonu yaklagiminda
hesaplanan kor ve degerlik elektronlart arasindaki degis-tokus ve korelasyon
potansiyelidir [9]. Bu potansiyel,

vye(r) = vx(£) + Ve (D) . @.27)

seklinde degis-tokus ve korelasyon potansiyellerine ayirabiliriz. Burada,
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vx(r)=-Lexp(-1r) , (2.28)

ve

vc(r)=—(A/nao).ln[l+Cexp(—-yr)] . (2.29)

Buradaki o, I', y ve C tiim Hartree alanindaki sabitlerdir ve degerleri,

o=2.277 (2.30)

C=(2a/3"”)B=3.73B

4 /3
(10= 5‘1; »

seklinde verilir. Korelasyon potansiyelindeki A ve B degerleri Hedin-Lundqvist
tarafindan; A=0.0545 ve B=11.4 olarak belirlenmistir.

Denklem (2.23) 'deki tigiincii terim 1s kor orbitalleri ile degerlik elektronu dalga
fonksiyonunun diklestirilmesiyle olugturulan itici bir potansiyeldir. Bu sadece s-
bilegenlerinin bir etkisidir ve s-dalga fonksiyonlan olmayanlarin genlikleri orjinde sifir
oldugu igin itici bir &-fonksiyonu gozéniinde bulundurmak gerekir. Bu sebepten
dolayy,

Vorn (1) =B3(r) , (2.31)

seklinde verilir. Burada B, bir etkililik parametresidir.
Gergek uzayda verilen bu potansiyelin Fourier donigimii alindifinda (2.23)
denklemi,
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v(q) =vy(q) + vx (@) + ve(q) + Vo (Q),

4
2
= -1725 3-2 (.:x) 5> |- fnyl'; 5 [l +Dexp(—7»q2)]+B 232
Tl [0y +?] (a7 +v?) - (232)
Itici 5-fonksiyonunun Fourier donusimi sadece bir sabit oldugundan,
(2.33)

Voﬂh(q) = B
seklindedir. HY potansiyelinin gergcek uzaydaki sematik gosterimi Sekil (2.4) 'de

verilmektedir.

~o

rivgdy, )

Sekil 2.4: Li Igin Yerel HY Pseudopotansiyelinin Sematik Gosterimi
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2.3.4 Cs Igin Yerel Hoshino-Young Pseudopotansiyeli

Tim elektron-iyon etkilesmesi V,,,(r) ekranlanmamis serbest bir atom ile

hesaplanir. Toplam elektron-iyon potansiyeli,

vt(r)=—(—f—)wu(p.(r»+vxc(p.<r)) : (234)

seklinde verilir. Burada Z atom numarasimi, p,(r) toplam elektron yogunlugunu

gosterir.
Potansiyelin biyiik r 'lerdeki davranigi,

0 r<R¢
Viyon (r) = _(%)[1 +a exp(_br)] r> RC (235)

A Y]

denklemi ile verilir [10]. Burada R, Ashcroft pseudopotansiyeli kor yarigapidir. Eger
a= exp(bro) olarak yazilirsa, r, asimptotik bolgenin baglangicini gosteren bir noktadir

ve b Coulomb tipi davramgin azalma hizin1 temsil eder.
Bu potansiyelin Fourier doniisiimii,

v(q)= -—[ ;022 )cos(qRC){l + —q—;%-eprbRc)[l +—z-tan(qRC)) (2.36)

seklinde elde edilir. Bu potansiyelin r uzayindaki gsematik gosterimi Sekil(2.5) 'de
verilmigtir,
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e v

Sekil 2.5 : Cs Igin HY Pseudopotansiyelinin Sematik Gosterimi



BOLUM 3

EKRANLAMA TEORILERI

3.1 Gelisigiizel Faz Yaklagimi

Ekranlama, metalik elektronlarin 6rnegin iyonlar, safsizliklar veya diger
elektronlar gibi yiiklii pargaciklara karst gosterdigi tepki davramgidir. Homojen bir
elektron gaz igine pozitif yiikli bir pargacik yerlestirildiginde bu pozitif yiikiin ¢ekim
etkisinden dolay1 pozitif yiikiin etrafinda elektronik bir yiik bulutu olusur. Bu ¢ekim
pozitif yiklii pargacigin alanim ekranlayan etkiye neden olur. Pozitif yiik tarafindan
dig bir potansiyel olugturulur. Bu potansiyel,

~V2§™ (r) = 4mep™(r) , 3.1
tek bagina Poisson denklemini saglar.

Bununla birlikte pargacik ve onun ekranlama bulutu tarafindan olugturulan tiim
potansiyel,

—V2¢=41cep(r)=41t[ep"”(r)-epi"d(r)] , (3.2)
seklinde verilir. Burada eb"’*(r) pozitif yikli pargacifin yik yogunlugudur ve

ep™(r) elektron gazinin neden oldugu yik yogunlugudur. ¢ ile baig potansiyellerinin
lineer bagl oldugunu kabul ederek,
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0% (r) = [ Pre(r- o) (F- 7)) (3.3)

bagintis1 verilir. Bu denklemin Fourier doniigiimi,

(q) = 6*(@[e()] . (3.4)

Burada €(q) metalin dielektrik sabitidir. Elektron gazinin yiik yogunlugu ile ¢
arasindaki lineer bagintinin Fourier doniigiimii,

—ep™(q) =1°(Q)0(q) , | (3.5)

ile verilir. €(q)ile x°(q) arasindaki bagmt: igin denklem (3.1) ve denklem (3.2) 'nin
Fourier dontigtimleri alinir ve elde edilen bu denklemler toplam potansiyelin Fourier
doniisiimiinde birlegtirilirse,

d
®(q) =—%%l)——- , (3.6)
‘?XO(Q)

bagintis1 elde edilir. Bu sonug denklem (3.4) ile karsilagtinldifinda, metalin dielektrik
sabiti igin,

e(q) = 1—:—2‘x°(q) , 3.7)

ifadesi bulunur. Burada x°(q) ¢izgisel perdeleme teorisindeki Linhard fonksiyonudur.

Linhard metodu ya da gelisigiizel faz yaklagimi metodu (RPA)[11], elektron gaz1 ve
dis yiikiin 6z-uyumlu alanindaki yiikk yogunlugu igin bir Hartree hesabidir{12]. Bu
metod Pauli digarilama ilkesinden kaynaklanan degis-tokus etkilesmelerini

onemsemez. %°(q) 'nun agik ifadesi,
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1+x

1-x

1 1-x*

Kk
x°(q)=——§[—+ In
T

2 4x

] (3.8)

seklinde verilir. Burada x = q/2k; dir. Linhard fonksiyonu q = 2k, noktasinda tiirevini
sonsuza gotiiren zayif bir singilariteye sahiptirBu zayif singiilarite atomlararasi
giftler potansiyelinin Friedel dalgalanmalanna sebep olur. Bu fonksiyon Sekil (3.1) 'de
gosterilmektedir. '

1.0

fo(X)

0.5

0.0

Sekil 3.1 : Cizgisel Perdeleme Teorisindeki Linhard Fonksiyonunun Gosterimi
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3.2 Ekranlama Fonksiyonundaki Yerel Alan Diizeltmeleri

Linhard ya da Gelisiglizel Faz Yaklagimindan &teye giden etkilegsen elektronlar
arasindaki degis-tokus ve korelasyon etkileri, dielektrik sabiti igine yerel alan diizeltme
teriminin eklenmesi ile girer. Elektron-elektron etkileymesinin Coulomb yapist yerel
alan diizeltme teriminden dolay1 etkin bir elektron-elektron etkilesmesi,

ueﬂ(q)=[1—G(q)]%§—‘ , (3.9)

ile yer degistirir. Burada G(q), elektronlar arasindaki degig-tokus ve korelasyon
etkilerini igeren yerel alan diizeltme. terimidir. Bununla birlikte RPA yaklagiminin
otesinde G(q) yerel alan diizeltme terimi igeren dielektrik fonksiyonu,

e(q) = I_T[l G(@)lx"(@) , (3.10)

seklinde yazilir. Yerel alan diizeltme terimi igin degisik ¢aligmalar yapilmustir.
3.2.1 Hubbard Yerel Alan Diizeltmesi (H)

Ik olarak degig-tokus katkilarini hesaba katan Hubbard (1958), yerel alan
diizeltme terimini,

2

Gn(q)-z( q+k 7y (3.11)

L Fermi dalga vektori, ra, bir

l-sao

3
seklinde tanimlamustir [13]. Burada k, =(24£)

elektron igeren kiirenin yarigap: ve a, Bohr yangapidir. Bu ifade r=0 'da kisa menzilli

simir deger kosulunu saglar. Bu sinir garti,
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lim G(9)=[1-£(0)] . (3.12)

seklinde tanimlanir. Burada g(r) iftler korelasyon fonksiyonudur ve rg=0 'da g(0)=1/2
dir. Ancak bununla birlikte bu ifade r=0 'da uzun dalga boyu sinir sartin1 saglamaz.

3.2.2 Geldart-Vosko Yerel Alan Diizeltmesi (GV)

Geldart-Vosko (1966), r,=0 'da uzun dalga boyu sinir deger sartin1 saglayacak
sekilde Hubbard formunu yeniden diizelttiler [14].

‘2

Gov(q)=-———~—2(q21§k%) ; (3.13)
Burada,
£= 2 , (3.14)
[1+0.153(aur, / )]
seklindedir. Burada o = (gi)”3 ve 1, etkin elektron-elektron  mesafesidir. &
T

parametresi elektron gazi sikistinlabilirlik kuralt (C.S.R) smir degerini saglayacak
sekilde segilen parametredir [15]. Bu C.S.R simur defer sarti, atomlararasi etkin
potansiyelin bigimini belirleyen en o6nemli kuraldir. Ancak sifirdan farkh 1
degerlerinde Geldart-Vosko formu, ne C.S.R sinir deger kosulunu ne de kisa menzilli
sinir deger kosulunu saglar.

3.2.3 Vashishta-Singwi Yerel Alan Diizeltmesi (VS)

Yerel alan diizeltme terimi i¢in daha gergekgi bir yaklagim Vashishta ve Singwi
tarafindan 6ne sarildii. Once elektronlar arasindaki itici Coulomb etkilerinin 6z-
uyumlu olabilecegi g6z oniine alinarak G(q) 'nun hesaplanmasinin teorik bir gemasi
Singwi ve digerleri tarafindan verilmigtir [16].



22

Bu sema daha sonra C.S.R durumunu da igerecek sekilde Vashishta ve Singwi
tarafindan, .

G, (q) =A{1—exp[—B(q/kf)2]} , (3.15)

seklinde yeniden dizeltilmigtir [17]. A ve B parametreleri elektron yogunluguna
oldukga zayif bagli parametrelerdir. Bu parametreler uzun dalga boyu siir deger
kogulunu ve kisa menzilli sinir deger kosulunu saglayacak sekilde secilmiglerdir.

3.2.4 Ichimaru - Utsumi Yerel Alan Diizeltmesi (ICUT)

Gergekte dejenere elektron gazimin dielektrik fonksiyonu, yerel alan diizeltme
terimini gogunlukla ihmal . edilen; korelasyon enerjisine, elektron gazinin
sikigtinilabilirlifine, elektron-elektron ¢ifti korelasyon fonksiyonuna baglayan bir dizi
tutarlibk kogullarimi saglamak zorundadir. Bu gerekliliklerin bir veya birden fazlasim
bozan tiim yaklagimlar elimine edildikten sonra Ichimaru-Utsumi 'nin dielektrik
fonksiyonu kalir.

Ichimaru ve Utsumi, Ceperley ve Alder 'in [18] Monte Carlo galigmalan
iizerine kurulan parametrelendirilmis bir yerel alan diizeltme terimini,

4l(f2 —q2 [ |2kf +q|
n
4k.q |2kf-q|

G(q)=Ay“+By2+C+[Ay4+(B+§A)y2—C] , (3.16)

seklinde verdiler [19]. Burada y=q/k; olarak alinmaktadir. Denklemdeki A, B ve C
parametreleri, Ceperley ve Alder 'in Monte Carlo verilerinden belirlenir. Bu

parametreler ,

A=0.029(0<r1,<15),

9 3 16
B=—y,(r,)-—[1-g(0)]-—A ,
16Y0(r8) 64 g( )] 15
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C———'yo(r)+ [1 g(O)]— A. (3.17)

B ve C parametrelerindeki g(0), Yasuhara tarafindan,

2
g( )——[ ] (3.18)

I,(z)

12 3
ile verilir [20]. Burada z= 4(0::-) , 0= (gi) ve I; (2) birinci derece ve birinci
T

tiir Bessel fonksiyonudur, v, 'in agik ifadesi,

4 24 d

2
Yol s)—————[r“d 9E 5 dE"} , (3.19)
dr, I

seklindedir. Vosko, Wilk ve Nusair bir Pade yaklagim teknigi yardimiyla bu verilerin
bir interpolasyonunu gikarmuglardir [21]. Paramanyetik akiskan fazi i¢in fit edilen bu
formiil,

(3.20)

r dE, (1) _ bo(1+byx)
dr,  1+bx+bx*+bx’

seklindedir. Burada x=,/r, dir ve by=0.0621814, b, =9.81379, b, =2.82224,
b, =0.736411 dir.

Ichimaru ve Utsumi tarafindan verilen yerel alan diizeltme terimi tiim
uygunluk kosullarini saglar, basitlik ve dogruluk agisindan en uygun gosterimdir.



BOLUM 4

ATOMLARARASI CIFTLER ETKILESME POTANSIYELI

Atomlararasi giftler etkilesme potansiyelini, dogrudan ve dolayli etkilesmelerin
toplami olarak agiklayabiliriz. Dogrudan etkilesme iyonlar arasindaki Coulomb
itmesinden meydana gelir. Dolayl etkilegme ise bir iyon ile ikinci bir iyonun
ekranlama yiik bulutu arasinda olan etkilesmedir. Ikinci mertebe pseudopotansiyel
teorisinden atomlararasi giftler potansiyeli,

T 72 27w sin qr
®(r,1,) = = - 22 [Fy(q) 2
r T o qr

dq , 4.1

seklinde yazlabilir. Burada ilk terim, dogrudan atomlararasi ciftler etkilesme
potansiyelini, ikinci terim dolayh atomlararasi giftler etkilegme potansiyelini
gostermektedir. lkinci terimdeki Fy(q), normalize edilmis enerji-dalgasayist
karakteristigidir,

1 2
FN(q)—[l e(q,rs))]M(q)l . (42)

Buradaki M(q), normalize edilmig pseudo elektron-iyon etkilesmesidir. Denklem (4.2)
'nin denklem (4.1) 'de yerine yerlestirilmesi ile atomlar aras: giftler potansiyeli,
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o(r r)——-—Il @) (1——(—))“‘;‘*%«1, (43)

seklinde yeniden diizenlenir.
Linhard fonksiyonunun q=2k; 'te zayif singiilariteleri uzun menzilli Friedel
osilasyonlarina sebep oldufundan atomlararas etkileyme potansiyelinin,

@(r) wcos( 3 fr) r>> (4.4)

seklindeki asimtotik davramigina dikkat etmek gerekir.



BOLUM 5

SONUCLAR VE TARTISMA

Son yillarda sivi metaller tizerine yapilan teorik ¢aliymalarin odak noktasim
elektron ekranlama fonksiyonlan, degig-tokus ve korelasyon fonksiyonlan
olusturmaktadir {22,23]. Bu fonksiyonlann basit sivi metallere uygulamalan geligtirilen
teorilerin anlagilmasi bakimindan olduk¢a 6nemlidir. Elektron ekranlama, degis-tokus
ve korelasyon fonksiyonlaninin, 3. bélimde verilen fonksiyonlarin tamimlarina gore
hesaplanabilmesi i¢in en 6nemli girdiler ry elektron yogunluk parametresi degerleridir.
Secilen sivi metallerin Gizerinde degisik yontemlerle galisilmis ve kismende olsa
fizikleri anlagilmig 6rnekler olmasina 6zen gosterilmigtir. Bunun ana nedeni, tezde bu
metaller igin kullanilan elektron yogunluk degerlerinde belirlenen parametreler ile elde
edilen etkilesme potansiyeli sonuglarinin, diSer sonuglar ile karsilagtinldifinda ne
kadar kabul edilebilir oldugunu gostermesi amacindadir. Tezde; basit metallerin
elektron yogunuklarina gore davramglarimi daha iyi degerlendirebilmek igin Li ve Cs
icin 6ne siriilen 6zel iki model potansiyeli yerine EC ve LHA model potansiyeli
sonuglarina yer verilmis ve bu sonuglar tizerine yogunlagilmigtir. .

5.1 Elektron-Iyon Pseudopotansiyelleri
Li, Na, K, Rb, Cs, Mg ve Al gibi basit stvi metallerin atomlararas: etkilesme

potansiyelleri iki degisik elektron-iyon model potansiyeli (EC ve LHA) kullanilarak
hesaplanmigtir.
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Hesaplamalar igin gerekli elektron yogunluklari r, degerleri basit sivi
metallerin yaklagik ergime noktalan civarindaki deneysel degerleridir ve Waseda[24]
'dan alinmugtir.

EC model potansiyeli parametresi R, ve LHA model potansiyeli

parametrelerinden A degerleri tiim sivi metaller igin, potansiyelin lim V(q) = 0 sartim
q->0

saglayan, Cohen-Heine[25] ve Harrison[26] tarafindan verilen deneysel q, degerlerine
fit edilerek elde edilmigtir. LHA model potansiyelinin diger parametresi R, tiim stvi
metaller i¢in Animalu ve Heine 'dan [5] alinmigtir. EC ve LHA model potansiyel
parametreleri ve qg degerleri, kullanilan deneysel elektron yogunluklan ry degerleri ile
birlikte Tablo(5-1) ve Tablo(5-2) 'de verilmigtir. (Tezin tiimiinde a.u. kisaltmasi
atomik birim anlaminda kullanilmaktadir ve enerjiler 1a.u.= 2Ryd birimindedir.)

Tablo (5-1) 'de verilen R, degerleri kullanilarak hesaplanan ekranlanmamig EC
model potansiyelleri Vy(q), tiim sivi metaller igin Sekil (5.1) 'de verilmistir.
Ekranlanmamig LHA model potansiyeli, tabloda verilen A ve R, degerleri kullanilarak
hesaplanmug ve Sekil (5.2) 'de verilmistir. Sekil (5.1) ve (5.2) 'den de goriilecegi gibi
elektron-iyon pseudopotansiyelleri Li, Na, K, Rb ve Cs igin elektron yoZunlugu
parametresi artigtyla periyodik tablodaki diizene uygun bir davramg gosterirler. Siv1
Na, Mg ve Al karsilagtinldiginda EC model potansiyelindeki trend (gidis) Mg icin elde
edilen R, ¢apmin uygun olmadifim acik¢a gostermektedir. Fakat LHA model
potansiyelinde bu durum gozlenmemistir. Na metalinin farkli atomik hacimlerindeki
V, (@) potansiyeli, EC model potansiyeli kullanilarak hesaplanmig ve Sekil (5.3) 'de
gosterilmigtir. $ekilden de goriilecei gibi lim V(q) =0 "1 veren q biiyiikliigti hacime

q—>q0
cok bagli degildir. Bu sonug diger metaller igin daha 6nce degisik model potansiyelleri
ile yapilan ¢ahigmalarda da gozlenmistir. Bu da bizi model parametreleri igin ortak
olarak segilebilecek bilyiikliigiin, kullamlan model potansiyeline ve ekranlama gibi
biiyiikliiklere bagh olmayan, g biiyiikliigii oldugu hakkinda fikir verir. Bu fikir, 5.3 'te
verilecek olan ekranlanmig model potansiyelleri gozlenerek kanitlanacaktir.

Sekillerden de goriilecegi gibi q; deZerleri ele alinan metal igin sabit olmasina
kargin pseudopotansiyelin biiyiikliigii model potansiyeline gore degismektedir. Bu da
bize simdiden elde edilecek ¢iftler potansiyelindeki potansiyel derinliginin model
potansiyeline gore degigebilecegi fikrini vermektedir.



Tablo 5.1 : EC Model Potansiyeli Parametreleri
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METAL T (°K) r, (a.u) Ro(au)  qoau-l)  qo2k
Li 463 3.310 1.060 1.480 1.260
Na 378 4.047 1.658 0.947 0.970
K 343 5.022 2.139 0.734 0.930
Rb 313 5371 2.596 0.605 0.820
Cs 303 5.784 2.914 0.539 0.790
Mg 953 2.760 1.391 1.129 0.780
Al 943 2.164 1.114 1.409 0.760
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Tablo 5.2 : LHA Model Potansiyeli Parametreleri

METAL T(°K) 1 (a.u) Ry, (a.u) A qo (a.ul)  qo/2ke

Li 463  3.310 2.800 0.940 1.059 0.899
Na 378 4.047 3.400 1.037 0.960 0.983
K 343 5.022 4.200 1.008 0.759 0.962
Rb 313 5.371 4.400 0.985 0.709 0.961
Cs 303 5.784 4.800 0.984 0.649 0.952
Mg 953 2.760 2.600 1.014 1.229 0.840

Al 943 2.164 2.000 0.920 1.440 0.780
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Sekil 5.1 : Swvi Li, Na, K, Rb, Cs, Mg ve Al Igin Hesaplanan Ekranlanmamig EC
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Model Potansiyelleri
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Sekil 5.3 : Na Metali Igin Farkli Atomik Hacimlerde ( Kat1 ve Stvi ) Hesaplanan

Ekranlanmanug EC Model Potansiyelleri
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5.2 Elektron Ekranlama Fonksiyonlari

Bu béliimde, tezin temel inceleme konularindan biri olan elektron ekranlama
fonksiyonlann degigik ekranlama teorileri g6z Oniine alinarak ayrintilt olarak
incelenmigtir. 3.Bolimde teorik olarak verilen Hubbard(H), Geldard-Vosko(GV),
Vashishta-Singwi(VS), Ichimaru-Utsumi(ICUT) yaklagimlan sivi Li, Na, K, Rb, Cs
metalleri igin kargilagtirmali olarak sirastyla Sekil (5.4, S, 6, 7, 8) 'de verilmigtir. Sekil
(5.9, 10) sivi Mg ve Al igin H, GV, ICUT gibi degisik yerel alan diizeltme terimlerini

‘ icermektedir. VS yerel alan diizeltmesi igin sadece Li, Na, K, Rb ve Cs metalleri igin
verildiinden Mg ve Al igin karsilagtirma yapilamamugtir. Sekillerden Grup IA
metallerindeki trendin (Li 'dan - Cs 'a) periyodik tabloyu dogruladigint gérmek
miimkiindiir. Degis-tokug ve korelasyon etkilerini ele alan ICUT yerel alan diizeltmesi
g6zoniine alindifinda pik genigliginin Li 'dan Cs 'a daraldigimi q/2ks 'in daha kiigiik
degerlerinde pik 'e sahip oldugu gozlenir. Bunu elektron yogunluguna bagh rg
parametresinin artigiyla agiklamak miimkiindiir. N@ Mg ve Al igin ise Z elektronik
degerliligin artigina uygun olarak pik yerinin\ kaydigt ve uzun dalga boyunda
ekranlamanin azaldigin1 gormek miimkiindir. Bu durum giftler potansiyellerinde Al
'un uzun mesafelerde Friedel osilasyonlar olarak kendini gostermektedir.

Farkh yerel alan diizeltme terimlerini igeren ters perdeleme fonksiyonu
€7'(q,r,) 'in tek degerlikli, iki degerlikli ve ti¢ degerlikli stvi metallerdeki etkilerini sivi
Na, Mg, ve Al igin verilen Sekil (5.11, 12, 13) 'lerde gérmek miimkiindiir.Bu
sekillerden de ekranlamanin degerlik elektronlarinin artmast ile birlikte daha etkili
oldugu agikardir. Elektronlar arasindaki degig-tokus ve korelasyon etkilerinin daha
onemle ortaya ¢iktifin, atomlararasi potansiyele bakmadan da teorik olarak beklenen
sonug ilk olarak bu grafiklerden de goriilmektedir.
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2
Li
X X X X X GV
N +++++ VS

Sekil 5.4 : Swi Li Igin Degisik Yerel Alan Diizeltme Terimleri
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2
Na
%?UT
G’(q) x x x x x (7V
] +++++ VS

Sekil 5.5 : Svi Na Igin Degisik Yerel Alan Diizeltme T erimleri
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2
K
G(q) — 1cur
x x x xx (V
B +++++ VS

Sekil 5.6 : Svi K igin Degisik Yerel Alan Diizeltme Terimleri
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2
. Rb
G(q) ——— ICUT
——————— H
xxx xx (3V
n +++++ VS

Sekil 5.7 : Stvi Rb Icin Degisik Yerel Alan Diizeltme Terimleri
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P
Cs
G(q) S
x xxxx (Y
7 +++++ VS

Sekil 5.8 : Swvi Cs Igin Degisik Yerel Alan Diizeltme Terimleri



39

2.0

G(q) Mg

Sekil 5.9: S Mg Igin Degisik Yerel Alan Diizelime T erimleri
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2
G(q) Al
—— ICUT
------- H
. xxxxx GV

Sekil 5.10 : Stv1 Al Igin Degigik Yerel Alan Diizeltme Terimleri
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Sekil 5.11 : Stvi Na Igin Ters Ekranlama Fonksiyonu
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0.0

2
q/ ks

Sekil 5.12 : Sivi Mg Igin Ters Ekranlama Fonksiyonu




43

0.5

0.0 T I T

2
Q/ k;

Sekil 5.13 : Sivi Al Igin Ters Ekranlama Fonksiyonu
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5.3 Ekranlanmig Elektron-lyon Pseudopotansiyelleri

Elektron-iyon etkilesmesine karstlik gelen, Béliim 2.3 'de degisik modeller igin
verilen elektron-iyon pseudopotansiyelleri Cizgisel Ekranlama Teorisi-Poisson
denklemi yardimu ile elde edilen (3.10) denklemi ve Boliim 3 'de verilen ekranlama
teorileri kullanilarak ekranlanmugtir.

Pseudopotansiyelleri fit etme yontemi basit metaller igin yerel ve yerel olmayan
degisik model potansiyelleri kullamlarak farkli atomik hacimlerde denenmigtir
[6,26,27]. Siv1 Li, Na, Mg ve Al i¢in LHA model potansiyellerinin ICUT ekranlama
fonksiyonu kullanilarak elde edilmis olan ekranlanmi§ elektron-iyon potansiyelleri
Sekil (5.14, 15, 16, 17) 'de daha once yerel olmayan potansiyeller ile karsilagtirarak
verilmigtir. Sekillerden de goriilecegi gibi Li disinda gerek potansiyellerin qq/2kg
degerleri gerekse VMaX(q) degerleri birbirine olduk¢a yakindir. Ekranlanmig

pseudopotansiyelinin g=0 'da. V(q=0) —)-i—Ef degerini saglamasi LHA model

potansiyeli igin ele alinan parametrelerin uygunlugunu agikga gosterir.

Atomlararas1 potansiyelde gercek uzayda uzun menzilde yogun Friedel
osilasyonlarina sahip olan ve basit sivi metal olarak alinan Al 'un statik yap:1 faktoriini
teorik olarak hesaplamak oldukga giictiir. Bunun nedeni de temelde uygun bir model
potansiyele ve ekranlama fonksiyonuna dayanir. Al 'un elektron-iyon potansiyelinde
ekranlamanin etkisi Sekil (5.18) 'de gorilmektedir.
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Sekil 5.14 : Svi Li Igin Fit Edilmis Model Potansiyeller
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Na
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Sekil 5.15 : S Na Igin Fit Edilmis Model Potansiyeller
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Sekil 5.16 : Svi Mg Icin Fit Edilmis Model Potansiyeller
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Sekil 5.17 : Svi Al Igin Fit Edilmis Model Potansiyeller
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V(q)(Ryd)

Sekil 5.18 : Si Al Igin Farkli Ekranlama Fonksiyonlar: Kullamlarak Hesaplanns
LHA Model Potansiyelleri
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5.4 Basit Siv1 Metaller I¢in Atomlararas: Etkilesme Potansiyelleri

Atomlararas1 ¢iftler potansiyelinin analitik hesabi elektron ekranlama
fonksiyonundaki logaritmik singiilarite yiiziinden oldukga gigtiir. Bu singilarite
atomlararas: giftler potansiyelinin r uzayindaki formunu hesaplarken bazi problemlere
neden olur. Bu problemler yeni ekranlama fonksiyonlan ile birlikte bazi niimerik
yontemlerle (Hizli Fourier Doniigiimleri (FFT) ) hemen hemen ¢oziilmiistiir [27]. EC
model potansiyeli kullanilarak ICUT ekranlamasi ile elde edilmis r uzayindaki
potansiyeller Sekil (5.19) 'da verilmektedir. Sekil (5.19) 'dan gorilecegi gibi
atomlararas: etkilesme potansiyellerinin IA Grubu igin daha 6nce Hafner [11]
tarafindan verilen trende uygun olarak davrandifi goriilmektedir. K ve Rb igin
potansiyelin derinlifi ¢ok az degismektedir. Periyodik tablo g6zénine alindiginda 1A
grubundan agagi dogru gidildik¢e potansiyelin itici kismunin hem genislik hem de
derinlik olarak arttif;; atomlar arasindaki en yakin komsu uzaklik olan potansiyelin
minimum degerine karsihk gelen r degerinin daha biyikk degerlere kaydigi
gozlenmektedir. Ayrica atom numarasimin artigtyla Friedel osilasyonlarimin arttigi
gozlenmektedir. Sonuglarin uyumlulugundan kullamilan ICUT yerel alan diizeltme
teriminin iyi sonuglar verdii gorilmektedir. Sekil (5.20) 'de Mg i¢in EC model
potansiyeli ve LHA model potansiyeli ile ICUT ekranlamas: kullanilarak hesaplanmig r
uzayindaki atomlararasi etkilegme potansiyelleri verilmektedir. Degis-tokus ve
korelasyon etkilerini goz oniine almayan gelisigiizel faz yaklasgmi (RPA) kullamlarak
Mg igin hesaplanan atomlararas: etkilesme potansiyelleri aym gekilde gosterilmigtir.
Sekilden de degis-tokus ve kbrelasyon etkilerinin atomik potansiyelin itici kismim
o6nemli olgiide etkiledigi ve sivi metalin statik yapi faktoriintin ilk pik yerini verecek
olan en yakin komgu uzakhigim kaydirdig: agikardur.

Svi Al igin ICUT ve RPA yaklagimi ile EC ve LHA model potansiyelleri
kullanilarak hesaplanan atomlararasi etkileyme potansiyelleri Sekil (5.21) 'de
verilmektedir. EC model potansiyeli ile elde edilmis Sivi Al 'un atomlararas: etkilesme
potansiyelinde goriilen pozitif minimumun, LHA model potansiyelinde olmadif
gorilmektedir. Iki parametreye bagh LHA model potansiyelinin Al i¢in EC 'ye daha
iyi sonuglar verdigi gézlendiginde [27] bu tip potansiyelin Al igin gegerliligi agikardir
[29]. Al 'un potansiyelindeki bu farklilik, Al 'un ikinci mertebeden pseudopotansiyel
teorisi ile agiklanamayacag fikrini ortaya ¢ikarir,
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Sekil 5.19 : EC Model Potansiyeli Kullamlarak ICUT Ekranlamas: Ile Hesaplanmug
Potansiyeller
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Sekil 5.20 : Svi Mg Igin ICUT Ekranlamasi Kulamlarak EC ve LHA Model
Potansiyeli Ile Hesaplanmis Atomlararasi Etkilesme Potansiyelleri
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Sekil 5.21 : Swi Al Igin ICUT ve RPA Yaklagim Kullandarak EC ve LHA lle

Hesaplanan Atomlararast Etkilesme Potansiyelleri
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5.5. Sonug

Sivi metallerin mikroskobik yapilarinin anlagilmasinda pseudopotansiyel teorisi
en basit ve en giigli metodlardan biri olmasina ragmen, hesaplamalarin gogu bir takim
parametrelere bagli model potansiyellere dayanmaktadir. Bu model potansiyellerden
iki parametreli LHA model potansiyeli, tek parametreli EC modelinden daha basarih
olmustur. Ancak model parametrelerinin segiminin teorik sonuglar tizerindeki etkisi
yeterince agikliga kavusmug degildir. Bununla birlikte elektron-iyon model potansiyel
parametrelerinin, ergime noktast civarindaki deneysel elektron yogunluklan
kullanilarak, pseudopotansiyel form faktoriinii sifir yapan qp degerinin fit edilmesiyle
bulunmasi, deney sonuglan ile de uyum igindedir.

Model potansiyel teorisi kullanarak ele alinan sivi metallerin atomlararas:
potansiyelleri lizerinde, statik ekranlama fonksiyonundaki degis-tokus ve korelasyon
etkilerinin 6nemi oldukga agiktir. Ekranlamanin, degerlik elektronlarinin artmasiyla
birlikte daha etkili davranigi, ilk olarak yerel alan diizeltme terimlerini igeren ters
perdeleme fonksiyonunda goriilmektedir. Elde edilen sonuglar daha ileriki
¢aligmalarda sivi metallerin yap1 ve termodinamiginin hesaplanmasinda kullanilabilir.
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- INGILIZCE ‘ABSTRAKT {en fazla 250 sézciik) :

e Ehe E1eetronic Exchange and Correlation Effects on the Interatomie Potentials

’

for Simple Iiquid Metals

In this work, the interatomic potentials for simple liquid metals are
derived using secomd order pseudopotential theory and different static screening
funofiuns and the electronic exchange and ‘correlation effecfson this potentials
are investigated.relating to the choice of.the pseudopotantials, In these calcu-
lations, local electron-ion model pseudopotentials were used.

Results of these effects on the pseudopotantia; form factors and the
interatomic potentials of 7 simple metals are given, The calculated potentials
for simple liguid metals which are taken into acoount, give the trends in the B .
periodic table correc%ly. N




TURKCE ABSTRAKT (en fazla 250 sizciik) :

(TUBITAK/TURDOK 'un Abstrakt Hazirlama Kilavuzunu kullaniniz.)

Sava Metallarin Atomlararasi Potansiyelleri Uzerinde Elektronik DeZig-Tokug
ve Korelasyon Etkileri :

Bu galigmada basit sivi metallerin atomlararasi potansiyelleri, ikinei
mertebeden pseudopotansiyel teorisi ve farkla statik ekranlama fonksiyonlari
kullanalarak eldé edilmigs bu-potansiyeller iizerinde elektronik defig-tokusg
ve korelasyon etkilerinin elektron-iyon pseudopotansiyellerinin se¢imine bag-.
121182 aragtirilmstar., Hesaplamalarda yerel elektron-iyon model:pseudopotan-
siyelleri kullanllmlgtlr. '

____ Tezde, bu etkilerin 7 basit siva metal; Li, Na, K, Rb, Cs, Mg, Al'un
pséudopotansijel form faktsrii ve atomlararasis potansiyelleri iizerindeki so-
nuglari verilmektedir, Hesaplanan atomlararasi potansiyeller ele alinan basit
s1vi metallerin periyodik tablodaki y&niinii do&ru olarak vermektedir,




