Fe-%30 Al ALASIMININ
WIEN2k ILE INCELENMESI
Siileyman BASER
Yiiksek Lisans Tezi
Fizik Anabilim Dali
Eylil - 2008



Fe-%30 Al ALASIMININ
WIEN2k iLE INCELENMESI

Siileyman BASER

Dumlupinar Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Lisansiistli Yonetmeligi Uyarinca
Fizik Anabilim Dalinda
YUKSEK LISANS TEZI

Olarak Hazirlanmustir.

Danisman : Yrd. Dog¢. Dr. H.Yasar OCAK

Eyliil - 2008



KABUL VE ONAY SAYFASI

Siileyman BASER’in YUKSEK LISANS tezi olarak hazirladigi “Fe-%30 Al
Alasiminin WIEN2k ile incelenmesi” baslikli bu galisma, jiirimizce lisans ydnetmeliginin ilgili

maddeleri uyarinca degerlendirilerek kabul edilmistir.

/]
Uye :Yrd. Dog. Dr. H. Yasar OCAK
Uye  :Yrd. Dog. Dr. Ercan UCGUN
Uye :Yrd. Dog. Dr. Ali CETIN
Fen Bilimleri Enstitiisii Yonetim Kurulu'nun ...../...../.....glinve .......... say1ll

karari ile onaylanmustir.

Prof. Dr. M. Sabri OZYURT

Fen Bilimleri Enstitiisii Mudira




iv
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OZET

FeAl, Fe,Al,, Fe,Aly, ve FesAly alasiminin enerji band yapisi, durum yogunlugu (DOS),
elektron yogunlugu ve kararlilik durumu Wien2k programi ile ayri ayri incelendi. Bu ¢alisma
yapilmadan 6nce TiC ve Fe igin test edilerek, sonuglarm literatiirdeki sonuglarla uyumlu oldugu
goriildii. FeAl alasimina ait yukaridaki islemler basit FeAl yap1 ve Fe,Al,, Fe,Aly, FesAly
alasimlarinda supercell kristal yapi i¢in ayri ayri hesaplandi. Sonuglar kendi igerisinde

mukayeseli olarak karsilastirilip yorumlandi.

Anahtar Kelimeler: Band yapisi, Durum yogunlugu, Elektron yogunlugu, FeAl alasimu,
Kararlilik, Wien2k



EXAMINING OF Fe-%30 Al ALLOYS USING WIEN2k PROGRAM

Siileyman BASER
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SUMMARY

Structure of energy bands, density of states(DOS), density of electron, stability of alloy
and of Fe-Al, Fe,-Al,, Fey-Al, and Fe;-Al; alloys examined by using Wien2k program. Before
having started to study and examine of this work, program was tested for results of TiC and
Fe.The results obtained from the test applied to TiC and Fe are shown. That it was appropriate
with the results of those encountered in literature. We followed the procedure belong to FeAl
structure for supercell Fe-Al, Fe,-Al,, Fes-Aly and Fes-Al; and basic FeAl The results taken from

this work were compared.

Keywords: Structure of bands, Density of states, Density of electron, FeAl alloy, Stability,
Wien2k.
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1. GIRIS

Katihal fiziginde kristal yapilarin fiziksel 6zelliklerinin incelenmesi ¢ok énemli bir yere
sahiptir. Katilarin elastik, elektriksel ve mekaniksel 6zelliklerinin yar1 deneysel potansiyel enerji
fonksiyonlar1 ile incelenmesi birgok arastirmacinin konusu olmus ve halen bu konular

izerindeki ¢aligmalar ilgiyle devam etmektedir.

Fe-Al alasiminin fiziksel 6zellikleri ¢esitli potansiyel fonksiyonlar kullanilarak ayri ayr
hesaplanmistir. Bunlarin iginde 6ne ¢ikan ¢alisma; klasik Morse potansiyel enerji fonksiyonu
olup, baz1 fcc ve bece kristal yapilarin fiziksel 6zellikleri birgok arastirmaci tarafindan [1, 2, 3, 4]
ayr1 ayri incelenmistir. Bazi aragtirmacilar da Mie [5], Johnson [6] ve Born-Mayer [7] gibi,
potansiyel enerji fonksiyonlar1 kullanarak bazi fcc ve bcc metaller ve alasimlarin fiziksel
Ozelliklerinin Morse potansiyel fonksiyonundan bulunan sonuglardan daha iyi olmadigim
belirtmislerdir. Bugiine kadar yapilan calismalar da her potansiyel fonksiyonun katilarin
fiziksel Ozelliklerini agiklamada basarili olamayacagini gostermistir. O halde tanmimlanan
potansiyellerin daha ¢cok denenmesi gerekmektedir. Ayrica yaptigimiz literatiir arastirmasina
gore Fe-Al alagimlarmin fiziksel 6zelliklerinin incelenmesinde 6zel bir potansiyel fonksiyonu

kullanilmadigi da anlasilmistir.

Bunun nedeni potansiyel fonksiyonlarin uzun mesafeli etkilesimlerde yetersiz kalmasi
ve bunun yerine yeni bir¢ok simiilasyon yontemi basariyla uygulanmaktadir [8]. Bundan dolay1
bizde bu calismada yeni bir ¢alisma yontemi olan Wien2k programini tercih ettik [9]. Wien2k
programi kullanilarak 6zgiin metal ve alagimlar i¢in oldukg¢a basarili sonuglar elde edilmektedir
[10, 11]. Bizim ¢alisacagimiz Fe-Al sistemi {izerinde de deneysel ve teorik birgcok ¢aligsma sz

konusudur [10, 12].

Fe(1x-Al) alasimi {izerine ilk ¢alisma 1932 yilinda Bradley ve Jay [13] tarafindan
yapildi. Bu calismada, alasimin faz yapist x-1smlart metodu ile incelenerek x>0.19 igin bce
disorder, DO; ve B, tiirlinde ii¢ ayr1 yap1 belirlendi. Daha sonraki ¢alismalarda [14], bu yapilar
Fe; . Al(DOs) ve Fe-Al(B,) olarak tamimlanir. Ayrica bu ¢alismalarda, alasimdaki Al miktarinin
ve sicakliginin alasimin mekaniksel 6zelliklerini ¢ok etkiledigi de vurgulanmistir. Yine x=0.25

icin oda sicakligindaki Fe-Al sisteminde DO; gerceklestigi belirtilmektedir.

Prakash [15] tarafindan yapilan bir ¢aligmada, Fe-Al sistemi DO; yapida iken her bir Al
atomunun yalniz en yakin komsuluklardaki Fe atomlariyla etkilestigi B, yapisinda ise Fe ve Al
atomlarimin rast gele dizildigi belirtilmistir. Fe-Al sisteminin yapisim1 inceleyen A. Taylor ve

Jones [16]’un ¢alismasinda; Al oram1 % 18.75 den fazla ise kiipiin merkezinde Fe atomlarinin



bulundugu, koselerini ise Fe ve Al atomlarinin kendiliklerinden sirayla paylastiklar belirtilir.
Taylor, Fe-Al sisteminin {i¢ farkli faz halini alasim icerisindeki Al oranina bagli oldugunu
belirterek % 18,75’den % 34’¢ kadar ki aralikta {i¢ faz yapisina rastlandigini, % 34’ten sonra ise
B, yap1 ile DO; yap1 yavas yavas birleserek tek bir yapiya doniisiip, sonugta (DO;+B,) ve

disorder yapilarinin olustugunu ifade etmistir.

Alagim % 0,0’dan % 18,75 Al oranina ulagincaya kadar (Disorder+DOs) ve B, yapi
gozlenir. Alasim (DO;+B,) yapiya ulasinca Al atomlart merkezde, Fe atomlar1 da koselerde yer
alan bir bee yap1 gézlenir. Al oramt % 25°den az ise kristal yapidaki atomik dagilim tamamen
diizensiz bir yapiya sahiptir. Her bir faz durumunda atomik etkilesimler birbirinden farklidir.
Meydana gelen ii¢ farkli yap1 alagimi olusturan metallerin manyetik 6zelligine de baghdir [17].
Rudman bu ¢alismasinda her komsuluk etkilesiminin farkli oldugunu ve {igiincii komsuluktan
sonraki etkilesimlerinde bir sonraki komsulugun etkilesimi bir Oncekine gore ihmal
edilemez.[17]. Benzer calisma yapan H. J. Leamy [18, 13] de ikinci komsuluga kadar inceleme
yapmis; faz yapilarimin mekaniksel 6zelliklerinin birbirinden farkli oldugunu, elastik sabitlerin

farkli fazlarda esit kabul edilemeyecegini agiklamistir.

Bu faz degisimlerinde dogrudan gozlenebilen alasimin %21,6 Al oranindan % 23,9 Al’a
dek DOs kiiresel yapinin disorder faz ile dengede olmasi ve metalurjik ag¢idan olduk¢a dneme
sahip olan basamaklar halinde fazlara ayrilmis olmasidir. Bu yap1 dogrusal bir kristal yapiya

sahiptir [13].

Yapilan calismalarda ayni orandaki Al’de yiiksek sicaklikta Orgii sabitinin yiiksek,
diisiik sicakliklarda diigiik Orgli sabiti gorlilmiistiir [16]. Alagimlardaki doniisiim esnasinda
basing uygulandiginda gegislerin normal olmadig belirtilmistir. Sabit sicaklikta basing altinda

Orgii sabitinin arttig1 belirtilmistir.

Fe(x-Aly) alasimlarinim faz yapisi lizerine Leamy [18] tarafindan yapilan bir

caligsmada;
x =0,1875-0,25  arasinda alasim disorder
x =0,25-0,34 arasinda alasim DO;
x =0,34-0,5 arasinda alasim B,

seklinde gozlendigi belirtilmistir.



Wien2k programu ile Fe-Al alagimlan tizerinde de bir¢ok calisma yapilmistir. [19, 20]
Bu anlamda inceleyecegimiz énemli fiziksel 6zelliklerden bazilari; elektron yogunlugu, durum
yogunlugu (Density of states: DOS), bant yapisi ve enerji-hacim degisimidir. Bu ozellikler

incelenirken ¢ok ¢esitli modellerden yararlanilmustir.

Wien2k programu, her tiirlii kristal yapilarin, 6rgli parametresi ve atomlarin yerlerinin
bilinmesi ile kristal yapinin fiziksel 6zellikleri hakkinda gerekli bilgileri kisa zamanda elde

etmemize olanak saglar.

Durum

Yogunlugu

Sekil 1.1 Sematik yariiletken DOS grafigi [21].

Kristal yapilarin incelenmesinde Wien2k programi yogunluk fonksiyonel (fonksiyonun
fonksiyonu) teori (DFT) [22], Tam Potansiyel Lineer Arttirilmig Diizlem Dalgalar1 (FLAPW)
[23] ve degis-tokus korelasyon enerjisi (EXC) icin [24] genel grandyent yaklasimi (GGA)

kullanilmustir

Bir n bandin en yiiksek enerji durumlar1 takip eden n+1 bandinin en diisiik enerji
durumlarinin {istiine gelebilir. Sekil 1.1.de A ve B bandi iist {iste binmis ki bunlara valans band1
denir, C bandi ise, iletim bandi, B’den ayridir. Bu enerji araligidir. Bu enerji araligi
yartiletkenlerde yasak bolge olup, Fermi enerjisinin tanimlandig1 bolgedir. Metallerde ise biitiin

bandlar iist {iste biner (Sekil 1.2.) [21].

Sekil 1.2 Sematik metal DOS grafigi [21].
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Durum yogunlugu (bagl dlgekli)

Enerji ¢-—

Sekil 1.3 Ug boyutlu serbest elektron gazinda tek pargacik durum yogunlugunun enerjiyle
degisimi [25].

Bir katida elektron dagilimi n(E)dE ile belirlenir. T = 0’da enerji sinirina kadar

yoriingeler doludur. Er’den yukarisi ise bostur. Sekil 1.3’de tarali bolge mutlak sifirdaki dolu

olan yoriingeleri gosterir. Sicaklik 0’dan T’ye degisirken, 1s1l olarak uyarilan elektronlar

1.bolgeden 2.bolgeye gegerler [25].
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Sekil 1.4 Metal, yari iletlen ve yalitkanlarda enerji bantlarindaki elektron doluluk semasi

Sekil 1.4. te tarali alanlar elektronlarin doldurdugu kisimlardir. Enerji bantlari tamamen

dolu veya tamamen bos ise kristal, bir yalitkan gibi davranir. Ciinkii elektronlar bir elektrik

alanda hareket edemezler. Bir veya daha ¢ok bant yar1 dolu (6rnegin % 10 veya % 90 oraninda)



ise kristal, bir metal gibi davranir. Bir veya daha ¢ok bant zayif oranlarda dolu ise kristal, bir

yariiletken olur [25].

Atomlar birbirine yaklasirken atom c¢ekirdekleri ile €°lar arasindaki Coulomb
etkilesmesi, enerji diizeylerinin ayrismasina ve enetji bantlart olusturmasina yol agar. Serbest
atomun belirli kuantum sayili her bir enerji diizeyi, kristalde ayr1 bir enerji bandi olarak genisler.

Bant genisligi komsu atomlar arasindaki 6rtiisme etkisinin derecesiyle orantilidir [25].

(=12,.......

Ayrica serbest atomun kuantum sayili p,d .... durumlarina karsilik gelen

enerji bantlar1 olusur. Bununla beraber katli durumlar (enerji bantlarinin iist iiste binmesi) iginde

farkli enerji bantlar1 olusur. Her biri dalga vektoriiniin genis araliginda farkli enerjiye sahip olan

enerji bantlari, Brillouin bolgesindeki bazi k degerlerinde birbirini ortebilirler [25].

Sekil 1.5 Brillouin bolgeler a) basit kiibik (sc), b) fcc orgii, ¢) bee 6rgii. Brillouin bolgesinin

yiiksek simetri nokatlar1 ve yliksek simetri yonleri [21]
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Sekil 1.6 Yiiksek kristal simetrileri yonleri boyunca becFe (spin yukari) igin E(k) band yapisi
[26].

Sekil 1.6. da ise Brillouin bdlgesi merkezi olan 1 * dan baslayarak Er enerjisine dogru
cikalim. Ep enerji ylizeyi, mutlak sifirda dolu yoriingelerle bos yoriingeleri ayiran sinir olarak
tanimlanir. ik bant 4s € ’lar bant olup parabolik gseklindedir. d bandi ise oldukca genis yassi
bantlardan olustugu goriilmektedir. En iistteki d bantlarinin maksimumu Fermi enerjisinin biraz
altindadir. Bu kiiciik enerji araliklar1 (disiik dagilim) d elektronlarinin kuvvetli yerellesmesi

ozelliginden kaynaklanir [27].
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Sekil 1.7 V, Cr, Fe, No, Ni, Cu 3d gecis metalleri bant yapilart [22]



Sekil 1.7°de goriildiigii gibi, 3d elementleri i¢in aymi kristal yapili metallerin bant
yapilar1 birbirine ok benzerdir. 1 ’den yukariya ¢ikildik¢a d bandlarmin enerjisi azalmaktadir

ve ayni zamanda d bantlar kiigiilerek daralmaktadir [28].

Yapilan arastirmalarda band yapilar ile elektronik durum yogunlugu grafikleri arasinda

bir uyumun oldugu gorilmiistiir, sekil 1.8.[26]
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Sekil 1.8 a) bec orgiisiiniin Brillouin bdlgesi, b) bee yapidaki Fe igin elektronik band yapisi, ¢)
elektronik durum yogunlugu[26].



Sekil 1.8.a’da bec Orgiisiiniin  dort yiiksek simetri noktalariyla birinci Brillouin

bolgeleri: I', H, N, ve P gosterilmistir. Bu noktalarm birlestirilmesiyle A, G, ¥ ve A’m

Brillouin bolgeleri yollart tanimlanmig olur. Sekil 1.8.b yol boyunca k vektorlerine kars1 gelen

Ozdegerleri gosterirken, sekil 1.8.c’de ise ayni yapilar igir DOS grafigi dyle bir sekilde ¢izilir ki,

enerji Olgegi, bant yapisi ¢izgisinin enerji Olgegiyle denk olur. DOS’daki pikler bir gok k
vektoriiniin aymi 6zdegerlere sahip oldugu anlamina gelir. Eger bu yola bagh olan (aym
Ozdegerler) Brillouin boélgesinin alanindan gegerse bir pikin DOS’ta oldugu ayni enerjilerde
nispeten diiz ¢izgi seklinde goriiriiz. Yani DOS’taki yiiksek piklerde enerji bantlari diizlesirken,
kisa piklerde parabolik olur. (Sekil 1.8.b) Sekildeki dort pik bant yapisi ile yakindan alakalidir
[26].
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Dalga vektori koordinatlar:

Sekil 1.9 Silisyum i¢in band yapis1 [29]



Durum yogunluklari g(E)

Enerii (eV)
Sekil 1.10 Silisyum i¢in DOS grafigi [30]

Yukaridaki DOS ve bant yapilarn grafiklerine bakilarak elementlerin metal yada
yarimetal olduklarin1 anlayabiliriz. Metallerde DOS grafikleri bitisik olur. Fakat yarimetallerde
DOS grafigi bant araliginda ayrilir. Bant yapis1 grafiklerinde de aym sekilde yarimetallerde bant

aralig1 ayridir.
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Sekil 1.11 TiC igin enerji hacim grafigi[30]

Sekil 1.11; bir sistemdeki denge durumunu agiklar. Dengedeki sistem igin )’ F) = 0

aV(P) =0

olacagindan, Ip dir. Bu ise potansiyel enerjinin o sistemde en minimum oldugu

durumdur. Potansiyel enerjinin minimum oldugu nokta kiiresel simetrik harekette py kararhlik

noktasina karsiliktir. Ayrica, potansiyel enerjinin minimum oldugu nokta, sistemin kristal
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yapisina ait sabit hacmine de karsilik oldugundan, kristal orgiinlin 6rgli parametreleri de elde
edilebilir. Bu orgli parametresi ile deneysel Orgli parametresi birbirine ne kadar yakin ise
kullanilan metodun da ayni oranda giivenilir oldugu ifade edilir. Tiim merkezi etkilesmeler i¢in
potansiyel egrileri bir noktadan doner. Enerji belli oranda yiikselir ve tekrar bir minimumdan
gecmek lizere azalmaya baslar ki, ikinci minimumda sistem farkli bir kristal yapiya gecmistir.

Her iki minimum noktalari enerji ve hacim karsiliklar birbirlerinden farklidir [31].

Kati bir cismin uygulanan kuvvete karsi gosterdigi tepki mekanik davranis olarak
tanimlanir.  Bu davramis bicimi mekanik oOzellikleri belirler. Mekanik 6zellikler farkli
zorlanmalar altinda olusan gerilme ve sekil degistirmelerini Olgerek ve gozleyerek saptanir.
Cisimler artan dig zorlanmalar altinda once sekil degistirir, sonra dayanimin yitirerek kirilir.
Diisiik gerilmeler altindaki sekil degisimleri elastik yani tersinirdir. Gerilme belli bir sinir
asarsa plastik yani kalic1 sekil degistirme olusur. Elastik sekil degistirmeye karsi direng veya
sertlik malzemenin esneklik modiilii ile belirlenir. Malzemenin igyapisinda kalict degisim veya
kirilma olusturan herhangi bir gerilme sinir1 mukavemet olarak tamimlanir. Bazi mekanik
ozellikler icyapiya bagh degildir. Esneklik modiilii bu tiir bir 6zellik olup, atomlar arasi baglar
tarafindan belirlenir ve i¢yapiya duyarli degildir. Diger taraftan, malzemenin plastik sekil
degistirme yetenegini temsil eden esneklik ile mukavemet ve sertlik gibi sinir gerilmelerle ilgili

ozellikler i¢ yapiya biiyiik 6l¢iide baglidir[32].

Mekanik 6zelliklerin kaynag1 atomlar arasi bag kuvvetleri olmakla beraber igyapiya ve
¢evre kosullarima biiyiik olgiide bagli olduklarindan aralarinda dogrudan bir bag kurmak

olanaksizdir.

Sekil degistirme siirecinde atomlarin nasil davrandiklarimi ve igyapida ne gibi
degisikliklerin oldugunu bilmek gerekir. Igyapiyr degistiren etkenler &zellikleri de degistirir.
Bu etkenler ve uygulama yontemleri iyi bilinirse i¢yapida gerekli degisiklikler yapilarak
Ozellikler uygulama amacina gore ayarlanabilir. Ancak bu ayarlamalar dogal olarak siirlidir ve

bu smurlarin uygulayici tarafindan bilinmesi gerekir[32].

Cisimlerin mekanik 6zellikleri iki ayr1 asamada incelenebilir. Birinci agamada bunlarin
birer siirekli atom oldugu varsayilir. Bu siirekli atomlarin uygulanan dis kuvvetlere karsi tepkisi
gozlemle deneysel olarak saptanabilir. ~ Bu agamada atomlarin nasil davrandiklari ve
icyapilarinda meydana gelen degisiklikler goz oniine alinmaksizin uygulanan gerilmeye karsi
meydana gelen sekil degisiklikleri dlgiiliir. Boylece belirli sartlar altinda elde edilen gerilme-
sekil degistirme bagintilart malzemenin mekanik davraniglan ile ilgili faydal bilgiler verir.

Ikinci asamada, sekil degistirme ve kirilm siireclerinde atomlarin nasil davrandigi, icyapida
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nasil degisikliklerin olustugu, igyapilarla mekanik ozellikler arasindaki iligkiler, baska bir

degisle sekil degistirme ve kirtlmanin mekanizmalari ele alinir[32].

Bozulmamus bir cisim i¢indeki atomlarin diizenlenisi termal denge durumunda meydana
gelir. Bu durumda, cismin biitiin kisimlar1 mekanik dengededir. Bu, eger cismin herhangi bir
kismi ele alinirsa, o pargacik lizerine etki eden kuvvetlerin bileskesinin sifir oldugu anlamina

gelir.

Bozulma meydana geldiginde, molekiillerin diizenlenisi degisir ve cisim denge haline
geri donmeye calisir. Bu ylizden, bozulmus cismin iginde, cismi denge durumuna getirmeye
calisan kuvvetler ortaya ¢ikar. Cisim bozuldugu zaman ortaya ¢ikan bu kuvvetler i¢ zoru

olustururlar[33].

Dis kuvvetlerin etkisi altinda kalan cisim, i¢indeki bolgeleri komsu alan bolgeler
tizerine kuvvet uygulayan cisimin, zorlanmis durumda oldugu sdylenir. Zorlanmis durumdaki
bir hacim elemani iizerine iki cins kuvvet etki eder. Bunlardan biri, blylikliigli incelenen hacim
elemanindaki madde miktar1 ile orantili olan cisim(veya hacim) kuvvetidir. Bu tip kuvvetlere
yergekimi kuvveti 6rnek olarak gosterilebilir. Ikincisi, incelenen hacim elemanini saran madde
tarafindan o cisme uygulanan ylizey kuvvetidir. Bu kuvvet, hacim elemaninin yiizeyinin alani

ile orantilidir. Yukaridaki ifadelerden zor igin, birim alan basina yiizey kuvvetidir, denilebilir.

Ortamu iginde veya sinir ylizeyinde bir ds yiizey elemamn alinirsa, bu yiizey elemanina

etki eden kuvvet Kds kadar olur. Kuvvet fonksiyonlar siirekli kabul edildiginden,

. K
hmﬁ:T(xlaxza)%)
Is—0 5S 1‘1

olur. Burada, T vektori, yiizeyin birim alani basma (x;) noktasina etki eden yiizey kuvvetidir ve

zor vektorii olarak adlandirilir[33].

Eger 8s ylizey eleman1 ortamin i¢ kisminda ise, ds elemaninin bir yan pozitif diger yani
negatif olur. Bu durumda pozitif kismin negatif kisma uyguladigi kuvvet Kos ‘dir. Eger s
yiizey elemani pozitif yana dogru yonelmis birim uzunluklu bir normal vektorii ¢izilirse, bu
normal vektoriiniin negatif tarafinda kalan maddelerin pozitif taraftakine —Kos kuvveti

uygulamasi beklenir. Bu Newton’un tiglincii hareket yasasmin bir sonucudur.

Ortamin herhangi bir noktasindaki zorun durumu, zor tensorii bilesenleri olarak bilinen
dokuz nicelikle tam olarak tayin edilebilir. Zor tensorii simetrik oldugundan, bu tensériin

bagimsiz elemanlarinin sayisi altiya diiser.
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Zor, homojen zor ve homojen olmayan zor olarak iki kisimda incelenebilir.

Homojen Zor: Bu durum, zorun cisim i¢inde homojen oldugu, cismin tamamen
istatistiksel dengede oldugu ve cisim kuvvetlerinin ve denge momentlerinin olmadigi
sinirlanmalarda gegerlidir.[33]  Termodinamik hesaplamalar igin, kristalin homojen ve
anizotropik elastikiyette oldugu diisiiniiliir. Kristal yiizeyindeki birim alana uygulanan zor ve
bunun sunucundaki zorlanmalar homojendir. Tercihli olarak uygulanan baslangi¢ zoru ile
uyumlu, tercihli baslangi¢ yapisindan kismi sinirli zorlanma sonucunda yeni bir konfigiirasyon

olusur. Bu tip zorlanmalarin ek zorlarin uygulanmasi ile elde edildigi diisiiniiliir [34].

G 22

%]

Sekil 1.12 Homojen bir zor etkisinde kalan bir kiipiin yiizeyleri iizerindeki kuvvetler[33].

Cismin iginde, sekil 1.12 ‘deki gibi yiizeyleri 0x;,0x,,0x; eksenlerine paralel olacak
sekilde birim kiip segilirse, bu birim kiipiin disindaki madde tarafinda kiipiin i¢indeki maddelere
uygulanan kuvvetler kiipiin yiizeyleri aracilig ile iletilecektir. Her ylizeyden gegen kuvvet 3
bilesene ayrilabilir. Eksenlerin pozitif uglar tarafinda bulunan ti¢ yiizey diisiiniiliirse, 0x; ye dik
kiib yiizeyine 0x; dogrultusundaki kuvvet bilesenleri oj ile gosterilir ve bu kristalde net bir tork
olmadiginda simetrik olarak alinir.[33, 34]. Boylece zor tensorii tanimlanmis olur. o;’nin isaret
secimi aligilagelmis yontemlere goredir; pozitif basing kristalin i¢ine dogru iken pozitif zor disa

dogrudur[34].

Zor homojen zor olmadigindan, birim kiiplin karsilikli iki yiizeyi iizerine etki eden
kuvvetler Dbiiyiiklik olarak esit fakat zit yonlidiirler[33]. Elastik sabitler, durum

fonksiyonlarinin ¢oklu zorlanma tiirevleridirler, ayn1 zamanda zorlanmalar simetrik oldugundan,
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elastik sabitler tamamen Voigt simetrisine uyarlar. Voigt simetrisinin anlami elastik sabitlerin,

zorlanmaya bagli olan i, j indislerinin yer degistirmesinde, degisiklik olmamasidir[34].

011502,03 ; zorun dik bilesenleridir.

012,021,013 ;zorun kesme bilesenleridir.

. .. " 0,,0,,,0. . .. .- o .
Yukarida tanimlanan isaret se¢imine gére, '’ 22”733 bileseninin pozitif degeri germe

zoru, negatif degeri sikigtirma zoru olarak adlandirilir.

X
3 i ’032
0 X
Gy } 2 S,,
{6

32

Sekil 1.13 Homojen bir zor etkisi altindaki birim kiipiin 0x, ve 0x3 eksenlerine dik

ylizeyler tizerindeki kuvvetler. 0x,; ekseni sekil diizlemine diktir.

Homojen Olmayan Zor; Zor homojen olmadiginda, yani cisim statiksel olarak dengede

olmadiginda cisim kuvvetleri varken de zor tensorii simetriktir.

Bu durumda zor bilesenleri, homojen zorda oldugu gibi tanimlanir fakat zorun noktadan

noktaya degistigi kabul edilir.
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Sekil 1.14 Homojen olmayan zor bilesenleri

Zor tensorii ile ranki iki olan diger tensorler arasindaki fark sdyle tammlanabilir; kristal
icinde belirli yonelimlere sahip olan, manyetik alinganlik gibi, kuadratiklerle temsil edilen
kristal 6zelliklerini Olgen tensorler, kristal simetrisine uymalidirlar. Bunlar madde tensorleri
olarak adlandirlirlar. Zorlanma tensoriinde oldugu gibi, zor tensorleride kristal i¢inde herhangi
bir yonelime sahip olabilirler. Cam gibi izotropik cisimlerde oldugu gibi izotropik olmayan
cisimlerde de zor tensorii ifade edilebilir. Zor tensori, bir kristal 6zelligini temsil etmez fakat

kristale etki eden kuvvetleri temsil eder. Bu tip tensorlere alan tensorleri denilir.

Kati cisimlerin veya kati i¢gindeki kisimlarin kinematik ve dinamik davraniglarini ifade
etmek icin; denge, cisim kuvveti, yiizey kuvveti, dis kuvvet, bozulma, zorlanma ve hareket

denklemleri gibi kavramlar tiiretilmistir.

Kat1 cisimler kesin manada sert olmadiklar1 i¢in, uygun kuvvetlerin etkisi altinda bu
maddelerin hem biuyltiklikleri hem de sekilleri degisir. Bu biiyiiklik ve sekildeki degisim
ortadan kalksa bile cisim eski sekline donemez. Cismin eski haline dénebildigi olaylarda vardir.
Ik duruma geri dénebilme &zelligine esneklik denir. Biiyiikliik ve sekildeki meydana gelen

degisiklikler bozulma olarak tanimlanir. Bozulma halinde, zorlanma terimi ile ifade edilir.

Sekil ve biiyiikliik degisimi biiyilik oldugunda, dis kuvvetler ortadan kalksa bile, cisim

eski haline donemez. Boyle durumlara plastik bozulma denilir.

Cismin durumunu tam olarak bilebilmek i¢in, cismin yapisinin yaninda i¢ diizeninin de
bilinmesi gerekir. Zorlanmamis durum segildiginde, cismin i¢ diizenlenisi biliniyor kabul edilir.

Genel olarak bozulmanin yavas isledigi ve bu sayede cismin termodinamik dengeye sahip



15

oldugu kabul edilir. Bu durumda, kii¢iik bozulmalar i¢in olaymn termodinamik olarak tersinir

oldugu sdylenebilir.

Bozulmamig bir cisim alalim. Bozulma u; yer degistirme vektoriine kii¢iik bir Su,

degisimi meydana getirmis olsun. Simdi i¢ zor tarafindan ou, degisimi meydana getirilirken

yapilan isi hesaplayalim; birim hacim elemaninin

Jo,
o

2y
o, 12

F;:

kuvvetinin etkisi altinda, ou, kadarlik bir yer degisiminin sonucu, yani, i¢ zor tarafindan
yapilan is;

oR =0, 0u, 13

ORdV =0, Su,dV

Ve dV hacim elemani tarafindan yapilan is ise, olur. Biitlin cisim

i¢in yapilan is ise;

[orav =] 9., SudV
Vv V

ox, 1.4

olur. Green teoremi kullanilarak ve c;’nin simetrisinden faydalanilarak, &;, zorlanma tensorii
cinsinden birim hacim basina yapilan is;

oR = -0, jé'si,j L5

olarak bulunur. bu g; zorlanma tensorii bilesenlerindeki degisim cinsinden, o; i¢ zoru

tarafindan yapilan birim hacim basina isi verir. R ifadesi enerji yogunlugu olarak tanimlanir.

Zor etkisinde kalan bir boyutlu kati cisim uzar ya da kisalir. Zor, esneklik siniri
degerinden daha kiiciik oldugunda, yani, zor ortadan kalktiginda cisim eski sekline doner. Yeteri
kadar kiiglik zorlar icin zorlanmanin biyiikliigli uygulanan zorun biiyiikligi ile dogru
orantilidir. Kati cisimlerin bu 6zelligi ilk olarak Galileo tarafindan incelenmistir. Galileo’dan
kirk yil kadar sonra ise Hooke bu konu iizerinde ¢alismis ve simdi kendi adi ile anilan esneklik

yasalarini ortaya koymustur.
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Hooke yasasima gore, izotropik bir tele tek boyutta bir 6 zorlanmasi uygulanirsa, tel

dogrultusunda boyuna ¢ zorlanmasi meydana gelir. Bu iki nicelik birbirlerine
e=Sc  veya c =Ceg 1.6

esitlikleri ile baghdir. Burada, C, sertlik sabiti veya Young Modiilii olarak, S ise esneklik sabiti

olarak adlandirilmaktadir. 1.6 esitliginden;
C=1\S 1.7
oldugu goriiliir. Bu ifade sertlik ve esneklik sabitleri arasindaki zitlig1 agik¢a gostermektedir.

Bir kristaldeki atomlar bir arada tutan bag kuvvetleri; iyonik, kovalent, metalik veya
Van Der Walls tiiriindedir. Bu bag kuvvetlerinin hepsi, atomlar veya iyonlar arasindaki uzun
mesafeli elektrostatik ¢ekim kuvvetlerinden olusurlar. Kristaldeki elektron bulutlarinin iist {iste
gelmemesini, kisa mesafeli itici bulutlar saglar. iki atom merkezini arasindaki dogal r, mesafesi
i¢in bu kuvvetler birbirlerini dengeler ve net kuvvet sifir olur. Net kuvvet, potansiyel enerjinin

negatif gradyentidir, zor etkisinin olmadig1 durumda r=r,’dur.

Bir boyutlu kristalde r ekseni boyunca bir F kuvveti uygulanir ve bu kuvvet etkisi

altinda atomlar arasi uzakligin u=r-r, kadar degistigi disiiniiliirse, kristalin J potansiyel

enerjisi fonksiyonunu r-r, civarinda Taylor serisine agilarak goriilebilir.

2 2
V(r):V(ro)+u(CilV’j +2 (d Vrj
r r=n r=r,

E dr*
)
dr

Burada " V(r ) potansiyel enerjisinin r-ry ‘daki egimidir ve degeri sifirdur.

1.8

Kiigiik yer degistirmeler icin (1.8) serisinde u” den sonraki ifadeler ihmal edilebilir. Boylece;

2 2
V(r)=Vo+”—(d Vj

2\ dr?
1.9

bulunur. Bu ifadeden de gorildiigii gibi F kuvveti, meydana gelen u degisimi ile dogru

orantilidir. Buna Hooke Yasas1 denir.
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Sekil 1.15 Lineer ve lineer olmayan zorlanma egrileri

Sekil 1.15.a ‘da lineer olmayan zorlanma egrisi gosterilmistir. Bu tip zorlanma egrisi
veren madde i¢in, zorun uygulanmasi ve kaldirilmasi1 asamalarinda ayni PQ egrisi ¢izilir. Bu tip
egriler veren zorlanmalar igin, zor ortadan kalktiginda zorlanma ortadan kalkar, yani, cisim eski
haline geri doner. Bu zorlanmalar esnek zorlanmalardir. o =f(¢) zoru, & zorlanmasinin tek-

degerli ve lineer olmayan bir fonksiyonudur.

Sekil 1.15.b ‘de AO egrisi cismin zorlanmasi halini, AB egrisi ise zorun kaldirilmasi
halini temsil eder. Zorun yiliklenmesi ve kaldirilmasi sonucu geriye BO ile gosterilen plastik
zorlanma kalir. Plastik zorlanmada o =f{¢) ifadesi tek degerli degildir. Zor uygulanmasi ve

kaldirilmasi tekrarlanirsa sekil 1.15.b ‘deki disli egri elde edilir ve madde eski haline dénemez.

Bu siirekli ortamlardaki zor durumu o zor tensorii ve zorlanma durumu g;; zorlanma
tensorii ile daha kolay anlatilabilir. Esnek ortam sabit oda sicakliginda tutuldugunda;

0, =F, (&, ,€,) (1, j=12,3) 110

Analitik fonksiyonun varli1 ve &; ‘nin sifir olmas1 durumunda o;; ‘lerin de sifir oldugu

kabul edilirse, F;, fonksiyonu tek boyut i¢in ¢; ‘ler cinsinden Taylor serisine agilirsa;

qi:C,. E

ijmn™" mn

g = Sl.jmncmn (i, j,mn=12,3)

1.11

elde edilir. Cy,, sertlik katsayisi, S, esneklik katsayilaridir. Bu katsayilar cismin iginde

noktadan noktaya degisir ve bunlar esneklik katsayilar: olarak adlandirilirlar.

Zor ve zorlanmay1 birbirine baglayan 81 katsay1 vardir. Bunlarin sayis1 degisik zor

durumlari dikkate alinarak 81 katsayinin bagimsiz olanlar1 azaltilabilir.
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a,.j:C. £

ijmn"" mn

a,.j:C.

tjmlgml + C

Um2€m2+C.. E .+

ijm3~"m3
Glj = C11:]‘11‘911 + CilegIZ + Cijl3813 +

Cglegn + Cij22822 + Cij23€23 +

Czj31‘931 + Cij32€32 + Cg33€33
1.12
Ej = Sijmn
E; =S80 T80, + 5,303 +
&= SijllGll + Sijlzo-lz + Sijl3613 +
SijZlo-Zl + Sij220-22 + SijZ3623 +
Sij31631 + Sij32632 + Sij33633 13

Ornegin; o0,, zorunun tek basina bir kristale uygulanmasi dengelenmemis donme
momentini ortaya ¢ikarir, bu yiizden sistemin dengede kalabilmesi i¢in ¢;, zoru ; o,; zoru ile

birlikte bulunmalidir. 1.13 denkleminden

S

£, =S

i = 95120, T Sij210-21 = (Sz'j12 + Sl’ﬂl)glz

1.14

elde edilir. Sj;;, ve S;; katsayilarinin birlikte bulunmasi gerekir. Bunlarin ayr1 ayr ele

almabilecegi bir deney tasarlamak imkansizdir ve bu katsayilar birbirlerine esit olarak kabul

edilir.
ijmn = Sijnm 115
Ayni durum;
ijmn = Ct’jnm 116

Icin de gegerlidir. Boylece 81 katsayidan yalnizca 36 tane bagimsiz katsayi kalir.

oS 053 yeya EiEmsemsmmesse £33 gibi

g ve oy ‘ler agik bigimde i
yazilirsa, zor ve zorlanma bilesenlerini birbirlerine baglayan dokuzar adet lineer esitlik elde

edilir.
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Gll = Cllllgll + C1122€22 + C1133€33 +
C~’1123€23 + C1132€32 + Cv1113"€13 +

C~’1131"€31 + C~’1112€12 + Cv1221€21

1.17
811 = Sllllgll +S1122622 +Sll330-33 +
S1123623 + 511320-32 + S1113613 +
Sll31631 +S11120-12 +SlZ21621 118

esitliklerinden yararlanip, 1 ve j, m ve n katsayilar1 i¢in asagidaki esitliklerden yararlanip

Cizelge 1.1 Indis degistirme tablosu

Tensor Gosterimi | 11 | 22 [ 33 | 23ve32 | 31 ve 13 | 21 ve 12

Matris Gosterimi | 1 2 3 4 5 6

o ve g, ‘nin matrisin gosterimi yapilabilir.

O | [Cpoeeeee, C, |l &
0-22 811
0-33 — 833
0-32 2832
0-31 2‘931
1Oy | [ Cgreeeeemreeieinicinne, Ce || 285,

1.19

Zorlanma tensorii simetrik oldugundan burada bazi terimler tekrarlanmistir. C ve S ‘nin

simetri 6zelliginden yararlanilarak 6x6 ‘lik esneklik ve sertlik matrisleri elde edilir.
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O] [Copoioreeeeieria C. e
o, | |.. . )
o5 | &
o, - &,
o, e || &
Ko7 R K ST Cos || & 1.20
L I I Se [ o]
& | . o,
& | o,
£, - o,
& o,
| Eg | L Spreemeeeeememnecmneunnne. Ses 1| 0% | 121

Yukarda bahsedilen simetri 6zelliklerinden yararlanilarak kiibik sistemler i¢in asagidaki

sertlik katsayilar1 matrisi elde edilir. Kiibik kristaller dort 3-kat ve {i¢ 4-kat donme simetrisine

sahiptirler.
'c,C,C, 0 0 0 |
¢, (¢, ¢, 0 0 0
)~ C,C,C, 0 0 0
0O 0 0 C,0 O
0 0 0 0 C, 0
0 0 0 0 0 C,]

1.22

Burada bagimsiz sertlik katsayilarinin sayist 3 ‘e iner ve 1.15 esitligindeki sertlik

katsayilar1 matrisinin x, ekseni etrafinda 4 kat donme simetrisini de saglar.

Bu c¢alismada Wien2k bilgisayar programinin kristal yapilarin = 6zelliklerinin
hesaplanmasi i¢in kullanim test edilecek, daha sonra da FeAl alagimi igin elde edilen deneysel

sonuglar baz alinarak bazi fiziksel ve mekanik 6zellikler incelenecektir.
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2. WIEN2k PROGRAMININ TANITIMI

Kompleks sistemler i¢in bilgisayar simiilasyonuna ihtiya¢ duyulur. Katilarin yapisi
klasik mekanikten kuantum mekanigine kadar gesitli metotlar kullanilarak incelenir. Bu amagla
giiniimiizde bir ¢ok simiilasyon metodlar1 kullanilmaktadir, bunlardan biri de ¢ok atom igeren
karmasik bir sistemin elektronik yapisini incelemede genel olarak yogunluk fonksiyonel teoriyi
kullanan WIEN2k programidir. Yogunluk fonksiyonel teorisi dalga fonksiyonundan ziyade
elektron yogunluguna dayanir. Ayrica elektron yogunlugunu degis-tokus ve Kkorelasyon

potansiyelini de isleme dahil eder [35].

Oncelikle ideal bir kristalin birim hiicresi tanimlanir. Bir birim hiicredeki 6zellikler
bilinerek periyodik sinir sartlar1 da kullanilarak sonsuz bir kristal tanimlanir. Kristalin 6teleme
ve nokta grubu simetri islemide dahil edilerek, ideal kristal yapinin bozulmamasi ve iglemlerin

basitlesmesi saglanir [35].

Wien2k programi kristal yapilarin; elektron yogunlugu, durum yogunluklari, band
yapilari, spin yogunluklari, toplam enerji, kuvvet, kararlilik sartlari, yap1 optimizasyonu, fonon
dispersiyonu, elektrik alan gradyentleri, manyetik O6zellikler, mekanik oOzellikler, x-1gmnlari

sogurma ve yayinim spektralari, fermi yiizeyleri ve optiksel 6zelliklerini inceler.
2.1. case.struct ve case.inst dosyalarinin olusturulmasi

Programin baslangicinda yapi1 dosyasinin (case.struct) olusturulmasi gerekir. Bu

dosyanin olusturulmasini tanimlayacagiz.

TiC alagimi bir model olmak tizere:

F LATTICE,NONEQUIV. ATOMS: 2
MODE OF CALC=RELA unit=bohr
8.442749 8.442749 8.442749 90.000000 90.000000 90.000000
ATOM 1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=2
Ti NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:22.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000 9
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM 2: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000
MULT=1 ISPLIT=2
C NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.9000 Z: 6.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
48 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS 11

01N DN W~

—
(=
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100 0.0000000 12
0-1 0 0.0000000 13
0 0-1 0.0000000 14

1 15

1 0 00.0000000

0 0-1 0.0000000

0-1 0 0.0000000
2

-1 00 0.0000000

0-1 0 0.0000000

0 0-1 0.0000000

-1 00 0.0000000

01 00.0000000

00 10.0000000
48

Dosyanin Tanitimi

1.s1ra : alasim ad1

2.stra : Orgii tipi, NAT
Orgii Tipi

P — Ilkel (primitive ) 6rgii
F — Yiizey merkezli 6rgii

B — Cisim merkezli orgii

Mo Ty
S

&l &

Basit kiibik (sc) Cisim merkezli kiibik (bec) Yiizey merkezli kiibik (fcc)

Sekil 2.1 Kiibik uzay orgiileri [25]



23

Yukaridaki sekilde en dogal olarak bulunun hiicreler gosterilmistir. Bunlar arasinda

sadece basit kiibik (sc) olani ilkel hiicredir.

Kiibik sistemde ii¢ orgii bulunur. Basit kiibik (sc¢) 6rgii, cisim merkezli kiibik (bcc) orgii
ve yiizey merkezli kiibik (fcc) orgii. Bu ii¢ kiibik 6rgiiniin 6zellikleri ¢izelgede gosterilmistir.

Cizelge 2.1 Kiibik orgiilerin 6zellikleri [25]

Basit Cisim merkezli Yiizey merkezli
Standart hiicre hacmi a’ a’ a’
Hiicre basina 6rgii noktasi 1 2 4
[lkel hiicre hacmi a’ a’/2 a’/4
Birim hacimde oOrgii nokta Ua? e} P
sayi1s1
En yakin komsu sayisi 6 8 12
En yakin komsu uzakhig1 a N3a/2=0866a| a/~2 = 0,707 a
Ikincil Komsu sayisi 12 6 6
Ikincil komsu uzakhig J2a ) a

Bir hiicredeki bir noktanin konumu;

denklemleriyle atomik x,y,z koordinatlariyla belirlenir. Burada, 6rgii noktas1 olarak sectigimiz

0<x,y,,z;<l

orijini uygun sekilde yonlendirirsek olur.

Burada her koordinat hiicrenin bir kosesinden segilen orjine gore a;, a,, a; eksen
uzunluklarmin birer kesridir. Ornegin, bir hiicrenin cisim merkezinin koordinatlari 1/2 , 1/2, 1/2

olur. Yiizey merkezlerinin koordinatlari, 1/2 1/2 0,0 1/2 1/2, 1/2 0 1/2 , sayilabilir.

Basit kristal yapilarda fcc uzay orgiisiine NaCl yapisi ve bee uzay Orgiisiine de Fe’in

yapist ornek verilebilir.

NaCl kristal yapisinda, uzay orgiisii fcc olup hiicre bazi 000 da bir CI iyonu ve 1/2 1/2

1/2 de bir Na" iyonundan olusur.
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Her ilkel 6rgii dort NaCl birimi olup atomlarin konumlar1 séyledir:
Cl: 000 1/21/2 0 1720172 01/21/2
Na: 121212 0 0 12 0120 1120 0

Fe’in atomik yapisinda ise merkezdeki atomun konumu (1/2, 1/2, 1/2) ve digerleri de

kiibiin koselerinde yer alir [25].
NAT — Birim hiicredeki esdeger olmayan atomlar sayisi.
3.sira : Hesaplama modu;
RELA — Biitiin Relativistik ¢ekirdek ve skaler relativistik valans
NREL — Relativistik olmayan hesaplama
4.sira:a,b,c,a, P,y
a, b, ¢ — Orgii temel vektorleri (atomik birimde) (1 a.k.b. = 0.529177 A)

a, B, y — Orgii temel vektorleri arasindaki agilar.

Sekil 2.2 Kiibik birim hiicre

5.sira : Atom — indeks, x, v, z

Atom — indeks — Egsdeger olmayan atomun sayisi

X, y, Z— Atomlarm konumlarim belirtir.

6.s1ra : multiplicity, isplit

multiplicity — yapida birbirine es olan atomlarin sayist

isplit— 2 d-—elektronlarnn e-g, t-2g e.g. : kiibik
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8 5 ve 6 segeneklerini birlestirir.
7.s1ira : Atom ismi, NPT, RO, RMT, Z
Atom ismi — Periyodik cetveldeki atomun simgesi
NPT — Radial ag noktalar sayis1 ( 381 ) LDA hesaplamalar1 igin iyi bir ag verir.
RO —ilk radial ag noktas1 (tipik bir sekilde 0.0005 ve 0.00005 arasinda)

RMT — Atomik kiire yarigapi

Sekil 2.3 Birim Hiicre i¢indeki atomik kiireler

Atomlar en fazla birbirine degebilir. Fakat birbirinin igine gecemez.
Z — Atom numarasi
8.— 10. sira : Yerel donme matris ( her zaman ortogonal koordinat sisteminde)

11. sira : Uzay gurubunun simetri iglemlerinin sayisi. Sifir olarak birakilirsa, simetri

islemleri genelde otomatik olarak olusturur.
12. — 14. sira : matrix, tau
matrix — simetri islemi (uzay grup) matris gosterimi.
tau : ilkel olmayan vektor gecisi
15. sira : simetri isleminin indeks sayisini belirtir.

Daha sonra “instgen lapw” komutuyla otomatik olarak “case.inst” dosyasi olusur. Bu

dosyada orbitallerin ayr1 ayr1 durumlari tanimlanir.
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zzZZzz

HA Ak END of input (instgen_lapw)

Dosyanin Tanitimt1

1. sira: title, Watson

title — isim

watson — Q — wat yiikiiyle R — wat kiirenin yaricap1 (watson’a gore)
2. stra: config

config — valans orbitallerinin (spinsiz) numarasi ve soy gaza (He, Ne, Ar, Kr, Xe, Rn)

gore cekirdek durum konfigiirasyonu belirtir.
3. sira : n, kappa, occup, plot
n — kuantum numarast
kappa — relativistik kuantum numarasi
occup — isgal etme sayis1 (spin bagina)
plot — P — ayr1 ayn orbitalin yogunlugunu belirtir.
N — bir bos alanda ayr1 ayri orbitalin yogunlugunu muaf tutmak.

Kuantum numaralarinin tanimlanmasi [36]

Spin kuantum sayisi =s=+1 veya s = -1

Orbital kuantum sayisi =j = ()
Relativistik kuantum sayis1 = K =-s (j + 1/2)
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Cizelge 2.2 Relativistik kuantum sayilar

i= lygn K max.isgal sayisi

V4 s=-1 s=+1 [s=-1|s=+1| s=-1 | s=+1
s |0 1/2 -1 2
p|l 1/2 3/2 1 -2 2 4
d|2 3/2 5/2 2 -3 4 6
f|3 52 7/2 3 4 6 8

Ayrica Fe i¢in konfigiirasyon 1S, 2S, 2P*2P, 3S, 3P*3P, 3d, 4S olup, burada “ *  farkli

relativistik kuantum sayilarini1 gosterir.
2.2. init_lapw hesaplamalari

Daha sonra “init_lapw” komutu calistirildiginda hesaplama baslar ve tiim adimlar

otomatik olarak olusur.

x nn : en yakin komsu atomlar aras1 uzakligi hesaplar. Genelde 2 degeri girilerek 2.

komsuluga kadar gidilir.

case.outputnn : atomik kiire yarigaplarina (RMT) bakilir.

Bu atomik kiireler en fazla birbirine degebilir. Fakat birbiri i¢ine giremez. Aksi halde

program hata verir.

X sgroup : bu program case.struct dosyasindan (Orgi tipi, Orgii sabitleri, atom
pozisyonlarini) kullamr. Ayn1 zamanda uzay gruplarim ve esit olmayan durumlarin nokta

gruplarini belirler.

case.outputsgroup : uzay gruplarim gosterir. Ornegin TiC icin, nokta gruplari;
-m  3m  4lm -3 2/m  Oh
-m S3m  41lm -3 2/m  Oh

- Uzay grubunun numarasi ve adi : 225 (Fm — 3m)
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x symmetry : Bu program “case.struct” dosyasindan; 6rgii tipini ve atomik konumlari

kullanir. Genel bir sekilde uzay grup simetri islemlerini meydana getirir.
case.outputs : simetri operasyonlari ve atomun nokta grup simetrileri kontrol edilir.
x Istart : Atomik yogunluklari meydana getirir.

Cekirdek durumlardan valans durumlar ayirmak i¢in bir enerji ve degisken korelasyon

potansiyel (Vec) gerekir. Bunun i¢in XC — potansiyel,
05 —LSDA, [37]
13 - GGA, [24]
14 - GGA, [38]
Genelde 13 (GGA, Perdew ve arkadaslar1 96) kullanilmasi tavsiye edilir.

Ek olarak program valans durumlardan ¢ekirdek durumlari ayirmak ic¢in kesme
enerjisini sorar. Bunun i¢inde genelde -6.0 Ry (Rydberg) iyi bir secenektir. Yani bu enerjinin

iistii yaklasik olarak valans durumlarina karsilik gelir.
case.outputst : uygun atomik konfigiirasyonu belirtir.

Genelde elektronik durumlar 3 tipe ayrilir. Bunlar c¢ekirdek, yari-¢cekirdek ve valans

durumlardir.

Ornegin : Titanyum icin atomik durumlar: ¢ekirdek (1S, 2S, 2P), yar1 ¢ekirdek (3S, 3P)
ve valans ( 3d, 4S,4P).

1. Cekirdek durumlar :atomik kiirenin icerisinde tamamen hapis edilmislerdir.

Enerjileri Fermi enerjisinin 7 — 10 Ry altindadir.

2. Yan - c¢ekirdek durumlar :Enerjileri Fermi enerjisinin 1 — 7 Ry arasindadir. Bu

yiikler atomik kiirenin iginde tamamen sinirlanmaz bir kismi kiirenin disina tasar.

3. Valans durumlar : Enerji olarak en yiiksek (isgal edilmis) durumlardir. Atomik

kiirenin disinda azalan bir miktar yiike sahiptirler.
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Ornek : Ti icin

4s Valans (yliksek enerji)

Yari-cekirdek (orta enerji)

Energy (Ry)
|
I

Cekirdek (diisiik enerji)
-10 —

1 S;2§ ,2p

Sekil 2.4 Cekirdek, yar1 ¢ekirdek ve valans durumlari [39]

case.inl_st : Burada en 6nemli parametreler RKMAX, baz fonksiyonlarinin numaralari

(matrislerin biiyiikliigli) tanimlanir. Yani,
5—-9 arasinda APW
6 — 10 arasinda LAPW

genelde uygundur. Biz degistirebiliriz. APW veya LAPW  ( yani 1 veya 0
CONT/STOP). Daha zor orbitaller i¢in (3d, 4f) APW yakinsamasi yapilir.

WEFFIL (WFPRI, SUPWF) 1
7.00 10 4 (R-MT*K-MAX; MAX L IN WF, V-NMT 2
030 50 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW) 3
0 030 0.000 CONT 1 4

0 -435 0.005STOP 1
1 -2.58 0.010CONT 1
1 030 0.000 CONT 1
2 030 0.010CONT1
030 3 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
0 -0.78 0.010 CONT 1
0 0.30 0.000 CONT 1
1 030 0.000 CONT 1
K-VECTORS FROM UNIT:4 -7.0 1.5 emin/emax window 5
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Dosyanin Tanitimi
1. sira: switch
WFFIL - standart secenektir. case.vector dosyasinda dalga fonksiyonunu yazar.

SUPWF — Duragan dalga fonksiyonunu hesaplar. (yalmiz 6zdegerleri ¢cok hizli test
eder.)

WEFPRI - 6zvektorleri yazar.
2. sira : rkmax, Imax, Insmax

rkmax — Rmt * Kmax matris bilyiikliigii (yakinsama) tanimlar. Burada Kmax kesme
dalga fonksiyonu, Rmt tiim atomik kiire capmnin en kiigiigiidiir. Genellikle bu deger 5 ve 9
arasinda ( APW + lo ) veya 6 -10 arasinda (temel LAPW) degerlerinde olmalidir. (K’max

pseudo-potansiyel hesaplamalarinda Ry parametrelerinde kesme diizlem dalgalarinda kullanilir.)

Imax — Atomik kiirelerin i¢inde parca dalgalari i¢in L degeri maksimum alinir. (8 ve 12

arasinda olmalidir.)

Insmax — parca dalgalar i¢in maksimum 1 degeri muffin—tin olmayan matris

elemanlarinin hesaplanmasinda kullanilir. (Insmax = 4 tam iyidir.)

3. sira : Entrial, ndiff, Napw

Entrial — Radyal Schrédinger denkleminin ¢6ziimiinde (2.51) yapildigr gibi u (r.E).

yi elde etmek igin

E, ‘nin varsayilan enerji degeri kullanilir.

u(rE) ; E
‘: Ealt E Eiist
T W e ~... ' 1
: Eﬂs ]
: E . ' E Ealt
-+ ./= T
Ryr DOS

Sekil 2.5 u, (r,E)) enerjisi ve DOS’un sematik baglilig: [40]
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n diff — Harig tutulacaklarin sayisi

Napw — Bu atomun tiimiinii kapsayan ¢ degerlerinin hepsi i¢cin asagidaki durum
kullanilir.

LAPW temeli i¢in 0

APW temeli i¢in 1
4. smwa: ! s E! , de, switch, NAPWL

C Yasmi dalganin ¢

El 1= icin E,
de de =0 Enerji artis1

Bu E (é ) varsayilan enerjinin iizerine yaziyor. de # O : artig miktarina goére bir

ué (I”,E)

rezonans enerjisi arastirir. yarigcap dogrultusundaki fonksiyon muffin—tin yarigapina

kadar enerji ve RMT yi degistirir. Tipik bir durum sematik olarak sekil 3.5. de gosterilmektedir.
Enerji bandlarinin altinda E,; u sifir egime sahiptir (Baglanma durumu). Fakat
bandlarin istiinde sifir degere sahiptir (Baglanmama durumu). E, enerjisinden baglayip,

u,(R,,;,E)

yukariya ve asagiya dogru “de” artist kullanilarak nerelerde nin isaret

degistirdigi bulunur. Isaret degistirme deger olarak Eg,’u belirler. Egim olarak ta E,;’1 belirtir.
Her ikisi de bulunursa E, , bunlarin aritmetik ortalamasi olarak alimir ve deneme enerjisi ile

degistirilir. Eger, E,; ve Egy: bulunmazsa E, 0zel degerinde kalir. Ey; ve E;y +1 ve -10Ry

sinirlart iginde tanimhdir. E,, ve Ey’lin bulunamamasi durumunda onlarin baslangi¢ degeri olan

-2.00 alinir.
Switch — Sadece de+ 0 degil ise anahtar kullanilir.
CONT - E; yahut E, her ikisini de bulsa bile islem yapmaya devam eder.

STOP — Her ikisini bulsa da islemi durdurur. (Yar — ¢ekirdek durumlan i¢in 6zellikle

yararlidir.)
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NAPWL — Bu atomun bu £ (ﬁ = 0,1,2,3) degeri; APW — yontemi i¢in 0, LAPW —
yontemi i¢in de 1 kullanilir. APW + lo metodu, APW kullanildiginda yakinsama olay1 giicliikle
gerceklesen 3d gibi orbitallerin dalga fonksiyonlarini bulmada kullanilir.

5. sira : unit — number, EMIN, EMAX

unit — number — Brillouin bolgelerinde k vektorlerini hangi dosyadan okunacagim
belirtir. 5 giris dosyasinin kendisi oldugunu gosterir.  Varsayilan deger 4 “case.klist”

icerisindeki bilgilere karsilik gelir.

EMIN, EMAX — Ozdegerlerin arastirilacagi enerji araligim gosterir. Bu aralik kisa
tutulursa bilgisayarin hesaplama siiresi kisalir. Yalniz isgal edilmemis durumlar i¢in DOS

hesaplanirken enerji araligi sinirlanabilir.

case.in2_st : Burada LM genislemesi sinirlanabilir (biraz hizlandirmak i¢in). GMAX
degeri degistirilebilir. (15-24 degerleri Onerilir) yada Fermi enerjisini bulmak i¢in farkli bir

Brillouin bdlgesi integrasyon metodu belirlenebilir.

case.inm_st : “Gii¢ yakinsayan sistemler i¢in” ( d yada f elektronlar1 yerellesmis

atomlar, manyetik sistemler) karistirma faktorii 0.4’ten daha diisiik degerlerde alinabilir.

x kgen : Brillouin bdlgesinde k — ag1 meydana getirir. Biitiin Brillouin bolgesinde k
noktalarinin  sayis1 belirtilmeli  (TiC ile karsilastirma i¢in 1000 kullamilir). Daha iyi

hesaplamalar i¢in daha biiylik sayilar verilebilir.

case.klist : Brillouin bdlgesindeki k noktalarinin sayisi kontrol edilir ve birinci k

noktasi i¢in enerji araligi belirlenir.
x dstart : SCF dongiisii i¢in baslangi¢c yogunlugu iiretir.
case.outputd : Gyax > Gyin dan biiyiik olmasi gerekir. Bu dosyadan kontrol edilir.
Daha sonra spin — polarizyon yapilip yapilmayacagi sorulur.

2.3. SCF Hesaplamalari

SCF (self — consistency cycle) i¢in “run_lapw” komutu yazilir ve ¢aligtirilir. Program

asagidaki hesaplamalari otomatik olarak yapar.

LAPWO : Yogunluktan potansiyeli olusturur. Coulomb (V.) ve degis tokus potansiyeli
(Vyc) nin toplami seklinde toplam elektron yogunlugunu giris olarak alip, toplam V. hesaplar.
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Kiireler icinde Coulomb potansiyeli dogrudan sinir degeri probleminin ¢oziimii i¢in

klasik Green fonksiyonu metodundan elde edilir.

LAPW1 : Valans bandlarin1 hesaplar (6zvektor ve Ozdegerler meydana getirir).

Hamiltonyen ve iist iiste binme matrisi [41] olusturur.
LAPW?2 : Ozvektdrden valans yogunluklari hesaplar.
LCORE : Cekirdek durumlar ve yogunluklari hesaplar.
MIXER : Giris ve ¢ikis yiik yogunluklarim birlestirip yeni bir yogunluk olusturur.

Bu SCF islemi giris yogunluguna yakin bir yogunluk bulana kadar dongii devam eder.

Bu dongii yakinlig istedigimiz hassasiyete ulastiracak seviyeye kadar devam ettirilir.

Yukaridaki iglem “run_lapw —cc 0.0001” komutuyla gerceklestirilir. Burada

hesaplamanin hassasiyeti —cc 0.0001°de oynama ile saglanir.
2.4. Hesaplama Ozellikleri

Bu kisimda elektron yogunlugu, durum yogunluklari (DOS), band yapilari ve hacim
grafiklerinin nasil ¢izdirildigi hakkinda bilgi verilecek.

2.4.1. Elektron yogunlugu
x lapw2: Valans yogunluklarini 3S ve 3P’nin disinda tekrar hesaplar.
“case.in5” dosyasi bu hesaplamada olusturulur.

¢ ettt oot eetetes seeeeies teentente ententens saeteaeneenes fIle:CaSE.INS.cc.eivt et vt e s e e
-1-104

-1304

3-104
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Dosyanin tanitimi

1. sira: ix, iy, iz, idv — Diizlem ve ¢izimin parcasi birim hiicrede ii¢ noktayla belirtilir
(x, y ve orjin). Ilk sirada orjinin koordinatlari belirtilir. Burada x = ix/idv ve y = iy/idv orgii

vektorlerinin birimindedir.
2. sira: ix, 1y, iz, idv — x’in koordinatlar

3. sira: ix, 1y, iz, idv — y’nin kordinatlar1 ( x ve y yonleri birbirine dik olmalidir. Diger

tirlii NONORTHO (ortogonal olmayan = dik olmayan) secenegi tercih edilir)

4. sira: nxsh, nysh, nzsh — En yakin komsu hiicrelerin (x, y, z yonlerinde) sayisini
belirtir. Burada atomik konumlar olusturulur. (Cizim biiyiikse bu sayilar1 arttirmak gerekir. Aksi

takdirde baz1 atomlar ¢izimin diginda kalir.)
5. sira: npx, npy, - Cizimdeki ag noktalar1 sayisini belirtir.
6. sira: switch
RHO - Yiik (veya potansiyel) ¢izer. Atomik yogunluk kullanmaz (Diizenli durum).
DIFF — Yogunluk farkim cizer.
OVER — Atomik yogunluklarin siiper pozisyonu belirtir.
7. stra: iunits, cnorm
iunits — ATU — yogunluk (potansiyel) atomik birimlerde e/a.u’ (veya Ry)
ANG — Yogunluk e/A’de (potansiyeller i¢in bu segenek kullanilmaz.)
cnorm — VAL — case.clmval, r2v, vcoul dosyalar i¢in kullanilir.
TOT — case.clmsum dosyalar i¢in kullanir.
8. sira: ORTHO — (varsayilan) Yonlerin dik olmasin zorlar.

NONORTHO - Yonler keyfi olabilir.  Cizim programu dik olmayan egrileri
destekliyorsa bu secenek kullanilir ( 6rnegin XCYSDENS ).

x lapw5: Elektron yogunlugunu hesaplar.

Bu islemden sonra “rhoplot” komutu ile elektron yogunlugu grafigi ¢izdirilir.
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2.4.2. Durum yogunlugu (DOS)
x lapw2 —qtl : Kismi yiikleri hesaplar.

“case.int” dosyasi bu hesaplamada olusturulur.

TiC # Title 1
-0.50  0.00200 1.5000.003 # EMIN,DE,EMAX for DOS,GAUSS-Broad 2
6 # NUMBER OF DOS-CASES 3
0 1 tot # jatom, doscase, description 4
1 4 Tid
1 5 Ti-eg
1 6 Tit2g
2 2 C-s
2 3 Cp

Dosyanin tanitim
1. sira: Element veya bilesik ad1
2. sira: en, delta, ey, broad

emin — Enerji ag1 (Ry’de) belirtir. Burada DOS hesaplar. (e, valans bandinin en diisiik

seviyesinin birazcik altinda olmalidir ).

delta — Enerji artigidir.

emax — En yiiksek bandin en diisiik enerjisini kontrol eder (case.qtl). Bu iki deger

minimum alinir.
broad — Gaus genisleme faktoriinii belirtir.

3. sira: ndos — DOS durumlarinin sayisini belirtir.
4. sira: jatom, jcol, description

jatom — Hangi atom i¢in DOS’un hesaplanacagini belirtir. 0 — toplam DOS,  jatom =
nat + 1 ara bolgedeki DOS durumlart demektir. Burada “nat” esedeger olmayan atomlar

sayisidir.

jeol — Kullanilan QTL dosyasindaki uygun siitunu belirtir. 1 toplam, 2...S, 3...P,

demektir.

description - Durumlarin isimleri
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X tetra : Durum yogunluklarim hesaplar. Bu program tetrahedron metodunu kullanarak

[40] kismi ve toplam DOS’ lar1 hesaplar.
dosplot : Bu komutla DOS grafikleri ¢izdirilir.

2.4.3. Band yapis1
WIENROOT/SRC _templates /bee.klist klasoriinii “case.inl” dosyasi altina eklenir.
x lapw1 —band : Ozdegeri hesaplar.

“case.insp” dosyas1 bant yapisint hesaplamak i¢in olusturulan giris dosyasidir.

### Figure configuration 1
5.0 3.0 # paper offset of plot 2
10.0 15.0 # xsize, ysize [cm] 3
1.0 4 # major ticks, minor ticks 4
1.0 1 # character height, font switch 5
1.1 2 4 # line width, line switch, color switch 6
### Data configuration 7
-13.08.0 2 # energy range, energy switch (1:Ry, 2:eV) 8
1 0.73687 # Fermi switch, Fermi-level (in Ry units) 9
1 999 # number of bands for heavier plotting 1,1 10
I 6 02 # jatom, jtape, size of heavier plotting 11

Dosyanin tanitim

1. sira : Sekilin tanitilmasi

2. sira : xoffset, yoffset

xoffset — Cizimin orjininin x’e goére ka¢ cm ileride veya geride oldugunu belirtir.
yoffset — ¢izimin orjininin y’e gore ka¢ cm ileride veya geride oldugunu belirtir.
3. sira: xsize, ysize

xsize — x yoniiniin (cm) de biiytikligii

ysize — y yoniiniin (cm) de biiytikligii



4. sira : eincr, mtick
eincr —y ekseninde enerji artiglarini gosterir (biiylik bolmeler).
mtick — y eksenindeki kiiciik bolmelerin sayisi
5. sira : charh, font
charh — Isimlendirmenin boyutu
font — 0 Yaz1 yok
1 Times ve Symbol fontlar1 kullanilir.
2 Times, times — italic ve sembol kullanilir.

6. sira: linew, ilin, icol
linew — Cizgi genisligidir.
Ilin — 0 olursa agik yada nokta daireler.

1 Cizgiler

2 Cizgiler ve acik daireler.

3 Cizgiler ve dolu daireler.
icol — Renkleri belirtir.

0 Siyah ¢izer.

1 Tek renkle ¢izer.

2 Ug renkli ¢izer.

3 Cok renkle cizer.

4 Cok renkle cizer, her bir ¢izgi farkli bir renk gdsterir.
7. sira : Verilerin bagladigini belirtir.
8. sira: €min, €max, 1UNILS
€min — ¢iZiMin minimum enerjisi

€max — §1Zzimin maksimum enerjisi
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iunits — 1 enerjiler Ry cinsinden
2 enerjiler eV cinsinden (EF enerjisi ile ilgili olarak)
9. sira : iferm, efermi
iferm — 0 — EF’yi ¢izmez.
iferm — 1 — EF diiz ¢izgi seklinde ¢izilir.
iferm — 2 — EF noktali ¢izgi ¢izilir.
iferm — 3 — EF nokta nokta ¢izilir.
efermi — “case.scf” dosyasindan EF enerjisi alinarak yerine yazilir.
10. sira : nband1, nband2 — bandlar i¢in en diigiik ve en yiiksek band indeksidir.
11. sira : jatom, jcol, jsize

jatom — “case.qtl” dosyasi mevcutsa jatom band karekteri ¢izilecek atomu belirler,
(noktalar uygun yarigapl dairelerle yer degistirir). “case.qtl” yok, yada sifir ise band karakteri

¢izmez.

jeol — “case.qtl” dosyasinda hangi siitunun kullamildigini belirtir. (1 toplam, 2-S, 3-P..)

Bununla ilgili bilgiler “case.qtl” dosyasinin baslangi¢ satirinda bulunur.
jsize — Band karakterinde kullanilacak dairelerin yarigaplarinin boyut faktoriinii gosterir.
x spaghetti : Bu komut 6zdegerleri kullanarak enerji band yapisi grafigini ¢izer.
2.4.4. Band karakter cizimiyle band yapis1
x lapw1 —band : Ozdegerleri hesaplar.
x lapw2 —band —qtl : Kismi yiikleri hesaplar.
“case.insp” dosyasinda karakter bandlarimin ¢izimi igin
jatom =1 jtype = ...... jsize = 0.2
Burada jtype hangi band karakter yapisin ¢izilecek ise o karakter yazilir.
1 —toplam, 2...S,3...P,4...d,5...eg, 6...12¢g

x spaghetti: Komutuyla band yapis1 grafigi ¢izdirilir.
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2.4.5. Hacim grafigi cizimi

init_elast : Bu komut biitiin hesaplamalari hazirlar. Bu dosyanin g¢aligmasi igin

“case.struct” ve “case.inst” dosyalar1 olmasi gerekir.

elast_setup : Bu komut ¢alistirilmadan 6nce “elast” klasoriine gidilir. Bu program “init
.struct” ve “*.templ” dosyalarin1 kullanarak hesaplamalar igin biitiin girig dosyalarin1i meydana

getirir.

ana_elast : Hesaplamalar yapildiktan sonra normalde biitiin sonuglar “elast/result”
klasoriinde saklanir, “elast/result” klasoriine girilir ve “ana_elast” komutu calistirilir. Bu
komutla toplam enerjiler hesaplanarak analiz edilir. Ayrica elastik sabitler ve basing
hesaplanarak sonuglarin grafigi ¢izilir [26]. Wien2k programindaki hesaplamalarin akis semasi

sekil 3.7 de gosterilmektedir.
2.4.6. Siiper orgiiniin olusturulmasi

Bu program kullanilan Wien2k struct dosyasindan supercell iiretmede kullanilir.

Orijinal struct dosyasinin ad1 yazildiktan sonra x, y, z yonlerindeki hiicre say1s1 girilir.

Eger simetri izin verirse, hedef orgiiyii; 2, 4, 6,... faktorleri yardimu ile bu supercelldeki

hiicre sayisini saglayan P, B ve F merkezli orgiilere ¢evirir.

Orijinal struct dosyasimi siiper orgli yapmak icin supercell veya x supercell komutu
kullanilir. Bu komuttan sonra dosyanin adi girilip X, y, z yonleri i¢in 6rnegin; 1x1x2 degerleri

girilirse, Orgii x yoniinde 1 birim, y yoniinde 1 birim ve z yoniinde ise 2 birim genisletilmis olur.

@) (b)
Sekil 2.6 FeAl i¢in a) kiibik birim hiicre b) 1x1x2 ‘lik siiper 6rgii yapist

(XCRYSDEN ile ¢izildi) [42]
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3. TiC, bee Fe, BASIT FeAl , SUPERCELL Fe,Al, ve Fe Al, YAPILARININ WIEN2K
PROGRAMI iLE TEST EDILMESI

Bu boliimde TiC, basit yap1 FeAl ve supercell yap1 FeAl yapilarina ait daha 6nceden
elde edilmis sonuglar WIEN2k programi yardimiyla test edilmistir.
3.1. TiC ( NaCl) Yapisi

Burada onemli olan TiC yap1 dosyasinin olusturulmasidir. Wien2k programinin

kullanim kilavuzundaki TiC yapisina ait temel bilgiler:

Maddenin ad1 :TiC

Orgii tipi :NaCl

a=b=c :4.4676 A =8.4427 au

a=p=y :90°

Atom 1 :Ti pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=1.67
Atom 2 :C pozisyonu (0.5, 0, 0) ve RMT =1.48

Bu bilgilerden yararlanilarak “TiC.struct” yap1 dosyasi olusturuldu. (Bkz. 2.1) Daha
sonra “intsgen_lapw” komutuyla “TiC.inst” dosyas1 otomatik olugur. Bundan sonra boliim.2’de

tanimlanan program akigina gore isleme devam edilir.

Burada “x Istart” komutunun g¢alismasi esnasinda 13 GGA ve kesme enerjisi —6.0 Ry

alind1 [24].

kgen, 1000 k noktas1 alinir. “TiC.inl_st” dosyasinda Emax degeri 1.5’dan 2.0 Ry olarak
degistirildi..



42

WEFFIL (WFPRI, SUPWF

7.00 10 4 (R-MT*K-MAX; MAX L IN WF, V-

030 50 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
0 030 0.000CONT1

0 -435 0.005STOP 1

1 -2.58 0.010CONT 1

1 030 0.000CONT 1

2 030 0.010 CONT 1

030 30 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
0 -0.78 0.010 CONT 1

0 030 0.000CONT 1

1 030 0.000 CONT 1

K-VECTORS FROM UNIT:4 -7.0 2.0 emin/emax

Elektron yogunlugu grafigi icin “TiC.in5” dosyast olusturuldu ve smirlar zmin=0 ve

zmax=2 alindi.

323

100 100

RHO

ANG VAL NODEBUG
NONORTHO

Elde edilen tiim sonuglarin wien2k kullanim kilavuzundaki sonuglar ile karsilastiriimasi

neticesinde [1], sonuglarin son derece uyumlu oldugu goriilmiistiir.
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Sekil 3.1 TiC i¢in elektron yogunlugu
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TiC DOS grafikleri i¢in, “TiC.int” dosyas1 olusturulur.

0.00200 1.5000.003  # EMIN,DE,EMAX for DOS,GAUSS-Broad
# NUMBER OF DOS-CASES

tot # jatom, doscase, description

Ti-d

Ti-eg

Ti-t2g

C-s

C-p

Grafikler herbir durum i¢in ayr1 ayr elde edildi.
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Sekil 3.2 TiC i¢in toplam DOS grafikleri
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Sekil 3.3 TiC i¢in C-s DOS grafigi
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Sekil 3.4 TiC i¢in i¢in C-p DOS grafigi
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Sekil 3.5 TiC i¢in i¢in Ti-d DOS grafigi
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Sekil 3.6 TiC i¢in i¢in Ti-eg DOS grafigi
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Sekil 3.7 TiC i¢in i¢in Ti-t2g DOS grafigi

Band yapis1 grafigi icin, “TiC.insp” dosyas1 asagidaki bi¢imde diizenlendi.
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### Figure configuration
5.0 3.0 # paper offset of plot
10.0 15.0 # xsize, ysize [cm]
1.0 4 # major ticks, minor ticks
1.0 1 # character height, font switch
1.1 2 4 # line width, line switch, color switch
### Data configuration
-13.08.0 2 # energy range, energy switch (1:Ry, 2:eV)
1 0.73687 # Fermi switch, Fermi-level (in Ry units)
1 999 # number of bands for heavier plotting 1,1
1 6 02 # jatom, jtape, size of heavier plotting

Grafiklerin enerjileri —13 ile 8 eV araliginda ¢izilerek orjinali ile karsilastirildi.
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Sekil 3.8 TiC band yapist
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3.2. bee Fe yapisi

bee Fe “beeFe.struct” dosyasini olusturmak icin asagidaki bilgileri kullaniriz [26].

Yapinin adi :bce Fe

Orgii tipi ‘B

a=b=c :2.86 A =5.4169au

a=p=y :90°

Atom :Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=1.75

Manyetik olmayan bcc Fe (6rgii tipi: B) konumu (0,0,0) ve uzay grubu Im-3m (atom
numarasi:229)’dur. Deneysel 6rgii sabiti a=5.4169 au muffin-tin yarigapt RMT= 1.75 au olur.

Bu verilere gore “becFe.struct” olusturulur. Asagidaki gibidir.

Fe
B LATTICE,NONEQUIV.ATOMS: 1
MODE OF CALC=RELA unit=bohr
5.416900 5.416900 5.416900 90.000000 90.000000 90.000000
ATOM 1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=2
Fe NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.7500 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
48 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS
1.0 00.00000000
0-1 0 0.00000000
0 0-1 0.00000000
1
0-1 0 0.00000000
1.0 00.00000000
0 0-1 0.00000000
2
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-1 00 0.00000000
010 0.00000000
00 10.00000000
48
“instgen lapw” komutuyla “bccFe.inst” dosyas1t otomatik olarak olusur. TiC

dosyasindaki islemler ayn1 sirayla takip edilir.

TiC yapisinda oldugu gibi x start 13 GGA [24] ve kesme enerjisi -6.0 Ry degerleri
alindi. kgen’de ise 500 k noktasi (Brillouin bdlgesi 20) ve karistirict faktdr 0.10 (case.inm)

olarak alindi.

WEFFIL (WFPRI, SUPWF

7.00 10 4 (R-MT*K-MAX; MAX L IN WF, V-

030 4 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONT 0

0 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.010 CONTO
0 030 0.000 CONT 0
K-VECTORS FROM UNIT:4 -7.0 2.5 emin/emax window
Bu dosyada Emax’s1 1.5°den 2.5 ve LAPW metodunu sectik. Bu hesaplamalardan sonra

“beeFe.int” dosyasi olusturulur.

beeFe # Title
-0.50  0.001 3.000 0.003 # EMIN,DE,EMAX for DOS,GAUSS-Broad
7 # NUMBER OF DOS-CASES
0 1 cryst-tot
1 1 Fe-tot
1 2 Fe-s
1 3 Fe-p
1 4 Fed
1 7 Fe-f
2 1 Inter
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Bu islemlerden yararlanarak durum yogunlugu (DOS) , elektron yogunlugu ,bant yapisi

ve enerji-hacim grafikleri ¢izildi. Biitiin bunlara spin-polarize dahil edilmedi.
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5d T T T

total DOS ——

Dos
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Energy [Byd]
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Sekil 3.10 bee Fe toplam DOS grafigi
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Sekil 3.11 bee Fe p-DOS grafigi
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demir_suleyman.dos1
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partial DOS! Fe tot
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Sekil 3.16 bcce Fe Toplam DOS grafigi

Elektron yogunlugu grafigi i¢in “bccFe.in5” dosyast olusturuldu ve sinirlar zmin=0 ve

zmax=200 alind1.

100 100

RHO

ANG VAL NODEBUG
NONORTHO

Bu “beceFe.in5” dosyasi yardimiyla olusturulan elektron yogunlugu grafigi;



20 -~

15 r

10 r

Band yapis1 grafigi icin, “becFe.insp” dosyasi asagidaki bicimde diizenlendi.

### Figure configuration

50 3.0

10.0 15.0

1.0 4

1.0 1

1.1 2 4
### Data configuration
-13.08.0 2

1 0.73687

1 999

1 6 02

i ";\'
,-II m".. e:iﬂwl
,_!i,mm m

m:?'i* i

Sekil 3.17 becFe igin elektron yogunlugu grafigi

# paper offset of plot

# xsize, ysize [cm]

# major ticks, minor ticks

# character height, font switch

# line width, line switch, color switch

# energy range, energy switch (1:Ry, 2:eV)
# Fermi switch, Fermi-level (in Ry units)
# number of bands for heavier plotting 1,1

# jatom, jtape, size of heavier plotting
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Sekil 3.18 becFe i¢in elde edilen band yapis1 grafigi
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3.3. Basit FeAl yapisi

Burada 6nemli olan FeAl yap1 dosyasinin olusturulmasidir.

Maddenin ad1 :FeAl

Orgii tipi :P(Basit Kiibik Orgii)

a=b=c :2.8575 A=5.40 au

a=p=y :90°

Atom 1 :Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=1.85
Atom 2 :Al pozisyonu (0.5, 0.5, 0.5) ve RMT =1.64

Bu bilgilerden yararlanilarak “FeAl.struct” yap1 dosyasi olusturulur ve asagidaki gibidir.

P LATTICE,NONEQUIV.ATOMS: 2 _Fm-3m
MODE OF CALC=RELA unit=ang
5.40000 5.40000 5.40000 90.00000 90.00000 90.00000
ATOM 1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=2
Fel NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.85 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM 2: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000
MULT=1 ISPLIT=2
All NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.64 Z:13.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
48 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS
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Sekil 3.20 Basit FeAl yapisi

Daha sonra “intsgen_lapw” komutuyla “FeAl.inst” dosyast otomatik olugur. Bundan

sonra boliim.2’de tanimlanan program akisina gore isleme devam edilir.

Burada “x lIstart” komutunun c¢aligsmasi esnasinda 13 GGA ve kesme enerjisi —6.0 Ry

alind1 [24] ve kgen, 1000 k noktas1 alinir.

WEFFIL (WFPRI, SUPWF)
7.00 10 4 (R-MT*K-MAX; MAX L IN WF, V-NMT
030 4 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONT O
1 -3.97 0.005STOP O
2 030 0.010 CONTO
0 0.30 0.000 CONT O
030 3 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONT O
1 -4.80 0.005STOPO
0 0.30 0.000 CONT O
K-VECTORS FROM UNIT:4 -9.0 2.5 emin/emax window
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Elektron yogunlugu grafigi i¢in “FeAl.in5” dosyasi olusturuldu ve siirlar zmin=0 ve

zmax=2 alindi.

............................................... FeALinS.. ..o
-1-104
-1304
3-104
323
100 100
RHO
ANG VAL NODEBUG
NONORTHO
14 fﬂm}f rr,i
[ il
I TN
& ; _j'j"ﬂﬂj.*:&‘\ﬂ\'},
I S
B F | A hmf,’,*';mﬂ
O e i,
2 | A s
-2
-4

cizildi.

Sekil 3.21 FeAl i¢in elektron yogunlugu grafigi

Bu islemlerden yaralanilarak, int dosyas1 yardimiyla durum yogunlugu (DOS) grafikleri
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FeAl i¢in toplam DOS grafigi
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Band yapisi grafigi icin, “FeAl.insp” dosyasi asagidaki bi¢cimde diizenlendi.

........................................................... FeALINSP...ooviiii e
### Figure configuration

5.0 3.0 # paper offset of plot

10.0 15.0 # xsize,ysize [cm]

1.0 4 # major ticks, minor ticks

1.0 1 # character height, font switch

1.1 1 4 # line width, line switch, color switch
### Data configuration
-14.0 8.0 2 # energy range, energy switch (1:Ry, 2:eV)
1 0.79314 # Fermi switch, Fermi-level (in Ry units)
1 999 # number of bands for heavier plotting 1,1
0 1 02 # jatom, jtype, size of heavier plotting

Fermi switch:
0...no line
1...solid line
2...dashed line
3...dotted line
Line switch:
0...dots
1...lines
2...lines and open circle
3...lines and filled circles
Color switch (re-define your colors in defins.f)
0...black
1...one-color plot
2...three-color plot
3...multi-color plot
4...multi-color plot, one color for each irr. representations
Font switch:
0...no text
1...Times and Symbol
2...Times, Symbol, and Times-Italic
3...Helvetica, Symbol, and Helvetica-Italic
4

...(include your own fonts in defins.f)
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Sekil 3.24 FeAl icin band grafigi
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Sekil 4.28 deki orijinal hacim grafigindeki sayisal deger a.u. cinsindendir. Elde
ettigimiz hacim grafigi ise a.u."3 dur. Dolayisiyla basit FeAl alasim i¢in elde edilen degerin

(a.u"3) Y5 alindiginda orijinal veriye esit yaklagik bir sonug elde edilir. Buna gore;

(aun3) s =(157) '
a.u. =5.3946
5.3946 ~5.40 olarak kabul edilebilir.

3.4. Supercell Fe,Al, Yapisi

Supercell Fe,Al, yapisina ait temel bilgiler;

Maddenin adi : Fe,Al,

Orgii tipi :P(Basit Kiibik Orgii)

a=b :2.7196 A =5.13935 au

c :6.3095 A=11.93328 au

a=p=y :90°

Atom 1 :Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=1.85

Atom 2 :Fe pozisyonu (0, 0, 0.5) ve RMT =1.85
Atom 3 :Al pozisyonu (0.5, 0.5, 0.25) ve RMT=1.64
Atom 4 :Al pozisyonu (0.5, 0.5, 0.75) ve RMT=1.64

Orgiiyii supercell yapmak icin Boliim 2.4.6 daki yol izlenir ve bu bilgilerden

yararlanilarak “Fe,Al, .struct” yap1 dosyasi olusturulur

P LATTICE,NONEQUIV. ATOMS 4
MODE OF CALC=RELA unit=ang

5.13935 5.13935 11.92328 90.00000 90.00000 90.00000
ATOM -1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000

MULT=1 ISPLIT=-2
Fel NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.85 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000



0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -2: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Fe2 NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.85 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -3: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.25000000
MULT=1 ISPLIT=-2
All NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.64 Z:13.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -4: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.75000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Al2 NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.64 Z:13.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
8 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS
-1 0 0 0.00000000
0-1 0 0.00000000
001 0.00000000
1
-1 00 0.00000000
010 0.00000000
00 10.00000000
2
0-1 0 0.00000000
-1 00 0.00000000
001 0.00000000

100 0.00000000
010 0.00000000
00 10.00000000
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Sekil 3.26 Supercell Fe,Al, yapist

Daha sonra “intsgen_lapw” komutuyla “Fe,Al,.inst” dosyas1 otomatik olusur. Bundan

sonra boliim.2’de tanimlanan program akigina gore isleme devam edilir.

Digerlerinde oldugu gibi “x Istart” komutunun ¢aligmasi esnasinda 13 GGA ve kesme

enerjisi —6.0 Ry alind1 [24] ve kgen, 1000 k noktas1 alinir.

WFFIL (WFPRI, SUPWF)
7.00 10 4 (R-MT*K-MAX; MAX L IN WF, V-NMT
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONT O

1 -3.97 0.005STOP 0

2 030 0.010 CONTO

0 030 0.000 CONT O
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONT O

1 -3.97 0.005STOP 0

2 030 0.010 CONTO

0 030 0.000 CONT 0
030 3 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONT O
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1 -480 0.005 STOP O
0 0.30 0.000 CONT 0
030 3 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONT 0
1 -4.80 0.005 STOP 0
0 030 0.000 CONT 0
K-VECTORS FROM UNIT:4 -9.0 2.5 emin/emax window

Bu hesaplamalardan sonra durum yogunlugu(dos), band yapist ve hacim grafikleri

cizildi ve elde edilen sonuglar verildi.
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Sekil 3.27 Supercell Fe,Al, i¢in elektron yogunlugu grafigi
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Sekil 3.28 Supercell Fe,Al, igin toplam DOS grafigi
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3.5. 8 atomlu bee Fe Al Yapisi

Burada 6nemli olan basit Fe,Al; yapt dosyasinin olusturulmasidir. Fe4Aly yapisina ait

temel bilgiler:
Maddenin adi :bee FesAly
Orgii tipi ‘B
a=b=c :5.7151 A =10.80 au
a=p=y :90°
Atom 1 :Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=1.85
Atom 2 :Al pozisyonu (0.25, 0.25, 0.25) ve RMT =1.64
Atom 3 :Fe pozisyonu (0.5, 0, 0) ve RMT =1.85

Bu bilgilerden yararlanilarak “FesAly.struct” yap1 dosyasi olusturulur.

oo FEQALLSITUC .
B LATTICE,NONEQUIV.ATOMS: 3229 Im-3m
MODE OF CALC=RELA unit=bohr
10.800000 10.800000 10.800000 90.000000 90.000000 90.000000
ATOM 1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=2
Fel NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.85 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -2: X=0.25000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000
MULT=4 ISPLIT=4
-2: X=0.75000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000
-2: X=0.75000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000
-2: X=0.25000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000
All NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.64 Z:13.0
LOCAL ROT MATRIX: 0.4082483-0.7071068 0.5773503
0.4082483 0.7071068 0.5773503
-0.8164966 0.0000000 0.5773503
ATOM -3: X=0.50000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=3 ISPLIT=-2



-3: X=0.00000000 Y=0.50000000 Z=0.00000000
-3: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
Fe2 NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.85 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 0.0000000 0.0000000 1.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
-1.0000000 0.0000000 0.0000000
48 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS
100 0.00000000
0-1 0 0.00000000
0 0-1 0.00000000
1
0-1 0 0.00000000
100 0.00000000
0 0-1 0.00000000
2
100 0.00000000
0 0-1 0.00000000
0-1 0 0.00000000

-1 0 0 0.00000000

010 0.00000000

00 10.00000000
48



Sekil 3.30 8 Atomlu bee Fe,Aly yapist

Daha sonra “intsgen_lapw” komutuyla “Fe,Al,.inst” dosyasi otomatik

sonra boliim.2’de tanimlanan program akigina gore isleme devam edilir.

Energy in Py

-12124.8000

-12124.9200

-12124.8400

-12124.9600

-12124.9800

-12125.0000

-12125.0200

-12125.0400

-12125.0600

-12125.0800

-12125.1000
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olusur. Bundan

Data

Y Birch-Murnaghan fit

500

550 500 850
VYolume in Bohr3

Sekil 3.31 bece FesAlyigin hacim grafigi
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4. Fe %30 Al ALASIMININ WIiEN2K PROGRAMI iLE INCELENMESI

Burada 6nemli olan Fe;Al yap1 dosyasinin olusturulmasidir. Fe3Al yapisina ait temel

bilgiler:
Maddenin adi :Fe;Al
Orgii tipi :P(Basit Kiibik Orgii)
a=b :2.719 A =5.13935 au
c :6.3095 A =11.0439 au
a=p=y :90°
Atom 1 :Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=1.74
Atom 2 :Fe pozisyonu (0, 0, 0.5) ve RMT =1.74
Atom 3 :Fe pozisyonu (0.5, 0.5, 0.25) ve RMT=1.74
Atom 4 :Al pozisyonu (0.5, 0.5, 0.75) ve RMT=1.64

Bu bilgilerden yararlanilarak “Fe;Al.struct” yap1 dosyasi olusturulur.

werreeenen FEZALSITUCT. .o,
Fe3Al
P LATTICE,NONEQUIV. ATOMS 4
MODE OF CALC=RELA unit=ang
5.13935 5.13935 11.92328 90.00000 90.00000 90.00000
ATOM -1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Fel NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.74 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -2: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Fe2 NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.74 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000



ATOM -3: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.25000000
MULT=1 ISPLIT=-2

Fe3 NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.74 Z:26.0

LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000

ATOM -4: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.75000000

MULT=1 ISPLIT=-2

All NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.64 Z:13.0

LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000

8 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS

-1 0 0 0.00000000

0-1 0 0.00000000

00 10.00000000

1

-1 00 0.00000000

010 0.00000000

00 10.00000000

100 0.00000000

010 0.00000000

00 10.00000000
8
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Sekil 4.1 Fe;Al yapist

120
100
g0
50
40

20

-20

Sekil 4.2 Fe;Aligin elektron yogunlugu grafigi



DO3

pos

fe3al.doslev

‘total DOS ——

0.014

0012

0.008

0.008

0.004

0.002

Energy [e¥]

Sekil 4.3 Fe;Aligin toplam DOS grafigi

fe3al.doslev

plartial DOIS: Fe1 pzI

Energy [e¥]

Sekil 4.4 Fe;Aligin partial DOS: Fel pz grafigi

&3



Dos

fe3aldoslev

0.025

001 -

0.005

YA

parti:aI DoS: F|e1 pRARY —

Energy [eV]

Sekil 4.5 Fe;Aligin partial DOS: Fel px+py grafigi

fe3al.deslev

35

25

05

" partial DOS: Feld ——

Energy [eV]

4 8 g 10

Sekil 4.6 Fe;Alicin partial DOS: Fel d grafigi



Dos

DOS

fe3al.doslev

&5

0.035 |

003 -

0025 -

0.015 |

0 -

0.005 |

Ipar‘cial DCl)S: Fe2 sI

-10

0.045

Energy [eV¥]

fedal.doslev

Sekil 4.7 Fe;Alicin partial DOS: Fe2 s grafigi

0035

003 -

0025

002 -

0.015

0o -

0.005

‘pamal DCI)S: Fe2p J—

Eneray [e¥]

Sekil 4.8 Fe;Alicin partial DOS: Fe2 p grafigi



Erergy (Ry)

-8122.2350

-8122.2400

-8122.2450

-8122.2500

-8122.2550

-8122.2600

-8122.2650

-8122.2700

-8122.2750

-8122.2600

-8122.2850

bia

Sekil 4.9 Fe;Alicin enerji- hacim grafigi

Eo - -8122238200e+03 ,(b/ajo = 1.660000000e+00 polyfit_dorder
' dat
. \ i
| | | | | | |
16 17 13 1.9 2 2.1 22 23

2.4
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5. SONUC

Bu ¢alismada oncelikle TIC ve Fe igin elektron yogunlugu, durum yogunlugu, band
yapist ve kararlilik durumlart ayr1 ayn ¢alisilarak literatiirdeki sonuclariyla test edilmek

suretiyle, programin dogru kullanildigi anlagilmustir.

FeAl ve supercell Fe,Al, alagimlarinin 6rgii parametreleri kullamlarak her iki yap1 ayri
ayr1 yapildi. Bu yapilara ait elektron yogunlugu, band yapisi, durum yogunlugu ve kararlilik
durumlar hesaplandi. Calismalarin sonuglar1 basit FeAl yapi i¢in sekil 3.20-3.25, supercell
Fe,Al, i¢in sekil 3.26-3.29, 8 atomlu bce FesAly yapist igin de 3.30-3.31; ve Fes;Al yapiya ait
sonuclar da sekil 4.1-4.9 da verildi.

FeAl, supercell Fe,Al, ve Fe;Al kristal igin de ilk olarak elektron yogunluklar
incelendi (sekil 3.21, 3.27, 4.2). Bu grafikler valans elektronlarinin dagilimini gdstermektedir.
Grafiklerdeki koniler elektronlarin yogun oldugu bolgeyi, koni uglar1 arasindaki yilizey ise
atomlar arasindaki elektron yogunlugunun bir gostergesidir. Bu yiizeydeki elektronlar iletim
elektronlar1 olarak da bilinmektedir. Supercell Fe,Al, kristal yapida iletim elektron

yogunlugunun basit FeAl yapiya oranla kiigiik de olsa daha yogun oldugu goriilmektedir.

Durum yogunlugu (DOS) grafiklerde (3.22, 3.28, 4.3); kesikli dogru ile Fermi enerji
diizeyi gosterilmektedir. Her pikin maksimum degeri ile minimum degeri arasindaki enerji
“kgT” ye esittir. Bu grafiklerden valans elektronlarinin dagilimmi ve iletime olan katkilarim
anlariz. Iletime en biiyiik katki 3d orbitallerinden gelir. Bu ii¢ farkli kristal yapinin elde edilen
grafikleri incelendiginde goriilecektir ki; Fermi enerji degeri basit yapida ¢ok farklidir. Ayrica
basit FeAl yapida maksimum ve minimum pik aralig1 daha kii¢iik oldugundan “kgT” enerjisi
daha diisiiktiir. Bu enerjinin en biiyiik degerinin supercell Fe,Al, yapida oldugu goriilmektedir.
Enerji araliklarinin hemen hemen ayni olup, farkli enerji seviyesinde olmalar1 da atomik

dagilimim farkliligina ve 6rgii yapisina bagli oldugu seklinde aciklanr.

Enerji band yapilarinda ise, (3.24, 3.29), basit yapilarda Fermi enerji diizeyinde enerji
bandlarinin ¢ok yogunlagmamasi yasak enerji araliginin kiiciik de olsa var oldugunu, buna
karsilik supercell yapida enerji bandlarinin Fermi diizeyinde ¢ok yogunlasmis oldugu
goriilmektedir. Buna bagli olarak da supercell Orgiinlin yasak bdlge enerji araligi yoktur,
denilebilir. Yani iletim ekeltronlarmmn baskinligi séz konusudur. Bu band yapilarinda I ’dan
baslayarak yukar1 ¢ikildiginda ilk band s olup, parabol seklindedir. Sonraki band ise d olup,
diizlemlesen egriler kiiciilerek daralirlar ki enerjileri de ¢ok kiiciiktiir. Bunun nedeni ise d

badindaki elektronlarmn kuvetli etkilesimleridir. Bu d bandlart Fermi enerji seviyesinde
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yogunlasirlar. Bu grafiklerden basit yapilarn iletkenliginin ¢ok diisiik oldugu da
anlasilmaktadir. Cilinkii Er diizeyinde bosluk daha biiyiiktiir. Ayrica bu band yapilarindaki
parabolik bandlar DOS grafiklerindeki kiigiik pikleri (s orbitali), diizlemlesen bandlar ise

yiiksek pikleri(d orbitali), gostermektedir.

Biitiin yapilara ait enerji-hacim grafikleri de ayr ayri incelendi (3.19, 3.25, 3.31, 4.9).
Enerjinin minimum oldugu nokta kristalin denge, diger bir ifadeyle kararlilik noktasidir. Bu
minimum nokta incelendiginde FeAl alasimimin basit ve supercell yapilarinin denge noktasinin
farkli enerji ve hacimde olustugu goriilmektedir. Yapilara ait baz1 deneysel sonuglar ¢izelge 5.1

de verilmistir.

Cizelge 5.1 incelenen Fe-Al sistemlerine ait elde edilen parametreler

Kristal yap1 | Deneysel a, | Hesaplanan Cy; (au) Ciz (au) Cyq(au) B (au)
(au) ao (au)
TiC 8.442749 8.4034 0.019482 0.007679 0.007575 0.011613
bee Fe 5.4169 4.29 -0.034052 0.035797 -0.012400 0.012514
FeAl Basit 5.40 5.39 0.024163 0.008622 0.007420 0.013802
Kiibik
FezAlz 513935 | emmmmmmeem | e
Supercell
bee Fe,Aly 5.7151 6.8035 0.022003 0.009956 0.014050 0.013972
Fe;Al Basit 513935 | -
Kiibik
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