Fe-%5 Al ALASIMININ
WIEN2k ILE INCELENMESI
Mehmet TORTOP
Yiksek Lisans Tezi
Fizik Anabilim Dali
Haziran - 2008



Fe-%5 Al ALASIMININ
WIEN2k iLE INCELENMESI

Mehmet TORTOP

Dumlupnar Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii
Lisansiistii Yonetmeligi Uyarinca
Fizik Anabilim Dalinda
YUKSEK LISANS TEZI

Olarak Hazirlanmustir.

Danisman : Yrd. Dog¢. Dr. Ercan UCGUN

Haziran - 2008



il

KABUL VE ONAY SAYFASI

Mehmet TORTOP’un YUKSEK LISANS tezi olarak hazirladign “Fe-%5 Al Alasiminin
WIEN2k ile incelenmesi” baglikli bu galisma, jiirimizce lisans yonetmeliginin ilgili maddeleri

uyarinca degerlendirilerek kabul edilmistir.

/]
Uye  :Yrd. Dog. Dr. Ercan UCGUN (Danigman)
Uye  :Yrd. Dog. H. Yasar OCAK
Uye  :Yrd. Dog. Dr. Omer OZBAS
Fen Bilimleri Enstitiisi Yonetim Kuruluw'nun ...../...../.....glnve .......... sayili

karar1 ile onaylanmustir.

Prof. Dr. M. Sabri OZYURT

Fen Bilimleri Enstitiisit Mudira




iv

Fe-%5 Al ALASIMININ WIEN2k
iLE INCELENMESI

Mehmet TORTOP
Fizik Boliimi, Yiksek Lisans Tezi, 2008
Tez Danigmant: Yrd.Dog.Dr. Ercan UCGUN

OZET

FeAl, Fe,Aly, FesAly, ve FejsAl; alasiminin enerji band yapisi, durum yogunlugu
(DOS), elektron yogunlugu ve kararlilik durumu Wien2k programu ile ayr1 ayri incelendi. Bu
calisma yapilmadan 6nce TiC ve Fe i¢in test edilerek, sonuglarin literatiirdeki sonuglarla
uyumlu oldugu goriildii. FeAl alasimina ait yukaridaki islemler basit FeAl yap1 ve Fe,Aly,
Fe4Als, FejsAly alasimlarinda supercell kristal yapi i¢in ayri ayri hesaplandi. Sonuglar kendi

icerisinde mukayeseli olarak karsilastirilip yorumlandi.

Anahtar Kelimeler: Bant yapisi, Durum yogunlugu, Elektron yogunlugu, FeAl alasimi,
Kararlilik, Wien2k
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USING WIEN2k PROGRAM
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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,, Fes-Al, and Fejs-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,, Fey-Al, and Feis-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

Fe-Al alasimlar1 hem deneysel olarak hem de teorik olarak ¢ok genis ¢aligmalara konu
olmaktadir. Bu alagimlar yiiksek sicakliga dayanimli olduklarindan, yiiksek sicaklik ile
calisilmasi gereken ortamlarda siklikla kullanilmaktadirlar [1, 2, 3]. Ayni zamanda bu alasimlar

manyetik malzemeler i¢in de 6nemlidir.

Son zamanlarda katilarin elastik, elektriksel ve mekaniksel 6zelliklerinin yar1 deneysel
potansiyel enerji fonksiyonlart ile incelenmesi bir ¢ok aragtirmacinin konusu olmus ve halen bu
konular tizerindeki ¢alismalar ilgiyle devam etmektedir. Fe-Al alasimmin fiziksel 6zellikleri
cesitli potansiyel fonksiyonlar kullanilarak ayr1 ayr1 hesaplanmigtir. Bunlarin i¢inde 6ne ¢ikan
calisma; klasik Morse potansiyel enerji fonksiyonu olup, bazi fcc ve bec kristal yapilarin
fiziksel ozellikleri birgok arastirmaci tarafindan [4, 5, 6, 7] ayri ayr incelenmistir. Bazi
arastirmacilar da Mie [8], Johnson [9] ve Born-Mayer [10] gibi potansiyel enerji fonksiyonlari
kullanarak bazi fcc ve bcc metaller ve alasimlarin fiziksel 6zelliklerinin Morse potansiyel
fonksiyonundan bulunan sonuglardan daha iyi olmadigini belirtmislerdir. Bugiine kadar
yapilan ¢aligmalar da her potansiyel fonksiyonun katilarin fiziksel 6zelliklerini agiklamada
basarili olamayacagini gostermistir. O halde tamimlanan potansiyellerin daha ¢ok denenmesi
gerekmektedir. Ayrica yaptigimiz literatiir aragtirmasina gore Fe-Al alasimlarinin fiziksel

0zelliklerinin incelenmesinde 6zel bir potansiyel fonksiyonu kullanilmadig1 da anlasilmistir.

Bunun nedeni; potansiyel fonksiyonlarin uzun mesafeli etkilesimlerde yetersiz kalmasi
ve bunun yerine yeni birgok simiilasyon ydntemi basariyla uygulanmaktadir [11]. Bundan
dolay1 biz de bu ¢alismada yeni bir ¢alisma yontemi olan Wien2k programini tercih ettik [12].
Wien2k programi kullanilarak 6zgiin metal ve alagimlar igin oldukca basarili sonuglar elde
edilmektedir [13, 14]. Bizim c¢alisacagimiz Fe-Al sistemi {izerinde de deneysel ve teorik bir¢ok

calisma s6z konusudur [13, 15].

Fe(x-Al alasimi iizerine ilk ¢alisma 1932 yilinda Bradley ve Jay [16] tarafindan
yapildi. Bu calismada, alasimin faz yapist x-1ismlart metodu ile incelenerek x>0.19 igin bce
disorder, DO; ve B, tiiriinde ii¢ ayr1 yap1 belirlendi. Daha sonraki ¢alismalarda [17], bu yapilar
Fe; Al(DOs) ve Fe-Al(B,) olarak tamimlanir. Ayrica bu ¢aligmalarda, alasimdaki Al miktarinin
ve sicakliginin alagimin mekaniksel 6zelliklerini ¢ok etkiledigi de vurgulanmistir. Yine x=0.25

i¢in oda sicakligindaki Fe-Al sisteminde DO; gergeklestigi belirtilmektedir.



Prakash [18] 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 yapisini inceleyen A. Taylor ve
Jones [19]un ¢alismasinda; Al oran1 % 18.75 den fazla ise kiiplin merkezinde Fe atomlarinin
bulundugu, kdselerini ise Fe ve Al atomlarmin kendiliklerinden sirayla paylastiklart belirtilir.
Taylor, Fe-Al sisteminin ii¢ farkli faz halini alasim igerisindeki Al oranma baglh oldugunu
belirterek % 18,75’den % 34’e kadar ki aralikta ii¢ faz yapisina rastlandigini, % 34’ten sonra ise
B, yap1 ile DO; yap1 yavas yavas birleserek tek bir yapiya doniisiip, sonugta (DOs+B,) ve

disorder yapilarinin olustugunu ifade etmistir.

Alasim % 0,0’dan % 18,75 Al oranina ulasincaya kadar (Disorder+DOs) ve B, yap1
gozlenir. Alasim (DO;+B,) yapiya ulasinca Al atomlar1 merkezde, Fe atomlar1 da koselerde yer
alan bir bec yap1 gozlenir. Al oran1 % 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 baglhidir [20].
Rudman bu ¢alismasinda her komsuluk etkilesiminin farkli oldugunu ve {igiincii komsuluktan
sonraki etkilesimlerinde bir sonraki komsulugun etkilesimi bir 6ncekine gore ihmal edilemez
[20]. Benzer calisma yapan H. J. Leamy [21, 16] de ikinci komsuluga kadar inceleme yapmus;
faz yapilarmin mekaniksel 6zelliklerinin birbirinden farkli oldugunu, elastik sabitlerin farkl

fazlarda esit kabul edilemeyecegini agiklamistir.

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

sahiptir [16].

Yapilan c¢alismalarda aymi orandaki Al’de yiiksek sicaklikta Orgii sabitinin yiiksek,
disiik sicakliklarda disiik oldugu gorilmiistiir [19]. Alasimlardaki doniisiim esnasinda basing
uygulandiginda geg¢islerin normal olmadigi belirtilmistir. Sabit sicaklikta basing altinda o6rgii

sabitinin arttig1 belirtilmistir.

Feq.x-Aly alasimlarmin faz yapisi lizerine Leamy [21] tarafindan yapilan bir

calismada;
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 iizerinde de bir¢ok galigma yapilmistir [22, 23].
Bu anlamda inceleyecegimiz énemli fiziksel 6zelliklerden bazilari; elektron yogunlugu, durum
yogunlugu (Density of states: DOS), bant yapist ve enerji-hacim degisimidir. Bu ozellikler

incelenirken ¢ok ¢esitli modellerden yararlanilmustir.



2. KRISTAL YAPILARIN TEORISi

Kristal yapilar uygulanabilir simetri islemlerine bagli olarak tiirlerine gore simiflandirilirlar.
Simetri islemleri gayet iyi bir sekilde Grup Teori yontemleriyle incelenebilir.

Orgii, ii¢ boyutta periyodik olarak dizilmis sonsuz noktalar toplulugudur. Her noktanmn

cevresi geometrik olarak bakildiginda 6zdestir yani mitkemmel 6teleme simetrisine sahiptir. Bu
sayede Orgiideki biitiin noktalar a , b ve ¢ birim vektorleri ile tanimlanabilir.

R =ud +vb +wé (u, v, w tam sayilardir)

Bir kati cismin kristal yapida olmasi i¢in kesinlikle Gteleme simetrisine sahip olmasi
gerekir. Dogada simetri islemlerinin getirdigi kisitlamalar nedeni ile Bravais orgiileri olarak

adlandirilan iki boyutta bes ve {i¢ boyutta on dort 6rgii tipi bulunmaktadir [26].
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Sekil 2.1 iki boyutta bes Bravais Orgiisii (a) Dikdértgen orgii ( ¥ =90") (b) Merkezli
dikdortgen 6rgii (a =b ). Bu orgii, @’ ve b’ile tammlanan ilkel olmayan birim hiicreli yiizey
merkezli dikddrtgen Grgiiye esdegerdir. (c) Altigen 6rgii (a =b, ¥ =60°) (d) Kare orgii
(a=b,y=90") (e) Egik orgii (a # b, #90°) [24].



Birim hiicre, sekil 2.1 de gosterilen d ve b vektorleri ile olusturulan kapali alanlar birim
hiicre, a ve b vektorleri birim hiicre vektdrleri olarak adlandirilir. Y ise d ve b vektorleri

arasindaki acidir. Ug boyutta ise ¢ birim vektorii de goz 6niine almmalidir [26].

Ilkel hiicre, en kii¢iik hacimli ve tek orgii noktasi iceren hiicredir. Bir orgiideki biitiin
miimkiin ilkel hiicreler ayn1 hacme sahiptir. Iki boyutlu o6rgii tiplerinde gosterilen kare,
dikdortgen, altigen ve egik orgiiler ilkel hiicre, merkezli dikdortgen 6rgii ise ilkel hiicre degildir.
Ciinkii iki 6rgili noktasi icermektedir [26].
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Sekil 2.2 U¢ Boyutta 14 Bravais Orgiisii [25].



Sekil 2.3 Ug boyutta birim hiicre [24].

Cizelge 2.1 Kiibik yapilar i¢in genel kullanim [25].

Kiibik Yapilar I¢in Genel Kullanim

P | Primitif (sc-simple cubic)

Cisim merkezli (bcc-body centered cubic)

F | Yiizey merkezli (fcc-face centered cubic)

Cizelge 2.2 Bravais Orgii sistemin dzellikleri [25].

BRAVAIS

: el ORGU EKSENLER BIRIM HUCREYE
SISTEM ORGY | SEMBOLU |  VEACILAR AIT ORGU SAYISI
SAYISI
TRIKLINIiK 1 P azbzc 1
azP=y
L azbzc 1(P)
MONOKLINIK 2 P,C o=y =90° B 2 (C)
azbzc 1(P)
ORTOROMBIK 4 P,C,LF o 2 (C,D)
oa=p=y=90
4 (F)
a=bz#c 1.(P)
TETRAGONAL 2 P, 0=p= y=90° 2 ()
ho 1(P)
KUBIK 3 P,LF o :aB :b :c900 2D
v 4 (F)
a=b=c
TRIGONAL 1 P a=B=v<120° % 1
90°
a=b#c
HEKSAGONAL 1 P =P =90°, y= 120° 1




Ug boyutlu durumda basit kiibik yapinin (sc) birim hiicresinin ayn1 zamanda ilkel oldugu
agikardir. Ancak ylizey merkezli kiibik (fcc) yap1 g6z oniine alindiginda durum farklidir. Yani;
bu yapinin birim hiicresi ilkel degildir (sekil 2.4.a).

Sekil 2.4 (a) fcc yapinim birim ve ilkel hiicresi (b) fcc yapinin Wigner Seitz Hiicresi [26].

2.1. Tipik Kristal Yapilar

Bravais orgiileri, kristal yapinin adeta iskeletidir. Metalik kristallerin ve alagimlarinin pek

¢ogunun yapist dogrudan Bravais drgiileriyle belirlenebilir [26].
2.1.1. Cisim Merkezli Kiibik (bcc) Yapr

Cisim merkezli kiibik rgiliniin her bir 6rgii noktasina atomlarin yerlesmesi ile olugur. Na,

Li, K, Ba, Cs bce yapida olan metallere drnektir.



Sekil 2.5 Cisim merkezli kiibik (bcc) yap1 [26].

Yiizey merkezli kiibik orgiliniin her bir 6rgii noktasina atomlarin yerlesmesi ile olusur. Cu

Ca, Ag, Au fcc yapidaki metallerden bazilaridir.

Sekil 2.6 Yiizey merkezli kiibik yapi (fcc) [26].

Kristali olusturan atomlar, birbirini ¢eken sert kiireler olarak diisiiniiliirse, altigen simetrili
sik1 paketlenmis diizlemler olusur. Bu durumda atomlar enerjiyi minimum yapacak sekilde
olabildigince birbirlerine yaklasirlar. Iki boyutta A pozisyonlarinda olan atomlarin diziliminin
tizerine, ikinci katmanda B pozisyonlarina ve ii¢iincii katmanda da yine A katmanlarina atomlar

yerlesirse, Altigen Siki Paketli (hcp) Yap1 olusur (ABAB... siralamasi) [26].



Sekil 2.7 A konumlarini isgal eden bir siki-paket kiireler katmani. Bitisik katmanlar B veya
C konumlarini iggal eder [24].

Sekil 2.8 (a) ABAB siralamasi (b) Altigen yapinin siki paket birim hiicresi [26].

Altigen siki paketli yapida A diizlemindeki atomlarin tiimii 6zdes g¢evreye sahiptir. B

diizlemindekilerin gevresi ise A diizlemindekilerden farklidir. Bu yapinin baz atomlar1 (000) ve

B diizleminde (1 2 1j‘dedir. Sert kiirelerden olusmus ideal siki paketli altigen yapi icin
332
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fo \/g ’diir.  Atomlar sert kiireler olmadig1 igin altigen siki paket yapilarda c/a degeri ideal
3

a

degerden kiigiik sapmalar gosterir. Ti, Zn, Cd gibi kristaller altigen sik1 paketli yapidadir.

(a) (b)

Sekil 2.9 (a) Ilkel Birim hiicreli siki-paketli altigen yap1 (b) Siki paketli altigen yapinin (hcp)

ilkel birim hiicrelerinin goriiniisii. 1/2 , z ekseni boyunca ¢ 6rgii vektoriiniin yarisidir [26].

a3

Sekil 2.10 Altigen birim hiicre. [26].
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Altigen siki paketli yapida Miller indisleri dort indislidir ve Miller-Bravais indisleri

olarak adlandirilirlar.
a;=-(a,;tay) ve i=-(h+k)
2.1.2. Kiibik Siki Paket (ccp) Yapi [Yiizey Merkezli Kiibik Yapi]

Eger atomlarmn dizilimi ABCABCA... seklinde ise, olusan yap1 kiibik siki paket yap1 (ccp)
ya da ylizey merkezli kiibik yap1 (fcc) olarak adlandirilir. Atomlar birim hiicrenin koseleri ve

yiizey merkezlerine yerlesmistir [26].

(b)

Sekil 2.11. Atomlarin ABCABC... siralamasina karsilik gelen siki paket katmani (111)
diizlemindedir. Yiizey merkezli yap1, yiizey merkezli kristal 6rgiisii ile uyumludur [26].
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2.1.3. Elmas Ve Cinko Siilfiir (ZnS) Yapilan

Sekil 2.12 Elmas kristal yapis1 ve dortli bag diizeni [26].

Elmas C atomlarimin olusturdugu baz atomlar1 000 ve 111 °de olan fcc yapida bir kristaldir.
444

IV. grup elementlerinden Si ve Ge elmas yapisindadir. Birim hiicre 8 atom igerir. Atomlar
arsindaki bag kovalent bagdir. I¢ kisimda kalan atomlarda bir fcc rgiisiinde bulunurlar. I¢
kisimdaki atomlar [111] dogrultusunda birim hiicrenin doértte biri kadar yer degistirmis bir fcc

yap1 olustururlar [26].

©0 0
oC(S)

o o

O 00

Sekil 2.13 (Ustten Gériiniim) Cinko siilfiir yapismin kiibik hiicresindeki atom konumlarinin
kiipiin taban yiizeyi tizerindeki izdlisiimleri. Kesirli sayilar her atomun taban diizleminden

yiiksekligini, kiipiin bir kenar1 cinsinden gdsterir [26].

ZnS yap1 da elmas yapiyla atomlarin yerlesimi bakimindan aymidir, tek fark elmastaki bir

tiir karbon atomlarinin ¢inko atomlar ile diger tiir karbon atomlarinin da siilfiir atomlaryla yer
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degistirmis olmasidir. Birim hiicrede 4 ZnS molekiilii olusur. III-V grubu bilesiklerinden

GaAs, InSb, InP bu yapidaki yariiletken bilesiklerdendir [26].
2.1.4 Sodyum Kloriir (NaCl) Yapisi

NaCl esit sayida Na ve CI iyonlar igerir. Tiim Na' iyonlar1 kristal iginde &zdes gevreye
sahiptirler. Bu yap1 katyon (Na') etrafinda sikica baglanmis ve daha biiyiik olan anyonlarin
sayilariyla belirlenir. NaCl igin bu say1 6’dir. Yapi i¢ ice ge¢cmis fcc’dir. Her birim hiicrede 4
NaCl vardir. lkel hiicresindeki iyonlarin konumlari sdyledir [26].

Cl: 000 7220 720 0% 7%

Na: VXN 00 7% 0%0 7200

- 4 VI
- { {}j*, +<)$ ‘

Sekil 2.14 Ug boyutlu NaCl érgiisiiniin ilkel hiicresi [26].

MnO, NaCl, MgO bu yapidaki kristallere ornektir. (111) diizlemleri tiimiiyle Na" iyonlari
icerir.Cl ~ iyonlar1 ise (111)diizlemleri arasindaki orta noktalardan gecen paralel diizlemler
tizerinde bulunurlar. Bu nedenle inorganik kristallerde kristal bir tek dev molekiil olarak

dikkate alinir [26].
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2.1.5 Sezyum Klariir (CsCl) Yapisi

Sekil 2.15 Sezyum kloriir kristal yapisi. Uzay orgiisii basit kiibik olup hiicre bazi 000 da bir Cs”

iyonu ve % % % da bir CI” iyonundan olusur [26].

CsCl yapisi esit sayida anyon ve katyon iceren iyonik bir katidir. Kiibik birim hiicrenin

koselerinde Cs™ ve uzay merkezinde Cl bulunur. Birim hiicre 1 CsCl igerir. Yap: basit

kiibiktir.
Yapinin baz atomlari:
Cs (000) Cl(LY% %)

Katyonun en yakin komsu sayisi 8’dir. Bu nedenle her katyonun g¢evresinde sikica bagh 8

tane iyon oldugunda yapinin gerceklesmesi olasidir [26].
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3. ENERJi BANTLARI

Serbest elektron modeli, metallerin pek ¢ok 6zelligini agiklamakta olduke¢a basarili olmasina
ragmen, bazi1 malzemelerin metal, baz1 malzemelerin de yalitkan oluslarini agiklayamaz. Ayrica
bazi metallerin, iglerinde hareketli ve pozitif yikli pargaciklarin varligmi gosteren Hall

Katsayisina ni¢in sahip olduklar1 sorusuna yanit veremez.

Iyi bir iletkenle iyi bir yalitkan arasinda, 1 K sicaklikta zdireng bakimindan oldukga biiyiik

bir fark vardir.

Her kat1 elektron igerir, fakat uygulanan bir elektrik alanda elektronlarin davranislari ¢ok
onemlidir. Kristaldeki elektronlar, elektron yoriingelerinin bulunamadigl enerji bolgeleriyle
ayrilmis enerji bantlarinda bulunurlar. Bant araliklar1 denilen bu bolge iletkenlik elektronlarinin

kristal iyonlar ile etkilesmesi sonucu olusur [26].

IIE

-:iD |

Yalitkan Metal Yanmetal Yaniletken

Yaniletken

Sekil 3.1 Yalitkan, metal, yar1 metal ve yar1 iletkenlerde izinli enerji bantlarindaki elektron

doluluk semasi [26].

Sekil 3.1 deki tarali alanlar elektronlarin doldurdugu kisimlardir.  Elektron bantlar
tamamen bos veya tamamen dolu ise kristal bir yalitkan gibi davranir. Ciinkii elektronlar bir
elektrik alanda hareket edemezler. Bir veya daha ¢ok bant yar1 dolu ise kristal bir metal gibi

davranir. Bir veya daha ¢ok bant az oranda dolu ise kristal yariiletken veya yar1 metal olur.

Iletken ve yalitkan arasindaki farki anlamak icin serbest elektron modeli gelistirilerek yari

serbest elektron modeli ortaya konmustur. Ayrica kristaldeki periyodik 6rgii yapisit da goz
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Online alinir. Bu durumda ortaya c¢ikan en 6nemli durum, bant araliklarinin olusabilecegi

kavramudir.

Uygulanan bir elektrik veya manyetik alanda elektronlar, etkin bir m" kiitlesine sahipmis
gibi davranirlar. Bu etkin kiitle, serbest bir elektronun kiitlesinden daha biiyiik, daha kiiglik
veya negatif olabilir. Ayrica, uygulanan bir elektromanyetik alanda elektronlar pozitif veya
negatif yiiklere sahipmis gibi davranabilirler. Bu olay Hall Katsayisinin negatif veya pozitif
deger almasin agiklamaktadir [26].

3.1 Yan Serbest Elektron Modeli

Serbest elektron modelinde bir elektronun alabilecegi enerji degerleri sifirdan sonsuza kadar

degisebilmektedir. Yani serbest bir elektronun enerjisi;

hZ

g =— (kI +k+k’ 3.1
k 2m ( X v z )
2r | 4Arx
kx,ky,kz=0; t—t—.. 32
L L
degerini alir. Serbest elektronun dalga fonksiyonu ise;
w, (F)=e*" 33

Seklinde p = 7k momentumuna sahip ilerleyen bir dalga yapisina sahiptir.

Yar1 serbest elektron modeli ise bir kristalin bant yapisi, bant elektronlari ile periyodik

iyon potansiyelleri arasindaki zayif etkilesme ile agiklanabilmektedir.

Bir kristalde enerji araliklarimin olugmasinin nedeni, kristalde elektron dalgalarinin
Bragg yansimasina uymalaridir. Bu enerji araliklar1 bir katinin iletken ya da yalitkan olmasinin

en 6nemli sebebidir [26].
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Sekil 3.2 (a) Serbest elektronda € enerjisinin k& dalga vektorii ile degisimi. (b) Orgii sabiti a

olan tek atomlu dogrusal 6rgiide elektron enerjisinin dalga vektorii ile degisimi [26].

Enerji araliklariin varligim, Orgii sabiti a olan ¢izgisel bir kristal yapi1 modeli ile

aciklamak miimkiindiir. Serbest bir elektron i¢in € enerjisinin k ’ya gore degisimi bir parabol

seklindedir. Yaklagik serbest elektron durumunu diisiiniirsek, k dalga vektorlii bir dalganin

- =2
kirinimi igin Bragg sarti; (k + G) = k? seklindedir ve tek boyut icin; n bir tam say1 ve bir ters

27n
orgii vektoriiniin biiyiikliigli G = —— olmak iizere;
a

G=1t— 34

olur. Boylece, birinci yansima ve birinci enerji araliginn k& =7 /a’dan ortaya ¢ikacagi
goriliir.Diger enerji araliklar1 da n sayisinin daha {ist degerleri i¢in bulunur. —7z/a ile +7/a
arasindaki bolgeye birinci Brillouin bolgesi denir. Bdylece ortaya cikan enerji araliginin,

enerjinin k’ya gore degistigi egrideki gosterimi Sekil 3.2 (b)’de gosterilmistir.

Elektronun degisik sekillerde davrandigi k’nin kritik degerlerini genel olarak dagilimi
icin de Bragg Kanununu kullanilir. Yansiyan dalgalar birbirini kuvvetlendirerek yapict bir
girisim olusturuyorlarsa, Bragg kosulu; tn7z/a seklinde olur. (n=1,2,3,...) yansiyan dalganin

ik .7

""" formunda oldugu bilindiginden;
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y(+)=e™ +e™ =2icoszx/a
ve 3.5
y(-)=e™—e™ =2isinzx/a

seklinde iki duran dalga ortaya g¢ikar. Elde edilen bu sonuca gore, elektron siirekli olarak bir
yere yansitildigl veya bir yerden yansiyarak geldigi i¢in 6rgii igerisindeki toplam hizi sifir olur.

Ayrica orgii igerisinde elektron yogunlugunun degistigi sonucu da elde edilir [26].
3.1.1 Enerji Arahgimin Kaynagi

Elde edilen 3.5 denklemlerindeki sin ve cos’lii terimler, elektronun 6rgii i¢erisindeki
yogunlugunun periyodik degisimi igin iki ayr1 sekil oldugunu gosterir. Bdyle bir degisimde, sin
fonksiyonunun sahip oldugu yerlerde cos fonksiyonu maksimum gdsterir veya tersi olur. Bunun
sonucunda da, periyodik alan elektronlari o sekilde etkiler ki, k’nin her kritik degerinde, serbest
elektron seviyesi iki ayr1 diizeye boliiniir. Sekil 3.3’te bu diizeyler A ve B ile gosterilmektedir.
A ve B araliginda elektron i¢in hareket s6z konusu degildir ve bu bdlgeye yasaklanmis bolge
denir. A ve B araligindaki enerji aralig1 potansiyelin periyodik kisminin genligine baglidir ve U

potansiyeli sabit olunca ortadan kalkar.

N/ /4]5
\ VAN 7/,
BN S 7/

(a) (b)

Sekil 3.3 (a) Kristalde hareket eden bir elektron i¢in E ile k arasindaki baginti (b) ve karsit gelen

enerji bantlar1 [25].

Sekil 3.3’te, E ile k arasindaki paraboliin k’nin bir ¢ok degeri i¢in siirekli olarak devam
ettigini ancak bazi kritik k degerleri igin de kesiklikler oldugu goriilmektedir. Boylece, kristalde

hareket eden elektron igin, belirli yasaklanmis bolgeler oldugu soylenebilir. Bu yiizden,
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elektron dalga sayisii asagidan baslayarak arttirilirsa, A seviyesine gelene kadar enerji stirekli
artar. Bu noktadan sonra artig B’ye gelene kadar siirekli bir enerji sigramasi gosterir. k’nin
daha yiiksek degerleri i¢in ise, bu sekilde siireklilik ve kesiklilik yine vardir. Boylece enerji

spektrumu, izinli ve izinli olmayan bantlara ayrilmis olur [25].

Iletkenlerde izinli bantlar iletim bandi olarak adlandirilir. Baska bir tanimla, izinli
bolgelere Brillouin Bolgeleri’de diyebiliriz. Her bir Brillouin Bdolgesinde, enerji diizeyleri
birbirine yakin olarak yerlestirilmistir. Bu sekilde yar stirekli bir spektrum gosterirler. Birinci
Brillouin Bolgesi Birinci siireksizlige kadar biitiin diizeyleri igerir, ikinci Brillouin Bolgesi ise

birinci ve ikinci siireksizlikler arasindaki diizeyleri kapsar, durum bdylece devam eder.

Sekil 3.3 te serbest elektron yaklasimi ile elde edilen daha Onceki siirekli paraboliin
yalmizca k’nin belli degerlerinde degil, komsu degerlerinde de siireksizlik gosterdigini ortaya
koyar. Bunun nedeni su sekilde agiklanir. k kritik degeri yakininda, komsu orgii dizilerinden
sagilan dalgalar yaklasik olarak ayni1 fazdadir ve yapici bir girisim olustururlar. Yalnizca, uzak
dizilerden gelerek yansiyan dalgalar ayni fazdadir ve sondiiriicii girisim yaparlar. k’ya yakin bir
k; degeri diisiinelim; karsilik gelen kritik dalga boyu 2d olacaktir. Aralarinda m uzakligi olan
atomlar arasindaki yol farki 2md olur. k, 2z araligindaki dalga boyu sayist oldugundan, bu yol
farki i¢in k(2md/2m) seklinde ortaya ¢ikar. k’nin k;’e tam esit oldugu durumlarda bu deger
m’dir. Ancak k, k;’den farkli olunca, dalga boylarinin gercek sayist m’den +1/2 kadar farkli

olacaktir. Boylece;
kmd/m=m=+1/2

veya
T 1 1

k=—(1xt—)=k(1xt— 3.6
d( Zm) i€ Zm)

olur. Verilen herhangi bir k degeri i¢in, birlikte yansima olusturan atom siralarmin sayisi olan
m’nin etkisini gosterir. k ile k; birbirine yakinsa, denklem 3.6’daki m’ye bagli terim biiyiir ve
yansiyan 1sin siddetlenir. m’nin ¢ok biylik oldugu durumlarda, yansiyan 1sinin siddeti, gelen
1sininkine yaklasir, bu durumda elektron, serbest bulundugu durumdan degisik bir hiza ve
enerjiye kavusur. Hizi yansimalardan dolay1 azalmistir; enerjisi de, dalga fonksiyonu duran
dalga 6zelligini aldigindan, degismistir. Kuvvetli bir sagilan dalga olusturabilmek i¢in gerekli
atom siralarinin sayisi, atomlarinin tek tek sagilma 6zelliklerine baglidir. Yani, burada igin igine

potansiyelin periyodik boliimiintin genligi girer. Bu genligi artirmak yalnizca AB araligim
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biiyiitmez, k’nin kritik degerleri etrafindaki degisim araligini da genisletir. Sonucta E, k egrisi

serbest elektron durumundaki parabol seklinden ayrilir [25].
3.1.2 Enerji Arahginin Biiyiikliigii

Duragan y(+) ve y(-) dalgalar1 elektronlarin farkli bolgelerde yigilmalarina yol acar.

Sonugta iki dalga farkli potansiyel enerjiye sahiptir. Bu temel diislince enerji araliklarinin

varliklarini ortaya koymak igin yeterlidir. Bir pargacigin olasilik yogunlugu p =y 'y = |l//|2 ile

“*e™™ =1 olacagidan yiik yogunlugu diizgiin dagilms

verilir. Ilerleyen bir dalga igin p=e
olur. Diizlem dalgalarin lineer toplaminda yiik yogunlugu diizgiin olmaz. Denklem 3.5 deki

y(+) duragan dalgasim ele alirsak;
p(+) =y (+)[ o< cos’ zx/a 3.7

olur. Sekil 3.4’de gorildigii gibi elektron yigilmas1 x=0,a,2a,.... noktalarimdaki iyonlar
tizerinde olusur ve buralarda potansiyel enerji en diisiik degerdedir. Buralar elektronlar igin

potansiyel gukurlaridir. Cekirdek durumundaki elektronlar burada hapis olurlar.

Tek atomlu ¢izgisel bir 6rgii igin, pozitif iyon seklindekilerin alaninda bulunan iletim
elektronlarinin elektrostatik potansiyel enerjilerinin degisimi sekil 3.4 (a)’da goriilmektedir.
Iyon merkezleri net pozitif yiik tasirlar, ¢iinkii bir metalde atomlarin valans elektronlar: serbest
hale gecip iletkenlik bandini olustururlar. Pozitif bir iyonun olusturdugu alanda bir elektronun

potansiyel enerjisi negatif olacagindan elektron iyon etkilesmesi ¢ekicidir [25].
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Potansivel Enerji | 17

KIyon Tderkesi a

(a)

Dlasilik ¥ ogunludu
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(b)

Sekil 3.4 (a) Dogrusal bir orgiideki iyon merkezlerinin etkisi altindaki bir iletkenlik

W(+)|2 o< cos’ Tx/a ve

elektronunun potansiyel enerjisi. (b) |lﬂ(—)|2 o sin® rx/a,

ilerleyen bir dalga i¢in 6rgiideki o olasilik yogunlugu [25].

Diger duragan dalga y(—) i¢in olasilik yogunlugu;

P =l eesin’ £ 38

olur ve elektronlar iyon merkezinden uzakta bulunur. Dikkate alinan ii¢ yiik dagilim igin,
potansiyel enerjinin ortalama degerleri diisiiriiliirse; p(+) 'nin potansiyel enerjisinin ilerleyen
dalganinkinden kii¢iik, o(—) ’nin potansiyel enerjisinin de ilerleyen dalganinkinden biiyiik
olmasi gerekir. p(+) ve p(—) dagilimlarinin enerjileri arasindaki fark E, ise, genisligi E, olan
enerji araligi olusur. Sekil 3.2°de enerji araliginin hemen altindaki A noktasinda dalga

fonksiyonu ¥(+), hemen ustiindeki B noktasinda ise ¥/(—) olur.



22

Birim uzunluk i¢in normalize edildiklerinde bolge sinirinda dalga fonksiyonlari;

V2coszx/a ve 2sinzx/a 3.9
seklindedir. Kristalin potansiyelini,
U(x)zUcos? 3.10
olarak yazacak olursak, iki durum arasinda birinci dereceden enerji farki;
» I 311

Tx .
P —sin® =) =U
a

1
2 2 27Tx
E = de(x)[|l//(+)| |y (=) } =2[dxU cos = cos” =
0
olur. Ortaya ¢ikan fark, kristal potansiyelinin Fourier bilesenin genligine esittir [25].

3.2 Bos Orgii Yaklasikig
Gergek kristallerin bant yapilar1 genellikle birinci Brillouin bdlgesinde enerjinin dalga

vektoriine bagimliligini gdsteren grafikler olarak verilir. Dalga vektori birinci bolgenin disinda

ise, uygun bir ters Orgii vektorii ¢ikartilarak tekrar birinci bélgeye tasinirlar. Boyle bir 6teleme

her zaman bulunabilir.
Bant enerjileri, serbest elektronun enerjisi olan & =h’k> /2m degerine yaklagik olarak

esitse, hesaplar1 baslatmadan 6nce serbest elektronun enerjisini birinci bolgeye tasimak yerinde

olur. Oyle bir G ariyoruz ki, birinci bolgede bir K vektori;
3.12

K+G=k
bagintisini saglasin. Burada k serbest elektronun bos oOrgiideki dalga vektorii olup lizerinde

higbir siirlama yoktur.
ek, k,.k.) =B 12m)(k +G)’ = (1 ) 2m)[ (k,+ G, ) +(k, +G,) +(k.+G.)" | 3.13

Burada k birinci Brillouin bolgesinde olur ve G buna uygun ters Orgli noktalarimin her biri

olabilir.
Basit kiibik orgiiniin al¢ak enerjili serbest elektron bantlarini ele alalim. Enerjiyi [100]

yoniinde k "nin fonksiyonu olarak gordiigiimiizii varsayalim. #”/2m =1 alalim.
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Cizelge 3.1°de bos 6rgii yaklasikliginda birkag enerji bandi, birinci Brillouin bolgedeki

k=0 yoniinde £(000) ve k_ yoninde £(k_00) olarak gosterilmistir [26].

Cizelge 3.1 Bos orgii yaklasikligi [26].

Bant Ga/2n £(000) £(k_000)
1 000 0 ;2
2.3 100, 100 2z /a)’ (k. +27/a)’
4,5,6,7 010,010,001,001 (2rx/a) kX+Qrx/a)

8,9,10,11 110,101,110,101 22x/a) | (k,+2x/a)’ +Q2x/a)’

12,13,14,15 | '110,101,110,101 | 22x/a)* | (k,—2x/a) +Q2x/a)’

16,17,18,19 | 011,011,011,011 | 2(2x/a)’ k> +227x/a)’

3.3. Bir Banttaki Yoriinge Sayisi

Bir bant igerisinde bulunan ydriingelerin sayisin1 bulabilmek i¢in, dnce orgii sabiti a
olan basit hiicrelerden yapilmis ¢izgisel bir kristal diisiinelim. Sonra var olan durum sayisini

bulabilmek amact ile, kristal boyunca dalga fonksiyonlarina periyodik simir kosullarini

uygulayalim. &k elektron dalga vektoriiniin, birinci Brillouin bolgesindeki izinli degerleri;

k:();iz_”-+4_”. . +M

5 — 9 ceeeen s —

L L L

3.14

Seklinde olacaktir. Bu seriyi N7z /L =7x/a olan bolge sinirinda keselim. —Nz/L=-7x/a
olan nokta, bir ters 6rgii vektorii ile 7/ a noktasina gegeceginden, ele alinmaz. Toplam nokta

say1st N, yani ilkel hiicre sayisina esit olur.

Her ilkel hiicre her enerji bandina bagimsiz tek bir k degeri ile katkida bulunur. Bu
sonu¢ {i¢ boyutta da gecerlidir. Elektron spininin iki degeri igin diisiiniilecek olursa, her bir
enerji bandinda 2N tane bagimsiz yoriinge olmasi gerektigi sonucu kolayca cikarilabilir.
Buradan goriiliir ki, ilkel hiicrede bir tek atom varsa ve bu atom tek bir baglanma elektronu

veriyorsa, bandin ancak yarisi elektronlarla doldurulmus olacaktir. Atom iki elektron verirse,
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bant tiimil ile doldurulur. Ayni sekilde, ilkel hiicrede iki atom varsa ve bu atomlar birer elektron

veriyorlarsa bant yine tiimii ile doldurulmus olacaktir [26].
3.3.1. Metaller ve Yalitkanlar

Bantlarim dolum durumlarina gore metallerle yalitkanlar arasinda ayirimi ortaya
koyabiliriz. Degerlik elektronlari, bir veya daha ¢ok bandi tamamen dolduruyorlarsa ve diger
bantlar tiimii ile bos kaliyorsa, bu kristaller yalitkan olacaktir. Bir dig elektrik alan bu
yalitkanda elektrik akimina yol acamaz. Burada elektrik alanin, elektronik yapiy1 bozacak
kadar kuvvetli olmadigim1 varsayiyoruz. Dolu bir bant sonraki bos banttan yeterli bir enerji
araligi ile ayrilmis ise, elektronlarin toplam momentumunu siirekli bir sekilde degistirme

olanag1 yoktur ve elektrik alan uygulandiginda higbir degisiklik olmaz. Bu durum, elektrik

alanda k ’nin diizgiin olarak artabildigi serbest elektron durumundan ¢ok farklidur.

Enerp
A

Enerji
Enerii

Er

(a) (b) (c)

Sekil 3.5 Dolu yoriingeler ve bant yapisina gore (a) Yalitkan olusumu, (b) Bant ortiismesi

nedeni ile metal olusmasi, (¢) Elektron yogunlugu nedeni ile metal olusmasi [26].

Bir kristal igerisindeki ilkel hiicrede, degerlik elektronlarinin sayisi ¢ift ise, bu kristal bir
yalitkandir. Ancak bu kuralin istisnai durumlar1 da vardir. Atomun i¢ yoriingelerindeki siki
baglanmis elektronlart géz oniine alirsak, bant teorisi uygulanamaz. Kristalde ilkel hiicre basina
iki valans elektronu oldugu durumda, bantlarin birbirini ortiip 6rtmedigine bakmak gerekir.
Bant enerjileri birbirini Ortiiyorsa, tamamen dolu bir bant ve dolayisi ile yalitkan olusumu

yerine, kismen dolu iki bant ve dolayisiyla metal yapi elde edilir (sekil 3.5).
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Alkali metaller ve soy metaller ilkel hiicre basina bir valans elektronu igerirler ve metal
olurlar. Toprak alkali metallerinde ilkel hiicre bagina iki valans elektronu bulunur; ancak bant
enerjileri birbirini Orttiigli icin metal, ama iyi olmayan metal olurlar. FElmas, silisyum ve
germanyumun dort valansl iki elektronu, yani ilkel hiicre bagina sekiz valans elektronu bulunur.

Ayrica bantlar birbirini 6rtmedigi i¢in, mutlak sifirda bu kristaller yalitkan olur [26].
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4. WIEN2K PROGRAMININ TANITIMI

Karmasik yapiya sahip sistemler i¢in bilgisayar simiilasyon programlarinin kullanilmasi
olduk¢a kolaylik saglamaktadir. Bu amagla kullanilabilecek pek ¢ok program mevcuttur.
Birden ¢ok atom kullanan karmasik bir sistemin elektronik ozelliklerinin incelenmesinde
yogunluk fonksiyonel teoriyi kullanan Wien2k programi bu programlardan birisidir. Yogunluk
fonksiyonel teorisi, dalga fonksiyonundan ziyade, elektron yogunluguna dayanir. Ayni

zamanda elektron yogunlugunu degis-tokus ve korelasyon potansiyelini de isleme sokar [27].

Once ideal kristalin birim hiicresi belirlenir. Bir birim hiicredeki &zellikler bilinerek
periyodik sinir kosullar1 da kullanilarak sonsuz bir kristal tanimlanir. Kristalin 6teleme ve nokta
grubu simetri islemi de eklenerek, ideal kristalin yapisimin bozulmamasi ve islemlerin

basitlestirilmesi saglanir [27].

Wien2k programu ile kristal yapilarin; elektron yogunlugu, durum yogunluklari, bant
yapilari, spin yogunluklari, toplam enerji, kuvvet, kararlilik sartlari, yap1 optimizasyonu, fonon
dispersiyonu, elektrik alan gradyentleri, manyetik Ozellikler, mekanik &zellikler, x-1gimnlari

sogurma ve yayinim spektralari, fermi yiizeyleri ve optiksel 6zellikleri incelenebilir.
4.1 case.struct ve case.inst Dosyalarimin Olusturulmasi

Program ¢alistirllmaya baslandiginda; ilk Once yapiya ait struct dosyasinin

olusturulmasi gerekir. Bu dosyanin olusturulmasi TiC i¢in asagidaki gibidir.
TiC
F LATTICE,NONEQUIV.ATOMS: 2 225 Fm-3m
MODE OF CALC=RELA unit=ang

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

Til NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.67 Z:22.0
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=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=2
Cl1 NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.48 Z: 6.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
Elde edilen struct dosyasinda;
Birinci satirda; Alasimin adi,
Ikinci satirda; Orgii tipi, NAT-Birim hiicredeki esdeger olmayan atomlarin sayisi.
Orgii Tipi
P: Ilkel (primitive-sc) drgii
F: Yiizey merkezli (fcc) orgii
B: Cisim merkezli (bcc) orgii
Ucgiincii satirda; Hesaplama modu,
RELA: Biitiin relativistik ¢ekirdek ve skaler relativistik valans.
NREL: Relativistik olamayan hesaplama
Dordiincii satirda; a, b, c, o, B, v
a, b, c: Orgii temel vektorleri (atomik birimde) (1 a.k.b.=0,529177 °A)
a, B, v: Orgii temel vektorleri arasindaki agilar.
Besinci satirda: Atom-indeks, X, y, z.
Atom-indeks: Esdeger olmayan atomun sayisi

X, V, z: Atomlarin konumlarim belirtir.

27
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Altinct satirda: Multiplicity, isplit.
Multipilicitiy: Yapida birbirine es olan atomlarin sayisi.
Isplit: 2 d-elektronlarin e-g, t-2g e.g. (kiibik)
8, 5 ve 6 secenklerini birlestirir.
Yedinci satir: Atom ismi, NPT, RO, RMT, Z
Atom ismi: Periyodik cetveldeki atomun simgesi
NPT: Radial ag noktalar sayis1 (381) LDA hesaplamalari igin iyi bir ag verir.
RO: Ilk radial ag noktasi (tipik bir sekilde 0.0005 ve 0.00005 arasinda degisir.)

RMT: Atomik kiire yarigapi.

Sekil 4.1 Birim hiicre i¢indeki atomik kiireler. Atomlar en fazla birbirlerine degebilirler ancak

birbirlerinin i¢ine ge¢mezler.

Z: Atom numarasi.
Onuncu satir: Yerel donme matrisi (Her zaman ortogonal koordinat sisteminde).

On birinci satir: Uzay grubunun islemlerinin sayisi. Sifir olarak bakilirsa, simetri islemleri

genelde otomatik olarak olusturulur.

On ikinci-on dordiincii satir: Matrix, tau.
Matrix: Simetri islemi (uzay grup) matris gosterimi.
Tau: Ilkel olmayan vektdr gegisi.

On besinci satir:  Simetri isleminin indeks sayisini belirtir.
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Bundan sonraki adim “instgen lapw” komutu ile “case.inst” dosyasinin
olusturulmasidir. Bu komutla program dosyay1 otomatik olarak olusturur. Bu dosyada

orbitallerin ayr1 ayri durumlari tanimlanir.
file:case.inst
Ti 1
Ar25 2
3,220 N 3
3,2,00 N
4,-1,1.0 N
4-1,1.0 N
C
He35
2,-1,1.0 N
2,-1,1.0 N
2,1,1.0 N
2,1,0.0 N
2,-2,1.0 N
2,-2,0.0 N
skskok ok
oAk END of input (instgen lapw)
Elde edilen “case.inst” dosyasinda;
Birinci satirda; Title, Watson.
Title: Isim

Watson: Q-wat yiikilyle, R-wat kiirenin yaricap1 (Watson’a gore).
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Ikinci satirda: n, kapa, occup, plot.
n: Kuantum numarast.
Kapa: Relativistik kuantum numarasi.
Occup: Isgal etme sayisi.
Plot: (P) Ayr ayr1 orbital yogunlugunu gosterir.
N: Bir bos alanda ayr1 ayr1 orbitalin yogunlugunu muaf tutmak.
Kuantum numaralarin tanimlanmasi [28].
Spin kuantum sayisi=s=+1 veya s=-1
Orbital kuantum sayisi=j= £+ s/2

Relativistik kuantum sayisi= K =-s (j + 1/2)

Cizelge 4.1 Relativistik kuantum sayilari [26].

j= L+s/2 K max.iggal sayist

Y4 s=-1 s=+1 |[s=-1|s=+1|s=-1 |s=+1
s |0 1/2 -1 2
p |1 1/2 3/2 1 -2 2 4
d |2 3/2 5/2 2 -3 4 6
f |3 5/2 7/2 3 4 6 8

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

relativistik kuantum sayilarini gosterir.
4.2. init_lapw Hesaplamalari

Program ilerlemesinde bundan sonraki adim, “init lapw” komutunun verilmesidir.

Komut verildikten sonra hesaplamalar baglar ve daha sonraki adimlar otomatik olarak ilerler.

x nn: En yakin komsu atomlar arasi uzakligi hesaplar. Genelde 2 degeri girilir ve ikinci

komsuluga kadar gidilir.

case.outputnn: Atomik kiire yari¢aplarina (RMT) bakilir.
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Bu atomik kiireler en fazla birbirine degebilir. Ancak birbirinin i¢ine gecemezler. Aksi bir

durumda program hata verir.

X group: Bu program case.struct dosyasindan bazi bilgileri kullanir (6rgii tipi, orgii
sabitleri, atom pozisyonlar1). Ayni zamanda uzay gruplarimi ve esit olmayan durumlarin nokta

gruplarimi belirler.

Case.outrutsgroup: Uzay gruplarin1 gosterir. TiC i¢in nokta gruplar1 6rnegi asagidaki

gibidir.
-m S3m 4Ilm -3 2/m Oh
-m  -3m  4lm -3 2/m  Oh
- Uzay grubunun numarasi ve ad1 : 225 (Fm — 3m)

x symmetry: Program “case.struct” dosyasindan, Orgii tipini ve atomik konumlari

kullanir. Genel bir sekilde uzay grup simetri sekillerini meydana getirir.
case.outputs: Simetri operasyonlar1 ve atomun nokta grup simetrileri kontrol edilir.
x Istart: Atomik yogunluklar1 meydana getirir

Cekirdek durumlardan valans durumlar1 ayirmak icin bir enerji ve degisken korelasyon

potansiyel (Vec) gerekir. Bunun i¢in XC-potansiyel,
05-LSDA, [29]
13-GGA [30]
14-GGA [31]

segeneklerinden biri kullanilir. Ancak genellikle 13 kullanilir. Ayrica ek olarak program valans
durumlardan ¢ekirdek durumlari ayirmak i¢in kesme enerjisini sorar. Bunun i¢inde genelde -6.0
Ry (Raydberg) seg¢ilir. Bu durumda bu enerji degerinin iistii yaklasik olarak valans durumlarina

karsilik gelir.

Case.outputst: Uygun atomik konfigiirasyonu belirtir. Genelde elektronik durumlar

¢ tipe ayrilir. Bunlar ¢ekirdek, yar1 ¢ekirdek ve valans durumlardir.

Ornegin; Titanyum igin atomik durumlar, ¢ekirdek (1S, 28, 2P), yar1 ¢ekirdek (3S, 3P)
ve valans (3d, 4S, 4P)
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1.Cekirdek Durumlar: Atomik kiirenin igerisinde tamamen hapis esilmislerdir.

Enerjileri, Fermi Enerjisinin 7-10 Ry altindadir.

2. Yari-Cekirdek Durumlar: Enerjileri Fermi Enerjilerinin 1-7 Ry arasindadir. Bu

yiikler atomik kiirenin iginde tamamen sinirlanmaz, bir kismi kiirenin digina tasar.

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

kiirenin disinda azalan bir miktar yiike sahiptirler.

. Ap,
4s
> 0 3d
% -
[ [ S
g -
10—
15,28, 2p

Sekil 4.2 Cekirdek, yar1 ¢ekirdek ve valans durumlari [32].

case.inl_st: Burada en 6nemli parametreler RKMAX, baz fonksiyonlarimin numaralar

(matrislerin biiyiikliigii) tanimlanir. Yani,
5 —9 arasinda APW

6 — 10 arasinda LAPW,

almmasi, genelde uygun olur. Bu degerleri degistirebiliriz. APW veya LAPW ( yani 1 veya 0
CONT/STOP). Daha zor orbitaller i¢in (3d, 4f) APW yakinsamasi yapilir.

file:case.inl_st

WFFIL (WFPRI, SUPWF) 1

7.00 10 4 (R-MT*K-MAX; MAX L IN WF, V-NMT 2
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0.30 5 0 (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 0.010 CONT 1
1 030 0.000 CONT 1
2 030 0.010CONT 1
030 3 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
0 -0.78 0.010 CONT 1
0 030 0.000 CONT 1
1 030 0.000 CONT 1
K-VECTORS FROM UNIT:4 -7.0 1.5 emin/emax window 5
4.3. case.in1_st Dosyasimin Tanitim
Birinci satir: switch
WFFIL: Standart segenektir. case.vector dosyasinda dalga fonksiyonunu yazar.
SUPWEF: Duragan dalga fonksiyonunu hesaplar (yalnz 6zdegerleri ¢ok hizli test eder).
WFPRI: Ozvektorleri yazar.
Ikinci satir: rkmax, 1max, insmax.

Rkmax: Rmt*Kmax matris bliyiikligi tanimlar. kmax kesme dalga fonksiyonu, Rmt
tiim atomik kiire ¢apimin en kiigiigiidiir. Genellikle bu deger, 5-9 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 iginde parca dalgalari i¢in L. degeri maksimum alimir (8 ve 12

arasinda olmalidir).

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

elemanlarinin hesaplanmasinda kullanilir (Insmax = 4 tam iyidir).
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Ucgiincii satir: Entrial, ndiff, Napw
Entrial: Radyal Schrodinger denkleminin ¢6ziimiinde,

L 47a-,fei(1€+1€)fa .
At =—— ———J lk+K

= , Ra)v,j*(lhk) 4.1
Vi'(R,,E) '

u,(r,E,) yi elde etmek i¢in £; *nin varsayilan enerji degeri kullanilir.

ul(r,E) ! E
: Ebottom Etop
A "'E E; E;
' /E"’: Ebottom
Ryt DOS

Sekil 4.3 u, (r,E,) enerjisi ve DOS’un sematik baglilig [33].

B diff: Harig tutulacaklarin sayisi.

Napw: Bu atomun biitliniinii kapsayan ¢ degerlerinin hepsi i¢in asagidaki durum

kullanilir.

LAPW temeli i¢in 0
APW temeli i¢in 1
Dordiincii satir: £, E?, de, switch, NAPWL
{  kismi dalganin ¢
El L=1i¢in E,

de de =0 Enerji artis1
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Bu E (/) varsayilan enerjinin tizerine yaziyor. de # 0 : artis miktarina gore bir rezonans
enerjisi arastirir.  u, (7, E) yaricap dogrultusundaki fonksiyon muffin-tin yarigapmna kadar

enerji ve RMT’yi degistirir. Tipik bir durum sematik olarak sekil 3.2 de gosterilmektedir.

Enerji bantlarinin altinda E,; U sifir egime sahiptir (baglanma durumu). Fakat bantlarin
tistiinde sifir degere sahiptir (baglanmama durumu). £, enerjisinden baslayip, yukariya ve
asagiya dogru “de” artis1 kullamlarak nerelerde u, (R, ,E ) nin isaret degistirdigi bulunur.
Isaret degistirme deger olarak Eg’ii belirler. Egim olarak da E,’1 belirtir. Her ikisi de
bulunursa E,, bunlarin aritmetik ortalamasi olarak alinir ve deneme enerjisi ile degistirilir.
Eger, E, ve Ey bulunmazsa E, 6zel degerinde kalir. Eyy ve E, +1 ve -10Ry sinirlart iginde

tanimlidir. E,j ve Ey’lin bulunamamasi durumunda onlarin baslangi¢ degeri olan -2.00 alinir.
Switch — Sadece de# 0 degil ise anahtar kullanilir.
CONT - Ey veya Egy her ikisini de bulsa bile islem yapmaya devam eder.

STOP — Her ikisini bulsa da islemi durdurur (yar — g¢ekirdek durumlari i¢in

ozellikle yararlidir).

NAPWL — Bu atomun bu ¢ (/= 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

gergeklesen 3d gibi orbitallerin dalga fonksiyonlarini bulmada kullanilir.

Besinci satir: unit-number, EMIN, EMAX.

unit-number:  Brillouin bdlgelerinde k vektorlerini hangi dosyadan okunacagini
belirtir. 5 giris dosyasmnin kendisi oldugunu gosterir. Varsayilan deger 4 “case.klist”

igerisindeki 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 farkl bir

Brillouin bodlgesi integrasyon metodu belirlenebilir.



36

case.inm_st: “Giic yakinsayan sistemleri i¢in” ( d yada f elektronlan yerellesmis

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

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

hesaplamalar i¢in daha biiyiik sayilar verilebilir.

case.klist: Brillouin bolgesindeki k noktalarinin sayis1 kontrol edilir ve birinci k

noktast i¢in enerji aralig1 belirlenir.
x dstart: SCF dongiisii i¢in baslangi¢ yogunlugu iiretir.
case.outputd: Gyax > Guiny dan biiyiik olmasi gerekir. Bu dosyadan kontrol edilir.
Daha sonra spin-polarizyon yapilip yapilmayacagi sorulur.

4.4. SCF Hesaplamalan

SCF (self-consistency cycle) i¢in “run_lapw” komutu ile program ¢aligtirllir. Bundan

sonra program asagidaki adimlari takip ederek gerekli hesaplamalari yapar.

LAPWO: Yogunluktan potansiyeli olusturur. Coulomb (V.) ve degis-tokus potansiyeli
(Vyc) nin toplami seklinde, toplam elektron yogunlugunu giris olarak alip, toplam V,, hesaplar.

Kiireler i¢inde Coulomb potansiyeli dogrudan sinir degeri problemin ¢éziimii igin klasik

Green fonksiyonu metodundan elde edilir.

LAPWI1: Valans bantlarini1 hesaplar (6zvektor ve 6zdegerler olusturur). Hamiltonyen

ve list liste binme matrisi olusturur. [34]
LAPW2: Ozvektorlerden valans yogunluklar1 hesaplar.
LCORE: Cekirdek durumlar1 ve yogunluklari hesaplar.
MIXER: Giris ve ¢ikis yiik yogunluklarini birlestirip yeni bir yogunluk olusturur.

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

Bu dongii yakinligr istedigimiz hassasiyete ulasincaya kadar devam ettirilir.

Bu islem “run_lapw —ec 0.00001” komutu verilerek gergeklestirilir. Hesaplama

hassasiyeti —ec 0.00001’de degistirmeler yapilarak gerceklestirilir.



37

4.5 Hesaplama Ozellikleri

Bu kisimda elektron yogunlugu, durum yogunluklar1 (DOS), bant yapilar1 ve hacim

grafiklerinin nasil elde edildikleri anlatilacak.
4.5.1 Elektron Yogunlugu

x lapw2: Valans yogunluklarini 3S ve 3P’nin disinda tekrar hesaplar. “case.in5”

dosyast bu hesaplama iglemi sirasinda olusturulur.

file:case.in5

1-104 1
1304 2
3-104 3
323 4
100 100 5
RHO 6
ANG VAL NODEBUG 7
NONORTHO 8

Dosyanin Tanitimi

Birinci satir:  ix, iy, iz, idv: Diizlem ve ¢izimin pargasi birim hiicrede ii¢ noktayla
belirtilir (x, y ve orijin). Ilk sirada orijinin koordinatlar1 belirtilir. Burada x=ix/idv ve y =

iy/idv orgii vektorlerinin birimindedir.
Ikinci satir: ix, iy, iz, idv — x’in koordinatlar1.

Ucgiincii satir: ix, iy, iz, idv — y’nin koordinatlar1 ( x ve y yonleri birbirine dik olmalidir.

Diger tiirli NONORTHO (ortogonal olmayan = dik olmayan) se¢enegi tercih edilir).



38

Dordiincii satir: nxsh, nysh, nzsh — En yakin komsu hiicrelerin (X, y, z yonlerinde)

sayisini belirtir. Burada atomik konumlar olusturulur (¢izim biiyiikse bu sayilar1 arttirmak

gerekir. Aksi takdirde bazi atomlar ¢izimin diginda kalir).
Besinci satir: npx, npy. Cizimdeki ag noktalar sayisim belirtir.
Altinct satir: switch

RHO - Yiik (veya potansiyel) cizer. Atomik yogunluk kullanmaz

durum).
DIFF — Yogunluk farkini ¢izer.
OVER — Atomik yogunluklarin siiper pozisyonu belirtir.
Yedinci satir: iunits, cnorm
iunits: ATU — yogunluk (potansiyel) atomik birimlerde e/a.u’ (veya Ry).
ANG: Yogunluk ¢/A* de (potansiyeller igin bu segenek kullanilmaz).
Cnorm: VAL — case.clmval, r2v, vcoul dosyalar i¢in kullanilir.
TOT: case.clmsum dosyalar i¢in kullanir.

Sekizinci satir;: ORTHO: (varsayilan) Yonlerin dik olmasini zorlar.

(diizenli

NONORTHO - Yonler keyfi olabilir. Cizim programi dik olmayan egrileri

destekliyorsa bu secenek kullanilir ( 6rnegin XCYSDENS )

x lapw5: Elektron yogunlugunu hesaplar. Bu komut g¢aligtirildiktan sonra “rhoplot”

komutu verilerek elektron yogunlugu grafigi ¢izdirilir.

4.5.2 Durum Yogunlugu

x lapw2 —qtl: Kismi yiikleri hesaplar. ”case.int” dosyasi bu hesaplamada olusur.

file:case.int
TiC # Title
-0.50  0.00200 1.5000.003  # EMIN,DE,EMAX for DOS,GAUSS-Broad
6 # NUMBER OF DOS-CASES

0 1 tot # jatom, doscase, description
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1 4 Tid
1 5 Ti-eg
1 6 Titg
2 2 Css
2 3 Cp
Dosyanin Tanitimi
Birinci satir: Element yada bilesik adu.
Ikinci satir: e, delta, ey, broad

emin: Enerji agl (Ry)’de belirtir. Burada DOS hesaplanir (e, valans bandinin

en diisiik seviyesinin birazcik altinda olmalidir).
Delta: Enerji artigidir.

emax. En yiikksek bandin en diisiik enerjisini kontrol eder (case.qtl). Bu iki

deger minimum alinir.
Broad: Gaus genisleme faktoriinii belirtir
Ucgiincii satir: ndos-DOS durumlarinin sayisii belirtir.
Dordiincii satir: jatom, jcol, description

Jatom: Hangi atom igin DOS’un hesaplanacagini belirtir. 0 — toplam DOS,
jatom = nat + 1 ara bolgedeki DOS durumlar1 demektir. Burada “nat” esedeger olmayan

atomlar sayisidir.

Jeol: Kullamlan QTL dosyasindaki uygun siitunu belirtir. 1 toplam, 2...S,
3...P, demektir.

Description: Durumlarin isimleri

x tetra: Durum yogunluklarm hesaplar. Bu program tetrahedron metodunu

kullanarak [35] kismi ve toplam DOS’ lar1 hesaplar.

dosplot: Bu komutla DOS grafikleri ¢izdirilir.
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WIENROOT/SRC _templates /bce.klist klasorii “case.inl” dosyasi altina eklenir.

X lapw —bant: Oz degerleri hesaplar. “case.insp” dosyasi bant yapisini hesaplamak

icin kullanilir.
file:case.insp

### 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

Dosyalarin Tamitima:
Birinci satir: Seklin tanitilmast

Ikinci satir: xoffset, yoffset

10

11

xoffset: Cizimin orijinin x’e¢ gore ka¢ cm ileride veya geride oldugunu

belirtir.

yoffset: Cizimin orijininin y’e gore ka¢ cm ileride veya geride oldugunu

belirtir.

Uglincii satir: xsize, ysize.
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xsize: x yoninin (cm) de biliyikligii.
ysize: y yOniiniin (cm) de biiylukligi.
Dordiincii satir: eincr, mtick
eincr: y ekseninde enerji artiglarini gosterir (biiyiik bolmeler).
mtick: y eksenindeki kiiclik bdlmelerin sayisi.
Besinci satir: charh, font
charh: Isimlendirmenin boyutu.
font: 0 Yaz yok.
1 Times ve Symbol fontlar1 kullanilir.
2 Times, times — italic ve sembol kullanilir.
Altiner satir: linew, ilin, icol.
linew: Cizgi genisligidir.
[lin: 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 cizer.
2 Ug renkli gizer.
3 Cok renkle cizer.
4 Cok renkle ¢izer, her bir ¢izgi farkli bir renk gosterir.
Yedinci satir: Verilerin bagladigini belirtir.

Sekizinci satir: €., €max, 1UNItS
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€min: GlZIMin minimum enetjisi
Cmax. ¢1zimin maksimum enerjisi
iunits: 1 enerjiler Ry cinsinden
2 enerjiler eV cinsinden (EF enerjisi ile ilgili olarak)
Dokuzuncu satir: iferm, efermi
iferm — 0 — EF’yi ¢izmez.
1 — EF diiz ¢izgi seklinde ¢izilir.
2 — EF noktali ¢izgi ¢izilir.
3 — EF nokta nokta ¢izilir.
efermi — “case.scf” dosyasindan EF enerjisi alinarak yerine yazilir.
Onuncu satir: nbantl, nbant2 — bantlar i¢in en diisiik ve en yliksek bant indeksidir.
On birinci satir: jatom, jcol, jsize

jatom: “case.qtl” dosyasi mevcutsa jatom bant karakteri cizilecek atomu
belirler (noktalar uygun yaricapl dairelerle yer degistirir). “case.qtl” yok, yada sifir ise bant

karakteri ¢izmez.

jeol: “case.qtl” dosyasinda hangi siitunun kullamildigimi belirtir (1 toplam,

2-S, 3-P..). Bununla ilgili bilgiler “case.qtl” dosyasinin baslangi¢ satirinda bulunur.

jsize:  Bant karakterinde kullanilacak dairelerin yarigaplarinin  boyut

faktoriinii gosterir.
x spaghetti: Bu komut 6z degerleri kullanarak enerji bant yapist grafigini ¢izer.
4.5.4. Bant Karakter Cizimiyle Bant Yapisi
x lapw1 —bant: Ozdegerleri hesaplar.
x lapw2 —bant —qtl: Kismi yiikleri hesaplar.
“case.insp” dosyasinda karakter bantlarinin ¢izimi igin

jatom =1 jtype =...... jsize =0.2
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Burada jtype hangi bant karakter yapisini ¢izilecek ise o karakter yazilir.
1 —toplam, 2...S, 3...P,4...d, 5...eg, 6...12¢g
x spaghetti: Komutuyla bant yapis1 grafigi ¢izdirilir.

4.5.5. Hacim Grafigi Cizimi

init_elast: Bu komut biitiin hesaplamalar1 hazirlar. Bu dosyanin c¢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” dosyalarini kullanarak hesaplamalar i¢in biitiin giris dosyalarint meydana

getirir.

ana_elast: Hesaplamalar yapildiktan sonra normalde biitiin sonuglar “elast/result”
klasériinde 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 [36]. Wien2k programindaki hesaplamalarin akis semasi

sekil 3.4 de gosterilmektedir.
4.5.6. Siiper Orgiiniin Olusturulmasi

Bu program kullanilan Wien2k Struct dosyasindan supercell iiretmede de kullanilir.

Orijinal struct dosyasinin ad1 yazildiktan sonra x, y, z yonlerindeki hiicre sayis1 girilir.

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

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

Orijinal struct dosyasimi siiper 6rgii yapmak igin 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.



(a) (b)

Sekil 4.4 Fe-Al i¢in (a) Kiibik birim hiicre (b) 1x1x2 ’lik stiper 6rgii yapist
(XCRYSDEN ile ¢izildi) [37].
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Sekil 4.5 Wien2k programinin akig semasi [12].
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5. TiC, bee Fe, Fe-Al ve SUPERCELL Fe-Al YAPILARININ WIEN2K PROGRAMI ILE

TEST EDILMESI

Yapilan ¢alismada Wien2k programu kullanilarak TiC, Fe, Fe-Al ve supercell Fe-Al
alagimlarinin yapisal 6zellikleri incelenmistir. Elde edilen sonuglar daha 6nceden yapilan

calisma sonuclari ile karsilagtirilmastir.
5.1 TiC I¢in Elde Edilen Sonuglarin Karsilastirilmasi

[k énce TiC yapisinin olusturulmasi gereklidir. Bunun i¢in Wien2k programinin

kullanma kilavuzundaki asagidaki bilgilerden yararlanilmig ve struct dosyasi olusturulmustur.

Maddenin ad1 :TiC

Orgii tipi :NaCl

a=b=c :4.328 A =8.727 au

a=p=y :90°

Atom 1 :Ti pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=2.0
Atom 2 :C pozisyonu (0.5, 0.5, 0.5) ve RMT =1.9

Elde edilen struct dosyas1 asagidaki gibidir.

TiC

F LATTICE,NONEQUIV.ATOMS: 2 225 Fm-3m

MODE OF CALC=RELA unit=ang

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

Til NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.67 Z:22.0

LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
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0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM 2: X=0.50000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT= 1 ISPLIT=2
Cl NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 148 Z: 6.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000

Bundan sonra Boliim 4°te anlatildigr gibi islem adimlar1 takip edilerek program
calistirildi. Ancak program calistirilirken, 13 GGA ve kesme enerjisi -6.0 Ry alindi. Ayrica
kgen 1000 k noktas1 alinmis ve Emax degeri 2,5 Ry olarak degistirilmistir.

Program kullanma kilavuzundaki adimlar takip edilerek calistirildiginda asagidaki

sonuglara ulagilmigtir. Simdi bu sonuglari kilavuzdaki sonuglarla kiyaslayalim.
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Sekil 5.1 (a) Programin kullanma kilavuzunda yer alan TiC a ait elektron yogunlugu grafigi
[15]. (b) Program galistirilarak elde edilen TiC igin elektron yogunlugu grafigi.
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Sekil 5.2 (a) Programin kullanma kilavuzunda yer alan TiC a ait toplam DOS grafigi [20].
(b) Program c¢alistirilarak elde edilen TiC igin toplam DOS grafigi.
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Sekil 5.3 (a) Programin kullanma kilavuzunda yer alan TiC’da 1. atoma ait d-DOS grafigi [38].

(b) Program ¢alistirilarak elde edilen TiC’da 1. atoma ait d-DOS grafigi.
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Sekil 5.4 (a)Programin kullanma kilavuzunda yer alan TiC’da 2. atoma ait s-DOS grafigi [38].
(b) Program calistirilarak elde edilen TiC’da 2. atoma ait s-DOS grafigi.
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Sekil 5.5 (a) Programin kullanma kilavuzunda yer alan TiC’da 1. atoma ait eg-DOS grafigi
[38]. (b) Program calistirilarak elde edilen TiC’da 1. atoma ait eg-DOS grafigi.



14

12

08

. Atom Zp-DOS

06

04

02

09

08

07

06

05

DOs

04

03

02

53

pDOS —

-12 -10 6 -4 2 0 2
eV
(a)
deneme_tic.dos1ev
T T J ! partial DPS:Cp ——
1 i 1 1 L L
12 10 -6 <4 2 0 2
Eneray [eV]
(b)

Sekil 5.6 (a) Programin kullanma kilavuzunda yer alan TiC’da 2. atoma ait p-DOS grafigi [38].

(b) Program ¢alistirilarak elde edilen TiC’da 2. atoma ait p-DOS grafigi.
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Sekil 5.7 (a) Programin kullanma kilavuzunda yer alan TiC’da 1. atoma ait d-eg grafigi [38].

(b) Program ¢alistirilarak elde edilen TiC’da 1. atoma ait d-eg grafigi.
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TiC i¢in bant yapis1 grafigi w2web ara yiizii iizerinden Wien2k programi ¢aligtirilarak

cizilmistir. Burada elde edilen grafik ve kullanma kilavuzundaki grafik asagidaki gibi

karsilastirilabilir.
T T deneme_tic atom O size 0.20
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Sekil 5.8 (a) Wien2k programin kullanma kilavuzunda TiC igin verilen bant yapisi grafigi [38].

(b) Program w2web ara yiizii lizerinden ¢alistirilarak elde edilen TiC bant yapisi grafigi.
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Sekil 5.9 (a) Wien2k programinin kullanma kilavuzunda TiC i¢in verilen hacim grafigi

Yolume [a.u. 3]

(b)

(b) Program calistirilarak elde edilen hacim grafigi.
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5.2 BCC Fe i¢in Wien2k Programimin Cahstirllmasi Sonucunda Elde Edilen Sonuglar

Bu uygulama i¢in 6nce struct dosyasi olusturulmustur. Bunun igin agidaki bilgiler

kullanilmastr.
Yapinin adi: bee Fe
Orgiitipi : B
a=b=c :2.87A=5.78 au
a=pF=y :90°
Atom : Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=2.2
Bu veriler kullanilarak elde edilen struct yapisi asagidaki gibidir.
Fe
B LATTICE,NONEQUIV.ATOMS: 1
MODE OF CALC=RELA unit=bohr
5.75632 5.75632 5.75632 90.00000 90.00000 90.00000
ATOM 1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=2
Fe NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.75 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
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Bundan sonra Bolim 4’te anlatildigi gibi program calistirilmistir.  Ancak program
calistirtlirken, 13 GGA ve kesme enerjisi -6.0 Ry alindi. Ayrica kgen 1000 k noktasi alinmis ve
Emax degeri 2,5 Ry olarak degistirilmistir. Bu iglemlerden sonra durum yogunlugu (DOS),
elektron yogunlugu, bant yapisi, enerji-hacim grafikleri ¢izdirilerek elastik sabitler

hesaplanmistir. Elde edilen sonuglar ise agagida verilmistir.



]

g

7o

&0

50

40

30

20

10

Dos

federeme_tic. das1

total DOS ——

| [l 1

i

&0

50

40

30

20

10

(=] 0.4 0.6 0.8
Energy [Ryd]

(a)

fedename_tic.das1

partial DTL}S Fe ot

oz 0.4 0.6 048
Engrge [Ryed]

(b)

59



Dos

D0s

0

o7

0&

05

0.4

03

0z

o

oy

fedeneme_tic.dos1

0e ¢

05 -

03

o2+

partial Iﬁ'OS. Fe EI

oz 0.4
Enargy [Fyd]

(©)

fedeneme_tic.dos1

0.6

:I:lartlal Do3: Fep

0.2

04

0.6
Erergy [Fwd

(d)

14

60



federeme_tic. dos1
o T T T

partial I.'IJOS: Fed

&0 - -

50 - -

DoE

30 - -

o 1 L 1
o 0z 0.4 0e 0.8 1

Eneroe [Red]

(e)

fedeneme_tic.dos1
003 T T T T T T

" partial DOS: Fef '

0.025 |- -

0.0z B

g L
2 0.5 E
0.01 - u -

0005 - 1

0 1 1 | 1 1 1 1 1
-0.6 -04 0.2 1} 0.2 0.4 0.6 0.e 1 1.2 1.4

Enarav [Rudl

®

Sekil 5.10 (a) bce Fe toplam DOS grafigi (b) bee Fe tot-Dos grafigi (¢) bee Fe s-DOS grafigi
(d) bee demir igin Fe-p DOS grafigi (e) bee Fe icin Fe-d grafigi (f) bee Fe igin Fe-f grafigi.
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Sekil 5.11 bec Fe igin elde edilen elektron yogunlugu grafigi.

fedenene_tic
-2545,. 4808

Hurnaghan: v@,B{GPa},BP,EB8 +
71.8985 332.8218 6.4249 -2545,462299

=2545.41498
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=2345,4488 -

=2545.4588

=2545.4688

-2545, 4788

68 65 7a 78 8a 85 98 95 188

Yolune [a,u,”™31

Sekil 5.12 bec Fe igin elde edilen hacim grafigi.
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fedeneme tic atom O size 0.20
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Sekil 5.13 bee Fe icin bant yapist grafigi.

Sekil 5.14 bee Fe igin birim hiicre (XCRYSDEN ile ¢izildi).
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5.3 Fe-Al i¢cin Wien2k Programimin Cahstirilmasi Sonucunda Elde Edilen Sonuclar

Bu uygulama igin struct dosyasi asagidaki gibi olusturulmustur. Bundan sonra struct
dosyast kullanilmis ve Bolim 4°te anlatilan standart adimlar takip edilerek program

calistirtlmistir.
Fe-Al
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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Struct dosyasi kullanilarak programin ¢alistirilmasi ile elde edilen elektron yogunlugu,

durum yogunlugu (DOS), hacim ve bant yapisi ile ilgili grafikler asagidaki gibidir.

14
12
10

P = M B o@mom

Sekil 5.15 Fe-Al alagimu i¢in Wien2k programi kullanilarak elde edilen elektron yogunlugu
grafigi.
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Sekil 5.16 Fe-Al alasimu i¢in Wien2k programi kullanilarak elde edilen toplam DOS grafigi.
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Sekil 5.17 Fe-Al alagim i¢in Wien2k program kullanilarak elde edilen hacim grafigi.
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Sekil 5.18 Fe-Al alasimimin Wien2k programi kullanilarak elde edilen bant yapisi.

Sekil 5.19 Fe-Al alasimin XCRYSDEN programi kullanilarak ¢izdirilen birim hiicresi.
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5.4 Supercell Fe-Al icin Wien2k Programimmn Cahstirlmas1 Sonucunda Elde Edilen

Sonuclar

Iki demir iki aliiminyum atomundan olusan supercell durumu icin struct yapisi

olusturulur. Bunu i¢in Boliim 4’deki adimlar takip edilir. Supercell Fe-Al yapisimin struct

dosyasi, Fe-Al yapisinin struct dosyasi kullanilarak elde edilir.

dosyast bulunmaktadir.
Fe-Al
P LATTICE,NONEQUIV. ATOMS 4
MODE OF CALC=RELA unit=ang
5.400000 5.400000 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=0.00005000 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

Asagida elde edilen sturct
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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

& NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS

Program bundan sonra olagan sekilde calistirllmis ve asagida gosterilen elektron yogunlugu,

durum yogunlugu (DOS), bant yapis1 grafikleri elde edilmistir.



Sekil 5.20 Supercell Fe-Al alagiminin Wien2k programu kullanilarak elde edilen elektron
yogunlugu grafigi.

super_tic.dos1
180

total DOS -
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140 - B
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20 -
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Sekil 5.21 Supercell Fe-Al alasiminin Wien2k programi kullanilarak elde edilen total DOS
grafigi.
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super_tc.dos
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Sekil 5.22 Supercell Fe-Al alasiminin Wien2k programi kullanilarak elde edilen DOS Fel pz

grafigi.
super_tic.dos
D 6 T T T T T ! T L T T
partial DOS: Fel px+py
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Sekil 5.23 Supercell Fe-Al alasiminin Wien2k programu ile elde edilen DOS Fel px+py grafigi.
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Sekil 5.24 Supercell Fe-Al alasiminin Wien2k program kullanilarak elde edilen DOS Fel d

DoS

grafigi.

super_tic.dos1

O? T T T T T T T T N T T
partal DCS: Fel =
06 - B
05 - —
04 - —
03 —
02+ —
01+ —
I 1 1 1 1 1 1 1 1 1
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Sekil 5.25 Supercell Fe-Al alasiminin Wien2k programu kullanilarak elde edilen DOS Fe2 s

grafigi.
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super_tic.dos1
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Sekil 5.26 Supercell Fe-Al alasiminin Wien2k programi ile elde edilen DOS Fe2 p grafigi.

Sekil 5.27 Supercell Fe-Al alasiminin XCRYSDEN programu ile elde edilen birim hiicresi.
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Sekil 5.28 Supercell Fe-Al alagiminin Wien2k programi kullanilarak elde edilen bant yapist
grafigi.

5.5. Dort Fe Dort Al Atomundan Olusan Fe-Al Alasini I¢in Wien2k Programinin
Calhistirilmasi Sonucunda Elde Edilen Sonuclar

Dort demir dort aliminyum atomundan olusan Fe-Al yapist igin struct yapisi
olusturulur. Bunun i¢in Boliim 4’deki adimlar takip edilir. Asagida elde edilen sturct dosyast

bulunmaktadir.
bee Fe-Al
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



75

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
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Struct dosyast olusturulduktan sonra, Bolim 4’te anlatilan adimlara uygun olarak
program calistirildi. Boylece elde edilen elektron yogunlugu, durum yogunlugu (DOS), hacim
ve bant yapist grafikleri ile XCRYSDEN programi kullanilarak elde edilen birim 6rgii hiicresi

asagidaki verilmistir.
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Sekil 5.29 Sekiz atomlu bee Fe-Al alagimi i¢in Wien2k programi kullanilarak elde edilen

elektron yogunlugu grafigi.

gdeneme.dos1
400 T T T T T T T

total DOS -
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Energy [Fyd]

Sekil 5.30 Sekiz atomlu bee Fe-Al alagimi i¢in Wien2k programi kullanilarak elde edilen
toplam-Dos grafigi.
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Sekil 5.31 Sekiz atomlu bee Fe-Al alagimi icin Wien2k program kullanilarak elde edilen

25

20

13

DCS

10

Dos Fe 1 d grafigi.
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Sekil 5.32 Sekiz atomlu bee Fe-Al alasimi i¢in Wien2k programi kullanilarak elde edilen

Dos Fe 1-eg grafigi.
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Sekil 5.33 Sekiz atomlu bee Fe-Al alasimi i¢in Wien2k ile elde edilen Dos Fe 1 d-t2g grafigi.

Bdeneme.dos
16 T T T T T T T

14

12

08

Dos

04

02+

partial DOS: A s

|
-0.6 -04 0.2 ] 0z 04 08 0.8
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Sekil 5.34 Sekiz atomlu bee Fe-Al alagimi i¢in Wien2k ile elde edilen Dos Al 1 s grafigi.

1.4



gdeneme.dos
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Sekil 5.35 Sekiz atomlu bee Fe-Al alasimu icin Wien2k ile elde edilen Dos Al 1 p grafigi.
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Sekil 5.36 Sekiz atomlu bee Fe-Al alasimu icin Wien2k ile elde edilen hacim grafigi.
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Sekil 5.37 Sekiz atomlu bee Fe-Al alagimi i¢in Wien2k ile elde edilen bant yapis1 grafigi.

Sekil 5.38 Sekiz atomlu bee Fe-Al alasimi XCRYSDEN program ile ¢izdirilen birim hiicresi.
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6. Fe -%5 Al ALASIMININ WIEN2K PROGRAMI iLE INCELENMESI

Fe-Al alasimin1 Wien2k programinda c¢alismak igin Oncelikle yapr dosyasinin
olusturulmasi gerekir. Bu amagla 16 atomlu siiper 6rgii kullanilir. Dolayisiyla alasimdaki

elementlerin oram yaklagik % 6 olur.

Calistigimiz yapiy1 Wien2k programinda yaklasik olarak temsil edebilmek i¢in bir Al’a
karsilik 15 tane Fe’den olusan asagidaki struct dosyasini olusturduk.

P 5
RELA
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=0.00005000 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=0.50000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=3 ISPLIT=-2
-2: X=0.00000000 Y=0.50000000 Z=0.00000000
-2: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
Fe2 NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.74 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 0.0000000 0.0000000 1.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
-1.0000000 0.0000000 0.0000000

ATOM -3: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.00000000



MULT=3 ISPLIT=-2

-3: X=0.50000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000

-3: X=0.00000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000

Fe3 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 4: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000

MULT=1 ISPLIT=2

Al4 NPT= 781 R0=0.00005000 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 -5: X=0.25000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000

MULT= 8 ISPLIT=4

-5: X=0.75000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000

-5: X=0.25000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000

-5: X=0.75000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000

-5: X=0.25000000 Y=0.25000000 Z=0.75000000

-5: X=0.75000000 Y=0.25000000 Z=0.75000000

-5: X=0.25000000 Y=0.75000000 Z=0.75000000

-5: X=0.75000000 Y=0.75000000 Z=0.75000000

Fe5 NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 1.74 Z:26.0

LOCAL ROT MATRIX: 0.4082483-0.7071068 0.5773503

&3
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0.4082483 0.7071068 0.5773503
-0.8164966 0.0000000 0.5773503
48 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS

RMT degerleri Fe icin 1,74; AL igin 1,64 olarak belirlendi. Orgii sabiti 5,4 °A olarak
alindi. 56 tane 6zel K noktasi kuruldu. runlapw’in caligmasi sirasinda enerji hassasligi

10* Ry alindi. Bu yap1 i¢in uzay gurubu 221(P,, -3m) seklinde kullanilmistur.

Buna gore programin galistirilmasindan sonra asagidaki grafikler elde edilmistir.
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Sekil 6.1 On alt1 atomlu bce Fe-Al alagim i¢in Wien2k ile elde edilen Toplam Dos grafigi.
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Sekil 6.2 On alt1 atomlu bee Fe-Al alagimi i¢in Wien2k programu ile elde edilen Bant grafigi.
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Sekil 6.3 Onalt1 atomlu bee Fe-Al alagimi XCRYSDEN programi kullanilarak ¢izdirilen birim

hiicresi.
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7. SONUC

Yapilan bu caligmada oncelikle TiC ve Fe icin elde edilen sonuglar, literatiirdeki
sonuglarla kiyaslanarak programin dogru calistirilip, calistirilmadigr test edilmistir. Buna gore
elde edilen sonuglarin literatiirdeki benzer sonuglarla benzer oldugu sekil 5.1-5.14 goriilmiistiir.
Bundan sonra program Fe-Al, siipercell Fe-Al, Fe,-Aly ve Fejs-Al; igin calistirilmis sekil 5.15-
5.38 ile sekil 6.1-6.4 elde edilmistir.

Her kristal i¢in ilk dnce elektron yogunlugu (sekil 5.1, 5.11, 5.15, 5.20, 5.29) incelendi.
Her hangi bir kristal i¢in elektron yogunlugu grafigi valans elektronlarin dagilimin
gostermektedir. Buna gore grafiklerdeki koniler elektronlarin yogun oldugu bolgeyi, koninin
eteklerindeki yiizey ise atomlar arasindaki elektron yogunlugunu gostermektedir. Etek

yiizeylerindeki bu elektronlar iletim elektronlari olarak da adlandirilmaktadir.

Durum yogunlugu grafikleri (DOS) ise (sekil 5.2-5.7; sekil 5.10; sekil 5.16; sekil 5.21-
5.26; sekil 5.30; sekil 5.35; sekil 6.1) Fermi enerji diizeyi gosterilmektedir. Her pikin
maksimum ve minimum arasindaki deger “kgT” ye esittir. DOS grafikleri valans elektronlarinin
dagilimi ve iletime olan katkilar1 hakkinda bilgi vermektedir. Iletime en biiyiik katki 3d

orbitalinden gelir.

Enerji bant yapilan (sekil 5.8; sekil 5.13; sekil 5.18) Fermi enerji diizeyinde enerji
bantlarinin ¢ok yogunlagmamasi yasak enerji araliginin azda olsa var oldugunu gosterir. Ancak
stipercell yapida enerji bantlarmin Fermi diizeylerinin ¢ok yogunlagmis (sekil 5.28; sekil 5.37;
sekil 6.2) olduklan goriilmektedir. Siipercell orgiiniin yasak bdlge enerji araligi yoktur,
denilebilir. Iletim elektronlarinin baskinligi séz konusudur. Bu bant yapilarinda I ’dan
baslayarak yukar1 ¢ikildiginda ilk bant s olup, parabol seklindedir. Sonraki bant ise d olup,
diizlemlesen egriler kiiciilerek daralirlar ki enerjileri de ¢ok kiiciiktiir. Bunun nedeni ise d
bandindaki elektronlarin kuvvetli etkilesimleridir. Bu d bantlar1 Fermi enerji seviyesinde
yogunlagirlar.  Bu grafiklerden basit yapilarin iletkenliginin ¢ok diisiik oldugu da
anlagilmaktadir. Ciinkii Er diizeyinde bosluk daha biiyiiktiir. Ayrica bu bant yapilarindaki
parabolik bantlar DOS grafiklerindeki kiigiik pikleri (s orbitali), diizlemlesen bantlar ise yiiksek
pikleri(d orbitali), gostermektedir.

Uzerinde Wien2k programu ile ¢alisma yapilan biitiin yapilarda (sekil 5.9; sekil 5.12;
sekil 5.17; sekil 5.36; sekil 6.4), enerji hacim grafigi de cizdirilerek incelendi. Enerji hacim

grafiginde, grafik egrisinin minimum oldugu nokta kristalin denge (kararlilik) noktasidir.
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Incelenen biitiin Fe-Al sistemlerinde bu minimum noktasinin degisik olustugu gériilmektedir.

Bu sonuglar gizelge 7.1 de verilmistir.

Cizelge 7.1 Incelenen Fe-Al sistemlerine ait elde edilen parametreler.

Fe-Al Fez_Alz Fe4_A14 Fel5-A11
Yapilar (P) (P) (®B) (P)
0 0 0 0

Orgii Deneysel 2,857556 A 2,857556 A 5, 715112 A 5715112 A
Sabitleri 0 0 0

Hesaplanan | 7 85755584 | - 5,715124 A 5,584320 A
Cl11 285,721642 GPa | —---ceeeev 324,527462 GPa | -466,115659 GPa
C12 159,616454 GPa | —----eeeemv 146,193015 GPa | 514,071242 GPa
C44 94,120385 GPa | -----n-emn 199,584455 GPa | 291,438836 GPa
Bulk Modiilii 201,652 GPa | —meeeeeeee- 205,638 GPa

187,342 GPa
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