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OZET

Fe-%9 Mn alagiminin enerji band yapisi, durum yogunlugu(DOS), elektron yogunlugu,
kararlilik durumu ve elastik sabitleri Wien2k programui ile incelendi. Bu galigma yapilmadan
once TiC ve FeAg igin test edilerek, sonuglarm literatiirdeki sonuglarla uyumlu oldugu goriildii.
FeMn alagimina ait yukaridaki islemler austenite fazdaki 1. ve IV. tip numuneler igin ayr1 ayr
yapildi. Elde edilen sonuglar karsilagtiriidi.

Anahtar Kelimeler: Band yapisi, Durum yogunlugu, Elastik sabitler, Elektron yogunlugu,
FeMn alagimi, Kararlilik, Wien2k
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SUMMARY

Structure of energy bands, density of states(DOS), density of electron, stability of alloy
and elasticity constants of Fe-%9 Mn alloys examined by using Wien2k program. Before
having started to study and examine of this work, program was tested for results of TiC and
FeAg. The results obtained from the test applied to TiC and FeAg showed. That it was
appropriate with the results of those in literature. Process above, that is related to FeMn was
tested and applied for austenite phase of I. and IV. kind patterns seperately. The results taken

from this work were compared.

Keywords: Density of states, Density of electron, Elasticity constants, FeMn alloy, Stability,
Structure of bands, Wien2k.
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1. GIRiS

Katihal fiziginde kristal yapilarm fiziksel 6zelliklerinin incelenmesi ¢ok 6nemli bir yere
sahiptir. Bu fiziksel 6zelliklerden; elektron yogunlugu, durum yogunluu (Density of states:
DOS), bant yapisi ve enerji — hacim degigimi veya denge durumuda katilar i¢in ¢ok Snemlidir.
Bu ozellikleri teorik olarak incelemede ¢ok ¢esitli bilgisayar programlart kullanilmaktadir.
Wien2k programi da katilarin fiziksel 8zelliklerini incelemede diinyada ¢esitli aragtirma gruplari
tarafindan kullamlmaktadir [1].

Wien2k programi, her tiirlii kristal yapilarin, 6rgii parametresi ve atomlarin yerlerinin
bilinmesi ile kristal yapinmn fiziksel 8zellikleri hakkinda gerekli bilgileri kisa zamanda elde
etmemize olanak saglar.

Sekil 1.1 Sematik yariiletken DOS grafigi [5].

Kristal yapilarin incelenmesinde Wien2k programi yogunluk fonksiyonel (fonksiyonun
fonksiyonu) teori (DFT) [2], Tam Potansiyel Lineer Arttirilmig Diizlem Dalgalar (FLAPW) [3]
ve degis-tokus korelasyon enerjisi (EXC) igin [4] genel grandyent yaklagimi (GGA)
kullaniimigtir

Bir n bandin en yiiksek enerji durumlan takip eden n+l bandmin en diisiik enerji
durumlarinin tistiine gelebilir. Sekil 1.1.de A ve B bandi iist iiste binmis ki bunlara valans bandi
denir, C bandi ise, iletim bandi, B’den ayridir. Bu enerji araligidir. Bu enerji aralif
yaruletkenlerde yasak bdlge olup, Fermi enerjisinin tanimlandig: bolgedir. Metallerde ise biitiin
bandlar iist tiste biner (Sekil 1.2.) [S].



Sekil 1.3 Ug boyutlu serbest elektron gazinda tek pargacik durum yogunlugunun
enerjiyle degisimi [6].

Bir katida elektron dagilimi n(E)JE ile belirlenir. T = 0’da enerji smrma kadar
yoriingeler doludur. Eg’den yukarisi ise bostur. Sekil 1.3’de tarali bdlge mutlak sifirdaki dolu
olan ydriingeleri gosterir. Sicaklik 0°dan T’ye degisirken, isisal olarak uyarilan elektronlar
1.bSlgeden 2.bolgeye gegerler [6].



metal yarfletken yaitkan

Sekil 1.4 Metal, yariiletlen ve yalitkanlarda enerji bantlarindaki elektron doluluk gsemast

Sekil 1.4. te tarali alanlar elektronlarin doldurdugu kisimlardir. Enerji bantlari tamamen
dolu veya tamamen bos ise kristal, bir yahtkém gibi davranir. Clinkii elektronlar bir elektrik
alanda hareket edemezler. Bir veya daha gok 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
variiletken olur [6].

Atomlar birbirine yaklagirken atom ¢ekirdekleri ile € ’lar arasindaki Coulomb
etkilesmesi, enerji diizeylerinin ayrigmasina ve enerji bantlart olusturmasina yol agar. Serbest
atomun belirli kuantum sayil her bir enerji diizeyi, kristalde ayr: bir enerji bands olarak genisler.

Bant genislii komsu atomlar arasindaki Srtiisme etkisinin derecesiyle orantilidir [6].

Ayrica serbest atomun £=1,2,....... kuantum sayilt p,d .... durumlarma kargilik gelen

enerji bantlar: olugur. Bununla beraber katl: durumlar (enerji bantlarinin iist fiste binmesi) iginde

farkli enerji bantlart olusur. Her biri dalga vektdriiniin genis araligida farkli enerjiye sahip olan

enerji bantlari, Brillouin bélgesindeki baz1 k degerlerinde birbirini drtebilirler [6].



Sekil 1.5 Brillouin bolgeler a) basit kiibik (sc), b) fce kiibik, ¢) bee kiibik orgil.
Brillouin bolgesinin yliksek simetri nokatlar: ve yitksek simetri yonleri [5]

Enerji (eV)
:

Sekil 1.6 Yiiksek kristal simetrileri yonleri boyunca beeFe (spin yukari) igin E(k) band

yapist [7].

Sekil 1.6. da ise Brillouin bdlgesi merkezi olan I"’ dan baslayarak Ey enerjisine dogru
cikalim. Er enerji yiizeyi, mutlak sifirda dolu y&riingelerle bos yoriingeleri ayiran smir olarak



tanimlanir. Ilk bant 4s @ ’lar bant1 olup parabolik seklindedir. d band: ise oldukga genis yassi
bantlardan olugtugu goriilmektedir. En iistteki d bantlarmin maksimumu Fermi enerjisinin biraz
altindadir. Bu kiigiik enerji araliklart (diisiik dagilim) d elektronlarinin kuvvetli yerellesmesi
6zelliginden kaynaklanir [8].
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Sekil 1.7 V, Cr, Fe, No, Ni, Cu 3d gegis metalleri bant yapilart [2]

Sekil 1.7°de goriildiigli gibi, 3d elementleri i¢in ayni kristal yapili metallerin bant
yapilan birbirine ¢ok benzerdir. I" *den yukariya ¢ikildikca d bandlarinin enerjisi azalmaktadir
ve ayn1 zamanda d bantlan kiigiilerek daralmaktadir [9].

Yapilan aragtirmalarda band yapilan ile elektronik durum yogunlugu grafikleri arasinda

bir uyumun oldugu gériilmiistiir, sekil 1.8.[7]
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Sekil 1.8 a) bee orgiistiniin Brillouin bolgesi, b) bee yapidaki Fe igin elektronik band
yapisi, ¢) elektronik durum yogunlugu[7].



Sekil 1.8.a’da bee Orgiistiniin  dort yiiksek simetri noktalartyla birinci Brillouin
bolgeleri: I', H, N, ve P gosterilmistir. Bu noktalarmn birlestirilmesiyle A, G, Y ve A’m

Brillouin bélgeleri yollar1 tanimlanmig olur.

Sekil 1.8.b’de yol boyunca k vektorlerine kars1 gelen §zdegerler ¢izilmistir.

Sekil 1.8.c’de ise aymt yapilar igir DOS grafigi dyle bir gekilde ¢izilir ki, enerji dlgegi,
bant yapis1 ¢izgisinin enerji Slgegiyle denk olsun. DOS’daki pikler bir ¢ok k vektoriiniin aynt
Gzdegerlere sahip oldugu anlamuna gelir. Eger bu yola bagli olan (ayni1 6zdegerler) Brillouin
bolgesinin alanindan gegerse bir pikin DOS’ta oldugu aym: 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 yakmdan alakalidir [7].
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Sekil 1.9 Dalga vektdrii koordinatlar:
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Sekil 1.10 Silisyum i¢in DOS grafigi [11]

Yukanidaki DOS ve bant yapilart grafiklerine bakilarak elementlerin metal yada
yarmmetal olduklarini anlayabiliriz. Metallerde DOS grafikleri bitisik olur. Fakat yarimetallerde
DOS grafigi bant aralifinda ayrilir. Bant yapis: grafiklerinde de ayn: sekilde yarimetallerde bant
arahd ayridir.
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Sekil 1.11 TiC i¢in enerji hacim grafigi

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

aV(;o)

olacagmdan, =0dir. Bu ise potansiyel enerjinin o sistemde en minimum oldugu



durumdur. Potansiyel enerjinin minimum oldugu nokta kiiresel simetrik harekette p, kararlilik
noktasina karsiliktir. Ayrica, potansiyel enerjinin minimum oldugu nokta, sistemin Kkristal
yapisina ait sabit hacmine de karsihk olduundan, kristal orgiiniin Orgii parametreleri de elde
edilebilir. Bu orgii parametresi ile deneysel Orgii parametresi birbirine ne kadar yakin ise
kullanilan metodun da aym: oranda giivenilir oldugu ifade edilir. Tiim merkezi etkilesmeler i¢in
potansiyel egrileri bir noktadan doner. Enerji belli oranda yiikselir ve tekrar bir minimumdan
gegmek lizere azalmaya baglar ki, ikinci minimumda sistem farkl1 bir kristal yapiya gegmistir.

Her iki minimum noktalart enerji ve hacim karsiliklar: birbirlerinden farkhdir [12].

Kristal yapilarm manyetik o&zellikleri de, arastrmacilarin ilgi alanlarmi olusturur.
Maddelerin yapisi ve aralarindaki etkilesmeyi vermesi bakimindan manyetik &zellikler son
zamanlarda 6zel c¢aligma konusu olmugtur. Algak sicakliklarda, pek ¢ok paramanyetik
malzemenin manyetik alan uygulanladifinda smirli bir miknatislanmaya sahip olduklart bilinir.
Bu kendiliginden miknatislanma, siirekli dipol momentlerin yonelmesinden kaynaklanir ve her
bir dipoliin diger dipollerin yoneldikleri dogrultudan haberdar olduklarini gdsterir. Bu haberdar
olma, momentler arasi etkilegsmeden ortaya ¢ikar. Dipollerin y6neldigi bu duruma gegis katilart
i¢inde diizenin derecesindeki artisi ve bu nedenle entropide azalmay: temsil eder. Maddelerin
manyetik Szelliklerinin belirlenmesinde duygunluk(alinganlik) kavraminin Snemli rolii vardir.

Maddeler duygunlugun isaret ve bilyiikliigiine bagh olarak ic manyetik gruba ayrilirlar.

o Paramanyetik Maddeler: Duygunlugun pozitif yani dipol moment alana paralel ve aym
yonlii olan maddelere paramanyetik maddeler olarak adlandirilirlar. Paramanyetik
.maddelerin en iyi bilinen Ornekleri, gec¢is metallerinin iyonlar1 ve nadir toprak
elementlerinin iyonlaridir. Bunlar paramayetik 6zellikten sorumlu tam dolu olmayan
atomik kabuga sahiptirler.

o Diamanyetik Maddeler: Duygunlugu negatif yani; dipol mament ile manyetik alanin
‘birbirlerine zit yonde olduklan maddelere diamanyetik maddeler denilir. Iyonik ve
kovalent kristaller diamanyetik 6zellik gosterirler. Bu maddeler tamamlanmamig
kabuklu atom ve iyonlara sahip olup, bunlarin diamanyetik 6zellikleri manyetik alanin
yoriingesel hareketi bozmasindan kaynaklanir.

o Ferromanyatik Maddeler: Biitiin momentlerin ani miknatislanmaya ile esit olarak katk:

gosterdikleri en basit manyetik diizen geklidir{13]. Bu maddelerin manyetik
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duygunlugu ¢ok biiyiik olabilir, yaklagik 10° cm™, ve bu maddeler belli bir sicakligin
-altinda hemen manyetize olabilirler. En iyi bilinen ferromanyetik maddeler Fe, Ni,
Co’dur. Bunlarn diginda diger bazi elementler ve gecis metalleri ve nadir toprak
elementlerinin alagimlan da ferromanyetik &zellik gdsterirler. Gd, Dy nadir toprak
elementleri ve yalitkan gegis metal oksidi CrO, uygun kosullarda ferromanyetik olurlar.
Bir ferromagnet, manyetik alan yoklugunda bile kalici manyetik momente sahiptir.
Kalict manyetik momentin varlig: elektron spinleri ve manyetik momentlerin bir diizene
sahip olduklarmi akla getirir. Sekil 1 de gosterilen spin diizenleri kalict manyetik

momentleri akla getirirler.[6]

1

Sekil 1.12 Ferromanyetik maddede spinlerin yonelisi

Ferromanyetizm; kristal igindeki molekiiler manyetik momentlerin belli bir oraminin
tercihli bir dogrultuda y6nelmesidir. Bu olay 3d ve 4f kabuklar1 dolu olmayan gegis ve nadir
toprak elementlerinde simrlanmugtir. Ferromanyetizm ancak belirli bir sicaklifin altinda
goriilebilir. Bu sicaklifa ferromanyetik gecis sicakligi yada kisaca Curie sicakligi denilir. Bu
sicaklik maddeye baghh olup 1000 K seviyesindedir. Pek ¢ok ferromagnet 1000 K
mertebesindeki sicakliklarda, kendiliinden miknatislanma saglayarak ¢ok daha kuvvetli bir
etkilegsmeye igaret ederler. Yegane olasilik, etkilesmenin, elektronlarin birbirleri ile ve katidaki
¢ekirdeklerle elektrostatik etkilesmelerinden ortaya ¢ikmasidir. Degig-tokus, iki elektronun
elektrostatik etkilesme enerjisinin manyetik momentlerinin bagil yfinelirﬁe bagh olabilecekleri

bir mekanizma saglar{13].
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i

(2) (®

Sekil 1.13 (a)Genelde bir metalde domainler maddenin manyetize olmasini engeller.

(b) Digaridan uygulanan manyetik alan altinda domainlerin yonelisi.

Bir maddenin duygunlugu;
y=C 1.1

bagintis1 ile verilir. Buna Curie-Weiss Kanunu denilir. 7; Curie sicaklii, C ise Curie

sabitidir.

T< Ty sicaklik bolgelerinde kendiliginden manyetizasyonun yerini doyum
manyetizasyonu alir. Bu manyetizasyon sicaklik diistitkge artar ve 0 K ‘de maksimum degerini

alrr,

) 63 10 /T

Sekil 1.14 0K ve TK’de doyum manyetizasyonu(koyu ¢izgi) Weiss yasasi ile elde
edilmigtir.[13]
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Sekil 1.14’te Ni igin ani miknatislanmanmn sicaklia baglilig, teorik olarak tahmin
edilen deferle karsilagtirilmaktadir. Nitel uyusma olmasina karsin, kiigiik fakat Snemli
ayriliklar vardir. Buradan da agtkga goriildiigii iizere, sicaklik diigiiriildiikge daha ¢ok dipol
manyeﬁzasyon icinde yonelecektir. Ferromanyetizm metal ve yalitkanlarda goriiliir, bu tip
maddeler ferromanyetik maddeler olarak adlandirihirlar.  Iyi uyusma nadir toprak
ferromagnetleri Gd ve Dy igin elde edilmektedir, ancak uyusma gegis elementleri olan Fe, Ni ve
Co igin zayiftir. Gegis metallerinin paramanyetik tuzlar: igin durumun aksine, metallerin
kendileri i¢in uyusma, yoriingesel agisal momentumun sOndiiriildiigii varsayilarak
gelistirilemez. Bu metallerdeki 3d elektronlar: atomlara yerlesik olmaktan ¢ok hareketli
elektron durumlari bandmu iggal ettigi bigcimde tanimlanirlar. Kendiliginden miknatislanma bu
durumda ortaya ¢ikar, ¢linkii molekiiller Sekil 1.15 te gosterildikleri gibi yukar: ve asag1 spinli
bandlarin bagil bir yer deg@istirmesine neden olur. Bu sekil demir igin 2,2 Bohr magneton

doyma miknatislanmasmin bdyle bir miknatislanmada nasil tiretildigini de agiklar.

b 11 (€} ot

is 3d

B L B

Sekil 1.15 Demirdeki ferromanyetizmanin basitlegtirilmig band ¢izimi [13]

Ferromanyetik bdlgede momentler kendiliklerinden manyetize olurlar. Bu durum ise
bir i¢ manyetik alanin varlifinda olugur. Weiss teorisine uygun olarak bu alanin manyetizasyon

ile orantih oldugu diistiniilebilir[ 13].
M =T/ pygp AM).x 1.2

ve
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M = Ngu, tanh(x) 1.3

Bagmtilarmdan M, x ‘e kars1 grafige aktarilip bunlarin kesim noktas: buluparak ¢bziiliir. Sekil
1.16 daki egri (1.2)’e , dogrularda (1.3) bagintisina kargiliktir. Bu dogrular farkl: sicakliklar i¢in
qizihnistir. Belli bir sicakligin altinda bu egriler birbirlerini, kendiliginden manyetizasyonun
oldugu bir 4 noktasinda keserler. Boylece (1.2) de verilen manyetik alan ferromanyetizme

gotiiriir. Diger kesim noktasi ise orijinde olup, manyetize olmayan durumu gosterir.

Sekil 1.16 Kendiliginden manyetizasyonun olusumu

Molekiller alanin fiziksel orijini, komsu momentlerin etkilesmesidir.  Etkilesme

bunlarmn spinferine baghdir. Iki moment arasindaki etkilesme enerjisi;

V., =~J53, 1.4

olarak verilir. Burada J'degig-tokus sabiti, 5, ve §,de spinlerdir. V_, enerjisi ise, degis-tokus
enerjisi olarak bilinir. Yukaridaki etkilesmenin ferromanyetizme gotiirmesi igin J' *niin pozitif

olmas: gerekir. Ciinkii § =~ §, yani spinler antiparalel ise enetji J's*, § = 5, yani spinler
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paralel ise enerji —J's® ‘dir. Sonug olarak, sonuncunun ilkinden kiigiik olmasi igin J'>0

olmalidir. J' enerji boyutundadir[6].

J' degis-tokus sabiti , A ,Weiss sabitine baglidir. Eger dipoliin en yakin komsusu ile
deBis-tokuy etkilesmesi yaptifim diigiintilirse(J ', dipoller arasindaki uzaklik hizla azalir.),

toplam degis-tokus enerjisi — zJ's* olur. Burada z, en yakin komsu sayisidir.

Bilindigi lizere ferromanyetik madde, manyetize olmamig durumdadir. Onu manyetize
etmek i¢in bir dig alan uygulanmasi gerekir. Sekil 1.17 dis alan arttirildik¢a manyetizasyonun

olusumunu ve degisimini géstermektedir.

/
%

Magnetk ind Gksiyon

} Magactil alan F7

Sekil 1.17 Ferromanyetik maddede histerisiz egrisi

Orijinden baglayarak manyetizasyon yavasga artmaya baglar, fakat daha sonra, alan
artttkga daha hizli artar ve A noktasinda M doyumuna ulagir. Alan kaldirilacak olursa, egri
orijinal egri olan OA’y1 takip etmez, gekildeki AD egrisini takip eder. M, ile gbsterilen bir
manyetizasyon hala vardrr. Manyetizasyonu tam olarak ortadan kaldirmak i¢in —H ile

gosterilen bir alan gereklidir. Bu alana zorlama alani denilir. Eger H periyodik olarak degisirse
manyetizasyon sekildeki egriyi ¢izer. Bu eériye Histerizis ¢ergevesi denilir. Histerizis
sistemdeki enerji kaybim gosterir. Bu ayip gergevenin alani ile orantihdir. Ilk bakista M ,dM
kadar artarken sistemin birim hacmi igin enerji sogrulmasi, ueHdM olur, Bdylece toplam enerji
kaybu,
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E = y,{ HdM 1.5

Kristal yapilarin ferromanyetik ve manyetik ozellikleri hakkinda birgok bilim adam
cahgmustir.  Ding-Sheng Wang (Cr, Mn, Fe)WNi alagimlarmin manyetik Szelliklerini
incelemigtir. Bu maddeleri se¢mesinin nedeni fcc yapidaki Ag, Au soy metallerinin (001)
yiizeyi ile ilgili deneysel ¢aligmalarda iyi epitaksiye miisaade etmesidir, ¢iinkii Cr ve Fe gibi
birgok gecis metali ile 6rgil 2 faktori ile uyumiudur[41]. Ding-Sheng Wang ferromanyetikler
grubundan olan FeAu’nun ferromanyatikler grubundan olan L1, tetragonal yapisi {izerinde
calismiglardir[41]. S.L. Quin ve P.M. Marcus tetragonal Fe ve Mn’nin sabit ¥ hacmindeki
toplam enerjilerini c\@’nin bir fonksiyonu olarak incelemiglerdir{43]. Eitel L. Peltzer ve
Blancha FeCr’un nonmanyetik, ferromanyetik ve antiferromanyetik durumlardaki band yapisini,
durum yogunlunu cla’nin fonksiyonu olarak incelemislerdir [44]. S.E.Kulkova ve arkadaslar,
Fe bazli ferromanyetik ve paramanyetik gecis metal alagimlarinin Gzelliklerini
incelemislerdir[45]. G.Y. Guo ve arkadaslart ise Ni bazh alagimlarin manyetik Szellikleri
lizerinde incelemeler yapmigslardir{f46]. G.Y. Guo ve H.H. Wang ayni1 zamanda siki paketli Cr
filmlerin fiziksel Ozelliklerini ve faz stabilitelerini incelemislerdir[47]. Bu c¢aligmalarin
tiimiinde full-potansiyel lineer genisletilmis diizlem dalga yontemi ve kristal yap1 olarak L1,

kullaniimisgtir,

Kat1 bir cismin uygulanan kuvvete karsi gosterdigi tepki mekanik davramg olarak
tanimlanir. Bu davramig bigimi mekanik Ozellikleri belirler. Mekanik &zellikler farkh
zorlanmalar altinda olusan gerilme ve sekil degistirmelerini Slgerek ve gozleyerek saptanir.
Cisimler artan dig zorlanmalar altinda nce sekil degistirir, sonra dayanimim yitirerek kinlir.
Diiglik gerilmeler altindaki sekil degisimleri elastik yani tersinirdir. Gerilme belli bir sinir
asarsa plastik yani kalic1 sekil degistirme olusur. Elastik gekil degistirmeye karst direng veya
sertlik malzemenin esneklik modiilii ile belirlenir. Malzemenin igyapisinda kalict degisim veya
kirilma ‘olugturan herhangi bir gerilme smir1 mukavemet olarak tanimlanir. Bazi mekanik
ozellikler igyapiya bagh degildir. Esneklik modiilii bu tiir bir 6zellik olup, atomlar aras1 baglar
tarafindan belirlenir ve igyapiya duyarli degildir. Diger taraftan, malzemenin plastik sekil
degistirme yetenegini temsil eden esneklik ile mukavemet ve sertlik gibi sinir gerilmelerle ilgili
dzellikler i¢ yapiya biiyiik dlgiide baglidir[14].
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Mekanik 6zelliklerin kaynag1 atomlar arasi bag kuvvetleri olmakla beraber igyapiya ve
cevre kosullarmma biiylik Sigiide bagh olduklarindan aralarinda dogrudan bir bag kurmak

olanaksizdir.

Sekil degistirme siirecinde atomlarin nasil davrandiklarim ve igyapida ne gibi
degisikliklerin oldugunu bilmek gerekir. Igyapiyr degistiren etkenler &zellikleri de degistirir.
Bu etkenler ve uygulama yOntemleri iyi bilinirse igyapida gerekli degisiklikler yapilarak
Ozellikler uygulama amacina gére ayarlanabilir. Ancak bu ayarlamalar dogal olarak sinirlidir ve

bu smirlarin uygulayici tarafindan bilinmesi gerekir[14].

Cisimlerin mekanik $zellikleri iki ayr1 asamada incelenebilir. Birinci asamada bunlarm
birer siirekli atom oldugu varsayilir. Bu siirekli atomlarin uygulanan dig kuvvetlere kars: tepkisi
gbzlemle deneysel olarak saptanabili. Bu agamada atomlarin nasil davrandiklan ve
icyapilarinda meydana gelen degisiklikler g6z Oniine alinmaksizin uygulanan gerilmeye kars
meydana gelen gekil degisiklikleri Slgiiliir. Bdylece belirli sartlar altinda elde edilen gerilme-
sekil degistirme bagmntilar1 malzemenin mekanik davramglan ile ilgili faydah bilgiler verir.
Ikinci asamada, sekil degistirme ve kirilim siireglerinde atomlarin nasil davrandigi, igyapida
nasil degisikliklerin olustugu, i¢yapilarla mekanik ozellikler arasindaki iligkiler, baska bir
degisle sekil degistirme ve kirilmanin mekanizmalari ele almir[14].

Bozulmamus bir cisim igindeki atomlarin diizenlenisi termal denge durumunda meydana
gelir. Bu durumda, cismin biitlin kisimlan mekanik dengededir. Bu, eger cismin herhangi bir
kism ele alinirsa, o parcacik lizerine teki eden kuvvetlerin bileskesinin sifir oldugu anlamina

gelir.

Bozulma meydana geldiginde, molekillerin diizenlenisi degisir ve cisim denge haline
geri dénmeye caligir. Bu yiizden, bozulmus cismin iginde, cismi denge durumuna getirmeye
calisan kuvvetler ortaya ¢ikar. Cisim bozuldugu zaman ortaya ¢ikan bu kuvvetler i¢ zoru
olustururiar[15].

Dis kuvvetlerin etkisi altinda kalan cisim, i¢indeki bolgeleri komsu alan bolgeler
fizerine kuvvet uygulayan cisimin, zorlanmig durumda oldugu soylenir. Zorlanmis durumdaki

bir hacim eleman: iizerine iki cins kuvvet etki eder. Bunaradan biri, biiytikliigii incelenen hacim
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elemanindaki madde miktar: ile orantihi olan cisim(veya hacim) kuvvetidir. Bu tip kuvvetlere
yercekimi kuvveti 6rnek olarak gosterilebilir. Ikincisi, incelenen hacim elemanini saran madde
tarafindan o cisme uygulanan yiizey kuvvetidir. Bu kuvvet, hacim elemaninin yiizeyinin alan

ile orantihdir. Yukaridaki ifadelerden zor igin, birim alan basina ylizey kuvvetidir, denilebilir.

Ortanu iginde veya sinir ylizeyinde bir 8s yilizey elemani alinirsa, bu yiizey elemanina
etki eden kuvvet K&s kadar olur. Kuvvet fonksiyonlar siirekli kabul edildiginden,

. Kos
&}T—T(’Cxaxzaxs) 1.6

olur. Burada, T vektdrii, yilzeyin birim alan1 bagina (x;) noktasma etki eden yiizey kuvvetidir
ve zor vektorii olarak adlandirilir[15].

Eger 3s yiizey elemani ortamin i¢ kisminda ise, 8s elemaninin bir yan: pozitif diger yam
negatif olur. Bu durumda pozitif kismin negatif kisma uyguladi1i kuvvet K8s ‘dir. Eger &s
yiizey elemam pozitif yana dogru yonelmis birim uzunluklu bir normal vektdrii gizilirse, bu
normal vektOriiniin negatif tarafinda kalan maddelerin pozitif tarafiakine —K&s kuvveti

uygulamasi beklenir. Bu Newton’un {iglincii hareket yasasinin bir sonucudur.

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

bagimsiz elemanlarinin say1s: altiya diiser.
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 olduu ve cisim kuvvetlerinin ve denge momentlerinin olmadif
sinirlanmalarda gecerlidir.[15] Termodinamik hesaplamalar icin, kristalin homojen ve
anizotropik elastikiyette oldugu diisiiniilir. Kristal yiizeyindeki birim alana uygulanan zor ve
bunun sunucundaki zorlanmalar homojendir. .Tercihli olarak uygulanan baglangic zoru ile
uyumlu, tercihli baglangi¢ yapisindan kismi smurh zorlanma sonucunda yeni bir konfigiirasyon

olusur. Bu tip zorlanmalarin ek zorlarin uygulanmas: ile elde edildigi diisiiniiliir.[16]
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X

Sekil 1.18 Homojen bir zor etkisinde kalan bir kiipiin yiizeyleri tizerindeki kuvetler[15].

Cismin iginde, sekil 1.18 ‘deki gibi yiizeyleri 0x;,0x,,0x; eksenlerine paralel olacak
sekilde birim kiip segilirse, bu birim kiipiin digindaki madde tarafinda kiipiin icindeki maddelere
uygulanan kuvvetler kiipiin ylizeyleri aracilig ile iletilecektir. Her yilizeyden gecen kuvvet 3
bilesene ayrilabilir. Eksenlerin pozitif uglar tarafinda bulunan ti¢ yiizey diigiiniiliirse, 0x; ye dik
kiib yiizeyine 0x; dogrultusundaki kuvvet bilesenleri oy ile gosterilir ve bu kristalde net bir tork
olmadiginda simetrik olarak alinir.[15, 16]. Boylece zor tensorii tanimlanmis olur. o nin isaret
secimi aligilagelmis yontemlere goredir; pozitif basing kristalin igine dogru iken pozitif zor disa
dogrudur[16].

Zor homojen zor olmadigindan, birim kiiptin karsilikli iki ylizeyi {izerine etki eden
kuvvetler biiyiikliik olarak esit fakat zit yonliidiirler[15].  Elastik sabitler, durum
fonksiyonlarinin ¢oklu zorlanma tiirevleridirler, ayn1 zamanda zorlanmalar simetrik oldugundan,
elastik sabitler tamamen Voigt simetrisine uyarlar. Voigt simetrisinin anlami elastik sabitlerin,

zorlanmaya bagli olan i, j indislerinin yer degistirmesinde, degisiklik olmamasidir[16].

01,05,,03; ; zorun dik bilegenleridir.

017,051,053 ;zorun kesme bilesenleridir.
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Yukarida tanimlanan isaret segimine gore, 0y;,0,,,07, bileseninin pozitif degeri germe

zoru, negatif degeri sikistirma zoru olarak adlandirilir.

022 % *2 %,,
o

32

Sekil 1.19 Homojen bir zor etkisi altindaki birim kiipiin 0x, ve 0x; eksenlerine dik yiizeyler

tizerindeki kuvvetler. 0x; ekseni sekil diizlemine diktir.

Homojen Olmayan Zor; Zor homojen olmadifinda, 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.

%2 ”;’x‘z—%

Sekil 1.20 Homojen olmayan zor bilesenleri
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Zor tensérii ile ranki iki olan diger tensorler arasindaki fark soyle tanimlanabilir; kristal
icinde belirli yonelimlere sahip olan, manyetik alinganlik gibi, kuadratiklerle temsil edilen
kristal dzelliklerini Slgen tensdrler, kristal simetrisine uymalidirlar. Bunlar madde tensorleri
olarak adlandirilirlar. Zorlanma tensdriinde oldugu gibi, zor tensorleride kristal iginde herhangi
bir yonelime sahip olabilirler. Cam gibi izotropik cisimlerde oldugu gibi izotropik olmayan
cisimlerde de zor tensorii ifade edilebilir. Zor tensorii, bir kristal dzelligini temsil etmez fakat

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

Kat1 cisimlerin veya kat1 i¢indeki kisimlarin kinematik ve dinamik davraniglarim ifade
etmek igin; denge, cisim kuvveti, ylizey kuvveti, dis kuvvet, bozulma, zorlanma ve hareket
denklemleri gibi kavramiar tiiretilmistir,

Kati cisimler kesin manada sert olmadiklan igin, uygun kuvvetlerin etkisi altinda bu
maddelerin hem biiyiikliikkleri hem de gekilleri degisir. Bu biiyiiklilk ve sekildeki degisim
ortadan kalksa bile cisim eski sekline dénemez. Cismin eski haline dénebildigi olaylarda vardir.
itk duruma geri donebilme ozelligine esneklik denir. Bityiiklitk ve sekildeki meydana gelen

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

Sekil ve biiyitkliik degisimi bityiik oldugunda, dis kuvvetler ortadan kalsa bile, cisim
eski haline dénemez. Bdyle durumlara plastik bozulma denilir.

Cismin durumunu tam olarak bilebilmek igin, cismin yapisinmn yaninda i¢ diizeninin de
bilinmesi gerekir. Zorlanmamig durum segildiginde, cismin i¢ diizenlenisi biliniyor kabul edilir.
Genel olarak bozulmanin yavas isledigi ve bu sayede cismin termodinamik dengeye sahip
oldugu kabul edilir. Bu durumda, kiigiik bozulmalar i¢in olaym termodinamik olarak tersinir
oldugu sdylenebilir.

‘Bozulmamig bir cisim alalim. Bozulma u; yer degistirme vektoriine kiigitk bir Ju,
degisimi meydana getirmis olsun. Simdi i¢ zor tarafindan Su, deBisimi meydana getirilirken

yapilan igi hesaplayalim; birim hacim elemaninn

oo; ;

=0;; 1.7

F=
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kuvvetinin etkisi altinda, du, kadarlik bir yer degisiminin sonucu, yani, i¢ zor tarfindan yapilan

is;
OR =0, ;0u, 1.8

Ve dV hacim eleman tarafindan yapilan is ise, ORdV =0, 6y dV olur. Butlin cisim igin

vapilas is ise;

forav = [%mdr/ 1.9
] .

4 J

olur. Green teoremi kullanilarak ve oj’nin simetrisinden faydalamilarak, €;, zorlanma tensorii

cinsinden birim hacim bagma yapilan is;
OR =0, ;0% ; 1.10

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

tarafindan yapilan birim hacim bagina igi verir. 8R ifadesi enerji yogunlugu olarak tanimlanir.

Zor etkisinde kalan bir boyutlu kat1 cisim uzar ya da kisalir. Zor, esneklik smiri
degerinden daha kiigiik oldugunda, yani, zor ortadan kalktiginda cisim eski sekline déner. Yeteri
kadar kiigiikk zorlar i¢in zorlanmamin biyiikliglii uygulanan zorun biiyiikliigii ile dogru
orantilidir. Kat1 cisimlerin bu 6zelligi ilk olarak Galileo tarafindan incelenmigtir. Galileo’dan
kark y11 kadar sonra ise Hooke bu konu iizerinde ¢alismis ve simdi kendi ad ile amlan esneklik

yasalarini ortaya koymustur.

Hooke yasasima gore, izotropik bir tele tek boyutta bir o zorlanmas: uygulanirsa, tel

dogrultusunda boyuna ¢ zorlanmasi meydana gelir. Bu iki nicelik birbirlerine
e=Sc veya c=Ce 1.11

esitlikleri ile baghdir. Burada, C, sertlik sabiti veya Young Modiilii olarak, S ise esneklik sabiti
olarak adlandiriimaktadir. 1.11 esitliginden;
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C=I\S 1.12
oldugu goriiliir. Bu ifade sertlik ve esneklik sabitleri arasindaki zithig agikga g6stermektedir.

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 gekim kuvvetierinden olusurlar. Kristaldeki elektron bulutlarmmn {ist iiste
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=ry’dir.

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

altinda atomlar arasi uzakhidin w=r-r, kadar degistigi diisiiniiliirse, kristalin ¥ potansiyel

enerjisi fonksiyonunu 7-7, civarinda Taylor serisine agilarak goriilebilir.

2 2
V() =V(r)+u (AYy b, 1.13
ar )., 2! rery

dr?

av. . . R - :
Burada (———L) » V(r ) potansiyel enerjisinin r-r, ‘daki egimidir ve degeri sifirdir. Kiigiik yer

degistirmeler iin (10) serisinde u” den sonraki ifadeler ihmal edilebilir. Boylece;

W (dv
V(r)= V;+-§[ U ) 1.14

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

orantilidir. Buna Hooke Yasas1 denilir.
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Sekil 1.21 Lineer ve lineer olmayan zorlanma egrileri

Sekil 1.19.a ‘da lineer olmayan zorlanma egrisi gosterilmistir. Bu tip zorlanma egrisi
egriler veren zorlanmalar igin, zor ortadan kalktifinda zorlanma ortadan kalkar, yani, cisim eski
haline geri d6ner. Bu zorlanmalar esnek zorlanmalardir. o =f{g) zoru, &€ zorlanmasinin tek-

degerli ve lineer olmayan bir fonksiyonudur.

Sekil 1.19.b ‘de AO egrisi cismin zorlanmas1 halini, AB egrisi ise zorun kaldiriimasi
halini temsil eder. Zorun yiiklenmesi ve kaldirilmas: sonucu geriye BO ile gosterilen plastik
zorlanma kalir. Plastik zorlanmada ¢ =f{g) ifadesi tek degerli degildir. Zor uygulanmas: ve
kaldirilmas: tekrarlamirsa sekil 1.b ‘deki digli 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;
o = F(&)1,8x5000ne- ,€p) (,7=1,2,3) 1.15

Analitik fonksiyonun varlig1 ve &; ‘nin stfir olmasi durumunda oy ‘lerin de sifir oldugu kabul
edilirse, F, fonksiyonu tek boyut i¢in ; ‘ler cinsinden Taylor serisine agilirsa;

O',J.=C £

ijmn® mn

1.16
&y =8O (sj,mn=1,2,3)

ijmn= mn

elde edilir. Cym, sertlik katsayisi, Sym.» esneklik katsayilaridir. Bu katsayilar cismin iginde

noktadan nokataya degisir ve bunlar esneklik katsayilar: olarak adlandirilirlar.
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Zor ve zorlanmay: birbirine baglayan 81 katsay: vardir. Bunlarin sayis1 degisik zor
durumlar: dikkate alinarak 81 katsaymin bagimsiz olanlar: azaltilabilir.

O'C&‘

iimn mn
05 = CymEm + Cmaling + Cpa&is +
=Cy &1 +CypaEip +Cya&is + L.17

Cynfn +C, jnfn +Cp&a +

Cyn&n + ijszgsz +Ca383;

=S o

ijmn™’ mn

g, = +S, 22 +8,

i yml ijm ymSO- +

Sj2102 + S;jzzo'zz +8,30 +

S 3103 +5;

732032 +5;

533933
Omegin; o0;, zorunun tek bagma bir kristale uygulanmas: dengelenmemis dénme
momentini ortaya ¢ikarir, bu yiizden sistemin dengede kalabilmesi igin o, zoru ; g zoru ile
birlikte bulunmahdir. 1.18 denkleminden
& = S,

12012 852100 = (S5 +8;2,)07, 1.19

elde edilir. Sy, ve Sy katsayilarinin birlikte bulunmas: gerekir. Bunlarin ayr1 ayn ele
alinabilecegi bir deney tasarlamak imkénsizdir ve bu katsayilar birbirlerine esit olarak kabul
edilir.

Sy = Sium 1.20

Aym durum;
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Cyn = Cipm 1.21

Igin de gegerlidir. Boylece 81 katsayidan yalnizca 36 tane bagimsiz katsay1 kalir.

g ve oy ‘ler agik bicimde 07,05, ueeennee Oy3 VEYA &)1,Ep 5w mmerrrennens £;; gibi

yazilirsa, zor ve zorlanma bilesenlerini birbirlerine baglayan dokuzar adet lineer esitlik elde
edilir.

o1 =Cinn +Cinén +Ciséy +

1.22
Ciin€an + s +Ciypéis +
Ci13183; +Ca€ip +Ciomy
& =S1111011 + 81120 + 81133033 +
81123023 + 811320733 +81113073 + 1.23

S11:1031 F81112012 +8152107;

esitliklerinden yararlanip, i ve j, m ve n katsayilari igin asagidaki egitliklerden yararlanip

Cizelge 1.1 indis degistirme tablosu

Tens6r Gdsterimi | 11 {22133 (23ve32 (31vel3 |21vel2
MatrisGosterimi | 1 | 2 | 3 4 5 6

o ve &y ‘nin matrisin gosterimi yapilabilir.
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2gy,

28, i

26

1.24

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

simetri 5zelliginden yararlanilarak 6x6 ‘lik esneklik ve sertlik matrisleri elde edilir.

ooooo

vos

1.25

1.26

Yukarda bahsedilen simetri 6zelliklerinden yararlamlarak kiibik sistemler igin agagidaki
sertlik katsayilar1 matrisi elde edilir. Kiibik kristaller dért 3-kat ve ii¢ 4-kat dénme simetrisine

sahiptirler.
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r-(:ll C12 C'IZ O 0 O ]
G, G G, 0 00
(Cy')= C, G, G; 0 0 0 1 27
0 0 0 C,0 O
0 0 0 0 C,0
0 0 0 0 0 C,

Burada bagimsiz sertlik katsayilarinin sayis1 3 ‘e iner ve 1.20 esgitligindeki sertlik

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

Bu ¢alijmada Wien2k bilgisayar programmin kristal yapilarin &zelliklerinin
hesaplanmasi i¢in kullanimi test edilecek, daha sonra da FeMn alagimu i¢in elde edilen deneysel

sonuglar baz alinarak baz fiziksel, manyetik ve mekanik &zellikler incelenecektir.
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2. KUANTUM COK CiSiM PROBLEMINi COZUM YONTEMI: YOGUNLUK
FONKSIYON TEORISI

Bir kati, afir pozitif yiikli parcaciklarm (gekirdekler) ve hafif negatif yiiklii
parcaciklarin (elektronlar) bir toplulugudur. Eger N tane g¢ekirdek varsa, elektromanyetik olarak
etkilésen N + ZN tane pargacik problemi ile ilgilenilir [7]. Bu ise bir “gok cisim problemidir” ve
bu pargaciklar ¢ok hafif olduklarindan Kuantum mekanigine ihtiyag duyulur. Yani bir “kuantum
¢ok cisim problemidir”. Bu sistemin gok-pargacik Hamiltonyeni asagidaki gibidir.

A =Ty R)+T(r) + V. (r, R + ¥, (1) +V 1 (R)

- hZ V% hZ Vi
— Rl N 21
e kAl e

Sekil 2.1 Cekirdekler ve elektronlar arasindaki etkilesmeler

- -
M iitlesine sahip ¢ekirdekler R: ve m, kiitlesine sahip elektronlar da r; yer

vektdrii ile tammlanir. Ilk terim gekirdekler igin ikinci terim elektronlar icin kinetik enerji
operatdriidiir. Son {i¢ terim elektronlar ve ¢ekirdekler arasindaki, elektronlar ve dier elektronlar
arasindaki, ¢ekirdekler ve diger gekirdekler arasindaki Coulomb etkilesmesini tanimlar. Bu
problemin bu sekliyle ¢dzimii olduk¢a uzun zaman alacagindan, cesitli yaklagimlar
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gelistirilmigtir. Yapilan ¢aligmalarda kabul edilebilir yaklagik 6z durumlart bulabilmek igin ii¢
farkl seviyede yaklagim yapilmigtir [7].

2.1. Seviye 1: Born-Oppenheimer Yaklagim

Hamiltonyen iki veya daha fazla terime ayrilabildiginden, bu yaklagim; toplam
Ozfonksiyonlara ayrilan Hamiltonyenin bireysel &zfonksiyonlarinin sonuglari olup, toplam

Ozdegerler de ayrilan Hamiltonyen terimlerinin bireysel &zdegerlerinin toplamidir [17].

Genellestirilmis ilk koordinat i¢in g, ve diger koordinat i¢in g, denirse;

H = H,(4)+Hy(¢,)
olur. Schrédinger esitligi ise;

Ay(g,.90,)=Ev{a,.4,)

dir. Buna gore bilinen toplam dalga fonksiyonu;

‘/f(‘b’%): Wx(%)”z(%)

seklinde yazilir. Burada w, (g,) ve v,(q,) f{i ve ﬁz’nin ozfonksiyonlandir. E, ve E, ise
Szdegerleridir. Buna gore;

Ay(9,..)= (H, + B)vi (g, (22)
= Hy\(a,)v2(2,) + H 3, (9w 2(2,)
= E\(9)v2(2.) + Ev (9w (9,)
= (E, + )y (9,)¥.(4)
=Ey(49,,9,)

esitligi elde edilir.
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Bdylece H *nin Szfonksiyonlar: I—AL ve flz nin dzfonksiyonlarinin  sonuglaridir.

Ozdegerlerde fifl ve [?2 *nin 6zdeZerlerinin toplamidir. Relativistik olmayan Hamiltonyen sabit

oldugu igin, elektronik (elektron-elektron etkilesmesi) ve niikleer (gekirdek-gekirdek
etkilesmesi) etkilesmelerin toplam dalga fonksiyonunu agagidaki gibi yazilir [17].

w(r Ry =y, (ryy(R)

Burada biitiin elektronik etkilesmeler r, biitiin niikleer etkilesmeler de R ile gsterilir.
Bu Born-Oppenheimer yaklagimi olup, bu yaklagima g&re Hamiltonyen denklemi, bagta
tamimlandigt gibi;

H=T,(R)+T.()+V,, () +Vu(r,R) + Vi (R) 22
seklinde yazilir [18].

Cekirdekler ¢ok daha agir pargaciklar olmalart nedeni ile elektronlardan ¢ok daha
. o m ~ 1 - . .
yavagtir. Elektron ve gekirdek kiitle oran1 ( AJA ~ A 0000) oldugundan gekirdekler sabit

konumlarinda “dondurabilir”, yani gekirdegin konumu eylemsiz referans sistemi olarak kabul
edilir. Elektronlarin da bunlarla bir anlik dengede olduklar1 var sayilir. Cekirdek ‘durgun
oldugundan kinetik enerji sifirdir. Bu durumda;

H,=T.(")+V ;R +V (R + V. (r) 23
ve Schrédinger denklemi de;

B,4,(r;R) = E,4,(r; R) 2.4
seklinde yazilir.

‘Bu “sabitlenmig-gekirdek” Schrodinger esitligidir. Yukaridaki esitlikte I;'NN (R)

genellikle ihmal edilir. Boylece esitlik sadece R parametresine bagh olur. Ciinkii etkilesme
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stirecinde R sabit oldugundan I}NN (R) sabit olur. Bu durumda 6zdegerler de sabit bir oranda
degisir.

Bu kabullere gore esitlikler;

H,=T,(r)+V,,(r) + V. (r;R) 2.5
H,4.(r;R)=E,¢,(r;R) 2.6

olur [18]. Burada Yz(r) elektronlarm kinetik enerjisi, I;;e(r) é-& etkilesmesinden dolay1

potansiyel enerji ve VeN (r; R) elektronlar ile ¢ekirdekler arasmdaki potansiyel enerjidir.

Bu yaklagimlarla gorityoruz ki ¢ok cisim probleminde sadece elektronlar rol oynarlar.
Cekirdekler bu durumda etkisiz olup, ancak belirli bir pozitif yiik kaynagina indirgenirler. Yani
elektron bulutuna sadece “dis etki” olurlar. Bu yaklagima gore birbiriyle etkilesen ve
¢ekirdeklerin potansiyelinde Hareket eden “NZ” tane negatif parcaciklar toplulugu vardir.

Born-Oppenheimer yaklagiminin (2.1) esitligiden su sonug anlagihir: Cekirdek hareket
etmediginden, kinetik enerjileri sifir olur ve kinetik enerji terimi yok olur. I;'NN terimi ise bir
sabite indirgenir. Sonugta elimizde elektron gazinin kinetik enerjisi, e—e etkilesiminden dolay:
potansiyel enerji ve gekirdegin potansiyelinde hareket eden elektronlarin potansiyel enerjisi

kalir. Burada dikkat edilmesi gerekir ki (2.5) denklemi kinetik ve e~ e terimlerine bagli olarak
sadece ¢ok elektron sistemi ile ilgilenildigini gésterir [7].

2.2. Seviye 2: Yoguniuk Fenksiyonel Teori

Bu teorinin tarihi 20. yiizyilm ilk otuzlu yillarina kadar gider. DFT metodu, Hohenberg
ve Kohn tarafindan ortaya konulmus iki teorem yardimiyla 1964 yilinda kurulmugtur [2].

Birinci seviye yaklagimindan (Born-Oppenheimer) elde ettifimiz kuantum ¢ok cisim
problemi ilk orijinal halinden oldukga basittir. Fakat hala ¢oziilmesi oldukg¢a zordur. Denklem

(2.5)’i daha incelenebilir formda bir yaklasima indirgeyecek gesitli metotlar vardir. Bunlarin en
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6nemlisi Hartree-Fock (HF) metodudur [19]. Bu metot, atomlar ve molekiiller igin daha
kullanighidir. Bu nedenle daha ¢ok kuantum kimyasinda kullaniimaktadir. Bununla beraber, bu
metot katilar i¢in daha az dogru sonug¢ vermektedir. Bu nedenle, HF metodu ile kat: sistemler
i¢in iglem yapilmaz. Bu ¢ok daha kapsamli ve daha uygun bir metot olan Yoguniuk Fonksiyonel
Teorisinin (DFT) tanimlanmas: ile asilmigtir [2 ve 20]. HF metodu gibi, DFT metoduda
kuantum ¢ok cisim problemini ¢6zmek i¢in genel bir metotdur, bu metod ayni zamanda katilarin
dzdeger ve dzfonksiyonlarinielde edilmesinde de kullanilir. Bu durum ayni zamanda ¢ok cisim
probleminin ¢8ziimii igin biiylik bir dzelliktir. Yontem en diiglik seviye yaklagikliklarinda
kayda deger dogruluklar gdsterir ve kisa siireli degisken yoguniuklar altindaki birgok problemde
bagariyla kullanilir [21]. DFT metodu HF metodunda oldugu gibi sadece elektron gazina degil,
aym zamanda niikleer modeller olusturmak i¢in proton-nétron gazina da uygulanabilir [7].

2.2.1. Hohenberg ve Kohn Teoremleri

Gren fonksiyonunun self-enerji formiilasyonu g¢ok farkli sistemlerde etkilesen
pargaciklarin fiziginin tamimlanmasinda etkilesen parcaciklarin fiziginin tanimlanmasinda
kullanilabilirler. Bu &zelliginden dolay: birgok durum igin uygun olmayabilir. Iterasyon
islemleri birgok ydnede dogru sonuca ulagsmak igin kullanilmalidir, ¢iinkii hangi y&nde
uygulanmasinin dogru oldugu kesin degildir. Bu yiizden iizerinde ¢aligilan sistemlerin fiziksel
Ozeliklerinin ya da kullamgh bir alternatif bakis agismm getirirlmesi i¢in farkli yontemler
gelistirilmistir. Bunlardan biri de Hohenberg-Kohn Teoremidirf21].

Birinci teorem: Yogunluk fonksiyonel teorisidir. Bu teori Hohenberg tarafinda
gelistirilmigtir, Kohn ve Sham da benzer teknigi degisken oldugfu diisiinilen elektron
yogunlﬁgunda sistemin taban durum 6zelliklerini bulmak icin kullanirlarf21]. Hohenberg ve

. -
Kohn, p(r) taban durumu yogunlugunun degigken oldugunu, aym zamanda da ¢ok-elektron

sisteminin (atom, molekiil ve katr) taban durum yogunlugu p(r) ile dis potansiyel V.

arasinda bire-bir uyumun oldugunu gésterdiler.
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Kargilikl: Coulomb ve yogunluk p(r) etkisi altinda hareket eden ve genis bir hacimde
hapsedilmis birgok elektron dikkate alinir. Hamiltonyen denklemi de

H=T+V+V,, 2.7

olarak tanimlanir[2].

Kolaylik olsun diye dejenere durumlar dikkate alinmayacag igin i taban durumu

dalga fonksiyonu olmak iizere taban durumu yogunlugu;

PF) =,y (Pw(rw) 2.8

seklinde tanimlidir [2]. Yogunluk bazi i¢ potansiyellere baglidir. Bunun tersine, ayn1 p(r)
i¢in etkisi olan bazi dig potansiyelleri de hesaba katarak, dis fonksiyonun yogunlugun birim

fonksiyonu oldugunun gosterilmesi kolaylagir. Bu taban durum enerjisinin minimum olmasina

yol agar[21]. Farkl bir taban durumu yogunlugu farkli bir ' dalga fonksiyonu ile tanimlanir.

Eger bu iki durum arasmdaki yogunluk farki, p'(r)— p(r)=sabit degilse farkhi bir
Schrédinger esitligi saglanincaya kadar ', ' dalga fonksiyonunu karsilamiyor demektir.

Hamiltonyen ve taban durumu enerjileri arasindaki esitlik;
E'=@ ,Hy )<, Hy)=W,(H+V'-V)y) 2.9
dir. ki durum arasindaki enerji iligkisi de;
E'<E+ [[(¢/'¢)-v(")p(r)dr 2.10
yazilir. Degis-tokus etkisi dikkate alinarak benzer esitlik,

E<E + j () ~v ()] p(r)dr 2.11
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yazilir..2.10 ve 2.11 esitlikler taraf tarafa toplanirsa,

E+E <E+E' o212

sonucuna ulagilir ki sistemin Hamiltonyeni bir sabit olur. Bbylece Vv, potansiyeli sadece

p(r) ’nin fonksiyonelidir [2].

Buradan anlagilmaktadir ki belirli birgok-elektron sistemi (2.5) Hamiltonyeni ile verilen
tek bir dig potansiyele sahiptir. Dikkat etmek gerekir ki, yogunluk fonksiyonel teorisi taban
durumlara uygulanir. Bu da genellestirilmis durumlarin beklenen durum &zelliklerini kolayca
verif[21]. Schrodinger denklemi de, tek bir taban durumuna ait ¢ok pargacik dalga
fonksiyonunu verir. Bu dalga fonksiyonuna karsilik gelen elektron yogunlugu kolaylikia
bulunur. Boylece, dis potansiyel kendisine karsilik gelen ¢ok iyi tamimlanmis tek bir taban
durumu yogunluuna doniiglir. Arastirmalar gGstermektedir ki, yogunluk fonksiyonu dalga
fonksiyonundan daha az bilgi icermektedir. Eger bu iddia dogruysa, tek bir dis potansiyeli
bulmak miimkiin olmayabilir. Sadece taban durumu yogunlugu verilmis ise, Hohenberg ve
Kohn’un ilk teoremi tam olarak bunun miimkiin oldugunu sdyler. Bu da gosteriyor ki, yogunluk
fonksiyonu da en azindan dalga fonksiyonunun sahip oldugu igerige sahiptir. Yani, bir atom,
molekiil ya da kati hakkinda muhtemel tiim etkilesmeler bilinir. Bundan dolay: gézlenebilir tiim
nicelikler sadece yogunlugun fonksiyonu seklinde yazilabilir [7].

Ikinci Teorem: Deisim Prensibi

Taban durumu toplam enerji fonksiyonu;

E, [p]=< yxlf’ + I?'I;u >+ < er}dw Iz// > 2.13
— ————
Fuxlp]
E,, [p1= Fylpl+ [p(r W (r)dr 2.14

seklinde tamimlidir.
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Agikca p(r) dogru degeri igin Fq,m [p] taban durumu enerjisine esittir. Burada ki

Hohenberg-Kohn yogunluk fonksiyonu Fy,[p] herhangi birgok elektron sistemi igin geneldir.
-y
Bir N pargacikli sistem igin p(7) yogunluk operatdrii asagidaki gibi tamimlanir.
- N > -
p(r)=2p(ri—— r) 2.15
=1

Bunun ¢ok cisim dalga fonksiyonu ¥ igin ¢6ziimii yoguniugu verir.

- -~ > - s -> - -

Pr) =<y (ri,ls. SFINPIN (F 1,7 e SPN)>
- N - - -> o -
=Y (F 15y pmeeneenee ,rN)ZS Fi— 1 W{(ri,r) . SIPN)>

i=1

-»> -

- s > > -
W(r1,F . JpisEr,rn)dridra..dry 2.16

Taban durumu yogunlugunun bilindigi kabul edilirse, dis potansiyelden toplam enerjiye
katki tam olarak hesaplanabilir. /. fonksiyonu igin tam bir ifade bilinmesine ragmen yine de

Fyy ¢ekirdekler ve konumlari hakkinda yeterli igerige sahip olmadigindan, herhangi bir ¢cok-

elektron sistemi igin genel bir fonksiyon olarak kabul edilir. Bunun anlami prensipte [ o]

i¢in tasarlanan her bir atom, molekiil ya da kat1 i¢in kullanilabilecek bir ifade olmasidir (71

Ikinci teorem, taban durumu yogunlugunu bulmak igin Rayleigh-Ritz’in degisim

prensibini [2] kullanmay: miimkiin kilar. Sonsuz sayida ibtimal yogunluklarinin iginden

EV,;,; [p]’yu minimum yapan bir tanesi de dig potansiyel V, (r)’ye karsilik gelen taban-

durumu yogunlugudur.
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Enerji fonksiyonu E,,&; [p]°nun anlami sudur: katt igin belirli bir ¥, potansiyele

kargilik gelen p(r) yogunlugu hesaplandiginda, taban durumu enerjisini verir.

E,,dw [£]° yu kararli yapan ve taban durumu yogunlugundan farkli herhangi bir p,(¥)
yogunlugu, bir uyarilmis durum yogunlugu olup, uyarilmig durum enerjisi de £, zEquI pep,] dIT.
Bu yerde de EVd:; [p], tim uyariimis durum yogunluklarinda kararh olmaz. Eger p,(7) boyle

bir yogunluk E, =EV¢,I p=p,] ise E;” uyarilmis durum enerjisine gre daha diisiik seviyededir [7].

2.2.2. Kohn-Sham Denklemieri

Kinetik enerjinin toplam enerjiye katkist oldukga bityiiktiir. Bu yiizden Thomas-Fermi-
Wezsacker modelinin kinetik enerjisinde %1°’lik bir hata dahi DFT’nin yararhi bir bigimde
kullanilmasim engeller. Bu yiizden DFT’nin kullanimindan Kohn-Sham denklemleri bulunana
kadar kagimildi[22]. 1965 yilinda yaymnlanan Kohn-Sham denklemleri DFT’yi pratik bir sonuca
doniistiirdiiler [20]. Bu denklemler taban durumu yogunlugunu elde etmede pratik bir kullaniga
sahiptirler. Sirasiyla tam ve Hartree-Fock Hamiltonyenlerine kargilik gelen E,[p] ve E,.[p]

toplam enerji fonksiyonlaridir. (Bu kademeden sonra kolaylik olmasi igin kare parantezler

kaldrilir) [7].

Buna gore;
E =T+V 2.17
Ey =T, +V, +V.) 2.18
v
seklindedir.

Buradaki T kinetik enerji, V' € —€ etkilesimine ait potansiyel enerji fonksiyonelleri,
T, etkilesmeyen € gazinm kinetik enerji fonksiyoneli, ¥, Hatree katkis1 ve V, ‘de degis-
tokus katkisidir. Denklem (2.17)’den (2.18)’i ¢ikartiltifinda, kargilikli etkilesme fonksiyoneli
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V,=T-T, 2.19

¢

olarak elde edilir. Toplam enerjiye degis-tokusun katkisi Hartree-Fock ¢oziimiinde bulunan
fakat Hartree ¢6ziimiinde bulunmayan katki olarak tanimlanir [7].

Agiktir ki bu degis-tokus katkiss;
E, =T, +Vy 2.20
seklinde verilen Hatree fonksiyonu igin,

V,=V-V, 221

x

olarak tanimlanir. Bu bilgilere gore, Hohenberg-Kohn fonksiyoneli asagidaki gibi yeniden

diizenlenebilir.

Foe =T+V+T,-T, =T, +V+{T -1})
e

V.

i 222
=T+ V+V, +Vy =V, =T +Vy +V . + ¥ =V )=T,+V, +(V, +V,)
T v

‘Burada ¥V, degig-tokus-korelasyon enerji fonksiyonelidir. Bu fonksiyonelin
katkilarmin zorluklar igerip igermedigi tam olarak bilinemez. Biran igin ¥’ nin bilindigi kabul
edilirse, agik bir sekilde taban durumu enerji fonksiyonu asagidaki gibi yazilabilir.

E, pl=Tlpl+V.lpl+ V. lpl+ [p(r)V. (r)d r 2.23
P
Kohn ve Sham gostermistir ki ¢ok elektron problemini kendisiyle uyumlu tek elektron
probleminin eslenik takimiyla degistirebilmek miimkiindiir [20].

Toplam enerji fonksiyonu birkag terimin toplamidir. Durgun bir potansiyelde etkilesen

homojen olmayan € gazmin taban durumu enerjisi;
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l 14
B, [p]= [Vu @p@)ir+= | fﬁ](?_”—f,‘[——)—drdr'+z:,[p1+ac[p] 2.4
olarak yazilabilir [20].

Burada 7[p], p(r)yogunluklu etkilesmeyen elektron sisteminin kinetik enerji ve
E _ [plda p yopunluklu homojen € gazinin € bagina degis-tokus ve korelasyon enerjisidir.
Keyfi bir p(r) igin E[p] basit ve tam bir sonu¢ vermez. Buna kargilik eger o(r) yeterli bir

sekilde yavasca degisiyorsa
E.[p]= [p(r) €, [p(r)dr 225
esitligi yazilabilir.

Kohn ve Sham teoremine gore, esitlik (2.25) de, incelenen sistemlerdeki degis-tokus

korelasyon etkilerini uygun bir g&sterimini igerir [20].

Taban durumu yoZunlugunu bulmak igin 2.23. bagintis1 iki dis potansiyele konu olacak
sekilde etkilesmeyen klasik elektron gazmin bir enerji fonksiyoneli seklinde yorumlanabilir. Bu
dis potansiyellerden biri ¢ekirdekten, bir digeri ise defis-tokus ve korelasyon etkilerinden
kaynaklanir [7]. Kohn-Sham Hamiltonyeni;

H, = 0+I7H+I7d +7, 2.26

2 L2 2 N
By ==g=Vi+ 2 [EO s ooV i+ 227
s

r—r'

seklindedir. Burada degis-tokus ve korelasyon potansiyeli

P = Lol
op
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seklinde fonksiyonel tiirev olarak verilmektedir. Kohn-Sham teoremi bir N-elektronlu sistemin

tam taban durumu yogunlugu o(7),

p(1) =3 4, * () 228

i=1

.q
olmak {izere yeniden diizenlenebilir. Burada ¢,(r) tek-parcacik dalga fonksiyonlar: Kohn-

Sham denkleminin N tane en diisiik enerji ¢6ziimleri olmak tizere, K-S teoremi
H,.¢, =&, 2.29

seklinde yazilabilir [7].

Taban durumu yogunlugunu bulmak igin, Schrodinger denklemine benzeyen ancak

etkilesmeyen tek-pargacik denklemlerinin ¢bziimleri kullanilabilir. Bilinen ¢oziimler €—é

etkilesmesinden dolayi n. mertebeden diferansiyel denkleme gétiiriirki, bu ¢6ziim olduk¢a uzun
slire alir.

Burada dikkat edilmesi gereken nokta, ¢, tek-pargacik dalga fonksiyonlari, & ’nun

dalga fonksiyonlar1 degildir. Bunlar dogrudan fiziksel bir anlami olmayan matematiksel
pargactklar: tanimlamaktadir. Bu yontem “sanki parcaciklarmn™ hepsinin {izerinden hesaplanan

yogunlugun, dogrudan e yogunluguna ulagiimasim saglar.
V, Hartree operatdrii ve V., degis-tokus ve korelasyon operatoriiniin her ikisi de

>
p(r) yogunluguna baghdir. Diger bir deyisle aragtirilacak ¢,’ye de baghdir. Bunun anlam
kendi kendine tutarlt bir problem ile ilgileniliyor demektir. Céziimler (¢@,) orijinal denklemi

(H,, deki V,, ve V) ye gore belirlenir ve denklem, ¢oziimii bilinmeden 6nce yazilamaz ve

¢oziilemez. Bundan kurtulmak igin tekrar eden bir iglem gerekir [7].
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Hartree-Fock teorisinde oldugu gibi, Kohn-Sham denkiemleri taban durum iizerinden
orbitallerin genigletilmesi ile ¢bziiliir. DFT’nin en biiyiik avantaji, uygulanirken aligila gelmis

benzer g8sterimlerden daha az taban durum tanimlamasina gereksinim duyulmasidir.

P‘ Kendi iginde tutarh yoguntuktur

Sekil 2.2 Hatree-Fock ya da Kohn-Sham denklemlerinin ¢6ziimiinde kendi iginde tutarli

olanydntemde ki # tekrarlama igin akis gemasi

Yukaridaki sekil 2.1.e gére:
i. p, baslangig yogunlugu tahmin edilir ve bundan /,; hamiltonyeni elde edilir.
ii. Ozdeger problemi ¢oziiliir ve p, yopunlugunun tiiretebilecegi ¢, elde edilir.

(Biiyiik bir olasilikla p,, p, *den farkh olacaktir.)
iii. py, Hy, ’yielde etmede kullanilir ve bundan da p, elde edilir;
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iv. v.b islem bu gekilde devam edebilir ve bu yolla H, . ’den meydana gelen bir p,

yogunluguna yakinsanir ki bu son yogunluk ta Hamiltonyen’e uygundur.
v. Son yogunluk Hamiltonyende kullanilir. ’

2.2.3. Depig-tokug karsiikh etkilesme fonksiyonu

Yukarida tanimlanan Kohn-Sham isleminde, Born-Oppenheimer yaklagimindan farkh
olarak bagka hi¢ bir yaklagim yapilmamistir. Yukaridaki yaklagimlarda degis-tokus korelasyon
fonksiyoneli ihmal edilmigtir. Bu yaklasimda degis-tokus korelasyon fonksiyonu teoriye dahil
edilecektir.

Khon-Sham teorisi kinetik enerjinin kimyasal dogrulukta hesaplanmasina olanak saglar,
ve tim ibtiyag duyulan dogru degis-tokus korelasyon enerjisidir. Degis-tokusg korelasyon

enerjisinin en basit bigimi Dirac degis-tokus terimidir[22]

(2.29) esitlik sisteminin biitiin ¢6ziimlerinin elektron yiik yogunlugunun bir fonksiyonu
oldugu goriiliir. Bu denklemin ¢6ziimiinii, 6rnegin Hartree-Fock esitligini, daha kolay hale
getiren etkin potansiyelin yer vektdriine bagli olmasidir. Bu ylizden Hartree yaklagiminda
oldugu gibi fazla karmagiklik yoktur. Ancak, bu sadece degig-tokus korelasyon enerjisi yerel
yitk yogunlugunun bir fonksiyonu olarak tanimlandiginda dogru olur. Bu gekilde bir metod
yerel yogunluk yaklagimi (LDA) olarak bilinir [23]. LDA’da, bir elektron sisteminin degis-
tokug korelasyon enerjisi, elektron gazinda r noktasinda elektron bagma karsilikli etkilesme
enerjisi varsayilarak olugturulur. Degis-tokus korelasyon enerji fonksiyoneli asagidaki gibi
tanumlanir.

104 - ~> -
EX = [p(r) e, [p(r)dr 230
Burada €., r noktasinda ayni elektron yogunluguna sahip olan homojen elektron

gazinda elektron bagina degis-tokus-korelasyon enerjisine esittir. Bu durumda karsilik gelen

degis-tokus korelasyon potansiyel:
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LDA
Vi ()= T me [0+ p(r) S L) 231
op(r) op
Kohn-Sham orbital denklemleri:
2
! V +V, (r)+ f————dr +V2P4r) ¢, = ¢4, 2.32

l

2.32 denkleminin ¢dz{imii Kohn-Sham yerel yogunluk yaklagimi (KS-LDA) tanmimlar.
Buda literatiirde temelde basitge LDA metodu olarak bilinir.

€,. (p) fonksiyonu degig-tokus ve korelasyon olarak ikiye boliinebilir:

€. (p) =€, (p)+e, (p) 2.33

Degis tokus kism: zaten biliniyor. Buda Dirac degis-tokus enerji fonksiyoneli ile
asagrdaki gibi verilir [24].

C (p) = C.p()*,C, =2 ()" 234
4z
Burada homojen elektron gazi i¢in €, (0) sayisal olarak bilinmektedir.

Bu teoremin anlamu ise; belirli bir p(7) yogunluguna bagl olarak degis-tokus (&,)
korelasyon (€,) enerjisi, madde sabit yogunluklu sonsuz kiiciik hacimlere boliinerek

bulunabilir. Bu gekilde her bir hacim, toplam degis-tokug-korelasyon enerjisine esit miktarda
katkida bulunur ki, bu ise orijinal maddenin bu hacimde sahip oldugu yogunlugun sabit

olmasidir.
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Sekil 2.3 LDA Teoreminin sekille ifadesi. (Yatay eksen homojen elektron gazinmn
yogunlugunu, dikey eksen ise homojen elektron gazinin degis tokus-karsilikls
etkilesmeenerjisini gosterir){25]

Maddenin her bir sonsuz kiigiikk hacmi degis tokus-korelasyon enerjisine ayni sonsuz
kiigiik hacmi isgal eden ve bu hacimdeki orijinal maddenin yiik yogunlugu gibi ayn1 (toplam)
yiik yogunluguna sahip bir homojen elektron gazmn katkisina esit miktarda katkida bulunur.
Yani her bir sonsuz kiigiik hacimde gelen katkilar birbirine esittir [25].

Higbir teori £, *nin bu formda olmasini dogrudan saglamaz. Bu sadece kabul edilebilir

bir tahmindir. Bu diizenleme ile LDA’nin yavas degisen yogunluklu sistemler igin daha iyi
performans gostermesi beklenir. Fakat oldukga siirpriz bir gekilde diger birgok (gergek)
durumlarda da ¢ok hassas oldugu goriilmiistiir [7].

LDA’y1 daha da iyilestirmek igin atilacak bir sonraki adim, her bir sonsuz kiigiik
hacmin degis-tokus-korelasyonuna katkisimi sadece bu hacimdeki yerel yogunluga bagimh
kilmak dégil, ayni zamanda komgu hacimlerdeki yogunluklara da bagimli kiimaktir, Diger bir
deyisle, yogunlugun gradyenti rol oynayacaktir. Bu nedenle bu yaklasim Genellestirilmis
Gradyent Yaklasimi (GGA) adim almaktadir [26].



44

2.2.4. Seviye 3: Denklemlerin Coziimii

2.27 esitligi seviye 2°deki yaklasimda oldugu gibi ister HF ya da isterse de DFT
kullanildiginda, asagidaki sekilde sonsuz sayida tek-elektron denklemlerine doéniigtifriiliir,
(m, denklemlerdeki dereceyi temsil eden bir tamsayidir) [7].

2 52 2 7 ~ - I
Ve [P a7V, 47, 8, = 2,8, 235
2m, 4r €, li"-—rl

Hey

H,, tek-pargacik hamiltonyeni olarak adlandinlx. HF igin, ¥, degis-tokusg

operatoriidiir. ¢,,° ler HF i¢in bir-elektron (ya da pargacik) orbitalleridir. Degis-tokus etkileri
tam olarak igleme sokulmasina ragmen korelasyon etkileri hi¢ dahil edilmemigtir. Bu etkiler ise

sadece HF-metodu ile yapilan ¢aligmalarda ilave edilir [7].

V,; DFT, L(S)DA, GGA ve diger yaklagimlar igin de degis-tokus korelasyon
operatdriidiir. Degis-tokus ve korelasyonun her ikisinde de isleme sokulmus ancak ¢, ° ler

yaklagik olarak matematiksel tek parcacik orbitalleri olarak tammlanmigtir [7].

Hartree-Fock ve Kohn-Sham denklemleri arasindaki benzerligin anlami, ayni

matematiksel ySntemlerin bunlar1 ¢zmede kullanilmasidir. Birgok metotta “¢6ziimiin™ verilen
¢z temel seti ile ¢, *yi ifade etmede ihtiyacimiz olan C katsayilarm bulmaktir. C ', sonsuz

set katsaysidir,
2
by =2.Ch &} 2.36
p=l
¢, dalga fonksiyonlar sonsuz boyutlu bir fonksiyon uzaymna aittir ve P bu nedenle

prensipte sonsuzdur. Pratikte, temel fonksiyonlar ancak sinirh sayida kullamhir. Bdyle bir sinirh

deger, tam olarak @, ’yi tammlayacaktir.
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Segilen bir temel seviyeye sahip olundugunda (aym1 zamanda p icin sonlu bir deger
igin) denklem (2.35) bir zdeger problemi gibi ele almarak ¢8ziilebilir [7].

Buna gore verilen herhangi bir m igin, denklem (2.36) denklem (2.35)’de yerine
koyulur ve < ¢,(i =1,..., p) ile soldan garpilirsa;

< ¢i ﬁsp ¢j > hgm < ¢i }¢j >=0
¢ = i Cy ¢; oldugundan,
p=1
' f Cy (<4 |H,\#; >~&, <¢'|¢) >)=0 seklinde karakteristik denklem elde edilir.
p=1

Bu denklemi matris geklinde agagidaki gibidir:

crl fo

~

<¢’\H,

g >, <glp)> |- |=|- 2.37

... - G 0]

Bu matris seti temel durumlardaki tek pargacik Hamiltonyeninin matris elemanlarindan
ve S,.j Gist tiste binmig matris elemanlarindan meydana gelir. Ayn1 zamanda bu matrisin temel
seti ortonormal ise iist iiste binmis matris bir birim matrisdir. Hamiltonyen matrisinin
kosegenlestirilmesi, p Ozdeferlerini ve tanimlanan seviyedeki p 6zfonksiyonlarmin
herbirisini ifade eden p katsayilanini verir. (Eger daha fazla &zfonksiyon gerekliyse, p
artirilmalidir). Daha fazla p &zfonksiyonlar1 daha iyi bir yaklasim demektir. Ancak denklem

(2.37)’deki matrisin kdsegenlestirilmesi ve 6zdeger problemlerinin ¢6ziimii de ¢ok fazla zaman

alir,
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- -
Bu zorlugun astlmasi igin 7 ° nin (n,k) kuantum sayilarina karsilik geldigi, herbir £

dalga fonksiyonu igin farkli bir temel kullamlmasmin miimkiin ve avantajli oldugu
bilinmektedir. Bu durumda p *nin boyutu oldukga kiigiiliir.

Eger temel fonksiyonlar ¢, ’ye gok benzerse, dalga fonksiyonunu hassas bir sekilde

tanimlamada bunlarin ¢ok azina ihtiyag duyulacaktir ve bu durumda p ve matris boyutu kiigiik
olacaktir. BSyle bir temel set “etkin” olarak adlandirilir. Bununla beraber, byle bir problemi

¢Ozmeye baslamadan nce problemin genel ¢oziimiiniin hemen hemen bilindigi kabul edilir. Bu
nedenle boyle bir temel set ¢ok genel olamaz. Ancak baz: 6zel problemler igin ¢ok ¢abuk ¢6ziim
verebilir. Bu durumda birgok Ozfonksiyonlar tam dofru olarak tanimlanamaz. Diger bir
durumda ise, p ihtiyagtan ¢ok daha fazladir. Bu nedenle p ’nin sinrrlandirtimas: yaklagik

olarak bulunan 6zfonksiyonlarin kabul edilemez olacag: sonucunu verir. Bu yaklagimlar temel
fonksiyondan gok fazla 6zellik tasirlar ve bu nedenle boyle setler “tarafli” olarak adlandirilir.
Biitiin bu yaklagimlara ragmen teorik katthal fiziginde ayni anda etkili ve tarafsiz bir temel set
bulunabilir [7].

2.2.4.1. Ozdegerier ve Ozvektorlerin Bulunmas:
- -
(e1,e2) baz grubuyla vektdr uzaymi inceleyelim. (R”, kolaylik igin #» =2 alalim.)
-
Bu vektdr uzaymin ortogonal olmasi gart degildir. Bu baz ile ilgili olarak her x vektdrii
~ —>
(x;,x,) gibi iki notasyon ile tamimlanabilir. H *nmn yaninda x *i kullanabilmek i¢in bir operatér

belirlenir. Yani esitlik bir y = (y,,y,) vektoriine denklestirilebilir.
Hx= y 2.38

Herhangi bir vektdr igin H doéniiglimii altinda x ’in biitiin baz vektérleri bulunabilir.

Yani kendisi ile paralel:
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Ox=ix 2.39

denklemi yazilir. Bu durumda kullanilan baz vektdrleri yeniden yazilir ve (x,,x,) i¢in ¢bziim
aranir.

N - - ~ -
H(x, e1+x, e2)=A(x, e1+x, e2)

2.40
- -
bu esitlik sirasiyla e; ve ez ile garpilip yeniden yazilabilir.
- a > -~ a—> - - - -
X, el(Helj'}‘xz el{Hez)=/l(xle1.el+xz el.ez) 2.41
- P - A / > - > -
X ez(He1)+x2 ez.(H ez)=ﬂ{x1 €r.e1+x, el.ez) 242
Esitlik (2.39) ve (2.40) matris notasyonunda agagidaki gibi diizenlenir.
= a > - " => T (> - - o ]
el{Hel) ex(Hez) x, eir.e1 er.ez ||x 0
-4 = 2.43
- aA > -> a >
ez.(Hel) ez.(Hez) X, 2> 2 2 2 x| |0
| | | e2.e1 ez.ea |

- -
Bumatris / x = y seklinde ifade edilebilir ise asagidaki formatta yazilir.

2.44
H, Hy||x, Vs

.‘) A
Burada H/ ler bilinmektedir. Her bir x vektdrii igin H *nin etkileri matris garpimi
tarafindan bulunabilir.
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Ikinci matrisin elemanlan (S;) sadece baz vektorleri tarafindan tanimlanmaktadir. Bu

matrise list iiste bindirme matrisi (overlap) denir. Bu notasyon ile (x,,x,) notasyonlar1 bulunur.

H\, 28, H,-4S, ||x 0
= 2.45
Hy 28y Hy—ASy || x, 0

A parametresi hari¢ sol taraftaki matris tiimiiyle bilinmektedir. A ’nin her bir degeri
icin, esitlik (2.45) x, ve x, igin ¢ozilebilir. A ’nin biitiin degerleri i¢in, matrisin determinant:

sifirdan farkli olacak, o zaman (2.45) esitligi bir tek ¢dziime sahip olur ki, bu da (0,0)’dir. Bu

vektdr orijinal x ile paraleldir. Fakat daha nemli olan farkli ilging ¢dziimlerin bulunabilir
olmasidir. Yalniz A ’nin bu degerleri igin gbzlenen determinant asagidaki gibi olur, Ciinkii
ortogonal bir matris i¢in detB = [H-AS|=0 dir [27].

Hn"‘/‘l‘su le")lSlz -

0 2.46
HZI - "{Szx sz "’1822

Yukaridaki denkleme A ’nin karakteristik esitligi denir. detB =|H - AS|= 0
denkleminin 6zdeger probleminin anlamli ¢6ziimleri olmasi i¢in, saglanmasi gereken denklemin
Szdeger problemine karakteristik denklem denir. Karakteristik esitligin kdklerine a nin
ozdegerleri denir. Eger 4=4; ise, [H - 4,8 ] [x]= [0] denklemi sonsuz sayida ¢6ziime
sahiptir. Gergekten (X; =4, X, =b) bir ¢oziim ise (B,.8;) de bir ¢dziimdiir. S, herhangi bir

"~ >

gergek sayidir. Bu ¢6ziim metodu bizim bastaki ihtiyacimiza giderir. £, eger ¥ ile paralel bir

- -
X vektriine doniigiirse S * de aymi iglemi yapar. Bundan dolayi, 7 farkli Szdegerlerine ait

-h s
olan birim vektorler vektdr wzay1 icin ortonormal bazlar (el »€2 ] gibi ahnabilir. Ortonormal

baz, bir vektdr uzaymnin {xpxz 9""xn} vektdrden olusan bazi olup, hepsi birbirine ortogonal
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olan ve normlar: da bir olan vektSrlere denir. Ortogonal ise, iki vektdriin skaler ¢carpimunmn sifir
olmasidir [27].

H operatdriiniin matris gosterimi igin; (2.41) esitligine gore, matris elemaniar,

A

H,=e (He;)
2.47
% -4
=e .(4,e;)=40,
yazilabilir. Bu da kdsegen iizerinde $zdegerler bulunan bir kdsegen matristir.
4 0
[H]= 2.48
0 4,

Yeni bir bazda bu operatdriin Szvektorlerini ve Szdegerlerini bulmak igin; yukarida
tanimlanan aym yontem kullanilir. Agik¢a 6nceki gibi (1,0) ve (0,1) dzvektorleri ile, 6nceki gibi

A, ve A, degerleri bulunur ki, yani eski vektorler, simdiki baz vektorlerdir. Bu dzdeger ve
dzvektorler H operatSriin esas dzelliklerini igerir.

Baglangicta esas alinan ortonormallik ise, sonugta ortaya ¢ikan iist iiste bindirme matrisi
birim matris olur. Bu ise (2.43) esitliginin ¢5zlimiinii kolaylagtirer.

Karakteristik ésitligin iki kokii birbirine uygun olabilir. Bu durumda, 6zdeger bir ¢izgi
vektorii yerine diizlem SzvektSr olusturur ve bu diizlemde iki karsilikh dikey baz vektorleri

segilir. Ancak onlar digerlerinin 6zvektorleri ile farkli 8zdegerlere sahiptir.

Bu sonu¢ sonsuz boyutun vektor uzaylarina da genigletilebilir (Yani fonksiyon
uzaylarinda ki pargactk dalga fonksiyonlar1 tanimlanabilir).



50

2.3. APW, LAPW ve APW+lo Metodlan

Slater 1937°de bu yontemi ilk olarak dnerdiginde, APW ve onun devami olan yontemler
[3,28] yogunluk fonksiyonel teorisi kullanilarak yapilan elektronik yapi gesitlerinin ¢6ziimiinde
oldukea yaygindi [2,20]. Bu yaygin kullanimm sebebi genel potansiyelin lineerlestirilmis seklini
kullanan APW metodu ile sdzde potansiyel diizlem dalga yaklagimindan daha az sayida temel
seti kullamr. Fakat yine de bu temel set sayisi, lineer muffin-tin orbital (LMTO) metodu ya da
Gaussiyen orbital tekniklerinden daha fazladir.

Yillar boyunca, APW yonteminde bazi degisiklikler olmustur. Ornegin tam potansiyel
terimin eklenmesi ve atomik kuvvetlerin isin igine katilmasi gibi [29,30]. Stiphesiz ki tek nemli
nokta Andersen tarafindan Snerilen APW metodunun [31] lineerlestirilmesidir. Aym1 zamanda,
E. Sj6stedt ve arkadaglar1 da orjinal APW metodunu lineerlestirmistir [32] ve yakinsaklik
durumu sonuglari Andersen’in Onerdifi lineer arttirdmis diizlem dalgalarn (LAPW)

metodundaki sonuglara benzerlik gosterir.
2.3.1. APW Metodu

Cekirdekten uzaklagtikga elektronlarin serbestlik dereceleri degisir. Serbest elektronlar
diizlem dalgalarla tanmimlanirlar. (Diizlem dalgalar sifir potansiyel ile Hamiltonyenin
dzfonksiyonlaridir.) Cekirdek yakinlarinda elektronlar serbest atomdakine benzer sekilde
hareket ederler ve benzer atomik fonksiyoﬁlarla etkili bir sekilde tanimlanabilirler. Bundan

dolayr uzay iki bolgeye boliinmiigtiir. Her bir atom etrafinda R, yarigaph kiire gizilir. Bu kiire

S, ile gosterilir. Etkilesmenin oldugu ikinci kiire ise S, dir. Bu tip kiireler muffin-tin kiiresi

o

(MT) olarak adlandirilir. Kiireler tarafindan doldurulan uzaya muffin-tin bdlgesi denilir. Kiireler
disinda kalan bos alan, I ile gbsterilir ve ara bdlge olarak tanimlanir [7].
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Sekil 2.4 Iki es olmayan atomlarm durumu ile birim hiicredeki muffin-tin ve arasindaki
bolgeler[7]

APW metoduna gore; wg dalga vekt6riiniin agilim1 agafidaki gibi tanimlanir.
Wg (;:) = ch,gei(l—c'i-lz)?
3

__L ei(ic‘u?)? ‘ -
$EF,E) =V 2.49
Zm AZEE g2V EYYAF) FeS, (MT)

E,K ve ¥ sembolleri sirasiyla dalga vektdri, ters orgii vektorii ve atomlar arasindaki

uzakliktir. V birim hiicre hacmidir. APW temel yapisinin diizlem dalga takiminda oldugu gibi
k —ya bagimli olduguna dikkat edilmelidir. Kiireler igindeki durum ise#’ =7 —F, tarafindan
her bir kiirenin merkezine gre tanimbidir. (Sekil 3.1) Alf,’,f;”z kuantum sayilarina bagh olarak
hesaplanan enerji boyutunda parametredir. u; ’ler E enerjili @ serbest atom i¢in Schddinger

denkleminin radyal kismmn ¢éziimleridir. Y: (F") kiiresel harmoniklerdir.

Ozfonksiyon siirekli degil ise kinetik enerjisi tam olarak tammlanamaz. Béyle bir
durum asla olusmaz ve kiirenin digindaki diizlem dalgann kiirenin yilzeyinin tamami boyunca
kiirenin igindeki fonksiyonla uyusmasi gerekir. Burada sorun diizlem dalganmn titresmesi ve

kendiliginden olugmus tek bir dogrultusunun olmasidir. Bu nedenle bunun kiiresel harmoniklere
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sahip bir fonksiyonla uyusmasi i¢in @ atomu kiiresinin merkezi etrafinda kiiresel harmoniklere

sahip bir diizlem dalga olusturulur:

1 {E+R).F 4 itk ig)u .2 q_. - ")Y” - 0, ~
= =g N iR T K+ K|F k+K)Y,(r) 2.50
Pratik hesaplamalarda {m iizerinden yapilan toplamlar sonludur. AZ,;'; +K sabitleri MT

kiirelerinde J, (E +K )R, Bessel fonksiyonlarinm diizlem dalgalara genisletilmesiyle bulunur.

Burada, 7' = R, kiire smirlarinda temel fonksiyonlarin siirekli olmas: gerektiginden;

ek _ AmifeEO% qE+I?R W+ &) 251
tm Wit (R ,,E) " arm '

dir. Bu, A%**F >y; tanumlar. Fakat E hala tanuml degildir.

[tk bakista, APW temel seti kullanilabilecekmis gibi goriinse de, ancak yukarida
incelenen 6zfonksiyonlarin genisletilmesindé ki, C 1’%'; sabitlerinin hesaplanmasinda oldugu gibi

diizlem dalga temel setlerinin bulunmast metodu ile aym yontem takip edilir. Ancak bunlar da

problemin ¢oziimii igin yetersizdir. Ciinkii heniiz E parametresi tanimlanmamigtir. Sonugta
dalga fonksiyonunun w7 (7), 6z durumunu dofrudan APW ile tammlamak igin, E’yi €;
Szdeger (veya band enerjisine) esitlemek gerekir. Bu sonug problemin ¢dziimii igin oldukga
Spemlidir. Coziim i¢in tahmin edilen e,'f degeriyle baglanilir ve bu E olarak alinir. Simdi

APW’leri tammlayabilir ve Hamiltonyen matris elemanlariyla iist iistte binmis matrisi (APW’ler
ortogonal degil) olusturabiliriz. Karakteristik esitlifin tanimindan (bkz. denklem 2.46) ve

tahmini eg- nin bunun kékii olmayacag: anlagildigindan ikinci tahmin yapilir. Bu yeni kabul
edilen E’ye gére APW’ler yeniden tanimlanarak tiim matris elemanlarina benzer sekilde, kok

bulma algoritmalart da kullanilarak tahmini k&k —egzl- bulunana kadar isleme devam edilir.

Bundan sonraki tiim iglemler ef;"’z) {izerinden baglar ve benzer sekilde devam eder. (APW

yonteminin akis semasi koklerin elde edilmesi sekil 2.4 de verildi).
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Keax Ve Emax Segenek
hassash belirleyin

1(, k)igin

v

Deneme E’ sini
segin

VR:R<K,,
kargilik gelen APW belirleyin

H ve 8 Matris elemanlarin
hesaplaymn

Karakteristik denklemini
belirleyin

E kok defil ise E kdk ise

eyt Katsayilarm belirleyin

Sekil 2.5 APW metodunun akig semasi

. Pratikte, APW metodu igin dlizlem dalgalar esik dalga sayis: olan K =~ 3,5 au™
yaklagik olarak alinrken, temel setin boyutu P =131 dir. Diizlem dalgalar igin
K, ~55au™, P=270 dir[7].
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2.3.2. LAPW Metodu

APW ybntemindeki problem u;(#',E)’nin incelenen O&zdurumunun FE =€;
bilinmeyen Ozenerjisinde olugturulmak zorunda olmasidir. Bilinen niceliklerden uf(r',ez)

ifadesini olugturabilmeyi bize LAPW metodu saglar. #, ’y1 E, enerjisinde hesaplarsak, bundan

¢ok farkli olmayan enerjiler i¢in Taylor agilimin1 yapabiliriz [7].

ayr.) A as. n aua r'a n

4 (r' Ey)

Biiyiik oranda p-—elektron bandmi (orbital) (£=1) gosteren y; ozdurumu

d,i*-E )
2=1)m

tanimlanmaya ¢ahgilmigtir [7]. Bunun anlami Taylor agilimim yaptigimiz LAPW’ ta
teriminin bilyiimesidir. Bu durumda denklem (2.52) O(E(,--el'g)2 terimi oldukga kiigiik
oldugundan ihmal edilir ve sadece lineer terimler kalir. Bu ylizden E °1 p—bandmin
yakininda segmek avantajlidir. Aym seyi fiziksel onemi olan tim {4(s—p—,d —ve f —
bantlar, yani £ = 3¢ kadar) degerleri ve her bir atom igin tekrarlanabilir. Sonug olarak, tek bir
genel E, secilmez, fakat £ =3"e kadar E; bir seti segilebilir. Daha yiiksek £ icin sabit bir

deger almabilir. Andersen {31] Koelling ve Arbman [33] aym yondeki ¢aligmalarini enerjiden
bagimsiz LAPW yontemiyle sonuglandirmiglardir. Buna gére LAPW’nin son tanimu agagidaki
gibidir [32].

1 ez(1?+1?)f
N7
> eEE up (B + BEF R DN Fes,

REY

Fel

¢,’§(7) = 2.53
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4, radyal fonksiyonlarn 6z tiirevleridir. AZ,;'; £ ve Bt £ sabitleri dzfonksiyonun

stirekli olarak tiirevlerinden elde edilir [32].
RV (= AgF R up (r ED) + B Rag (LB, g =t

E7 >nin sabitlenmesinden sonra, temel fonksiyonlarmn tiimii bir kerede hesaplanabilir.
Ayn: iglem daha dnce diizlem dalga temel setinde tanimlandig1 gibi burada da uygulanabilir.

Kosegenlestirme bu k degeri i¢in farkli p — band enerjilerine sebebiyet verir [7].

Diizlem dalga temel seti ile karsilagtiriidifinda LAPW temel seti daha kiigiik oldugu

sonucuna ulagilabilir. Thtiyag olan K, , istenilen hassashiga bagh olarak

X = 7590

max min
Ra

~ 4au™">a doniigiir. Bu diizlem dalgalardaki P ~ 270 ’e karsilik temel set

boyutunun P ~195 olmasina yol agar [7].

0.10

005 ¢

0.00

-00s }

~0.10

10 20
ria.u}

r(ak.b.)
Sekil.2.6 Ce igin APW temel fonksiyonunun £ — olugumunun #; radyal kismi.

k=27/a (0.101,0.208,0.107), K =2x/a(l,1,1). Radyal ¢bziimler s
orbitali igin E; = 0.3 Ry den digerleri i¢in E; = 0.5 Ry'den hesaplandi.
[32].
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0.10

~0.10 1:0 2:0 Y [

r(ak.b)

Sekil.2.7 Sekil.2.6”daki ayn1 k noktasinda K vektoriinde ve aym enerjilerde elde edilen
Ce igin LAPW temel fonksiyonlarmin £— olusumlarinca Rel‘,,’fp ¥ radyal

kisma. [32].

MT bolgesinde LAPW ve APW temel fonksiyonlarmm £ (£=0,1,2,3) yeniden
olusumlarnin karsilagtiriimas: sekil 2.5 ve sekil 2.6’da goriilmektedir. Sekillerden; (2.53)
denklemindeki R (r) lineer kombinasyonu APW’de kullanilan u; (#',E;) orijinal
gdziimlerinden farkli oldugu anlagilir [32]. Sekil 2.6.da APW metodu ile cizilen efrilerde, p
band: egrisinin minimum noktas1 sistemin bu noktada dengede yani kararh durumda oldugunu

gosterir. Sekil 2.7.de LAPW metodu ile gizilen egrilerde ise; s ve p bantlarinin kararl bir

durumda oldugu goriiliir.
2.3.3. Lineerlestirmenin alternatif bir yolu APW-+lo

APW ve LAPW yontemlerinin avantajlarii birlegtirmek miimkiindiir. Ornegin, APW
temel fonksiyonlarmdan baska diizlem dalgaya ihtiyag duymayan enerjiden bagimsiz temelin
bulunmasidir [32].

Tek bagmna enerjiden bagimsiz APW temel yapisi, belirlenen enerji parametreleri
yakininda ki ¢dziimlerde yeterli esnekligi saglamaz. Degisken serbestlik, £<3 gibi fiziksel

Onemi olan £ kuantum sayilt orbitalleri igin bolgesel orbitaller olusturan temel yapinin
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kullantmiyla getirilebilir [34]. Yerel orbitaller APW temel yapisina extra durum getirmezler ve
ara bélgedeki diizlem dalga sayilari bu yiizden etkilenmezler.

Yerel orbitaller ilk olarak Singh tarafindan yari-gekirdek durumlar igin LAPW
yonteminde kullanildi [34]. Bunlar MT kiirelerinin iginde £ <3 olarak tanimhdir [32].

rel
2.54

0

¢Zt r )= lo s \Nyesar b
R, (r)Y, (') re S, (MT)
Sjostedtve arkadaglar caltsmasmnda [32], R (r')= ACul(r',ES)+Blut (', EY)
olarak daha basitlik igin tiim temel fonksiyonlarda E; lineerlestirdiler (dogrultma). Bunun
nedeni yerel orbitaller igin lineerlesmis enerjisinin yavagga degisiminden hesaplamalarin
etkilememesidir. Dahasi, linerizasyon enerjisi #;(S,,E;’) veya z}e(Sa,E;’ )’ lerin sifira esit ise
temel fonksiyonlarin giftlenmeyecek sekilde segilebilir. By MT smirmda @i =0

kullanilarak tanimlanirken, 4,7, 1 almr.
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3. WIEN2K PROGRAMININ TANTTIMI

Kompleks sistemler icin bilgisayar simiilasyonuna ihtiya¢ duyulur. Katilarin yapisi
klasik mekanikten kuantum mekanigine kadar gesitli metotlar kullanilarak incelenir. Bu amagla
gliniimiizde bir ¢ok simiilasyon metodlart kullanilmaktadir, bunlardan biri de ¢ok atom igeren
karmagik bir sistemin elektronik yapisim incelemede genel olarak yogunluk fonksiyonel teoriyi
kullanan WIEN2k programidir. Yogunluk fonksiyonel teorisi dalga fonksiyonundan ziyade
elektron yogunluguna dayanir. Ayrica elektron yoZunlugunu degis-tokus ve korelasyon
potansiyelini de isleme dahil eder [35].

Oncelikle ideal bir kristalin birim hiicresi tanimlanir. Bir birim hiicredeki dzellikler
bilinerek periyodik smir sartlari da kullanilarak sonsuz bir kristal tanimlanir. Kritalin Gteleme
ve nokta grubu simetri islemide dahil edilerek, ideal kristal yapimin bozulmamasi ve islemlerin

basitlesmesi saglanir [35].

Wien2k program kristal yapilarin; elektron yoguniugu, durum yogunluklari, band
yapilan, spin yogunluklar, toplam enerji, kuvvet, kararlilik sartlari, yapt optimizasyonu, fonon
dispersiyonu, elektrik alan gradyentleri, manyetik &zellikler, mekanik o6zellikler, x-1ginlar:
sofurma ve yaymnim spektralari, fermi yiizeyleri ve optiksel 6zelliklerini inceler.

3.1. case.struct ve case.inst dosyalarmin olugturulmast

Programm baslangicinda yap:r dosyasmm (case.struct) olusturulmas: gerekir. Bu
dosyanm olugturulmasin tammlayacagiz.

TiC alagimi bir model olmak {izere:

F11€7CASE.SHUCK. ..o veeerereerree errvensaersenenness srvessssssensresans sesones

TiC

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 2:22.0

LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000 9
0.6000000 0.0000000 1.0000000 10

0 I WU W=



ATOM 2: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000
MULT= 1 ISPLIT=2
c NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 1.9000
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.06000000 1.0000000 0.0000000
0.00060000 0.0000000 1.0000000
48 NUMBER OF SYMMETRY OPERATIONS
10 0 0.0000000
0-1 0 0.0000000
0 0-1 0.0000000
1
10 0 0.0000000
0 0-1 0.0000000
0-1 0 0.0000000
2
-1 0 0 0.0000000
0-1 G 0.0000000
0 0-1 0.0000000

-1 0 0 0.0000000

010 0.0000000

0 0 1 0.0000000
48

: 6.0

11
12
13
14
15

Dosyanin Tanitim

1. sira : alagim adi
2. sira: Orgii tipi, NAT

Orgii Tipi
P — llkel (primitive ) 6rgii
F — Yiizey merkezli 6rgii

B — Cisim merkezli 6rgii

59

.....
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Basit kiibik (sc) Cisim merkezli kiibik (bce) Yiizey merkezli kiibik (fcc)

Sekil 3.1 Kiibik uzay orgiileri [6]

Yukandaki sekilde en dogal olarak bulunun hiicreler gdsterilmistir. Bunlar arasinda

sadece basit kiibik (sc) olani ilkel hiicredir.

Kiibik sistemde ii¢ 6rgii bulunur. Basit kilbik (sc) &rgii, cisim merkezli kiibik (bec) Orgii
ve yiizey merkezli kiibik (fcc) orgii. Bu fi¢ kiibik drgiintin 6zellikleri ¢izelgede gbsterilmistir.

Cizelge 3.1 Kiibik Orgiilerin ézellikleri [6]

Standart hiicre hacmi
Hiicre bagma &rgii noktasi
[lkel hiicre hacmi
Birim hacimde 6rgii nokta sayisi
En yakin komgu sayis1

En yakin komsu uzaklig
Ikincil Komsu sayis1

2a

Ikincil komgu uzaklig

Dolutuk orani /6= 0,524

Cisim merkezli Yiizey merkezli

a3 a3
2 4
a3/2 a3/4
2/a3 4/a3
8 12
J3a/2=0866a a/\2=0707a
6 6
a a

M37/8=0,680 27/6=0,740
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Bir hiicredeki bir noktanin konumu;
Fi=x,0,+y;G,+Z;d, (G=1,2,3,......8)

denklemleriyle atomik x,y,z koordinatlariyla belirlenir. Burada, 6rgii noktas: olarak segtiimiz
orijini uygun sekilde yonlendirirsek 0<x;,y;,2; <1 olur.

Burada her koordinat hiicrenin bir kdgesinden segilen orjine gére a), a,, a; eksen
uzunluklarimn 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 , say:labilir.

 Basit kristal yapilarda fcc uzay orgiisiine NaCl yapisi ve bee uzay Srgiisiine de Fe’in
yapis1 6rnek verilebilir.

NaCl kristal yapisida, uzay 6rgiisii fcc olup hiicre bazi 000 da bir CI” iyonu ve 1/2 1/2
1/2 de bir Na* iyonundan olugur.

Her ilkel 6rgii dort NaCl birimi olup atomlarin konumlar: sdyledir:
CL 000 12122 0 1720172 01212
Na: 1212 12 0 0 172 0120 1/20 0

Fe’in atomik yapisinda ise merkezdeki atomun konumu (172, 1/2, 1/2) ve digerleri de

kiiblin koselerinde yer alir [6].
NAT — Birim hiicredeki egdeger olmayan atomlar sayisi.

3. swra : Hesaplama modu;
RELA - Biitiin Relativistik ¢ekirdek ve skaler relativistik valans
NREL - Relativistik olmayan hesaplama

4. swra:a,b,c,aBy
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a, b, ¢ — Orgii temel vektdrleri (atomik birimde) (1 a.k.b. = 0.529177 &)

0, B, y — Orgii temel vektdrleri arasindaki agilar.

Kiibik sistemde a, =a, =a; ve a=p=7=90°

olur.

a4 5]

Sekil 3.2 Kiibik birim hficre

s. sn'a.: Atom — indeks, X, y, z
Atom — indeks — Egdeger olmayan atomun sayisi
X, ¥, z— Atomlarin konumlarm belirtir.
6. sira : multiplicity, isplit
multiplicity — yapida birbirine eg olan atomlarin sayisi
isplit— 2 d-—elektronlarn e-g, t-2g e.g. : kiibik
8 5 ve 6 seceneklerini birlegtirir.
7. sira: 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.
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RO - ilk radial ag noktas: (tipik bir sekilde 0.0005 ve 0.00005 arasinda)

RMT - Atomik kiire yarigap:

Sekil 3.3 Birim Hiicre igindeki atomik kiireler

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

11. stra : Uzay gurubunun simetri iglemlerinin sayisi. Sifir olarak birakilirsa, simetri
islemleri genelde otomatik olarak olugturur.

12. - 14. sira : matrix, tau
matrix — simetri iglemi (uzay grup) matris gosterimi.
tau : ilkel olmayan vektdr gegisi

15. sira : simetri igleminin indeks sayismni belirtir.

Daha sonra “instgen_lapw” komutuyla otomatik olarak “case.inst” dosyasi1 olusur. Bu
dosyada orbitallerin ayr1 ayr1 durumlar tanimiansr.



fi1E:CaSE NSt eeecctrerne ceeerene cerverns sereerene corerens
Ti 1
Ar25 2
3,220 N 3
3,200 N
4,-1,1.0 N
4-1,1.0 N
C
He35

MR
P ek
AL R

b it

NNNNNN
N
»wo)_.

Dosyanin Tanitimi
1. srra: title, Watson

title — isim

watson — Q — wat yiikiiyle R — wat kiirenin yarigap1 (watson’a gbre)
2. sma: config

config — valans orbitallerinin (spinsiz) numaras: ve soy gaza (He, Ne, Ar, Kr, Xe, Rn)
gbre gekirdek durum konfigiirasyonu belirtir.

3. sma: n, kappa, occup, plot
n — kuantum numarasi
kappa — relativistik kuantum numarasi
occup — iggal etme sayisi (spin bagina)

plot — P — ayri ayn orbitalin yogunlugunu belirtir.
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N - bir bos alanda ayr1 ayr1 orbitalin yogunlugunu muaf tutmak.
Kuantum numaralarinin tanimlanmasi [36]

Spin kuantum sayis1 =s=+1 veya s = -1

Orbital kuantum sayisi=j= £+s/2

Relativistik kuantum sayis1 =K =-s (j + 1/2)

Cizélge 3.2 Relativistik kuantum say:lar

j= £+s2 K max.iggal sayisi

£ |s=-1 |s=+1 |s=-1|s=+1[s=-1 |s=+]
s |0 172 -1 2
p |1 12 32 1 2 2 4
d |2 3/2 5/2 2 3 6
f {3 52 72 3 |4 8

Ayrica Fe igin konfigiirasyon 18, 28, 2P*2P, 3S, 3P*3P, 3d, 4S olup, burada “ * * farklt
relativistik kuantum sayilarim gosterir.

3.2. init_lapw hesaplamalan

Daha sonra “init_lapw” komutu g¢alistirildiginda hesaplama baslar ve tiim adimlar

otomatik olarak olugur.

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

komsuluga kadar gidilir.

case.outputnn : atomik kiire yarigaplarma (RMT) bakilr.
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Bu atomik kiireler en fazla birbirine degebilir. Fakat birbiri i¢ine giremez. Aksi halde

program hata verir.

x sgroup : bu program case.struct dosyasindan (6rgii tipi, Orgii sabitleri, atom

pozisyonlarmi) kullamr. Aym zamanda uzay gruplarini ve esit olmayan durumlarin nokta

gruplarmm belirler.

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

- Uzay grubunun numaras: ve adi : 225 (Fm —3m)

x symmetry : Bu program “case.struct” dosyasindan; orgii tipini ve atomik konumlart

kullanir. Genel bir sekilde uzay grup simetri iglemlerini meydana getirir.

case.outputs : simetri operasyonlar: ve atomun nokta grup simetrileri kontrol edilir.
x Istart : Atomik yogunluklar1 meydana getirir.

Cekirdek durumlardan valans durumlart ayirmak igin bir enerji ve degisken korelasyon

potansiyel (Vec) gerekir. Bunun igin XC — potansiyel,

05— LSDA, [37]

13 - GGA, [4]
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14 — GGA, [38]
Genelde 13 (GGA, Perdew ve arkadaglar1 96) kullanilmas: tavsiye edilir.

Ek olarak program valans durumlardan ¢ekirdek durumlan ayirmak igin kesme
enerjisini sorar. Bunun iginde genelde -6.0 Ry (Rydberg) iyi bir segenektir. Yani bu enerjinin

iistli yaklagik olarak valans durumlarina kargilik gelir.
case,outputst : uygun atomik konfigiirasyonu belirtir.

Genelde elektronik durumlar 3 tipe ayrilir. Bunlar gekirdek, yari-gekirdek ve valans

durumlardir.

Ornegin : Titanyum igin atomik durumlar: gekirdek (1S, 28, 2P), yar1 gekirdek (35, 3P)
ve valans ( 3d, 4S,4P).

1. Cekirdek durumlar :atomik Kkiirenin igerisinde tamamen hapis edilmigslerdir.
Enerjileri Fermi enerjisinin 7 — 10 Ry altindadyr.

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

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

3. Valans durumlan : Enerji olarak en yitksek (isgal edilmig) durumlardir. Atomik
kiirenin diginda azalan bir miktar yiike sahiptirler.
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Ornek : Ti igin
> 4
i 2 Valans (yiiksek enerji)
4s
> 0 — 3d
& ~
— 3
> : . )
% 5 ——  3g Yari-gekirdek (orta enerji)
~ - —_— :
eS| -
-10 Cekirdek (diisiik enerji)
Isizs,_rzp

Sekil 3.4 Cekirdek, yan ¢ekirdek ve valans durumlari [39]

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

(matrislerin biyiikliigii) tamimlanir. 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 igin (3d, 4f) APW yakinsamast yapilir.

FIle:CASEINT_Shuerreruicsees cerererrsrerserses sasasarorensensese seursce

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

0 030 0.000CONT1 4
0 435 0.005STOP 1
1 -2.58 0.010CONT 1
1 030 0.000CONT1

2 030 0.010CONT1I

030 30 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
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0 -0.78 0.010CONT1

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

......................................................................

Dosyanin Tanttimi
1. sira: switch
WFFIL — standart segenektir. case.vector dosyasinda dalga fonksiyonunu yazar.

SUPWF — Duragan dalga fonksiyonunu hesaplar. (yalniz 6zdegerleri ¢ok hizli test
eder.)

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

rkmax — Rmt * Kmax matris biiylikliigii (yakinsama) tanimlar. Burada Kmax
kesme dalga fonksiyonu, Rmt tiim atomik kiire capmin en kiigiigiidiir. Genellikle bu deger 5 ve
9 arasmnda ( 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 dalgalar: icin L deferi maksimum alinir. (8

ve 12 arasinda olmalidir.)

Insmax — par¢a dalgalar igin maksimum 1 degeri muffin-tin olmayan matris

elemanlarinin hesaplanmasinda kullanilir. (Insmax = 4 tam iyidir.)
3. sira: Entrial, ndiff, Napw

Entrial — Radyal Schrodinger denkleminin ¢ziimiinde (2.51) yapildig: gibi
u,(r,E,)’ yi elde etmek igin E,’nin varsayilan enerji degeri kullanilir.
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Sekil 3.5 u, (r, E,) enerjisi ve DOS’un sematik bagliig: [1]

n diff — Hari¢ tutulacaklarin sayisi

Napw — Bu atomun tiimiinii kapsayan ¢ degerlerinin hepsi i¢in agagidaki durum

kullanilir.
LAPW temeli i¢in 0
APW temeliigin 1
4. swa: £, Ef,de, switch, NAPWL
£ kismi dalganm £
Ef L=1icin E,
de de =0 Enerji artist

Bu E (£) varsayilan enerjinin iizerine yaziyor. de # 0 : artis miktarina gore bir

rezonans enerjisi aragtirir.  u, (v, £) yarigap dogrultusundaki fonksiyon muffin-tin yarigapina .

kadar enerji ve RMT’yi degistirir.  Tipik bir durum gsematik olarak sekil 3.5. de

gosterilmektedir.
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Enerji bandlarnm altinda By u sific efime sahiptir (Baglanma durumu). Fakat
bandlarin {istiinde sifir degere sahiptir (Baglanmama durumu). £, enerjisinden bagslayip,
yukariya ve agagiya dogru “de” artin kullamlarak nerelerde  #, (R, ,£ ) nin isaret
degistirdigi bulunur. Isaret degistirme deger olarak Eqy’ii belirler. Egim olarak ta Ey’1 belirtir.
Her ikisi de bulunursa E,, bunlarm aritmetik ortalamasi olarak alnir ve deneme enerjisi ile
degistirilir. Eger, E,; ve Euq bulunmazsa E, 6zel degerinde kalir. Ege ve Eyy +1 ve -10Ry

swurlan iginde tammbidir. Ey, ve Eyg’iin bulunamamasi durumunda onlarin baslangig degeri olan
-2.00 alinir.

Switch — Sadece de# 0 degil ise anahtar kullanilyr.
CONT - Eqy yahut E, her ikisini de bulsa bile iglem yapmaya devam eder.

STOP — Her ikisini bulsa da islemi durdurur. (Yan — ¢ekirdek durumlan igin -
ozellikle yararlidur.)

NAPWL — Bu atomun bu £ (£=0,1,2,3) degeri; APW — ydntemi i¢gin 0, LAPW —
yontemi igin de 1 kullanilir. APW + lo metodu, APW kullanmldiginda yakinsama olay: giiglitkle
gergeklesen 3d gibi orbitallerin dalga fonksiyonlarini bulmada kullantlir.

5. sira : unit — number, EMIN, EMAX

unit — number — Brillouin bdlgelerinde k vektdrlerini hangi dosyadan okunacagini
belirtir. 5 giris dosyasinmn kendisi oldugunu g@sterir. Varsayilan defer 4 “case.klist”
igerisindeki bilgilere kargilik gelir.

EMIN, EMAX — Ozdegerlerin arastirilacagi enerji arahint gosterir. Bu aralik kisa
tutulursa bilgisayarin hesaplama siiresi kisalir. Yalmz isgal edilmemis durumlar icin DOS

hesaplanirken enerji aralifi sumrlanabilir.
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case,in2_st : Burada LM genislemesi sinirlanabilir (biraz hizlandirmak igin). GMAX
degeri degistirilebilir. (15-24 degerleri 6nerilir) yada Fermi enerjisini bulmak i¢in farkli bir

Brillouin bolgesi integrasyon metodu belirlenebilir.

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

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

x kgen : Brillouin bdlgesinde k — a8y meydana getirir. Biitiin Brillouin bdlgesinde k
noktalarmin sayist belirtilmeli (TiC ile kargilagtirma igin 1000 kullamilir). Daha iyi
hesaplamalar igin daha bilyiik sayilar verilebilir.

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

noktast icin enerji aralig1 belirlenir.
x dstart : SCF dongiisii i¢in baslangi¢ yogunlugu iiretir.
case.outputd : Gyax > Guviy dan bilyiik olmasi gerekir. Bu dosyadan kontrol edilir.
Daha sonra spin — polarizyon yapilip yapilmayacag1 sorulur.

3.3. SCF Hesaplamalar

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

asafidaki hesaplamalari otomatik olarak yapar.

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

Kiireler iginde Coulomb potansiyeli dogrudan simir degeri probleminin ¢oziimii igin

klasik Green fonksiyonu metodundan elde edilir.

"LAPW1 : Valans bandlarmu hesaplar (bzvektdr ve OzdeZerler meydana getirir).
Hamiltonyen ve iist iiste binme matrisi [33] olugturur.

LAPW?2 : Ozvektorden valans yogunluklar hesaplar.
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LCORE : Cekirdek durumlari ve yogunluklar: hesaplar.
MIXER : Giris ve ¢ikis yitk yogunluklari birlestirip yeni bir yogunluk olusturur.

Bu SCF islemi giris yogunluguna yakin bir yoguniuk bulana kadar dongii devam eder.
Bu dongil yakinlidi istedigimiz hassasiyete ulastiracak seviyeye kadar devam ettirilir.

Yukaridaki islem “run_lapw -cc 0.0001” komutuyla gergeklestirilir. Burada

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

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

3.4.1. Elektron yogurlugu
x lapw2: Valans yogunluklarini 3S ve 3P’nin disinda tekrar hesaplar.
“case.in5” dosyasi bu hesaplamada olugturulur.

fI1E1CASE.ANS et cerreeerne vreeernes crreernees seesreeens

-1-104

-1304

3-104

323

100 100

RHO

ANG VAL NODEBUG
NONORTHO

0 N H LN

Dosyanin tanitimi1

1. swra: ix, iy, iz, idv — Diizlem ve ¢izimin pargas: birim hiicrede ii¢ noktayla belirtilir
(x, y ve orjin). 1lk sirada orjinin koordinatlar: belirtilir, Burada x = ix/idv ve y = iy/idv orgii

vektorlerinin birimindedir.

2. sira: ix, iy, iz, idv — xX’in koordinatlari
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3. sira: ix, iy, iz, idv — y’nin kordinatlar1 ( x ve y yonleri birbirine dik olmalidir. Diger
tiirli NONORTHO (ortogonal olmayan = dik olmayan) segenegi tercih edilir)

4. swra: nxsh, nysh, nzsh — En yakin komsu hiicrelerin (X, y, z ydnlerinde) sayismi
belirtir. Burada atomik konumlar olugturulur. (Cizim biiyiikse bu sayilan arttirmak gerekir.
Aksi takdirde bazi atomlar ¢izimin diginda kalir.)

5. sira: npx, npy, - Cizimdeki ag noktalar: sayisi belirtir.
6. sira: switch

RHO -~ Yiik (veya potansiyel) c¢izer. Atomik yofunluk kullanmaz (Diizenli

durum).

DIFF — Yogunluk farkini ¢izer.
OVER - Atomik yogunluklarmn siiper pozisyonu belirtir.

7. sira: iunits, cnorm
iunits — ATU ~ yogunluk (potansiyel) atomik birimlerde e/a.u® (veya Ry)
ANG - Yogunluk e/A*de (potansiyeller igin bu segenek kullanilmaz.)
cnorm — VAL — case.clmval, r2v, veoul dosyalar igin kullanilir,
TOT — case.clmsum dosyalar i¢in kullanir.

8. sira: ORTHO — (varsayilan) Yonlerin dik olmasini zorlar.

NONORTHO - Yonler keyfi olabilir. Cizim programi dik olmayan egrileri
destekliyorsa bu segenek kullanilir ( 5rnegin XCYSDENS ).

x lapw5: Elektron yogunlugunu hesaplar.

Bu iglemden sonra “rhoplot” komutu ile elektron yogunlugu grafigi ¢izdirilir.
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3.4.2. Durum yogunlugu (DOS)
x lapw2 —qtl : Kismi yiikleri hesaplar.
. “case.int” dosyas! bu hesaplamada olusturulur.

file:case.int
TiC # Title
-0.50  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
Cp

BN -~

DN N st b s O\
WMWK B -

Dosyanin tanitim:

1. sira: Element veya bilesik adi
2. SIra: epy, delta, ep.,, broad

emin — Enerji agi (Ry’de) belirtir. Burada DOS hesaplar. (ewi, valans bandinmn en

diigiik seviyesinin birazcik altinda olmalidir ).
delta — Enerji artigidir.

€uax — En yiiksek bandin en diistik enerjisini kontrol eder (case.qtl). Bu iki deger

minimum alinr.

broad -- Gaus genisleme faktoriinii belirtir.

3. swa: ndos — DOS durumlarmin sayisini belirtir.

sira : jatom, jcol, description

jatom — Hangi atom igin DOS’un hesaplanacagim belirtir. 0 — toplam DOS,
jatom = nat + 1 ara b6lgedeki DOS durumlar: demektir. Burada “nat” esedeger olmayan atomlar

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

description - Durumlarm isimleri

X tetra : Durum yogunluklarin: hesaplar. Bu program tetrahedron metodunu kullanarak
[40] kismi ve toplam DOS’ lan hesaplar.

dosplot : Bu komutla DOS grafikleri gizdirilir.

3.4.3. Band yapisi
WIENROOT/SRC_templates /bee.klist klasoriinii “case.inl” dosyasi altina eklenir.
x lapw1 —band : Ozdegeri hesaplar.

“case.insp” dosyas1 bant yapisin hesaplamak i¢in olusturulan girig dosyasidir.

...... 1@1CASE.INSP. . crerrerrrrracncsnes cevisersesnes sessesresenens sesenrosessoss srseseones

### Figure configuration 1
50 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
11 2 4 # line width, line switch, color switch 6
### Data configuration 7
-13.080 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
1 6 02 # jatom, jtape, size of heavier plotting 11
Dosyanin tanitimi

stra : Sekilin tanitilmas:
2. sira: xoffset, yoffset

xoffset — Cizimin otjininin x’e gore ka¢ cm ileride veya geride oldugunu belirtir.

yoffset — ¢izimin orjininin y’e gore kag cm ileride veya geride oldugunu belirtir.
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sira : xsize, ysize
xsize — x ySniiniin (cm) de biiyiikliigi
ysize —y yoniiniin (cm) de bilyiikliigii
sira : eincr, mtick
eincr — y ekseninde enerji artiglarini gosterir (biiyiik bdlmeler).
mtick — y eksenindeki kiigiik béimelerin sayis:
sira : charh, font
charh — Isimlendirmenin boyutu
font - 0 Yaz1 yok
1 Times ve Symbol fontlar: kullanilir.
2 Times, times — italic ve sembol kullanilir.
sira : linew, ilin, icol
linew — Cizgi genisligidir.
ilin — 0 olursa agik yada nokta daireler.
1 Cizgiler
2 Cizgiler ve agik daireler.
3 Cizgiler ve dolu daireler.
icol — Renkleri belirtir.

0 Siyah gizer.
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1 Tek renkle gizer.

2 Ug renkli gizer.

3 Cok renkle gizer.

4 Cok renkle ¢izer, her bir ¢izgi farkli bir renk gosterir.

sira : Verilerin bagladifin belirtir.

8. SIra : emin, €max, 1UNILS
€min — ¢iZzimin minimum enerjisi
€max — ¢izimin maksimum enerjisi
iunits — 1 enerjiler Ry cinsinden
2 enerjiler eV cinsinden (EF enerjisi ile ilgili olarak)
9. sira: iferm, efermi
iferm — 0 — EF’yi ¢izmez.
1 - EF diiz ¢izgi seklinde gizilir.
2 — EF noktali ¢izgi ¢izilir.
3 — EF nokta nokta gizilir.
efermi — “case.scf” dosyasindan EF enerjisi alinarak yerine yazilir.

10. sira : nband1, nband2 — bandlar i¢in en diisiik ve en yiiksek band indeksidir.

11. sira : jatom, jcol, jsize
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jatom — “case.qtl” dosyasi mevcutsa jatom band karekteri gizilecek atomu belirler,
(noktalar uygun yarigapli dairelerle yer degistirir). “case.qtl” yok, yada sifir ise band karakteri

gizmez,

Jjeol — “case.qt]” dosyasinda hangi siitunun kullanildiginm belirtir. (1 toplam, 2-S, 3-
P..) Bununla ilgili bilgiler “case.qtl” dosyasinin baslangi¢ satirinda bulunur.

jsize — Band karakterinde kullanilacak dairelerin yarigaplarmmn boyut faktoriinii
gosterir.,

x spaghetti : Bu komut &zdegerleri kullanarak enerji band yapis1 grafigini ¢gizer.
3.4.4. Band karakter cizimiyle band yapisi

x lapw1 —band : Ozdegerleri hesaplar.

x lapw2 —band —qtl : Kismi ylikleri hesaplar.

“case.insp™ dosyasinda karekter bandlarinin gizimi i¢in

jatom =1 Jtype=...... jsize=0.2

Burada jtype hangi band karakter yapismu ¢izilecek ise o karakter yazilir.

1 —toplam, 2...8,3...P,4...d, 5...eg, 6...12¢g

x spaghetti: Komutuyla band yapis: grafigi ¢izdirilir.
3.4.5. Hacim grafigi cizimi

init_elast : Bu komut biitiin hesaplamalar1 hazirlar. Bu dosyanin ¢aligmas: igin

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

elast_setup : Bu komut ¢aligtiriimadan 3nce “elast” dosyasina gidilir. Bu program “init
.struct” ve “*.templ” dosyalarim kullanarak hesaplamalar i¢in biitiin giris dosyalarini meydana

getirir.
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ana_elast : Hesaplamalar yapildiktan sonra normalde biitiin sonuglar “elast/result”
dosyasinda saklanir, ‘“elast/result” dosyasmna girilir ve “ana_elast” komutu galistinlir. Bu
komutla toplam enerjiler hesaplanarak analiz edilir. Ayrica eclastik sabitler ve basing
hesaplanarak sonuglarm grafigi ¢izilir [7]. Wien2k programindaki hesaplamalarin akis semas:
sekil 3.6 de gosterilmektedir.

3.4.6. Siiper drgiiniin olugturulmasy

Bu program kullanilan Wien2k struct dosyasindan supercell iiretmede kullanilir,
Orijinal struct dosyasimnin ad1 yazildiktan sonra x, y, z yonlerindeki hiicre sayisi girilir.

Eger simeri izin verirse, hedef Srgiiyli; 2, 4, 6,... faktdrleri yardimi 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
kullamlir. Bu komuttan sonra dosyanin ad: girilip x, y, z ySnleri i¢in &rnegin; 2x2x2 degerleri
girilirse, x, y, z yonlerinde 6rgii 2 birim genigletilmis olur.

(@) ®)

Sekil 3.6 FeAg i¢in a) kiibik birim hiicre b) 2x2x2 ‘lik siiper 6rgii yapisi
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4. TiC, MANYETIK OLMAYAN FeAg ve FERROMANYETIK FeAg YAPILARININ
WIEN2K PROGRAMI iLE TEST EDILMESI

Bu bolimde TiC nonmanyetik FeAg ve ferromanyetik FeAg yapilarina ait daha
onceden elde edilmis sonuglar WIEN2k program: yardimiyla test edilmistir.

4.1. NaCl Yaps1

Burada Snemli olan TiC yap: dosyasmin olusturulmasidir. Wien2k programinin
kullanim kilavuzundaki TiC yapisina ait temel bilgiler:

Maddenin ad: :TiC

Orgii tipi :NaCl

a=b=c :4.328 A =8.727 au

a=f8=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

Bu bilgilerden yararlanilarak “TiC.struct” yap: dosyas: olugturuldu. (Bkz. 3.1) Daha
sonra “intsgen_lapw” komutuyla “TiC.inst” dosyasi otomatik olusur. Bundan sonra bsliim.3’de

tanimlanan program akisina gore isleme devam edildi.

Burada “x Istart” komutunun ¢aligmasi esnasinda 13 GGA ve kesme enerjisi —6.0 Ry
alind1 [4].

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

...... file:TiC.in1_st
WFFIL  (WFPRI, SUPWF |

700 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 0.000 CONT 1
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0 435 0.005STOP1

1 258 0.010CONT1

1 030 0.000 CONT 1

2 030 0.610CONT1

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

0 030 0.000 CONT 1

1 030 0.000CONT1

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

Elektron yogunlugu grafigi igin “TiC.inS” dosyasi olusturuldu ve smirlar zmin=0 ve

zmax=2, alind1.

file:TiC.inS

-1-104

-1304

3-104

323

100 100

RHO

ANG VAL NODEBUG
NONGRTHO

......................

......

Elde edilen tiim sonuglarin wien2k kullanim kilavuzondaki sonuglar ile karsilastiriimasi

neticesinde [1], sonuglarin son derece uyumlu oldugu goriilmiigtiir.
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(a) Orijinal[43] b) Elde edilen

Sekil 4.1 TiC igin elektron yogunlugu

TiC DOS grafikleri i¢in, “TiC.int” dosyas: olugturulur.

file: TiC.int
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TiC
-0.50

1
4
5
6
2
3

BN DN v bt e O ON

D R R R R T R PR E Y

# Title
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-2g
C-s
Cp

Grafikler herbir durum igin ayr ayn elde edildi.
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Sekil 4.4 TiC igin i¢in C-p DOS grafigi
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Band yapis1 grafigi igin, “TiC.insp” dosyas1 agagidaki bicimde diizenlendi.

file:case.insp . s eresnsassresssrsanes

### Figure configuration

56 30 # paper offset of plot
10.0 15.0 # xsize, ysize [cm]

10 4 # major ticks, minor ticks

1.0 1 # character height, font switch

1.1 2 4 # line width, line switch, color switch
#it# Data configuration
-13.08.0 2 # energy range, energy switch (1:Ry, 2:1eV)
i 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

.......

RN 7 &0 3
Ly - o - -y - ", .
v o ‘;;:'. - 7X . .p":.
50 L# . # —-..\.’5::;‘ LN 1
50 g = e L o
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LY B R "b._"".._' o _: ..-f' o \T:;’.- L m"‘_
R . =, .".../M Flio 25 o %
o WA " F EaN BN -
o L \Y =
TR ¥ e a : & 1o
i sy ' = ‘?1‘ --'"" E o8
A - TN Y 40 J
% a0 j S FRRETR AN I %\ R o -
e g an—y, - . > o - o of
— 360 ‘:'_‘_.Z:u- - K : : :S u = a5 it
. 4 -~ s % . "ty ] e Y
§  a0d - ] E and = :
Lg LY I RS ¥ ff] F0 S
50 e . o)
: 0 b 3
20 SR
ey %0 5
. v P Py o
JEL -] et b S "ol
ol .‘.',.lﬂ P
Liond] . /‘___...-"' ma.l ., /,.aa—-"""r
iy " . 1. - +
-H.0 o -’ B - /
e '-._.“// 2.6 e
T3 RO T T WK
W L A T & XZ WK v LA a X rwoK

a) Orijinalf43] b) Elde edilen

Sekil 4.8 TiC band yapisi
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4.2. Manyetik Olmayan (nonmanyetik) FeAg Yapisi

‘Burada ilk olarak struct dosyast olusturulur. Bunun i¢in asagidaki bilgilerden

yararlamlir[41].
Maddenin adi :FeAg
Orgii tipi :bet
a=b :3.97 A =7.770037 au
c= :7.046186 au
a=p=y :90°
Atom 1 :Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=2.0
Atom 2 :Fe pozisyonu (0.5, 0.5, 0.5) ve RMT =2.0
Atom 3 :Ag pozisyonu (0.5, 0, 0.5) ve RMT=2.0

4]
Bu bilgilerle FeAg.struct dosyasi olusturulur(Bkz 3.1).Burada a=3.97 A4 ‘da sabitlendi
ve ¢ drgii parametresi ise c¢/a oramndan hesaplandi[41]. Orgiiyli stiper drgii yapmak icin
Bolim 3.4.6 daki yol izlenir ve struct dosyas: agagidaki sekle doniigtir.

Maddenin ad: :FeAg
Orgil tipi :bet
a=b :16.097563 au
c= :15.881847 au
a=0F=y :90°
Atom 1 :Fe pozisyonu (0, 0, 0) ve RMT=2.0
Atom 2 :Fe pozisyonu (0, 0.5, 0) ve RMT =2.0
Atom 3 :Fe pozisyonu (0.5, 0, 0) ve RMT=2.0
Atom 4 :Fe pozisyonu (0, 0, 0.5) ve RMT=2.0
Atom 5 :Fe pozisyonu (0.5, 0, 0.5)

(0, 0.5, 0.5), MULT=2 ve RMT=2.0
Atom 6 Fe pozisyonu (0.5, 0.5, 0.5) ve RMT=2.0
Atom 7 :Fe pozisyonu (0.25, 0.25, 0.25)

(0.75, 0.25, 0.25)



(0.25, 0.75, 0.25)
0.75, 0.75, 0.25)
(0.25, 0.25, 0.75)
(0.75, 0.25, 0.75)
- (0.25, 0.75, 0.75)
0.75, 0.75, 0.75) MULT=8 ve RMT=2.0
Atom 8 :Ag  RMT=2.0
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Manyetik olmayan FeAg *nin Orgii tipi tetragonal, uzay grubu P4/mmm(L1,)numarasi

123 tiir. Bundan sonta “instgen_lapw” komutu ile “nonmanyetikFeAg.inst” dosyas: otomatik

olarak olusturularak bliim 3°te anlatilan iglemler sirasi ile yapildi.

TiC °da oldugu gibi Istart 13 GGA ve kesme enerjisi -6.0 Ry degeri alind1.
RMTK2x=8.0 degeri yerine islemlerin kisa zaman almas: igin 0.5ve kgen’de ise 500 k
noktasi(20 Brillouin bélgesi) alindi[41].

WEFFIL (WFPRI, SUPWEF)
500 10 4 R-MT*K-MAX; MAXL IN WF, V-NMT
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000 CONTO
030 4 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000CONTO
1 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.0l10CONTO
0 030 0.000 CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000 CONTO
030 4 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO



95

0 030 0.000 CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.88 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000 CONTO
K-VECTORS FROM UNIT:4 -7.0 2.5 emin/emax window

..............................................................................................................................

Bu dosyada Emax’1 1.5 yerine 2.5 aldik ve LAPW metodunu sectik. Bu

hesaplamalardan sonra “nonmanyetikFeAg.int” dosyas1 olusturulur.

...................................... nonManyeHKFEASINt. .coeeirirerer it et
FeAg

-0.50 *  0.00200 1.5000.003 # EMIN,DE,EMAX, GAUSS-Broadening(>de)

# NUMBER OF DOS-CASES specified below

1 tot # atom, case=column in qtl header,labe
4 Fe-d
5. Fe-eg
6 Fe-t2g
2 Ags
3 Agp

..............................................................................................................................

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

¢izildi ve 6nceki galigmalarla tutarlt sonuglar alindi.
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Sekil 4.16 FeAg-nonmanyetik i¢in elektron yogunlugu grafigi
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Sekil 4.17 FeAg-nonmanyetik i¢in band yapis: grafigi

99



100

4.3. Ferromanyetik FeAg Yapisi

Ferromanyetik FeAg i¢in uygulamayaparken manyetik sistemler i¢in zel bir hesaplama
olan “spin-polarizasyon” yontemi uygulanir. Bu hesaplamada elektronlar spin asag: vé spin
yukari alinarak yapilir. Ferromanyetik FeAg yapisi igin nonmanyetik FeAg’nin struct dosyasi
kullanilir. Wien2k programi “runsp_lapw” komutu ile asagidaki islemleri otomatik olarak

yapar.
LAPWO-(Potansiyel) Yogunluktan potansiyel iiretir.
LAPW 1-up (Bandlar) Elektronlarin spin-yukar i¢gin valans bandlarmi hesaplar.
LAPW1-dn (Bandlar) Elektronlarin spin-agag1 i¢in valans bandlarin: hesaplar.
LAPW2-up (RHO) Elektronlarin spin-yukar i¢in valans yogunluklariny hesaplar.
LAPW2-dn (RHO) Elektronlarin spin-asags i¢in valans yogunluklarini hesaplar.

LCORE-up Elektronlarin spin-yukar1 i¢in yogunluklar1 ve c¢ekirdek durumlaring

hesaplar.
LCORE-dn Elektronlarin spin-asag i¢in yogunluklar1 ve ¢ekirdek durumlarini hesaplar.
MIXER Giris ve gikis yogunluklarini karistirr.

Bu islem bittikten sonra DOS, band yapis: ve elektron yogunlugu grafiklerini elde
etmek igin boliim 4.2 deki yontemler izlenir. Bu yapi igin de 4.2 deki “int” dosyast kullanilir
ancak “insp” dosyasin da sadece fermi enerjisi degistirilir. Burada kullanilan fermi enerjisi

programin yapilan iglemler sonucunda otomatik olarak olugturdugu “scf” dosyasindan alinir.

Bu yapida spin polarize 6zelliginden yararlanildig: igin her DOS ve elektron yoguniugu
grafikleri igin spin-up ve spin-down olmak iizere 6nceki verilerle uyumlu ikiser grafik
eldedilir[41]. Enerji-hacim, rombohedral ve tetragonal enerji-zorlanma grafiklerini elde etmek
igin bdliim 3.4.5°te belirtilen yol izlendi.
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Sekil 4.24 Ferromanyetik FeAg icin elektron yoguntugu grafikleri
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Sekil 4.25 Ferromanyetik FeAg i¢in band yapisi
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Sekil 4.26 Ferromanyetik FeAg igin enerji-hacim grafigi
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Sekil 4.27 Ferromanyetik FeAg i¢in rombohedral enerji-zorlanma grafigi
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Sekil 4.28 Ferromanyetik FeAg icin tetragonal enerji-zorlanma grafigi
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5. Fe-%9¥n ALASIMINDA WIEN2k PROGRAMININ KULLANILMASI

Fe-%9Mn alagtmm incelemek igin gerekli olan orgli parametreleri deneysel

sonuglardan alinmstir [42].

Fe-%9Mn alasimi Gebze’deki TUBITAK Marmara Arastirma Merkezinin (MAM)
malzeme boliimiindeki alasim hazirlama laboratuarlarinda hazirlanmistir. 1000° C de 16 saat
sireyle 151l isleme tabi tutularak homojenlestirme yapilmigtir. Numuneler IZOMET tipi kesicide
elmas garklar kullanilarak diisitk hizda ve degisik biyiikliklerde kesilmigtir. Deformasyon
islemi Instron cihaz1 ile 2 mm/dak. hiz ile gergeklestirilmistir. Numuneler gizelge 5.1 de verilen
fiziksel etkilere tabi tutulmustur [42].

FeMn alagimi genis d bandlan i¢in ferromanyetik &zellik gsterir [41]. Fe-%9 Mn
alagiminin fcc fazina austenite denir{42]. Bu tiir alagimlarin bir 6zelligi de dis kuvvete bagh
olarak faz doniistimii gosterebilmeleridir. Bu maksatla ¢alisilmig olan alagimin sivi azot ve oda
sicakligindaki L1, yapisindaki nonmanyetik ve ferromanyetik Fe-%9 alagimiarina ait elektron
yogunlugu, durum yogunlugu (DOS), bant yapilari, manyetik ve mekanik &zellikleri, tanitilan
WIEN2k programi ile ayr ayn elde edilecektir. Manyetik Szellikleri incelemk igin tetragonal
L1, yapisinin bolgesel spin yogunluk-fonksiyonel teorisinde LAPW yontemi kullamildi{41].

Cizelge 5.1 Fe-% 9Mn alagimina ait numunelerin 6zellikleri ve bunlara ait fcc yapilarin 6rgii

parametreleri [42].
Numune Numunenin Fiziksel 62¢Ilikleri arec(A)
1 Sivi azotta bekletilen normal numune 3.758

v Oda sicakliginda % 27 deformasyon uygulanan numune | 3.738
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5.1. Fe-%9 Mn Alasmmina Ait I. Numune i¢in
5.1.1. Manyetik Olmayan (nonmanyetik) fcec Faz icin (Austanite)

Aségwaki bilgilerden yararlanilarak Fe-%9Mn alagiminin I. numunesine ait
struct dosyast béliim olusturulur. Bu dosya olusturulurken, Fe-Mn alaguminin simetri

gruplar1 6zenle incelenip, atomik koordinatlar belirlenmigtir.

Maddenin adi :FeMn

Orgii Tipi :bet

a=b :3.758 A=7.1015 au

c :6,9594 au

a=0F=y  90°

Atom 1 :Fe pozisyon (0, 0, 0) ve RMT=2.0

Atom 2 :Mn pozisyon (0.5, 0.5, 0.5) ve RMT=2.0

Struct dosyasi olusturulduktan sonra boliim 3°te belirtilen siiper 6rgii yapma
islemleri struct dosyasina uygulanir. Sonugta elde edilen struct dosyas: asagidaki
sekildedir. Orgii tetragonal L1 yapisina doniismiistiir.

RELA
13.419895 13.419895 13.151497 90.000000 90.000000 $0.000000
ATOM -1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=2
Mnl NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
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=2 ISPLIT=8
«2: X=0.00000000 Y=0.50000000 Z=0.00000000 -
Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0600000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -3: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=-2
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Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0600000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.00006000 0.0000000 1.0000000
ATOM -4: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
MULT= 1 ISPLIT=-2
Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -5: X=0.50000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
MULT=2 ISPLIT=§
-5: X=0.00000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000
Mn  NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.00000000.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.00600000 1.0000000
ATOM -6: X=0.50000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -7: X=0.25000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000
MULT=8 ISPLIT=8
-7: X=0.75000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000
-7: X=0.25000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000
-7: X=0.75000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000
~7: X=0.25000000 Y=0.25000000 Z=0.75000000
-7: X=0.75000000 Y=0.25000000 Z=0.75000000
-7: X=0.25000000 Y=0.75000000 Z=0.75000000
=7: X=0.75000000 Y=0.75000000 Z=0.75000000
Fe NPT= 781 R0=0.00010000 RMT~= 2.0000 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 0.0000000-0.7071068-0.7071068
0.0000000-0.7071068 0.7071068
1.0000000 0.0000000 6.0000000

............................................................................................................................

Bundan sonraki islemler Bliim 3’teki sira ile takip edilir ancak kgen degeri
(Brillouin bolgesindeki & noktalar1 sayist) islemlerin fazla zaman almamasi i¢in 500 ve
“FeMnnon.inl_st” dosyasindaki RMT*KMAX=500 ve EMAX=2.5 alinir.

WFFIL  (WFPRI, SUPWF)
500 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 0

1 -3.79  0.005 STOP 0

2 030 0.010 CONTO

0 030 0.000 CONTO
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030 4 0 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 379 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000 CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.79 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000 CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.79 0.005STOPO
2 030 O0010CONTO
0 030 0.000 CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.79 0.005STOPO
2 030 0010CONTO
0 030 0.000CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000CONTO
1 -3.79 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000CONTO
030 40 (GLOBAL E-PARAMETER WITH n OTHER CHOICES, global APW/LAPW)
1 030 0.000 CONTO
1 -3.97 0.005STOPO
2 030 0.010CONTO
0 030 0.000 CONTO
K-VECTORS FROM UNIT:4 -70 2.5 emin/emax window

...........................................................................................................................

Elektron yogunlugu i¢in “FeMnnon.in5” dosyasi olugturulur ve bu dosyaya gore
elektron yogunlugu ¢izilir.

323

100 100

RHO

ANG VAL NODEBUG
NONORTHO

...........................................................................................................................
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XY diizlemi

Sekil 5.1 Ltip nonmanyetik FeMn i¢in elektron yogunlugu grafigi

DOS grafikleri i¢in “FeMnnon.int” dosyas: asagidaki gibidir.

........ ererarnenntnnreresocssansnncnnses FEMIMIOMINE. ovennrntiinrnrrrcsiiersoreenssacenrsssrosossonsrrsorencsocsses
FeMn
-0.50 0.00200 1.5000.003

6

0 1 tot
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1 5 Fe-eg

1 6 Fet2g

2 2 Ags

2 3 Agp
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Sekil 5.2 FeMn-nonmanyetik toplam-DOS grafigi
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Sekil 5.3 FeMn-nonmanyetik Mn1 DOS pz grafigi
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Sekil 5.4 FeMn-nonmanyetik Mn1 DOS px+py grafigi
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Sekil 5.6 FeMn-nonmanyetik Mn DOS s grafigi
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Band yapisim elde etmek igin “FeMnnon.insp” dosyas: olusturulur ve band yapis:
grafigi elde edilir. Burada gerekli olan fermi enerjisi degeri program tarafindan otomatik olarak
olusturulan”case.scf” dosyasindan alinir ve band yapisi grafigi agagidaki gibi elde edilir.

.......................................... FeMNDOMINSP. .. ccitiiuiirnimsiaisisiaeeieeeeorioreiescisrsesisesiessoses
tHHHigure configuration
5.0 3.0
10.015.0
1.0 4
101
112 4
#Hi# data configuration
-3.0 200 2
1 0.025309
1 999
0 1 002
200
190 5
180 S
170 5
160 =
150
140
130 &
1205
110 3
: 1003
5 90 3
< g0 &
B 70 32
| 8 60 3
50 3
40 3,
30 L
20 3
1.0 3
0.0
-1.0
20
3.0

Sekil 5.8 Ltip nonmanyetik FeMn i¢in band yapist
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Numune igin enerji-hacim grafigini, tetragonal ve rombohedral yapilardaki enerji-
zorlanma grafiklerini elde etmek i¢in Boliim 3.4.5°te belirtilen yol izlenir ve grafikleri asagidaki

gibi elde edilir.

-38875,70 -
-38875,75 -

-38875,80 -

enerji

-38875,85 -

-38875,90

2430

2480

hacim

2530

2580

Sekil 5.9 1. tip numune i¢in enerji-hacim grafigi
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-38875,78 -

-38875,80

-0,01
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T
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zorlanma

0,02

0,03

Sekil 5.10 1. tip numune i¢in rombohedral enerji-zorlanma grafigi
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-38875,74 -
-38875,75 -
-38875,76 -

-38875,77 -

enerji

-38875,78 -

-38875,79 -

"38875, 80 T T T T
0,005 -0,003 -0,001 0,001 0,003 0,005

zorlanma

3

Sekil 5.11 1. tip numune igin tetragonal enerji-zorlanma grafigi

5.1.2. Ferromanyetik fcc Faz igin (Austanite)

Bu uygulama i¢in Boliim 5.1.1°de kullanilan struct dosyas:t kullamilir. Bundan
sonraki islemler Bolim 3°teki sira ile takip edilir ancak kgen degeri (Brillouin
bolgesindeki % noktalar1 sayisi) islemlerin fazla zaman almamasi igin 500 ve
“FeMnferro.int_st” dosyasmdaki RMT*KMAX=500 ve EMAX=2.5 alimr. Ancak
“run_lapw” yerine “runsp_lapw” kullamlarak spin polarize uygulanir.

Islemler Bolim 3°teki sira ile takip edildikten sonra elektron yogunlugu ve DOS
grafikleri agagidaki gibi elde edilir.
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Sekil 5.17 1. tip Ferromanyetik FeMn i¢in Mnl DOS-d grafikleri

124



© o pots |

125

.. FeMnferrodostevup

005
! T N * partial DOS: Mn s -

0.045 | e

oms |
0.03 |-
0.025

|

002

% .
AN

001 |

0.005 |

L
-10 10 15

Enerji (eV)

a) spin-yukari

FeMnferro.dostevdn

0.045 T — - — -

partial DOS: Mn s

xS

0.04 -

0.035 -

0.03 +

oaes |- %
{

00z | ;"

0.015 L—

L\U)\b N %}MMW

0.005 T \

0.01 -

-10 -5 0 5 10 15

Enerii (eV)

b) spin-asags
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Sekil 5.19 1. tip Ferromanyetik FeMn i¢in Mn DOS-p grafikleri
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Band yapssint elde etmek igin “FeMnferro.insp” dosyas: olusturulur, buradaki fermi

enerjisi degeri programin otomatik olarak olusturdugu “case.scf” dosyasindan alir ve band
yapis1 grafigi agagidaki bigimde elde edilir.

Enerji (eV)

Enerji (eV) ")

R A raxzm zr T

a) spin-yukar:

b) spin-asaf:

Sekil 5.20 L. tip Ferromanyetik FeMn igin band yapis: grafigi

Numune igin enerji-hacim grafigini, tetragonal ve rombohedral yapilardaki enerji-

zorlanma grafiklerini elde etmek i¢in Boliim 3.4.5°te belirtilen yol izlenir ve grafikleri asagidaki
gibi elde edilir
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Sekil 5.21 L tip Ferromanyetik FeMn igin enerji-hacim grafigi
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Sekil 5.22 1. tip Ferromanyetik FeMn igin tetragonal enerji-zorlanma grafigi
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5.2. Fe-%9 Mn Alasimimna Ait IV, Numune i¢in
5.2.1. Manyetik Olmayan(nonmanyetik) fcc Faz icin (Austanite)

Asagidaki bilgilerden yararlamlarak Fe-%9Mn alagiminin IV. numunesine ait
struct dosyasi olusturulur. Bu dosya olusturulurken, FeMn alasiminin simetri gruplari
Szenle incelenip, atomik koordinatlar: belirlenmistir.

Maddenin adi :FeMn

Orgii Tipi :bet

a=b :3.738 A =7.06379 au

c , 16,5433 au

a=pB=y 90°

Atom 1 :Fe pozisyon (0.5, 0.5, 0.5) ve RMT=2.0
Atom 2 :Mn pozisyon (0, 0, 0) ve RMT=2.0

Struct dosyas: olugturulduktan sonra boliim 3’te belirtilen siiper 6rgii yapma
iglemleri struct dosyasma uygulanir. Sonugta elde edilen struct dosyasi asagidaki
sekildedir.

vesettrntcrstsressacrnratrescratssaaarsnnte FeMNNON2.SHUCE. .. cieieeireeniiereerreerssessseaceneereccnssannconesnns

P 7
RELA
13.348650 13.348650 12.365095 90.000000 90.000000 90.000000
ATOM -1: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Mnl NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.6000000
‘ 0.0000000 0.00060000 1.0000000
ATOM -2: X=0.50000000 Y=0.00000000 Z=0.00000000
MULT=2 ISPLIT= 8
-2: X=0.,00000000 Y=0.50000000 Z=0.00000000
Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
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=0.00000000
MULT=1 ISPLIT=-2
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Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -4: X=0.00000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -5: X=0.50000000 Y=0.00000000 Z=0.50000000
MULT=2 ISPLIT= 8
-5: X=0.00000000 Y=0.50000000 Z=0.50000000
Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0000000 1.0000000 0.0000000
0.0000000 0.0000000 1.0000000
ATOM -6: X~0.50000000 Y=0.50000000 Z~0.50000000
MULT=1 ISPLIT=-2
Mn NPT= 781 R0=0.00005000 RMT= 2.0000 Z:25.0
LOCAL ROT MATRIX: 1.0000000 0.0000000 0.0000000
0.0600000 1.0000000 0.0000060
0.0000000 0.0000000 1.0600000
ATOM -7: X=0.25000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000
MULT=8 ISPLIT=8
-7: X=0.75000000 Y=0.25000000 Z=0.25000000
-7: X=0.25000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000
-7: X=0.75000000 Y=0.75000000 Z=0.25000000
-7: X=0.25000000 Y=0.25000000 Z=0.75000000
<7: X=0.75000000 Y=0.25000000 Z=0.75000000
-7: X=0.25000000 Y=0.75000000 Z=0.75000000
~7: X=0.75000000 Y=0.75000000 Z=0.75000000
Fe NPT= 781 R0=0.00010000 RMT= 2.0000 Z:26.0
LOCAL ROT MATRIX: 0.0000000-0.7071068-0.7071068
0.00600000-0.7071068 0.7071068
-1.0000000 0.0000000 0.0000000

...........................................................................................................................

Bundan sonraki iglemler Bolim 3’teki sira ile takip edilir ancak kgen degeri
(Brillouin bdlgesindeki & noktalari sayist) islemlerin fazla zaman almamast igin 500 ve
“FeMnnon2.inl_st” dosyasmdaki RMT*KMAX=500 ve EMAX=2.5 alimr.

WFFIL  (WFPRI, SUPWF)
500 10 4R-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 0

1 -3.79  0.005STOP 0

2 030 0.010 CONT0

0 030 0.000 CONT 0



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

1 -3.79 0.005STOPO

2 030 0.010CONTO

0 030 0.000CONTO

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

1 -3.79 0.005STQP (O

2 030 0.010CONTO

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

1 -3.79 0.005 STOPO

2 030 0.010CONTO

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

1 -3.79 0.005STOPO

2 030 0.010CONTO

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

1 -3.79 0.005 STOPO

2 030 0.016CONTO

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

1 -3.97 0.005S8TOPO

2 030 0.010CONTO

0 030 0.000CONTO

K-VECTORS FROM UNIT:4 -7.0 2.5 emin/emax window

............................................................................................................

Elektron yoguntugu igin “FeMnnon.in5” dosyasi olugturujur ve bu dosyaya gore
elektron yogunlugu gizilir.

........................................................................................................................
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Band yapisi igin “FeMnnon2.insp” dosyas: olusturulur ve band yapisi grafigi elde edilir.
Bu dosya igin gerekli olan fermi enerjisi degeri program tarafindan otomatik olarak olugturulan
“case.scf” dosyasindan almir. Band yapis: grafigi asagidaki gibi elde edilir.

#Htfigure configuration
5.0 3.0

10.0 15.0

1.0 4

1.0 1

112 4

##4 data configuration
-10.0 15.0 2

1 0.028984

1 999

0 1 0.02

...........................................................................................................................

Enerji (eV)

Sekil 5.30 IV. Tip nonmanyetik FeMn i¢in band yapis: grafigi
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Numune igin enerji-hacim grafifini, tetragonal ve rombohedral yapilardaki enerji-
zorlanma grafiklerini elde etmek igin Boliim 3.4.5te belirtilen yol izlenir ve grafikleri agagidaki
gibi elde edilir.
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Sekil 5.31 IV. Tip nonmanyetik FeMn i¢in enerji-hacim grafigi
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Sekil 5.32 IV. Tip nonmanyetik FeMn i¢in rombohedral enerji-zorlanma grafigi
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Sekil 5.33 IV. Tip nonmanyetik FeMn i¢in tetragonal enerji-zorlanma grafigi

5.2.2. Ferromanyetik fcc Faz icin
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Bu uygulama i¢in Boltim 5.1.1°de kullanilan struct dosyas: kullanilir. Bundan
sonraki islemler BOlim 3°teki swra ile takip edilir ancak kgen degeri (Brillouin
bolgesindeki & noktalarn sayisi) islemlerin fazla zaman almamasi i¢in 500 ve
“FeMnferro.int_st” dosyasindaki RMT*KMAX=500 ve EMAX=2.5 alinir. Ancak
“run_lapw” yerine “runsp_lapw” kullanilarak spin polarize uygulanar.

Islemler Boliim 3°teki sira ile takip edildikten sonra elektron yogunlugu ve DOS

grafikleri asagndaki gibi elde edilir.
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X,Y dozlemi

Sekil 5.35 IV. Tip Ferromanyetik FeMn i¢in spin-agag1 elektron yogunlugu grafigi
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Sekil 5.36 VI. tip Ferromanyetik FeMn i¢in toplam-DOS grafikleri
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Sekil 5.37 VI. tip Ferromanyetik FeMn i¢in toplam Mn1 DOS-pz grafikleri
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Sekil 5.38 VL. tip Ferromanyetik FeMn i¢in toplam Mnl DOS-px-+py grafikleri
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Sekil 5.39 VL. tip Ferromanyetik FeMn igin toplam Mnl DOS-d grafikleri
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Sekil 5.40 VI. tip Ferromanyetik FeMn i¢in toplam Mn DOS-s grafikleri
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Band yapismi elde etmek i¢in “FeMnferro.insp” dosyasi olusturulur, buradaki fermi
enerjisi degeri programin otomatik olarak olusturdugu “case.scf” dosyasindan alinir ve band
yapist grafigi agsafidaki bigimde elde edilir.

Enerji (eV)
Enerji (eV)

R A ' AXZM £ T

a) spin-yukar1 b) spin-asaf
Sekil 5.42 V1. tip Ferromanyetik FeMn i¢in band yapis: grafigi
Numune igin enerji-hacim grafigini, tetragonal ve rombohedral yapilardaki enerji-

zorlanma grafiklerini elde etmek i¢in Boliim 3.4.5te belirtilen yol izlenir ve grafikleri asagidaki
gibi elde edilir
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Sekil 5.43 V1. Tip ferromanyetik FeMn igin enerji-hacim grafigi
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Sekil 5.44 IV, Tip Ferromanyetik FeMn i¢in tetragonal enerji-zorlanma grafigi
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6. SONUC

Bu c¢aligmada Wien2k programu ile fcc TiC ve tetragonal L1, yapidaki FeAg’nin
manyetik (ferromanyetik) ve manyetik olmayan (nonmanyetik) durumlarindaki kristal yapilari
i¢in elektron yogunlugu, durum yogunlugu (DOS), bant yapilar, kararliik durum grafikleri ve
elastik sabitleri elde edildi. Daha sonra bu program ile I. ve IV. tip fcc Fe-%9 Mn (austenite)

alagimin baz: fiziksel ve manyetik 6zellikleri incelendi.

0 0
I ve IV numunelerine ait; az:=3.758 A ve ag=3.738 A deneysel 6rgii parametreleri

kullanilarak siiper Srgii yap1 olugturuldu ve bu yapinm, elektron yogunlugu, DOS, bant yapisi,
enerji hacim grafigi, tetragonal ve rombohedral enerji hacim grafikleri Wien2k programu ile elde
edildi. I ve IV. numunede deneysel orgii parametrelerinin birbirlerine ¢ok yakin olmasindan

dolay: sonuglarin birbirlerine oldukga yakmn oldugu goriildii.

Bu galigmada I. ve IV. tip Fe-%9 Mn alagimlan karsilastinldifinda; ilk olarak her iki
durum i¢in manyetik olmayan ve ferromanyetik durumlara ait elektron yogunlugu grafikleri
(Sekil 5.1, Sekil 5.12, Sekil 5.13, Sekil 5.23, Sekil 5.34, Sekil 5.35) incelendi. Sekillerde valans
elektronlarinin  dagilimi  gOsterilmektedir.  Sekillerdeki koni bigimlerinin u¢ kisimlar
elektronlarm yogun oldugu bolgeleri, iki koni arasinda kalan kisumlar ise atomlar arasindaki
elektronlar1 gbstermektedir. Bu koniler arasinda kalan bolge aym zamanda iletim elektron
bulutu olarak da bilinmektedir. I. ve IV. numunenin manyetik olmayan ve ferromanyetik

durumlarinin elektron yogunluklari kendi aralarinda birbirferine benzerdir.

Durum yogunlugu (DOS) grafiklerine gére (Sekil 5.2, Sekil 5.3, Sekil 5.4, Sekil 5.5,
Sekil 5.6, Sekil 5.7, Sekil 5.8, Sekil 5.14 Sekil 5.15, Sekil 5.16, Sekil 5.17, Sekil 5.18, Sekil
5.19, Sekil 5.20, Sekil 5.21, Sekil 5.22, Sekil 5.24, Sekil 5.25, Sekil 5.26, Sekil 5.27, Sekil 5.28,
Sekil 5.29, Sekil 5.36, Sekil 5.37, Sekil 5.38, Sekil 5.39, Sekil 5.40, Sekil 5.41), bu grafikler
ferromanyetik durumlar igin agafy ve yukann durumlar olarak ayri ayrn incelenmigtir.
Grafiklerde kesikli dogru ile gosterilen smir Fermi diizeyidir. Her pikin maksimum degeri ile
minimum degeri arasindaki enerji “kgT” ile tammlanir. Bu grafikler valans elektronlarnin
dagilimin: ve iletime olan katkilarmi anlamamiza yardimei olurlar. Iletime en bityiik katk: 3d
orbitallerindeki elektronlardan gelmektedir. 1. ve IV. numunenin manyetik olmayan ve

ferromanyetik yapilarmin DOS grafikleri incelendiginde gorillecektir ki, piklerin boyutlari
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hemen hemen aym olmasmna ragmen, enerji araliklar farkhidir. Bu farklarm dis fiziksel
etkenlerden kaynaklandi: diigiiniilebilir. Yani dig kuvvetler kristal yapmin enerji seviyesinde
bir degisim meydana getirirken, elektronik yapisinda herhangi bir degisim meydana
getirmemistir.

Band yapis1 grafiklerinde ise (Sekil 5.8, Sekil 5.20, Sekil 5.30, Sekil 5.42), 1. ve IV.
durumun manyetik olmayan ve ferromanyetik dMImn enerji bandlarinin birbiri i¢ine girdigi
yani yasak enerji aralifi olmadifi goriilmektedir. DOS grafiklerine gére bu durumun
gOzlenmesi beklenen bir olgudur. Band yapisi grafiinde I”dan baglayarak yukar1 dogru
cikildiginda ilk band parabol geklindeki “s” bandidir. “d” bandlan ise kiigiilerek daralirfar ve
enerjileri azalir. Kiigilk enerji aralklarinin sebebi “d” band: elektronlarinin kuvvetli
etkilegimleridir. ~ “d” bandlar1 E¢ seviyesi civarinda yofunlagmaktadirlar. Band yapis:
grafiklerinden de goriildiigii tizere 1. ve IV. tip numunelerin manyetik olmayan ve ferromanyetik
yapilart fermi enerjisi diizeyinde iletim ve valans elektronlar1 arasinda bir boslugun
olmamasindan dolay: iletkenlik 5zelligi g6stermektedir]2, 25 ve 43].

Band yapisi grafiklerinde parabolik bandlar DOS grafigindeki kiigikk pikleri (s
orbitalleri), diizlesen bandlar DOS grafigindeki yitksek pikleri(d orbitalleri) gdstermektedir.

Numunelerin manyetik olmayan ve ferromanyetik siiper 6rgii yapilarinin enerji-hacim,
enerji- zorlanma grafikleri(Sekil 5.9, Sekil 5.10, Sekil 5.11, Sekil 5.21, Sekil 5.22, Sekil 5.31,
Sekil 5.32,, Sekil 5.33, Sekil 5.43, Sekil 5.44) incelendi. Bu grafiklerde enerjinin minimum
oldugu nokta sistemin kristal yapismin kararli oldugu hacme karsilik gelir ve orgii parametreleri
elde edilebilir. Ayni zamanda numunenin elastik sabitleri program tarafinda otomatik olarak
hesaplanmig ve Hacim modiilii, tetragonal ve rombohedral zorlanma degerleri elde edildi ve bu
degerler asagidaki sekilde kargilasgtirildi.  Enerji-zor grafiklerinin doniim niktalan denge
noktasina karsiliktir. Bu durum Sekil 5.10, Sekil 5.11, Sekil 5.22, Sekil 5.32, Sekil 5.33, Sekil
5.44’te goriilmektedir.



Cizelge 6.1 Orgii parametrelerinin kargilagtiriimas:
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Numune a (deney) a (teorik) ¢ (deney) ¢ (teorik)
L. tip numune 7,1015 6,1195 6,9594 5,6686
IV. tip numune 7,0638 6,0870 6,5433 5,6385
*1au=0,529177 ;l
Cizelge 6.2 Elastik sabitlerin kargilagtiriimas:
Numune Cn Cr Cu
a.u GPa au GPa au GPa
I tip
nonmanyetik | 0,073375 | 1079,386393 | -0,03614 -531,65761 0,0387 | 569,300815
FeMn
IV. tip
nonmanyetik 0,069068 | 1016,033141 -0,05733 -843,39938 | 0,066307 | 975,415757
FeMn
L tip
ferromanyetik | 0,268604 | 395,298945 | -0,152038 | -2236,55529 | 0,008868 | 130,45291
FeMn
IV. tip
ferromanyetik 0,183097 t 2693,35687 -0,118201 -1738,73671 | 0,024452 | 359,68892
FeMn
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Cizelge 6.3 Hacim modiili, tetragonal ve rombohedral zorlanmalarm kargilastinlmas:

Hacim modiilii Tetragonal zorlanma Romboﬁe dral
zorlanma
Numune
C11:2C112C
(C1+2C1)3 (Cu-C2) et
au GPa au GPa au GPa
L. tip manyetik
0,000364 5,357 | 0,109516 | 1611,044 | 0,155894 | 2293,274
olmayan FeMn
IV. tip manyetik '
-0,015199 | -223,589 | 0,126402 | 1859,433 | 0,219632 | 3230,897
olmayan FeMn
L. tip ferromanyetik -
-0,011824 | -173,937 | 0,420642 | 6187,854 | -0,01770
FeMn 260,4552
IV. tip ferromanyetik -
-0,017768 | -261,382 | 0,301298 | 4432,248 | -0,00440
FeMn 64,73871

*]1GPa= 14710 a.u
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