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1. GĠRĠġ 

 

3d geçiĢ metallerinin (GM: Fe, Co ve Ni) alüminyum ile yaptığı düzenli alaĢımlar, 

yüksek korozyon, oksitlenme direnci ve dayanıklılık özelliğinden dolayı son yıllarda 

yoğun olarak çalıĢılmaktadır. Yüksek sıcaklık yapı malzemesi saf manyetik malzeme 

ve Ģekil hatırlamalı alaĢım olarak teknolojide yaygın olarak kullanılan bu malzemeler 

genellikle B2 (CsCl) yapıda kristalize olurlar[1]. Bahsedilen bütün ikili bileĢikler 

(FeAl, CoAl ve NiAl) basit bcc (cisim merkezli kübik) yapıya sahiptir ve hacim 

merkezindeki Al atomunun etrafındaki küpün köĢelerinde 8 tane geçiĢ metal atomu 

mevcuttur. 

 

Bu ikili alaĢımların yapısal benzerliklerine rağmen farklı mekanik ve manyetik 

özellik gösterirler. DüĢük sıcaklıklarda (10 K‟nın altındaki) CoAl alaĢımı, sıcaklığa 

bağlı bir manyetik alınganlık gösterir ancak bu davranıĢ ne Curie yasasına ne Curie-

Weiss yasasına uyar[2]. CoAl alaĢımı için literatürde manyetik özellik 

göstermediğine dair tam bir anlaĢma vardır[3,4]. DüĢük sıcaklıklarda bileĢik 

içerisindeki Co oranının %60‟dan fazla olması durumunda kalıcı bir manyetizasyon 

gözlenmiĢtir[3]. NiAl alaĢımı için konsantrasyon (bileĢik içindeki yüzde) ne olursa 

olsun bir manyetik moment gözlenmemiĢtir. FeAl alaĢımı için daha önce yapılan ab-

initio hasaplamalar manyetik momentinin 0,6-0,7µB olduğunu ve feromanyetik 

özellik gösterdiğini göstermiĢtir[5,6]. Aynı ab-initio hesaplamaları CoAl ve NiAl 

alaĢımlarının manyetik olmadığını göstermiĢtir[5,6].  

 

Bu alaĢımların manyetik özelliklerini anlamak için farklı yaklaĢımlar ve değiĢik 

metotlar kullanılarak pek çok kez çalıĢılmıĢtır. Sundararajan ve arkadaĢları tight-

binding linear muffin-tin orbital (TB-LMTO) metodu içinde atomik sphere 

approximation (ASA)[5], Connolly ve Johnson non-selfconsistent (LCAO)[7], 

Moruzzi ve arkadaĢları Koring-Kohn-Rostoker (KKR)[8], Muller ve arkadaĢları 

GenelleĢtirilmiĢ Koring-Kohn-Rostoger (GKKR)[9,10] kullanarak FeAl, CoAl ve 

NiAl alaĢımlarının elektronik yapılarını hesaplamıĢlardır. Bunlardan baĢka 

literatürde pek çok deneysel ve teorik çalıĢma vardır[11-24]. Ayrıca CoAl alaĢımının 

elastik özellikleriyle ilgili deneysel çalıĢmalarda vardır[25,26]. 
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Bu tez çalıĢmasında yukarıda bahsedilen GM-Al alaĢımlarının arasında yer alan B2 

yapıdaki CoAl alaĢımının yapısal, elektronik, elastik ve titreĢim özellikleri yoğunluk 

fonksiyonel teorisiyle incelenecektir. Aynı zamanda manyetik olarak GM-Al 

alaĢımlarına ve pek çok ikili CoGa, CoV, NiSn, FeGe, FePt, FeV [27-29] gibi 

alaĢımlarına benzeyen B2 yapıdaki CoBe, CoSc ve CoZr alaĢımları da aynı yöntemle 

çalıĢılacaktır. 

 

CoX (X=Be, Sc ve Zr) alaĢımları manyetik ve yüksek sıcaklık malzemeleri 

teknolojik olarak pek çok yerde uygulama alanı bulmuĢtur[30-32].  

 

CoBe alaĢımının elektronik özellikleri Moruzzi ve arkadaĢları self- Koring-Kohn-

Rostoker (KKR) metodu[33], termodinamik özellikleri Chelikowsky ve Anderson 

deneysel[34], Kaufman ve Tanner deneysel[35] olarak çalıĢmıĢlardır. CoSc 

alaĢımının elektronik özelliklerini Giner ve arkadaĢları Bragg-Williams yöntemiyle 

çalıĢmıĢlardır[36]. CoZr alaĢımının elektronik özellikleri Masuda-Jindo ve Sluiter 

TB-LMTO metodu[37] ile Krčmar ve Fu VASP metodu kullanılarak 

araĢtırılmıĢtır[38]. Elastik özellikleri Agosta ve arkadaĢları tarafından Resonant 

Ultrasound Spectoscopy (RUS) deneysel tekniğiyle incelenmiĢtir[39]. Bundan baĢka 

diğer deneysel çalıĢmalar da vardır[40,41]. Bu alaĢımın termodinamik özellikleri de 

Durga ve Kumar tarafından Calphad tekniğiyle araĢtırılmıĢtır[42].  

 

Bu tezin asıl amacı CsCl (B2) yapıdaki CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) ikili alaĢımlarının 

yapısal, elektronik, elastik özelliklerini yoğunluk fonksiyonel teorisi ve üzerine 

literatürde çalıĢma bulunmayan titreĢim özelliklerini yoğunluk fonksiyonel 

pertürbasyon teorisini kullanarak detaylı bir Ģekilde incelemektir. 
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2. KURAMSAL TEMELLER 

 

2.1. Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi 

 

Yoğunluk fonksiyonel teorisi (YFT) 1964‟de Hohenberg-Kohn[43] ve 1965‟de 

Kohn-Sham[44] tarafından geliĢtirildi. YFT malzemelerin temel durum özelliklerini 

belirlemek için oldukça baĢarılı bir yaklaĢımdır. YFT‟ nin baĢarısı sadece bulk 

hacimli malzemelerle sınırlı olmasından değil aynı zamanda protein ve karbon nano 

tüpler gibi kompleks materyallere de uygulanabilir olmasından kaynaklanmaktadır.  

 

YFT‟ nin amacı etkileĢen bir elektronlar sistemini çok-cisim dalga fonksiyonları 

yoluyla değil elektron yoğunluğu olarak tanımlayabilmektir. N elektronlu bir katı 

için, Pauli dıĢarlama ilkesine uyan ve Coulomb potansiyelinden dolayı birbirini iten 

bir katıdaki sistemin temel değiĢkeni 3N serbestlik derecelerine (x, y, z uzaysal 

koordinatlara) bağlıdır. YFT, prensipte temel durum özellikleri için iyi bir tanım 

verirken, YFT‟ nin pratiksel uygulamaları değiĢim-korelasyon potansiyeli olarak 

bilinen yaklaĢımlara dayanıyor. DeğiĢim-korelasyon potansiyeli elektronların 

elektrostatik etkileĢimi ötesinde Coulomb potansiyelini ve Pauli prensibinin etkilerini 

tanımlar. Tam değiĢim-korelasyon potansiyeline sahip olunması, esnek olmayan 

katılara açık bir Ģekilde uygulanabilir olmayan, çok-cisim problemi çözümüne sahip 

olunması anlamındadır[45,46]. 

 

2.1.1. Çok Cisim Problemi 

 

Birbirleriyle etkileĢen çekirdek ve elektronlardan oluĢan bir kristalin Hamiltoniyen'i 

Ģu Ģekilde ifade edilebilir: 

 

𝐻 =  −
ℏ2

2
 

∇𝑖
2

𝑚𝑒

𝑛

𝑖

−
ℏ2

2
 

∇j
2

𝑀𝑗

𝑚

𝑗

+
1

8𝜋𝜀0
  

𝑒2

 𝑟𝑖   − 𝑟𝑗    

𝑛

𝑗≠𝑖

𝑛

𝑖

                                                         

−
1

4𝜋𝜀0
  

𝑒2𝑍𝑗

 𝑟𝑖   − 𝑅𝑗
     

𝑛

𝑗

𝑛

𝑖

+
1

8𝜋𝜀0
  

𝑒2𝑍𝑖𝑍𝑗

 𝑅𝑖
    − 𝑅𝑗

     

𝑚

𝑗≠𝑖

𝑚

𝑖

                                               2.1  
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n elektron ve m iyondan oluĢan bir sistem için verilen eĢitlikdeki ilk terim; 

elektronlar için kinetik enerji operatörü, ikinci terim; çekirdekler için kinetik enerji 

operatörüdür. Sonraki üç terim ise sırasıyla; elektron-elektron, elektron-çekirdek ve 

çekirdek-çekirdek Coulomb etkileĢimleridir. 

 

Bu Ģekilde tanımlanan sistem, N tane parçacıktan oluĢan çok parçacık sistemidir ve 

zamandan bağımsız Schrödinger dalga denkleminin çözümüyle belirlenir: 

 

𝐻𝜓 𝑟1    , 𝑟2    , … , 𝑟𝑁     , 𝑅1
     , 𝑅2

     , … , 𝑅𝑁
      , 𝑠 = 𝐸𝜓 𝑟1    , 𝑟2    , … , 𝑟𝑁     , 𝑅1

     , 𝑅2
     , … , 𝑅𝑁

      , 𝑠                   2.2  

 

Burada 𝜓 𝑟 𝑖 , 𝑅  𝑖 , 𝑠  çok parçacıklı sistemin dalga fonksiyonu ve E sistemin 

enerjisidir. Bu problemin çözümü oldukça zordur. Bu yüzden problemin çözümü için 

bazı yaklaĢımlara ihtiyaç duyulmaktadır. Bunlar, Born-Oppenheimer ve Hartree-

Fock yaklaĢımlarıdır[47]. 

 

2.1.2. Born-Oppenheimer YaklaĢımı 

 

Bu yaklaĢım, 1927 yılında yeni keĢfedilmeye baĢlanan kuantum kimyasının ilk 

yıllarında Born ve Oppenheimer tarafından önerilmiĢ olup günümüzde de 

kullanılmaktadır[48,49]. Born-Oppenheimer yaklaĢımı temelde, çekirdeğin 

kütlesinin elektronun kütlesinden çok daha ağır olduğu için çekirdeğin hareketinin, 

elektronun hareketinden daha yavaĢ olduğunu ifade eder. Bir baĢka deyiĢle n tane 

elektronun, hareketsiz olduğu kabul edilen çekirdeğin alanında hareket ettiği 

düĢünülmüĢtür. Dolayısıyla bu yaklaĢım altında EĢ. 2.1‟deki Schrödinger denklemi 

oldukça basitleĢmiĢ olur. Ġyonlar kararlı olacaklarından hareketsiz oldukları 

düĢünülerek kinetik enerjileri sıfır alınabilir. Ġyon-iyon etkileĢim enerjisi de sabit 

olacağından uygun bir referans enerjisi seçimi ile sıfır olur. Kristalin bulunduğu dıĢ 

alan da sıfır alınırsa EĢ. 2.3‟deki hamiltoniyen de,  
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𝐻 =  −
ℏ2

2
 

∇𝑖
2

𝑚𝑒

𝑛

𝑖

+
1

8𝜋𝜀0
  

𝑒2

 𝑟𝑖   − 𝑟𝑗    

𝑛

𝑗≠𝑖

𝑛

𝑖

−
1

4𝜋𝜀0
  

𝑒2𝑍𝑗

 𝑟𝑖   − 𝑅𝑗
     

𝑛

𝑗

𝑛

𝑖

                          2.3  

 

Ģeklinde verilir. 

 

Sonuç olarak, EĢ. 2.3‟de görüldüğü üzere çekirdek potansiyelinin etkisinde hareket 

eden elektronların oluĢturduğu elektron bulutunun kinetik enerjisi, elektron-elektron 

etkileĢiminin oluĢturduğu potansiyel enerji ve çekirdeğin elektronlar üzerinde 

oluĢturduğu dıĢ potansiyel kalır. 

 

𝐻 =  𝑇𝑒𝑙 +  𝑉𝑒𝑒 +  𝑉𝑒𝑖                                                                                                           (2.4) 

 

Bu yaklaĢım, elektron ile çekirdeğin hareketi birbirinden ayrılmadığı zamanlarda 

geçerli değildir. Kullanılan yaklaĢımlardan bir diğeri de Hartree-Fock 

yaklaĢımıdır[50]. 

 

2.1.3. Hartree Metodu 

 

Yarı-ampirik kuantum mekaniksel yöntemlerin ve ab-initio yöntemlerin çoğunun 

baĢlangıç noktası Hartree-Fock alan yöntemidir. Yöntem ilk olarak Hartree 

tarafından ortaya atılmıĢ ve daha sonradan Fock ve Slater tarafından 

geliĢtirilmiĢtir[51]. 

 

Moleküler orbital hesaplarını en karmaĢık hale getiren elektron-elektron itme 

enerjisinin varlığıdır. Bu enerji elektron-elektron uzaklığı olan rij‟ye bağlıdır. 

Hartree-Fock alan teorisinin dayandığı yaklaĢım, moleküldeki bir elektronun, diğer 

elektronların ve çekirdeklerin etkilerinden doğan enerjinin, ortalaması kadar enerjili 

küresel bir alan içinde hareket ettiğidir. Bu yaklaĢım kullanılarak Schrödinger 

denklemi sadece bu elektron ve ortalama potansiyel enerji için çözülür. Bu çözümde, 

kürenin içindeki toplam elektrik yükünün elektronun yerine bağlı olduğu, elektron ile 

çekirdek arasındaki uzaklık değiĢtikçe bu yükün de değiĢeceği kabul edilir. Bu 

yaklaĢım, diğer elektronların dalga fonksiyonlarının bilindiğini kabul eder. Gerçekte 
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bu doğru olmadığından hesaplamalar dalga fonksiyonlarının yaklaĢık Ģekillerinden 

baĢlar. Schrödinger denklemi bu elektron için çözülür ve atom veya moleküldeki tüm 

elektronlar için tekrarlanır. Birinci hesaplama aĢamasının sonunda moleküldeki tüm 

elektronlar için geliĢtirilmiĢ dalga fonksiyonları elde edilir. Bu fonksiyonlar 

kullanılarak ortalama potansiyel enerji hesaplanır ve hemen ardından ikinci 

hesaplama aĢamasına geçilir. Hesaplamalara, bir aĢama sonunda elde edilen 

geliĢtirilmiĢ dalga fonksiyonları, aĢamanın baĢlangıcındaki dalga fonksiyonları ile 

aynı kalıncaya kadar devam edilir[52]. 

 

2.1.4. Hartree fonksiyon (HF) metodu 

 

Bu yaklaĢımda, çok-parçacık dalga fonksiyonu 𝜓, ortonormal spin yörüngelerinin 

(tekparçacık dalga fonksiyonlarının) antisimetrik Slater determinantı olarak 

seçilir[53], 

 

𝜓𝐻𝐹 =
1

 𝑁!
 

𝜓1 𝑥 1 

𝜓1 𝑥 2 

𝜓2 𝑥 1 

𝜓2 𝑥 2 

…
…

𝜓𝑁 𝑥 1 

𝜓𝑁 𝑥 2 
⋮

𝜓𝑁 𝑥 𝑁 
⋮

𝜓2 𝑥 𝑁 …
⋮

𝜓𝑁 𝑥 𝑁 

 =  
1

 𝑁!
𝑑𝑒𝑡 𝜓1𝜓2 …𝜓𝑁               2.5  

 

Burada her  𝜓𝑖(𝑥 ) fonksiyonu, 𝜙𝑘(𝑟 ) uzaysal yörünge ile, 𝜍(𝑠) spin fonksiyonunu 

çarpımından oluĢmaktadır. HF yaklaĢımında, 𝜓 için EĢ. 2.5 ifadesi kullanılarak 

𝐸 𝜓  =   𝜓 𝐻   𝜓  enerji fonksiyoneli minimize edilir. 

 

HF yaklaĢımında normalizasyon integrali  𝜓𝐻𝐹 𝜓𝐻𝐹 = 1 olup, enerjinin beklenen 

değeri Ģu Ģekilde verilir[54], 

 

𝐸𝐻𝐹 =   𝜓𝐻𝐹 𝐻   𝜓𝐻𝐹 =   𝐻𝑖

𝑁

𝑖=1

+
1

2
  𝐽𝑖𝑗 − 𝐾𝑖𝑗  

𝑁

𝑖,𝑗

                                                    (2.6) 

 

Buradaki tüm terimler reel olup, 𝐽𝑖𝑗 ≥ 𝐾𝑖𝑗 ≥ 0‟dır. Ayrıca, 𝐽𝑖𝑖 = 𝐾𝑖𝑖  ‟dir ki, bu 

yüzden EĢ. 2.6‟deki son terimlerle i = j dıĢarlanmamaktadır. 
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𝐻𝑖 =  𝜓𝑖
∗ 𝑥   −

1

2
∇2 + 𝑣 𝑥   𝜓𝑖 𝑥  𝑑𝑥                                                                        (2.7) 

 

𝐽 𝑖𝑗 , Coulomb integralleri olup Ģöyle tanımlanır: 

 

𝐽𝑖𝑗 =  𝜓𝑖 𝑥 1 𝜓𝑖
∗ 𝑥 1 

1

𝑟12
𝜓𝑗

∗ 𝑥 2 𝜓𝑗  𝑥 2 𝑑𝑥 1𝑑𝑥 2                                                      (2.8) 

 

𝐾𝑖𝑗  ise, değiĢ-tokuĢ integralleri olarak bilinir: 

 

𝐾𝑖𝑗 =  𝜓𝑖
∗ 𝑥 1 𝜓𝑗  𝑥 1 

1

𝑟12
𝜓𝑖 𝑥 2 𝜓𝑗

∗ 𝑥 2 𝑑𝑥 1𝑑𝑥 2                                                      (2.9) 

 

Tek parçacık dalga fonksiyonları 𝜓𝑖‟ler için ortonormalizayon koĢulu Ģu Ģekildedir: 

 

 𝜓𝑖
∗ 𝑥  𝜓𝑗  𝑥  𝑑𝑥 = 𝛿𝑖𝑗                                                                                                    (2.10) 

 

EĢ. 2.6 ifadesinin EĢ. 2.10 koĢulunu sağlayacak Ģekilde minimize edilmesiyle HF 

diferansiyel denklemlerine ulaĢılır: 

 

𝐹 𝜓𝑖 𝑥  =  𝜀𝑖𝑗𝜓𝑗  𝑥  

𝑁

𝑗 =1

                                                                                                   (2.11) 

 

Burada 𝐹  iĢlemcisi Ģu Ģekilde tanımlanmıĢtır: 

 

𝐹 = −
1

2
∇2 + 𝑉 + 𝑔                                                                                                          (2.12) 

 

Burada 𝑔 = 𝑗 − 𝑘  Coulomb değiĢ tokuĢ iĢlemcisidir. 𝑓 𝑥 1  keyfi bir fonksiyon 

olmak üzere, 𝑔 𝑥1  iĢlemcisinin tanımında yer alan 𝑗  ve 𝑘  iĢlemcileri ise Ģöyle 

verilir: 
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𝑗  𝑥 1 𝑓 𝑥 1 ≡   𝜓𝑘
∗

𝑁

𝑘=1

 𝑥 2 𝜓𝑘 𝑥 2 
1

𝑟12
𝑓 𝑥 1 𝑑𝑥 2                                                    (2.13) 

 

𝑘  𝑥 1 𝑓 𝑥 1 ≡   𝜓𝑘
∗

𝑁

𝑘=1

 𝑥 2 𝑓 𝑥 2 
1

𝑟12
𝜓𝑘 𝑥 1 𝑑𝑥 2                                                   (2.14) 

 

EĢ. 2.11‟deki 𝜀 matrisi, EĢ. 2.10‟deki koĢulla iliĢkili Lagrange çarpanlarından oluĢur 

ve ayrıca 𝜀𝑗𝑖
∗ = 𝜀𝑖𝑗  olduğundan Hermitiktir[53]. 

 

EĢ. 2.11 ifadesi 𝜓𝑖
∗ ile çarpılıp integre edilirse, “yörünge enerjileri” için Ģu ifade elde 

edilir: 

 

𝜀𝑖 ≡ 𝜀𝑖𝑖 =  𝜓 𝐹  𝜓 = 𝐻𝑖 +   𝐽𝑖𝑗 − 𝐾𝑖𝑗  

𝑁

𝑗 =1

                                                                 (2.15) 

 

Burada i üzerinden toplam alıp EĢ. 2.6 ile karĢılaĢtırırsak Ģunu buluruz: 

 

𝐸𝐻𝐹 =  𝜀𝑖 − 𝑉𝑒𝑒

𝑁

𝑖=1

                                                                                                            (2.16) 

 

Burada 𝑉𝑒𝑒 , toplam elektron-elektron itici etkileĢme enerjisidir: 

 

𝑉𝑒𝑒 =  𝜓𝐻𝐹
∗  𝑥 𝑁   

1

𝑟𝑖𝑗
𝑖<𝑗

 𝜓𝐻𝐹 𝑥 𝑁 𝑑𝑥 𝑁 =
1

2
  𝐽𝑖𝑗 − 𝐾𝑖𝑗  

𝑁

𝑖,𝑗 =1

                            (2.17) 

 

EĢ. 2.16‟e çekirdek-çekirdek itici etkileĢme terimi 𝑉𝑛𝑚 =  
𝑍𝛼𝑍𝛽

𝑅𝛼𝛽
𝛼<𝛽  eklenerek W 

toplam enerjisi elde edilir: 
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𝑊𝐻𝐹 =  𝜀𝑖 − 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑛𝑚

𝑁

𝑖=1

=  𝐻𝑖 + 𝑉𝑒𝑒 + 𝑉𝑛𝑚

𝑁

𝑖=1

                                                      2.18  

 

Burada önemli olan ne 𝐸𝐻𝐹‟nin ne de 𝑊𝐻𝐹‟nin sadece tek-parçacık enerjilerinin 

toplamından oluĢmadığıdır[55]. 

 

Bu yüzden yıllardan beri elektron sistemlerinin tanımlanması, dalga fonksiyonları 

yerine elektron yoğunluğu kullanılarak yapılır[44,56]. 

 

2.1.5. Hohenberg- Kohn Teoremi 

 

1964 yılında Hohenberg ve Kohn, çok-cisim sistemini tam olarak çözen yoğunluk 

fonksiyoneli teorisini formüle etmiĢlerdir[43]. Onlar bir 𝑉 𝑟   dıĢ potansiyeli içinde 

etkileĢen bir elektron gazının temel durumnu, temel değiĢken olarak dikkate alınan 

elektron yoğunluğunun, yük yoğunluğunun bir fonksiyonu olarak ifade 

edilebileceğini kanıtladılar. Toplam enerji fonksiyonunun minimum değeri sistemin 

temel durum enerjisine karĢılık gelmektedir. Ayrıca bu minimum değeri yönlendiren 

yük yoğunluğu, tam olarak tek parçacık probleminin temel durum yoğunluğudur. 

 

Herhangi bir kuantum mekaniksel problemin çözümü 𝜓 dalga fonksiyonunun 

belirlenmesine bağlıdır. Merkezi bir nicelik olan dalga fonksiyonu, sistem hakkında 

bilinebilen tüm bilgilere geçiĢ sağlar. Bir katı sistemi gibi geniĢ bir sistem için, dalga 

fonksiyonunu belirlemenin bazı problemleri vardır. Dalga fonksiyonu çok karmaĢık 

bir niceliktir: Deneysel olarak ölçülemez ve N elektronun her biri için bir spin 

değiĢkeni ve üç uzaysal değiĢken olmak üzere 4N değiĢkene bağlıdır. Katıhal 

sistemlerin çoğu, çok sayıda elektron ve iyonlar içerdiği için herhangi bir dalga 

fonksiyonuna dayalı davranıĢı inanılmaz derecede hesaplama gücü gerektirmektedir. 

Bu çözümü zorlaĢtırmakla kalmıyor aynı zamanda sistem hakkındaki tanımlayıcı 

olmayı da karmaĢık hale getirmektedir. Diğer taraftan 𝜌 𝑟   elektron yoğunluğunun 

değiĢken fonksiyon olduğu temel durum enerjisi için tam formal bir prensip 

geliĢtirmek mümkündür. Bu yoğunluk fonksiyonu 𝜌 𝑟  , sadece üç uzaysal 
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koordinata bağlıdır ve bu nedenle, Schrödinger denklemini çözümüne ulaĢmayı 

amaçlamak 3-boyutlu reel uzayında bir hedeftir. 

 

YFT‟ de, ana değiĢken 𝜌 𝑟   yoğunluğunun seçilmesi fikri, herhangi bir atom veya 

molekül sisteminin Hamiltonyenini, çekirdek yükleri (𝑍𝑘), uzaydaki çekirdeğin 

konumu (𝑅𝑘) ve elektron sayısı (N) tarafından tanımlanmasıdır. M çekirdek ve N 

elektrondan oluĢan bir sistem için, atomik birimler (m = ℏ = e = 1) cinsinden temel 

Hamiltonyen, 

 

𝐻 = 𝐻𝑒𝑙 + 𝐻𝑛𝑢𝑐𝑙                                                                                                                 (2.19) 

 

olarak yazılır. Burada, 

 

𝐻𝑒𝑙 = −
1

2
 ∇𝑖

2 −   
𝑍𝑘

𝑟𝑖𝑘

𝑀

𝑘=1

𝑁

𝑖=1

+

𝑁

𝑖=1

  
1

𝑟𝑖𝑗

𝑁

𝑗>𝑖

𝑁

𝑖=1

                                                               (2.20) 

 

𝐻𝑛𝑢𝑐𝑙 = −
1

2
 

1

𝑀𝑘
∇𝑘

2 +   
𝑍𝑘𝑍𝑙

𝑅𝑘𝑙

𝑀

𝑙>𝑘

𝑀

𝑘=1

𝑀

𝑘=1

                                                                        (2.21) 

 

dır. Elektron ve çekirdek kütleleri arasındaki farklar avantaj olarak alınırsa 

Hamiltonyen basitleĢtirilebilir. Bütün çekirdeklerin en hafifinde bile, yani proton bir 

elektrondan yaklaĢık 1836 kez daha ağırdır. Böylece çekirdek, elektronlarla 

kıyaslandığında daha yavaĢ hareket eder. Bu nedenle elektronlar sabit çekirdek 

alanında hareket ediyor olarak düĢünülebilir. Bu Born-Oppenheimer yaklaĢımı olarak 

bilinir[48]. Eğer çekirdek uzayda hareketsiz ise kinetik enerjileri sıfırdır ve çekirdek-

çekirdek itmelerinden dolayı potansiyel enerjileri sadece bir sabittir. Sonuç olarak 

EĢ. 2.19 denklemindeki Hamiltonyen, 𝐻𝑒𝑙  elektronik Hamiltonyene indirgenir. 

Böylece sistemin çözümü sadece elektronik dalga fonksiyonudur. Bu durum öz değer 

problemine dönüĢür. 

 

𝐻𝑒𝑙𝜓𝑒𝑙 = 𝐸𝑒𝑙𝜓𝑒𝑙                                                                                                                 (2.22) 
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Bu yaklaĢımdan sonra sistemin toplam enerjisi, 

 

𝐸𝑡𝑜𝑡 = 𝐸𝑒𝑙 + 𝐸𝑛𝑢𝑐𝑙                                                                                                             (2.23) 

 

ile verilir. Burada 𝐸𝑛𝑢𝑐𝑙  , EĢ. 2.21‟deki ikinci terimdir ve bir sabit olarak görülür. 

 

Sonuç olarak herhangi bir atomik ya da moleküller sistem için toplam Hamiltonyen, 

çekirdek yükleri  𝑍𝑘 , çekirdek konumları  𝑅𝑘  ve elektronların sayısı (N) ile 

tanımlanabilir. Basitlik için sadece temel durumları dejenere olmayan durumlarla 

ilgilenilir. Diğer taraftan Hamiltonyen elektron yoğunluğu olarak ifade edilebilir. 

Hamiltonyen ile iliĢkilendirilmiĢ üç önemli özellik vardır: 

 

i. Elektron yoğunluğu 𝜌 𝑟  , sistemdeki parçacıkların toplam sayısına normalize 

edilir. 

 

 𝑑𝑟 𝜌 𝑟  = 𝑁                                                                                                           (2.24) 

 

ii. Doğal olarak 𝜌 𝑟  , iyon merkezlerinde  𝑅  𝑘  maksimuma sahiptir. 

iii. 𝜌 𝑟  , nükleer koordinatlar  𝑅  𝑘 , nükleer yük  𝑍𝑘  hakkında bilgi içerir. 

 

 𝜕

𝜕𝑟 𝑘
𝜌  𝑟 𝑘  

𝑟 𝑘=0

= −2𝑍𝑘𝜌  0                                                                                   (2.25) 

 

Burada 𝑟 𝑘  , k indeksi ile özelleĢtirilmiĢ iyon korlarından olan radyal uzaklıktır ve 

𝜌  𝑟 𝑘  aynı iyon çevresindeki yük yoğunluğunun küresel ortalamasıdır. 

 

Bu nedenle özel bir Hamiltonyen sistemi için 𝜌 𝑟   tek değiĢken olarak seçilebilir ve 

tüm moleküler özelliklerin tanımlanabilmesi için 𝜌 𝑟   yeterlidir. Elektron yoğunluğu 

𝜌 𝑟  , tüm sistemin fiziksel özelliklerini ortaya çıkarmak için kullanılabilir. Temel 

durumda 𝜌 𝑟  ; 
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𝜌 𝑟  = 𝑁   𝜓 𝑥 1, 𝑥 2, … , 𝑥 𝑁  2𝑑𝑥 1𝑑𝑥 2 …𝑑𝑥 𝑁 =  𝜓 𝜓𝑒𝑙
∗  𝑟  𝜓𝑒𝑙  𝑟   𝜓                (2.26) 

 

olarak tanımlanır. 

 

Ġlk Hohenberg-Kohn teoremi sistemin tüm özelliklerini ve Hamiltonyen operatörünü 

belirleyen elektron yoğunluğunu sağlamaktadır. 1964‟de Hohenberg ve Kohn, bir dıĢ 

𝑉 𝑟   potansiyeli etkisi altındaki bir elektron gazını dikkate aldılar[43]. Hamiltonyeni 

aĢağıdaki gibi verdiler, 

 

𝐻 = 𝑇 + 𝑉 + 𝑈                                                                                                                  (2.27) 

 

Burada 

 

𝑇 =
1

2
 ∇   𝜓∗ 𝑟  ∇   𝜓 𝑟  𝑑𝑟                                                                                                (2.28) 

 

𝑉 =  𝑢  𝑟  𝜓∗ 𝑟  𝜓 𝑟  𝑑𝑟                                                                                               (2.29) 

 

𝑈 =
1

2
 

𝑑𝑟 𝑑𝑟 ′

 𝑟 − 𝑟 ′ 
𝜓∗ 𝑟  𝜓 𝑟 ′ 𝜓 𝑟 ′ 𝜓 𝑟                                                                       (2.30) 

 

EĢ. 2.26‟de tanımlandığı gibi 𝜌 𝑟  , 𝑉 𝑟   ‟ nin bir fonksiyonu olduğu görülmektedir. 

Sonra aynı yük yoğunluğu 𝜌 𝑟  ‟ ye neden olan 𝑉 𝑟   ve 𝑉 𝑟 ′  iki dıĢ potansiyel 

dikkate aldılar. Bu düĢünce, EĢ. 2.26‟de verilen dalga fonksiyonundan nasıl bir 

yoğunluk formülü inĢa edilmesi gerektiğini göstermektedir. Ġlk sonuçlar temel 

durumdaki 𝜓 ve daha sonra dejenere olmayan elektron sistemi ile iliĢkilendirilmiĢ 𝜓′  

sağlamaktadır. Gerçek Hohenberg-Kohn ispatının dejenere olmayan temel 

durumlarına getirilen kısıtlama daha sonra kaldırılacaktır. Potansiyeller en az bir 

sabitle birbirinden farklı olmasaydı, farklı Schrödinger denklemlerini sağlamadıkları 
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için 𝜓′ , 𝜓 „e eĢit olamazdı. 𝑉 𝑟   dıĢ potansiyeline karĢılık gelen temel durum 

enerjisi 

 

𝐸′ =  𝜓′ 𝐻′ 𝜓′ <  𝜓 𝐻′ 𝜓 =  𝜓 𝐻 + 𝑉 ′ − 𝑉 𝜓                                                  (2.31) 

 

olarak yazılabilir. Burada doldurulmuĢ nicelikler 𝜓' ile karakterize edilen sisteme 

aittir ve doldurulmamıĢ niceliklerde 𝜓 aittir. Hamiltonyen sadece dıĢ potansiyeller 

içinde farklı olduğu için, 

 

𝐸′ = 𝐸 +   𝑉 ′ 𝑟  − 𝑉(𝑟 ) 𝜌 𝑟  𝑑𝑟                                                                                (2.32) 

 

doldurulan ve doldurulmayan niceliklerde değiĢme aĢağıdaki aynı iĢlemle bulunur. 

 

𝐸 = 𝐸′ +   𝑉(𝑟 ) − 𝑉 ′ 𝑟   𝜌 𝑟  𝑑𝑟                                                                                (2.33) 

 

EĢ. 2.32 ve EĢ 2.33‟in toplamı bir tutarsızlığa neden olmaktadır. 

 

𝐸 + 𝐸′ < 𝐸 + 𝐸′                                                                                                               (2.34) 

 

Bu yüzden aynı temel durum elektron yoğunluğunu sağlayan iki farklı potansiyel 

olmayabilir. Ayrıca 𝑉 𝑟  , bir sabit içinde 𝜌 𝑟  ‟nin bir fonksiyonudur. 

 

Ġkinci teorem, değiĢken teorem (variational teorem) olarak bilinmektedir. DeğiĢken 

teorem, tüm parçacıkların temel durum enerjisi 𝜌 𝑟  ‟nin bir fonksiyonu olduğu 

gerçeğinden ortaya çıkıyor ve bu yüzden değiĢken teorem kinetik enerji ve elektron-

elektron etkileĢim enerjisidir. Bu nedenle temel durum enerjisi (E), 𝜌 𝑟   temel yük 

yoğunluğu terimine bağlı olarak iki kısma ayrılabilir. 

 

𝐸 𝜌 =  𝑉 𝑟  𝜌 𝑟  𝑑𝑟 + 𝐹 𝜌                                                                                        (2.35) 
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Burada, 

 

𝐹 𝜌 ≡  𝜓 𝑇 + 𝑈 𝜓                                                                                                         (2.36) 

 

Bu ifadede 𝐹 𝜌  Hohenberg-Kohn fonksiyonu olarak adlandırılır ve elektronların 

sayısı (N) , nükleer koordinatlar  𝑅  𝑘  ve çekirdek yükü  𝑍𝑘 ‟den bağımsızdır. Yani 

𝐹 𝜌 , herhangi bir dıĢ potansiyel ve herhangi bir parçacıkların sayısı için geçerli olan 

genel bir fonksiyondur. 

 

GiriĢ yoğunluğu sadece doğru temel durum yoğunluğu ise ve en düĢük enerjiyi 

belirtiyorsa, Hohenberg-Kohn fonksiyonu 𝐹 𝜌 , sistemin temel durum enerjisini 

ortaya çıkarır. Doğru temel durum enerjisini bulmak için değiĢken prensip 

kullanılabilir. Bu nedenle EĢ. 2.35‟deki ifade bir değiĢken problem olarak ele 

alınabilir. DeğiĢken metodun uygulanabilir olmasında bazı kısıtlamalar vardır. Ġlk 

olarak bu metot sistemin en düĢük enerji durumunu ifade ettiği için temel duruma 

sınırlandırılıyor. Ġkincisi, deneme yoğunluğu 𝜌 pozitif olmalı ve EĢ. 2.24‟da verildiği 

gibi parçacıkların sayısı N ‟yi integre etmelidir. 

 

Herhangi bir deneme yoğunluğu 𝜌 , kendi Hamiltonyeni 𝐻  ve kendi dalga fonksiyonu 

𝜓  tanımlıyor. ġimdi bu dalga fonksiyonu gerçek dıĢ potansiyel 𝑉 𝑟  ‟den türetilen 

Hamiltonyen için deneme dalga fonksiyonu olarak alınabilir[45]. 

 

2.1.6. Kohn-Sham Denklemleri 

 

Yoğunluk fonksiyonel teorisinin temel aldığı iki önemli teoremi bu Ģekilde 

açıkladıktan sonra, 𝐹 𝜌  fonksiyonunu aĢağıdaki Ģekilde açık bir biçimde yazabilir, 

 

𝐹 𝜌 =
𝑒2

2
 𝑑𝑟𝑑𝑟 ′

𝜌 𝑟 𝜌 𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′ 
+ 𝐺 𝜌                                                                         (2.37) 

 

Hohenberg ve Kohn bu fonksiyon yardımıyla, verilen bir dıĢ potansiyel için toplam 

enerjiyi Ģu Ģekilde tanımlamıĢlardır[43]. 
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𝐸𝑒𝑙  𝑉𝑑ış , 𝑛  𝑑𝑟𝑉𝑑ış 𝑟 𝜌 𝑟 + 𝐹 𝑛                                                                              (2.38) 

 

ile verilen temel hal enerji dalga fonksiyonu 

 

𝐸𝑒𝑙  𝑉𝑑ış, 𝜌 =  𝑑𝑟𝑉𝑑ış 𝑟 𝜌 𝑟 +
𝑒2

2
 𝑑𝑟𝑑𝑟 ′

𝜌 𝑟 𝜌 𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′ 
+ 𝐺 𝜌                          (2.39) 

 

Ģeklini alır. Buradaki 𝐺[𝜌], 1965 yılında Kohn ve Sham tarafından aĢağıdaki gibi iki 

kısım halinde tanımlanan 𝐹[𝜌] tipinde bir fonksiyondur[44]. 

 

𝐺 𝜌 ≡ 𝑇0 𝜌 + 𝐸𝑑𝑡−𝑒 𝜌                                                                                                 (2.40) 

 

Bu denklemdeki 𝑇0[𝜌], 𝜌(𝑟) yoğunluklu birbirleriyle etkileĢmeyen elektronlardan 

oluĢan bir sistemin kinetik enerjisidir. 𝐸𝑑𝑡−𝑒[𝜌] ise, hala tam olarak bilinmemekle 

beraber, bağımsız elektron modeli için klasik olmayan çok cisim değiĢ-tokuĢ ve 

karĢılıklı etkileĢimleri ifade eder. EĢ. 2.39 ve 2.40 birlikte yazılırsa, bir 𝑉dış  

potansiyeli için enerji, 

 

𝐸𝑒𝑙  𝑉𝑑ış, 𝜌 = 𝑇0 𝜌 +  𝑑𝑟𝑉𝑑ış 𝑟 𝜌 𝑟 +
𝑒2

2
 𝑑𝑟𝑑𝑟 ′

𝜌 𝑟 𝜌 𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′ 
+ 𝐸𝑑𝑡−𝑒 𝜌  (2.41) 

 

olarak ifade edilir. Bu eĢitlikte verilen enerji değerlerini bulmak için baĢlıca üç 

zorluk vardır[57], 

 

i. 𝐸el  değerini minimum yapan 𝜌(𝑟) temel hal elektronik yük yoğunluğunu 

tanımlamak için bir metot gereklidir. 

 

ii. Dalga fonksiyonu ile ilgili bilgi olmadığından sadece verilen 𝜌(𝑟) yoğunluğu ile 

𝑇0[𝜌] değeri tam olarak belirlenemez. 
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iii. Birkaç basit sistem dıĢında hakkında hiçbir bilgiye sahip olmadığımız 𝐸𝑑𝑡−𝑒[𝜌] 

fonksiyonu için bazı yaklaĢımlar yapmak gerekir. 

  

Yukarıda sözünü ettiğimiz ilk iki zorluk Kohn ve Sham‟ın önerileriyle 1965 yılında 

aĢağıdaki Ģekilde çözümlenmiĢtir[44]. 

 

Bu kısımda EĢ. 2.41 ile verilen enerji ifadesini minimum yapan elektronik yük 

yoğunluğunun 𝑛(𝑟) olduğunu kabul edeceğiz. Bu durumda bu denklem, 

 

𝐸𝑒𝑙  𝑉𝑑ış, 𝑛 = 𝑇0 𝑛 +  𝑑𝑟𝑉𝑑ış 𝑟 𝑛 𝑟 +
𝑒2

2
 𝑑𝑟𝑑𝑟 ′

𝑛 𝑟 𝑛 𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′ 
+ 𝐸𝑑𝑡−𝑒 𝑛   (2.42) 

 

Ģeklini alır. Öncelikle aĢağıdaki gibi tanımlanan bir n(r) elektron yoğunluğuna bağlı 

bir 𝑉𝑑𝑒𝑛  tek parçacık deneme potansiyeli tanımlayalım. 

 

𝑛 𝑟 =   𝜙𝑗  𝑟  
2

𝑁

𝑗 =1

                                                                                                          (2.43) 

 

Buradaki toplam, dolu durumlar (j=1,2,3,..,N) üzerinden yapılmaktadır. 𝜙𝑗  𝑟  ise, 

aĢağıdaki gibi bir Schrödinger eĢitliğini sağlayan, birbirleriyle etkileĢmediğini kabul 

ettiğimiz elektronların dalga fonksiyonlarıdır: 

 

 −
ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑑𝑒𝑛  𝑟  𝜙𝑗  𝑟 = 𝜀𝑗𝜙𝑗  𝑟                                                                         (2.44) 

 

Bu eĢitliğin bir çözümü, 

 

 𝜀𝑗
𝑗

=   𝜙𝑗 ,  −
ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑑𝑒𝑛  𝑟  𝜙𝑗  

𝑗

= 𝑇0 𝑛 +  𝑑𝑟𝑉𝑑𝑒𝑛  𝑟 𝑛 𝑟         (2.45) 

 

Ģeklinde yazılabilir. Böylece EĢ. 2.42 aĢağıdaki Ģekli alır: 
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𝐸𝑒𝑙  𝑛 =  𝜀𝑗
𝑗

−  𝑑𝑟𝑉𝑑𝑒𝑛  𝑟 𝑛 𝑟 +  𝑑𝑟𝑉𝑑ış 𝑟 𝑛 𝑟                                                       

 

+
𝑒2

2
 𝑑𝑟𝑑𝑟 ′

𝑛 𝑟 𝑛 𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′ 
+ 𝐸𝑑𝑡−𝑒 𝑛                                                                (2.46) 

 

Bu ifadeyi, 𝑛(𝑟)‟yi 𝑉𝑑𝑒𝑛 ‟in bir fonksiyonu kabul edip, 𝑉𝑑𝑒𝑛 ‟e bağlı olarak; ya da 

𝑉𝑑𝑒𝑛 ‟i, 𝑛(𝑟)‟nin bir fonksiyonu kabul edip, 𝑛(𝑟)‟ye bağlı olarak minimum hale 

getirmemiz gerekir. Biz 𝑛(𝑟)‟ye bağlı bir döngü alarak, 𝐸𝑒𝑙 [𝑛]‟yi minimum yapacak 

olan 𝑉𝑑𝑒𝑛 ‟yi aĢağıdaki gibi yazabiliriz: 

 

𝑉𝑑𝑒𝑛  𝑟 = 𝑉𝑑ış 𝑟 + 𝑒2  𝑑𝑟 ′
𝑛 𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′ 
+

𝜕𝐸𝑑𝑡−𝑒 𝑛 

𝜕𝑛 𝑟 
+ 𝑠𝑏𝑡 = 𝑉𝑆𝐶𝐹 𝑟 + 𝑠𝑏𝑡      (2.47) 

 

Denklemdeki 𝑉𝑆𝐶𝐹 , Kohn-Sham potansiyeli olarak bilinen etkin bir potansiyeldir ve 

Ģu Ģekilde verilir[44]: 

 

𝑉𝑆𝐶𝐹 𝑟 = 𝑉𝑑ış 𝑟 + 𝑒2  𝑑𝑟 ′
𝑛 𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′ 
+

𝜕𝐸𝑑𝑡−𝑒 𝑛 

𝜕𝑛 𝑟 
 

 

= 𝑉𝑑ış 𝑟 + 𝑉𝐻 𝑟 + 𝑉𝑑𝑡−𝑒 𝑟                                                                          (2.48) 

 

Burada 𝑉𝐻 Coulomb potansiyelidir. AĢağıdaki Ģekilde tanımlanan 

 

𝑉𝑑𝑡−𝑒 𝑟 =
𝜕𝐸𝑑𝑡−𝑒 𝑛 

𝜕𝑛 𝑟 
                                                                                                     (2.49) 

 

ifadesi ise etkin bir tek elektron değiĢ-tokuĢ ve karĢılıklı etkileĢim (değiĢ-tokuĢ 

korelasyon) potansiyelidir. 

 

Artık EĢ. 2.43 ve 2.44 sırasıyla, temel hal durumunu temsil edecek Ģekilde, 
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 −
ℏ2

2𝑚
∇2 + 𝑉𝑆𝐶𝐹 𝑟  𝜙𝑗  𝑟 = 𝜀𝑗𝜙𝑗  𝑟                                                                         (2.50) 

 

𝜌 𝑟 =   𝜙𝑗  𝑟  
2

𝑁

𝑗=1

                                                                                                          (2.51) 

 

olarak yazılabilir. EĢ. 2.50‟deki köĢeli parantez içindeki ifade, Kohn-Sham 

hamiltoniyeni  𝐻 𝑆𝐶𝐹  olarak bilinir. Bu denklemler kendini doğrulayarak 

çözülebilmektedir. Bu yüzden bunlar kendini doğrulayabilen Kohn-Sham eĢitlikleri 

olarak bilinirler[44]. Bu doğrulama iĢlemi ġekil 2.1‟de verilen algoritma 

diyagramıyla açıkça gösterilmiĢtir[58-60]. 

 

 

 

ġekil 2.1. Bir kristalin toplam enerjisini kendini doğrulama metodunu kullanarak 

hesaplayan bir bilgisayar programının akıĢ çizelgesi. 

 

 



 19 

2.1.7. Yerel Yoğunluk YaklaĢımı (YYY) 

 

YFT‟de yerel yoğunluk yaklaĢımı (YYY) değiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisini 𝐸𝑑𝑡−𝑒  

belirlemede en yaygın yöntemdir. YaklaĢımın hem hesaplama kolaylığı hem de 

ĢaĢırtıcı derecede doğru sonuçlar verdiği görülmüĢtür. YYY yaklaĢımında, 

sistemdeki her bir noktanın aynı elektron yoğunluğuna sahip olduğu ve her noktadaki 

elektron etrafındaki diğer elektronlarla aynı çok cisim etkileĢmesine sahip olduğu 

varsayılır. Bu durum göz önüne alınarak sistemin YYY „da değiĢ-tokuĢ korelasyon 

enerjisi, 

 

𝐸𝑑𝑡−𝑒
𝑌𝑌𝑌  𝑛 =  𝑑3𝑟𝑛 𝑟 𝑒𝑑𝑡−𝑒

𝑢𝑛𝑖𝑓
 𝑛 𝑟                                                                               (2.52) 

 

eĢitliği ile ifade edilir. Buradaki 𝑒𝑑𝑡−𝑒
𝑢𝑛𝑖𝑓

(𝑛(𝑟)), 𝑛(𝑟) yoğunluğundaki bir homojen 

elektron gazının parçacık baĢına değiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisidir. Bu enerji 

kuantum Monte-Carlo yöntemlerinden elde edilebilir. 𝑒𝑑𝑡−𝑒
𝑢𝑛𝑖 𝑓

(𝑛(𝑟)),  enerjisinin 

birçok kere oluĢturulması ile düĢük ivmeyle değiĢen yoğunluklar için YYY‟nin iyi 

bir yaklaĢım olması beklenir. Bu Ģart, gerçek elektronik sistemlerle asla birebir 

uyuĢmaz. Buna rağmen YYY‟nin çoğu sistemler için oldukça doğru sonuçlar verdiği 

görülmüĢtür. 

 

𝐸𝑑𝑡−𝑒 = 𝐸𝑑𝑡 + 𝐸𝑐                                                                                                               (2.53) 

 

DeğiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisi  𝐸𝑑𝑡−𝑒  ‟yi hesaplamak için kullanılan yaklaĢımlardan 

en doğru sonuç veren Ceperley-Alder [61] yaklaĢımıdır. 𝐸𝑑𝑡−𝑒 , değiĢ-tokuĢ ve 

korelasyon olmak üzere, 

 

𝐸𝑑𝑡 = −
0,4582

𝜏𝑠
                                                                                                                (2.54) 

 

iki kısma ayrılır. Burada 𝐸𝑑𝑡  ve 𝐸𝑐  Hartree biriminde 
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𝐸𝑐 =  
−0,0480 + 0,0311𝑙𝑛𝜏𝑠 𝜏𝑠 ≥ 1,

−0,0116𝜏𝑠 + 0,002𝜏𝑠𝑙𝑛𝜏𝑠 𝜏𝑠 < 1,
                                                                (2.55) 

 

ile verilir. EĢitliklerde yer alan 𝜏𝑠 yoğunlukla iliĢkili olup, bu iliĢki 𝜌−1 =
4𝜋

3
𝜏𝑠

3 

Ģeklindedir. DeğiĢ-tokuĢ Korelasyon potansiyeli ise 

 

𝑉𝑑𝑡−𝑒 = 𝐸𝑑𝑡−𝑒 −
𝜏𝑠

3

𝑑𝐸𝑑𝑡−𝑒

𝜏𝑠
                                                                                            (2.56) 

 

Ģeklinde ifade edilir[62]. 

 

2.1.8. GenelleĢtirilmiĢ Gradyent YaklaĢımı (GGY) 

 

Yoğunluk gradyentinin büyük değerlere sahip olması durumunda yerel yaklaĢımlar 

yetersiz kalır ve bu durumlarda GGA kullanılır. Yoğunluğun uzaysal değiĢimini 

hesaba katan yaklaĢımlara genellikle GenelleĢtirilmiĢ Gradyent YaklaĢımları (GGY) 

denilir. GGY, büyük örgü sabitleri ve düĢük bağlanma enerjilerine sahip sistemlerde 

YYY‟ya göre daha iyi sonuçlar verir. Ayrıca GGY kullanılarak fonksiyonel 

çalıĢmalarında önemli mesafeler alınmıĢtır. Spin-polarize etkileri göz önüne 

alınmayan bir sistem için GGY‟da değiĢ-tokuĢ korelasyon enerjisi: 

 

𝐸𝑑𝑡−𝑒
𝐺𝐺𝑌  𝑛 =  𝑑3𝑟𝑓  𝑟 , ∇𝑛 𝑟                                                                                    (2.57) 

 

EĢitliği ile verilir. YYY„da 𝑒𝑑𝑡−𝑒
𝑢𝑛𝑖 𝑓

 çıktısı benzersiz olmasına rağmen, GGY„da f 

fonksiyonu benzersiz değildir ve araĢtırmacılar tarafından çeĢitli türleri önerilmiĢtir. 

 

Günümüzde GGY ile ilgili yeni fonksiyoneller ileri sürülmektedir. Bunlardan biri de 

“meta-GGY” adı verilen fonksiyonellerdir. meta-GGY fonksiyonelleri, 

 

𝜏 𝑟 =
1

2
  ∇𝜑𝑖 𝑟  

2

𝑂𝐶𝐶

𝑖

                                                                                                    (2.58) 
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ile ifade edilir. Meta-GGY fonksiyoneli hem yoğunluk ve birinci mertebeden 

gradyente bağlıdır hem de Kohn-Sham orbitallerinin kinetik enerji yoğunluğuna 

bağlıdır. Bu durumda meta-GGY fonksiyoneli, 

 

𝐸𝑑𝑡−𝑒
𝑀𝐺𝐺𝐴  𝑛 =  𝑑3𝑟𝑔 𝑛 𝑟 , 𝜏 𝑟                                                                                   (2.59) 

 

eĢitliği ile temsil edilir. Meta-GGY‟nin ortaya çıkmasıyla doğal olarak yeni özellikler 

de elde edilebilir. Bundan dolayı GGY‟nin güvenirliliği artmıĢtır. 

 

Meta-GGY fonksiyonelleri Kohn-Sham orbitallerine bağlıdır ve YFT içinde kabul 

edilir. Çünkü bu orbitaller Kohn-Sham potansiyelinin fonksiyonelleridir ve 

Hohenberg-Kohn teoremi nedeni ile de ayrıca yoğunluğun fonksiyonelleridir. 

 

Buna benzer orbital fonksiyonelleri veya örtülü yoğunluk fonksiyonelleri popülerdir 

ve yoğun araĢtırma alanlarıdır. AĢağıdaki tam değiĢ-tokuĢ enerji fonksiyoneli 

 

𝐸𝑑𝑡
𝐸𝑋𝑋  𝑛 = −

1

2
  𝑑3𝑟  𝑑3𝑟 ′𝑥  

𝜑𝑖𝜍  𝑟 𝜑𝑖𝜍
∗  𝑟′ 𝜑𝑖𝜍

∗  𝑟 

 𝑟 − 𝑟 ′ 

𝑂𝐶𝐶

𝑖𝑗𝜍

                               (2.60) 

 

ile verilmiĢtir ve en iyi bilinen orbital fonksiyoneli olması ihtimali yüksektir. 

 

Bu noktada, Hartree-Fock ile Kohn-Sham teorileri arasındaki benzerlik ve 

farklılıklardan söz edilmelidir. Hartree-Fock fonksiyonelinde değiĢ-tokuĢ 

fonksiyoneli kullanılıp korelasyon ihmal edilir[63]. Diğer taraftan tam değiĢ-tokuĢ, 

Hartree-Fock orbitallerinden çok Kohn-Sham denklemi ile elde edilir. Ayrıca, 

Hartree-Fock orbitalleri, ortonormalite dıĢında hiçbir sınırlama olmadan 

minimizasyon yapılarak hesaplanır. Elde edilen bu orbitaller bizi yerel olmayan 

Hartree-Fock potansiyeline götürür. Diğer taraftan tam-değiĢtokuĢ Kohn 

Shamorbitalleri, Hartree-Fock orbitalleri‟nin aksine ek sınırlamalarla ayni 

fonksiyonelin minimize edilmesiyle hesaplanır. Bu durumda ise tek-parçacık 
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orbitalleri yerel potansiyelden gelir. Bu nedenle, toplam Hartree-Fock enerjisi her 

zaman, tam değiĢ-tokuĢ toplam enerjisinden biraz daha azdır. Fakat orbitaller ve 

orbital özdeğerleri gibi özellikler her iki yaklaĢımda da bir hayli farklıdır. Mesela 

deneysel sonuçlara, Kohn-Sham tam enerji spektrumları, Hartree-Fock 

spektrumlarından daha yakındır. Dolayısıyla YFT daha iyi bir çözüm yoludur[62]. 

 

2.1.9. Sanki (Pseudo) Potansiyel (PP) Metodu 

 

Sanki potansiyel metodunun temel unsurları 1966‟da Harrison[64] tarafından yazılan 

kitapta ve 1970‟de Cohen ve Heine‟nin ortak çalıĢması[65] olan bir araĢtırma 

makalesinde ilk olarak ele alınmıĢtır. Bu kısımda bu metot kısaca açıklanıp bazı 

önemli noktalarından bahsedilecektir. 

 

Bir atom, çekirdek, kor elektronları ve değerlik elektronları olmak üzere üç parçadan 

oluĢmuĢ bir sistem olarak düĢünülebilir[57]. Kor elektronları dolu orbitalleri temsil 

etmektedir. Örneğin 1s
2
 2s

2
 2p

2
 elektronik dizilimine sahip karbon atomunda, 1s

2
 

yörüngesindeki elektronlar kor elektronlarıdır. Bu elektronlar genellikle çekirdeğin 

çevresinde yerleĢirler. Çekirdekle kor elektronlarının oluĢturduğu sisteme iyon koru 

denir. Kor elektronları ve değerlik elektronlarından oluĢmuĢ bir kristal düĢünelim. 

Bu sistemdeki değerlik elektronlarının dalga fonksiyonları ile kor elektronlarının 

dalga fonksiyonları ortogonal olsun. Sanki potansiyel yaklaĢımına göre, böyle bir 

kristalin elektronik özelliklerinin belirlenmesinde değerlik elektronları tamamen 

etkili olurken, iyon korları hiçbir rol oynamaz. Böyle bir sistemin elektronik 

özelliklerini belirlemek için aĢağıdaki gibi bir Schrödinger denkleminden 

yararlanılabilir. 

 

𝐻𝜓 = 𝜀𝜓                                                                                                                             (2.61) 

 

Burada 𝐻 hamiltoniyeni, 𝑇 kinetik enerjisi ile kor elektronlarından kaynaklanan 𝑉𝐴 

etkin potansiyelinin toplamıdır. Denklemde yer alan 𝜓 dalga fonksiyonu ise, değerlik 

elektronlarından gelen ve etkisi az olan bir 𝜙 fonksiyonu ile iyon korlarından 

kaynaklanan 𝜙𝑐  fonksiyonlarının toplamı Ģeklinde, 
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𝜓 = 𝜙 +  𝑏𝑐𝜙𝑐

𝑐

                                                                                                            (2.62) 

 

olarak yazılabilir[57]. EĢitliğin sağ tarafında görülen 𝑏𝑐  katsayıları 𝜓 ile 𝜙𝑐 ‟nin, 

 

 𝜓 𝜙𝑐 = 0                                                                                                                          (2.63) 

 

Ģeklinde ortogonal olmalarını sağlayan normalizasyon sabitleridir. Böylece EĢ. 2.62 

ve 2.63‟dan yararlanılarak EĢ. 2.61‟i yeniden yazılırsa, 

 

𝐻𝜙 +   𝜀 − 𝐸𝑐  𝜙𝑐   𝜙𝑐   𝜙  = 𝜀𝜙

𝑐

                                                                              (2.64) 

 

olur. Son denklemdeki 𝐸𝑐  ifadesi, kor bölgesindeki öz değerlerden biridir. Bulunan 

son eĢitlikten aĢağıdaki gibi iki eĢitlik yazılabilir[57]: 

 

 𝐻 + 𝑉𝑅 𝜙 = 𝜀𝜙                                                                                                               (2.65) 

 

 𝑇 + 𝑉𝑝𝑠 𝜙 = 𝜀𝜙                                                                                                               (2.66) 

 

Yukarıdaki ilk eĢitlikte de tanımlanan 𝑉𝑅, itici bir potansiyel operatörüdür. Ġkinci 

eĢitlikteki 𝑉𝑝𝑠  potansiyeli ise, 1959 yılında Phillips ve Kleinman‟ın yaptıkları 

çalıĢmalar[66] ile onlardan bağımsız olarak Antoncik tarafından yapılan 

çalıĢmalar[67] sonucunda aĢağıdaki gibi tanımlanan bir operatördür[57]: 

 

𝑉𝑝𝑠 = 𝑉𝐴 + 𝑉𝑅                                                                                                                       2.67  

 

Bu potansiyel itici bir potansiyel olan 𝑉𝑅 ile etkin bir potansiyel olan 𝑉𝐴‟nın 

birbirleriyle yaptıkları etkileĢmelerden oluĢan zayıf etkili bir potansiyeldir. Bu 

Ģekilde tanımlanan 𝑉𝑝𝑠  potansiyeline sanki potansiyel ve 𝜙‟ye de sanki dalga 

fonksiyonu denir. Bu potansiyel ġekil 2.2‟te görülmektedir. ġekilden de görüldüğü 
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gibi gerçek potansiyel sonsuzda yakınsarken, bu potansiyel daha çabuk 

yakınsamaktadır. Bu sebeple dalga fonksiyonu hesaplamalarında özellikle tercih 

edilir[68]. 

 

 

 

ġekil 2.2. Sanki potansiyel ve sanki dalga fonksiyonu. 

 

 

2.2. Fonon Kavramı 

 

2.2.1. Fononlar ve Ġki Atomlu Örgüde Örgü TitreĢimleri 

 

Fononların titreĢim özelliklerinin ve enerjilerinin incelenmesi katıhal fiziği için son 

derece önemlidir. Isı sığası, ısı iletimi, ısısal genleĢme ve elektron-fonon etkileĢimi 

gibi özellikler fononlar ile doğrudan ilgilidir. Örgü titreĢimlerinin enerji kuantumuna 

elektromanyetik dalgalardaki fotona benzer olarak fonon adı verilir. Bir örgü 

dalgasının enerjisi ℏω ile ifade edilir[69]. Fononların enerjileri ℏω katları Ģeklinde 

değiĢir. Kristallerdeki elastik dalgalar fononlardan oluĢur. Fononlar Bose-Einstein 

istatistiğine uyan parçacıklardır. Bu nedenle aynı enerji seviyesinde sonsuz sayıda 

fonon bulunabilir[69]. Fononların ortalama dolum sayısı olarak adlandırılan 
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 𝑛 𝑞, 𝑘   da; 𝑘   modundaki 𝑞  dalga vektörlü ortalama fonon sayısı Ģeklinde 

gösterilmektedir. Buna göre;  𝑛 𝑞, 𝑘  =
1

 exp  
ℏ𝑘𝜔

𝑘𝐵𝑇   −1
 Ģeklinde ifade edilir. Bir 

fononun enerjisi; ω açısal frekanslı elastik bir titreĢim modu için ℏω momentumu ise  

ℏk‟ dır. Bu ℏk momentumuna fononun kristal momentumu denir[70]. 

 

2.2.2. Kristalleri Üç Boyutta Örgü TitreĢimleri 

 

Fonon dispersiyon bağıntıları, denge konumundaki atomların klasik hareket 

denkleminin çözülmesiyle bulunur. Birim hücresinde n atom bulunan, N tane 

hücrenin üç boyutlu bir kristali oluĢturduğu göz önüne alınırsa, kristal içindeki i. 

atomun konumu 

 

𝑅  𝐿,𝑖 = 𝑅  𝐿 + 𝜏 𝑖                    𝑖 = 1, 2, 3, … , 𝑛                                                                      2.68  

 

olarak verilir. Her bir birim hücre; 𝑎 1, 𝑎 2  𝑣𝑒 𝑎 3 olmak üzere baz vektörleri 

cinsinden lineer bağımsız vektörler olarak tanımlanır. l =(0,0,0) orjin olmak üzere, 

örgü vektörü 𝑅    𝐿 ,   𝑎 1   baz vektörleri cinsinden  

 

 𝑅    𝐿 = 𝑛1𝑎 1 + 𝑛2𝑎 2 + 𝑛3𝑎 3            𝐿 =  𝑛1, 𝑛2, 𝑛3                                                    2.69  

 

Ģeklinde ifade edilebilir. Burada 𝑛1„ler tamsayı ve birim hücre içindeki i. atomun 

konumu ise 

 

𝜏 𝑖 = 𝑥1
𝑖 𝑎 1 + 𝑥2

𝑖 𝑎 2 + 𝑥3
𝑖 𝑎 3                0 ≤ 𝑥1

𝑖 < 1                                                          2.70  

 

dir. Harmonik yaklaĢımda, denge konumundan itibaren küçük yer değiĢtirmeler 

hesaba katılır. Bu yüzden kristalin toplam etkin potansiyel enerjisi, yer 

değiĢtirmelerin bir fonksiyonu olarak yazılabilir. Yer değiĢtirme; 

 

𝑅  𝐿,𝑖 = 𝑅  𝐿,𝑖 + 𝑢  𝑖 𝑅  𝐿                                                                                                           2.71  
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Ģeklinde verilir. Kristalin toplam etkin potansiyel enerjisi Taylor serisine açılıp 2. 

dereceye kadar olan terimler dikkate alınırsa 

 

𝜀 = 𝜀0 +
1

2
  𝑢  𝑖 𝑅  𝐿 

𝑖𝑗𝐿,𝐿′

. 𝐶𝑖,𝑗  𝑅  𝐿 , 𝑅′     
𝐿 . 𝑢  𝑗  𝑅  𝐿 + 𝜍 𝑢3                                        2.72  

 

elde edilir. Burada 𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗  𝑅  𝐿 , 𝑅′     
𝐿  katsayıları atomlar arası kuvvet sabitleridir.     

 

𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗  𝑅  𝐿 , 𝑅′     
𝐿 =  𝑑𝜀

𝑑𝑈𝛼𝑖 𝑅𝐿 
 

0

                                                                                        2.73  

 

𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗  𝑅  𝐿 , 𝑅′     
𝐿 =  𝜕2𝜀

𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑅  𝐿 𝜕𝑢𝛽𝑗  𝑅  𝐿′  
 

0

                                                                     2.74  

 

eĢitliği ile verilir. EĢ. 2.74‟ deki ikinci türev denge konumunda hesaplanmaktadır. EĢ. 

2.72‟ de  𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑅  𝐿 ‟ ye göre türevi, 𝑅  𝑖  konumundaki bir atomun üzerine etkiyen 

kuvvete eĢittir; 

  

𝐹 𝑖 𝑅   = −
𝜕𝜀

𝜕𝑢𝑖 𝑅   
= − 𝐶𝑖,𝑗  𝑅  𝐿 , 𝑅′     

𝐿 .

𝑅′ ,𝑗

𝑢  𝑗  𝑅′     
𝐿 + 𝜍 𝑢2                                     2.75  

 

EĢ. 2.74 ile verilen atomik kuvvet sabitleri bağımsız nicelikler olmadığı gibi, 

kristalin simetri özelliklerinden dolayı birbirleriyle iliĢki içindedir. Özellikle kristalin 

öteleme simetrisine sahip olması nedeniyle kuvvet sabitleri sadece 𝑅  − 𝑅  ′ farkına 

bağlıdır. Bu iliĢki, 

 

 𝐶𝑖,𝑗  𝑅  − 𝑅  ′ 

𝑅′ ,𝑗

= 0                                                                                                         2.76   
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Ģeklinde verilir. Son eĢitlik kristalin öteleme simetrisi altında potansiyel enerjisinin 

değiĢmeyeceğini ifade eder. EĢ. 2.75‟ e göre klasik hareket denklemi, 

 

𝑀𝑖𝑖𝑖 𝑅   = − 𝐶𝑖,𝑗  𝑅  − 𝑅  ′ 

𝑅′ ,𝑗

. 𝑢𝑗  𝑅  
′                                                                           2.77  

 

Ģeklindedir. EĢ. 2.77‟ nin çözümü 

 

𝑢𝑖 𝑅   =
1

 𝑀𝑖

𝑢𝑖𝑒
𝑖𝑞  .𝑅  −𝑖𝜔𝑡                                                                                                  2.78  

 

formunda yazılabilir ve  𝑞 „nun izinli değerleri Born-Von Karman periyodik sınır 

Ģartlarına göre seçilir. EĢ. 2.77‟ de, EĢ. 2.78 kullanılırsa 

 

𝜔2𝑢𝑖 =  𝐷 𝑖,𝑗

𝑅′ ,𝑗

 𝑞  . 𝑢𝑖                                                                                                       2.79  

 

sonucu elde edilir. Burada farklı bir Fourier dönüĢümü tanımlanabilir: 

 

𝐷 𝑖,𝑗  𝑞  =
1

 𝑀𝑖𝑀𝑗

 𝐶𝑖,𝑗  𝑅   𝑒
𝑖𝑞 .𝑅                                                                                   2.80 

𝑅

 

 

3n × 3n boyutunda olan 𝐷 𝑖,𝑗  𝑞   matrisine, kristalin dinamik matrisi denir. Bu matris 

aynı zamanda 

 

𝐷 𝑖,𝑗  𝑞  =  𝐷 𝑖,𝑗  𝑞  ∗ 
𝑇 

                                                                                                      2.81  

 

𝐷 𝑖,𝑗  −𝑞  = 𝐷 𝑖,𝑗  𝑞  ∗                                                                                                         2.82  

 

hermitik özellik gösterir [71]. EĢ. 2.79‟ in öz değer problemi Brillouin bölgesinde her 

bir 𝑞  noktasındaki 𝜔2  için, 3n çözüme sahiptir ve 𝜔𝑚
2  𝑞   ile gösterilir. Burada 
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m=1,2…n „dir ve 𝜔𝑚
2  𝑞    fonksiyonunun dalları olarak ifade edilir. ω = 𝜔𝑚 𝑞   

eĢitliği dağılım (dispersiyon) bağıntısı olarak bilinir. 𝐷 𝑖,𝑗  𝑞   matrisinin hermitik 

olması nedeniyle 𝑢𝑖,𝑞
𝑚 , özvektörleri ortanormallik ve kapalılık bağıntılarını 

 

 𝑢𝑖,𝑞  
𝑚

𝑖

∗. 𝑢𝑖,𝑞  
𝑚 𝑙

= 𝛿𝑚𝑚 𝑙                                                                                                       2.83  

 

 (𝑢𝛼𝑖 ,𝑞  
𝑚

𝑖

) ∗. 𝑢
𝛼 𝑙 𝑗 ,𝑞  
𝑚 = 𝛿𝑖𝑗 𝛿𝛼𝛼 𝑙                                                                                          (2.84) 

 

sağlayacak olanlardan seçilirler[72]. 

 

2.2.3. Lineer Tepki ve Örgü Dinamiği 

 

Harmonik kuvvet sabitleri, kristallerin statik, lineer ve elektronik tepkisiyle 

belirlenmiĢtir [73,74]. Dolayısıyla, adyabatik yaklaĢımda örgü bozukluğu, elektron 

üzerine etkiyen statik bir pertürbasyon olarak görülebilir. Bu Hellmann-Feynman 

teoreminin [75,76] basit bir uygulamasıdır. Amaç, bir dıĢ statik pertürbasyonun 

uygulaması üzerinde elektron yoğunluğunun lineer değiĢimi, pertürbasyonda ikinci 

dereceden değiĢimini göstermesi içindir [77]. 

 

Bir kristal yapı içerisinde elektron üzerine etkiyen bir dıĢ potansiyel (𝑉
𝜆   

) , 𝜆 ≡  𝜆𝑖  

parametrelerininin sürekli bir fonksiyonu olarak düĢünülürse, Hellmann-Feynman 

teoremi, 𝜆  dıĢ parametrelerinin bir fonksiyonu olarak kuvveti, 𝑉
𝜆   
 „nın türevinin temel 

durum beklenen değeriyle verilmesini ifade eder; 

 

𝜕𝜀
𝜆   

𝜕𝜆𝑖
=  𝑛

𝜆   
 𝑟  

𝜕𝑉
𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑖
𝑑𝑟                                                                                                 2.85  

 

Burada 𝜀
𝜆   
 elektron temel durum enerjisi, 𝑛

𝜆   
 ise elektron yoğunluk dağılımını ifade 

etmektedir. Toplam enerjideki değiĢimler EĢ. 2.85‟ den elde edilir. Bu denklemi 

Taylor serisine açtığımızda, aĢağıdaki eĢitlik elde edilir. 
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𝜕𝜀
𝜆   

𝜕𝜆𝑖
=   𝑛0 𝑟  

𝜕𝑉
𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑖
+  

𝜕𝑛
𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑗
𝑗

𝜕𝑉
𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑖
+ 𝑛0 𝑟   𝜆𝑖

𝑗

𝜕2𝑉
𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑗𝜕𝜆𝑖
 𝑑𝑟 + 𝜍 𝜆 2    

                                                                                                                                                 2.86  

 

yukarıdaki denklemdeki türevlerin hepsi 𝜆 = 0 ‟da hesaplanarak, integralinin 

alınması sonucunda aĢağıdaki ifade yazılabilir. 

 

𝜀
𝜆   

= 𝜀0 +  𝜆𝑖  𝑛0 𝑟  
𝜕𝑉

𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑖
𝑖

 𝑑𝑟                                                                                     

+
1

2
 𝜆𝑖

𝑖𝑗

𝜆𝑗   
𝜕𝑛

𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑗

𝜕𝑉
𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑖
+ 𝑛0 𝑟  

𝜕2𝑉
𝜆   
 𝑟  

𝜕𝜆𝑗𝜕𝜆𝑖
 𝑑𝑟                                       2.87  

 

Kullandığımız 𝜆  parametreleri, 𝑢𝛼𝑖 (𝑅  ) Ģeklinde gösterilen iyon yer değiĢtirmelerini 

ifade eder. Böylece 𝜀
𝜆   
 enerjisinin ikinci dereceden türevi, kuvvet sabitleri matrisi ile 

iliĢkilidir ve bu iliĢki aĢağıdaki Ģekilde verilebilir. 

 

𝜕2𝜀

𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑅   𝜕𝑢𝛽𝑗  𝑅  
′ 

= 𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗  𝑅  + 𝑅  ′ = 𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗
𝑖𝑦𝑜𝑛

 𝑅  + 𝑅  ′ + 𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗
𝑒𝑙  𝑅  + 𝑅  ′            2.88  

 

Buradaki ilk terim, kuvvet sabitlerine olan iyonik katkıdır ve sistemin toplam 

enerjisinin iyon-iyon katkısının ikinci türevine 

 

𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗
𝑖𝑦𝑜𝑛

 𝑅  + 𝑅  ′ =
𝜕2𝜀𝑖𝑦𝑜𝑛 −𝑖𝑦𝑜𝑛

𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑅   𝜕𝑢𝛽𝑗  𝑅  ′ 
                                                                          2.89  

 

eĢittir. Burada, son yazdığımız denklemdeki 𝜀𝑖𝑦𝑜𝑛 −𝑖𝑦𝑜𝑛  terimi: 

 

𝜀𝑖𝑦𝑜𝑛 −𝑖𝑦𝑜𝑛 =   
𝑒2𝑍𝑖𝑍𝑗

 𝑅  + 𝜏𝑖 + 𝑅  ′ − 𝜏𝑗  
                                                                    2.90 

𝑅  ,𝑅  ′𝑖,𝑗
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Ģeklinde verilir. Denklemdeki e𝑍𝑖  hücre içindeki i. iyonun valans yüküdür. Sonlu 

sistemler için 𝜀𝑖𝑦𝑜𝑛 −𝑖𝑦𝑜𝑛  teriminin değerlendirilmesi problem oluĢturmaz. Buna 

karĢın sonsuz bir kristal için EĢ. 2.90‟ nin toplamı yakınsamaz. Benzer durumlar 

elektron-iyon ve elektron-elektron etkileĢme terimlerinde de vardır. Ancak kristalin 

yük nötrlüğü nedeniyle bu gibi problemler göz ardı edilmektedir. Tekil olmayan 

𝜀𝑖𝑦𝑜𝑛 −𝑖𝑦𝑜𝑛  ifadesi Ewald yöntemiyle değerlendirilir. Kuvvet sabitlerine elektronik 

katkı, 

 

𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗
𝑒𝑙  𝑅  − 𝑅  ′ =   

𝜕𝑛 𝑟  𝜕𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑟  

𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑅   𝜕𝑢𝛽𝑗  𝑅  
′ 

+ 𝑛0 𝑟  
𝜕2𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑟  

𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑅   𝜕𝑢𝛽𝑗  𝑅  
′ 

 𝑑𝑟            2.91  

 

Ģeklinde verilir. Burada 𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑟   elektronlar üzerine etkiyen sanki (iyonik) 

 

𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑟  =  𝑣𝑖 𝑟 − 𝑅  − 𝜏𝑖                                                                                      2.92 

𝑅  ,𝑖

 

 

potansiyeldir. EĢ. 2.91‟ deki 
𝜕𝑛  𝑟  

𝜕𝑢𝛼𝑖  𝑅   
; 𝑅  ‟deki birim hücre içinde bulunan i.iyonun α- 

yönündeki yer değiĢtirmesine olan elektron yoğunluk tepkisidir. Kuvvet sabitlerinin 

matrisi ters uzayda 

 

 𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗  𝑅   =
1

𝑁
 𝑒𝑖𝑞  .𝑅  𝐶 𝛼𝑖 ,𝛽𝑗  𝑞  

𝑞  

                                                                               2.93  

 

olarak verilir. Bu eĢitlikteki N kristal içindeki birim hücrelerin sayısıdır. Ġyonik katkı 

için verilen 

 

𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗
𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑞  =

4𝜋𝑒2

𝛺
 

𝑒

− 𝑞  +𝐺  
2

4𝜂
 

 𝑞 + 𝐺  
2

𝐺 ,𝑞  +𝐺 ≠0

𝑍𝑖𝑍𝑗 𝑒
𝑖 𝑞  +𝐺  . 𝜏𝑖−𝜏𝑗   𝑞𝛼 − 𝐺𝛼  𝑞𝛽 − 𝐺𝛽                
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−
2𝜋𝑒2

𝛺
 

𝑒
−𝐺 2

4𝜂 

𝐺 2
𝐺 ≠0

 𝑍𝑖  𝑍𝑙

𝑙

𝑒𝑖𝐺 . 𝜏𝑖−𝜏𝑙 𝐺𝛼𝐺𝛽  𝛿𝑖𝑗                                   2.94  

 

eĢitliğinde 𝜂, Ewald enerjisinde gerçek uzay teriminin ihmal edilmesine izin vermek 

için yeterince büyük seçilen bir parametredir. 𝐶 (𝑞 ) ‟ya elektronik katkı, 

 

𝐶𝛼𝑖 ,𝛽𝑗
𝑒𝑙  𝑞  =   

𝜕𝑛 𝑟  

𝜕𝑢𝛼𝑖𝑞  
 ∗  

𝜕𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑟  

𝜕𝑢𝛽𝑗 𝑞  
 𝑑𝑟                                                                         

+𝛿𝑖𝑗   𝑛0 𝑟  
𝜕2𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑟  

𝜕𝑢𝛼𝑖𝑞  =0𝜕𝑢𝛽𝑗 𝑞  =0
 𝑑𝑟                                                    2.95  

 

ifadesi ile verilir. Burada 
𝜕𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛  𝑟  

𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑞   
 terimi dıĢ iyonik potansiyelin, örgü bozulmasına 

göre lineer değiĢimidir. 

 

𝑢𝛼𝑖 𝑅   = 𝑢𝛼𝑖𝑞  𝑒
𝑖𝑞  .𝑅                                                                                                           2.96  

 

olmak üzere; 
𝜕𝑛

𝜕𝑢𝛼𝑖 𝑞   
 ifadesi, elektron yoğunluğunun değiĢimini tanımlar. EĢ. 2.95 örgü 

bozulmalarına karĢı elektron yoğunluğunun tepkisini gösterir ve kristalin harmonik 

kuvvet sabitlerini hesaplamayı sağlar. Fonon frekansları dinamik matrisin 

köĢegenleĢtirilmesiyle 

 

𝐷 𝑖,𝑗  𝑞  =
𝐶 𝑖,𝑗  𝑞  

 𝑀𝑖𝑀𝑗

                                                                                                            2.97  

 

elde edilir. Burada M iyonik kütledir[72]. 

 

2.2.4. Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi Ġçinde Lineer Tepki 

 

𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛 (𝑟 ) iyonik bir potansiyel ile karakterize edilmiĢ kristal için Kohn-Sham 

denklemlerinin çözüldüğünü düĢünelim.  𝑉𝑖𝑦𝑜𝑛 (𝑟 ) periyodik bir 𝑞  ile verilen 
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Δ𝑉𝑏𝑎𝑟𝑒
𝑞   𝑟   pertürbasyon terimine eklenir. Öz-uyum potansiyeli 𝑉𝑆𝐶𝐹 → 𝑉𝑆𝐶𝐹 + Δ𝑉𝑆𝐶𝐹

𝑞  
 

Ģeklinde verilebilir. Bu durumda eğer Δ𝑉𝑆𝐶𝐹
𝑞   𝑟   bilinirse Δn elektron yoğunluğunun 

lineer değiĢimi birici dereceden pertürbasyon teorisiyle 

 

Δ𝑛  𝑞 + 𝐺  =
4

𝑁𝛺
  

 𝜓𝑣,𝑘   𝑒
−𝑖 𝑞  +𝐺   𝜓𝑐,𝑘  +𝑞    𝜓𝑐,𝑘  +𝑞   ∇𝑉𝑆𝐶𝐹

𝑞   𝜓𝑣,𝑘   

𝜀𝑣,𝑘  − 𝜀𝑐,𝑘  +𝑞  𝑐,𝑣𝑘  

              2.98  

 

elde edilir. Burada Δ𝑛  𝑞 + 𝐺   ifadesi Δn 𝑟   ‟nin Fourier dönüĢümü, 𝛺 birim 

hücrenin hacmini, v ve c sırasıyla valans ve iletkenlik bandını ifade eder. Toplama 

ise birinci Brillouin bölgesindeki bütün 𝑘   „lar üzerindendir. Burada valans ve 

iletkenlik bantları bir yasak enerji aralığı ile birbirlerinden ayrılmıĢtır. Diğer bir 

değiĢle eğer Δn bilinirse Δ𝑉𝑆𝐶𝐹  EĢ. 2.48‟ in lineerize edilmesiyle, 

 

Δ𝑉𝑆𝐶𝐹
𝑞   𝑟  = Δ𝑉𝑏𝑎𝑟𝑒

𝑞   𝑟  + 𝑒2  
𝑛 𝑟 ′ 

 𝜓𝑣,𝑘  𝑟
           − 𝑟 ′ 

𝑑𝑟 ′ + Δ𝑛 𝑟   
𝑑𝑉𝑑𝑡−𝑒

𝑑𝑛
 
𝑛=𝑛0 𝑟  

           2.99  

 

Ģeklinde yazılabilir. Burada 𝑛0 pertürbe olmamıĢ elektron yoğunluğudur. EĢ. 2.98 ve 

EĢ. 2.99 bir sistemin formudur ve iteratif olarak çözülebilir. 

 

Verilen 𝑞  ‟ nun pertürbasyonuna karĢı lineer tepki sadece  𝑞 + 𝐺   dalga vektörünün 

Fourier bileĢenlerini içerir. Hesaplamalarda kolaylık için EĢ. 2.98‟ un iletim bantları 

üzeri toplamından kaçınılmak istenir. Dolayısıyla EĢ. 2.98 tekrar düzenlenirse 

 

Δ𝑛  𝑞 + 𝐺  =
4

𝑁𝛺
   𝜓𝑣,𝑘   𝑒−𝑖 𝑞  +𝐺  𝑟 𝑃𝑐𝐺 𝜀𝑣,𝑘   𝑃𝑐Δ𝑉𝑆𝐶𝐹

𝑞   𝑟   𝜓𝑣,𝑘  
 

𝑐,𝑣𝑘  

            2.100  

 

elde edilir. Burada 𝑃𝑐  , iletkenlik durumu üzerindeki iz düĢüm dür. 𝐺 𝜀 =
1

ℇ−𝐻𝑆𝐶𝐹
 ise 

pertürbe edilmemiĢ sistemin tek-elektron Green fonksiyonudur. Δ𝑉𝑆𝐶𝐹
𝑞  

 ifadesi yerel 

olmayan bir operatör olduğu durumlarda EĢ. 2.100, 
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Δ𝑛  𝑞 + 𝐺  =
4

𝑁𝛺
   𝜓𝑣,𝑘   𝑒−𝑖 𝑞  +𝐺  𝑟 𝑃𝑐 Δ𝜓𝑣,𝑘  +𝑞  

 

𝑣𝑘  

                                         2.101  

 

Ģekline dönüĢür. Burada Δ𝜓𝑣,𝑘  +𝑞   lineer sistemin çözümüdür. 

 

 𝜀𝑣,𝑘  − 𝐻𝑆𝐶𝐹   𝜓𝑣,𝑘  +𝑞  
  = 𝑃𝑐Δ𝑉𝑆𝐶𝐹

𝑞    𝜓𝑣,𝑘  
                                                                      2.102  

 

EĢ. 2.102 ile verilen lineer sistem, 𝜀𝑣,𝑘  − 𝐻𝑆𝐶𝐹  determinantının yok olması 

nedeniyle sonsuz çözüm içerir[72]. 

 

2.2.5. Fonon Frekanslarının Durum Yoğunluklarının Hesaplanması 

 

Durum yoğunluğu, bir kristal yapıda birinci Brillouin bölgesinde seçilen 𝑞  dalga 

vektörleri içinde frekans değerlerinden ne kadar bulunduğunu gösterir. Bu her 

frekansın durum yoğunluklarını gösteren eğrilerin bulunduğu bir grafikle ifade edilir. 

Hesaplamalarda öncelikle mümkün olduğu kadar çok sayıda fonon frekansının 

belirlenmesi gerekir[78]. Daha sonra 

 

𝜌 𝜔 =
𝑁0𝛺𝑐

8𝜋3
 𝛿 𝜔 − 𝜔 𝑞                                                                                     2.103 

𝑞

 

 

denklemi kullanılarak durum yoğunluğu hesaplanır. Burada 𝜌 𝜔  durum 

yoğunluğu,  𝑁0 kristaldeki birim hücre sayısı ve 𝛺𝑐  ise birim hücre hacmidir. 

Yukarıda verilen denklem ile fonon dağılımından durum yoğunluğunu 

hesaplayabilmek için aĢağıdaki Ģekilde bir deneme fonksiyonunu kullanmak 

uygundur. 

 

𝜌 𝜔 =
𝑁0𝛺𝑐

8𝜋3
 𝜃 𝜔 − 𝜔 𝑞                                                                                      2.104 

𝑞
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Bu ifadede hesaplanan frekans farkı  𝜔 − 𝜔 𝑞   ≤
Δω

2
 ise 𝜃 = 1 olur; diğer 

durumlarda ise sıfırdır. Burada Δω ≈ 0,005THz olarak alınır. Bu hesaplama her bir 

frekans değeri için yapıldığı için uzun zaman alır. Hesaplamalar sonunda frekans 

farkının sabit kaldığı noktalarda bir pik oluĢur. Bu pikler hesaplanan bütün frekans 

değerlerinin birinci Brillouin bölgesindeki durum yoğunluklarını gösterir [78]. 
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3. MALZEMELERĠN YAPISI VE KULLANILAN YÖNTEM 

 

3.1. CsCl (B2) kristal yapısı 

 

CsCl (B2) kristal yapısı, ġekil 2.1‟da gösterildiği üzere cisim merkezli kübik (bcc) ve 

buna karĢılık gelen Bravais örgüsü de basit kübik ve yapının uzay grubu 221 ( Pm3

m)  dir. CsCl (B2) kristal yapısıdır. Bu yapıya örnek bileĢikler vermek gerekirse; 

CsBr, CsI, RbCl, AlCo, AgZn, BeCu, MgCe, RuAl, SrTl „dir. 

 

B2 yapı temel (baz) iki atomdan meydana gelir ve atomlarının koordinatları;  

 

Cs            (0,0,0) 

Cl             (1/2,1/2,1/2) olarak verilir[79,80].   

 

 

 

ġekil 3.1. CsCl (B2) Kristal yapısı 

 

Bu tez çalıĢmasında kullanılan CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) ikili alaĢımları CsCl (B2) 

kristal yapısına sahiptirler. 
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3.2. Quantum-Espresso Programı 

 

Quantum-Espresso, birçok kristal yapıdaki metaller, yarımetal ve yalıtkanların YFT 

içerisinde düzlem dalga temel setlerini ve sanki potansiyelleri kullanarak hesaplayan 

programdır. Program, Baroni ve arkadaĢları tarafından geliĢtirilmiĢtir[69,72,81]. 

Quantum-Espresso taban durum enerjisi ve tek elektron  (K-S) orbitallerinin 

hesaplarında, atomik kuvvetleri, zorlanmaları, yapısal kararlı durumları 

belirlemedeki hesaplarda ve taban durumu için Born-Oppenheimer yüzeyindeki 

moleküler dinamik çalıĢmaları hesaplarında kullanılır[69,72]. Bu program kararsız 

hücre moleküler dinamik çalıĢmalarında, fonon frekansları ve herhangi bir genel 

dalga vektöründeki özvektörleri hesaplamada, metallerde elektron-fonon katsayısı 

hesaplamalarında, gerçek uzayda atomlar arası kuvvet sabitleri hesaplamalarında ve 

üçüncü derecede harmonik olmayan fonon ömrü hesaplamalarında çok baĢarılı 

sonuçlar vermektedir[69,72]. Ayrıca bu program hem klasik (Hamann-Schlüter- 

Chiang) pseudo potansiyeller hem de Ultrasoft (Vanderbilt) sanki potansiyeller 

kullanarak, verilen Bravais örgüsü ve grup simetrisiyle periyodik bir kristalin 

elektronik bant yapısını, yük yoğunluğunu ve taban durumu toplam enerjisini 

hesaplar. Bu program periyodik örgü korları ve diğer valans elektronlarının 

oluĢturduğu potansiyel içindeki bir valans elektronu için, öz-uyum‟dan K-S 

denklemlerini çözer. K-S denklemleri, orbitalleri sınırlı bir düzlem dalga temel 

setiyle geniĢletilir ve bu iĢlem iterasyon tekniğiyle çözülen özdeğer problemini 

kolaylaĢtırır[69,72]. 

 

Quantum-Espresso, katının nokta grup simetrisi, yük yoğunluğu ve toplam enerjiyi 

hesaplamak için gerekli olan iĢlem sayısına indirger. Bu niceliklerin hesabı, yapısal 

(örgü sabitleri, yığın modülü ve elastik sabitleri) ve dinamiksel (fonon frekansları) 

özelliklerini, yapısal faz geçiĢlerini ve katı üzerindeki basınç etkilerini açıklamaya 

izin verir[69,72]. 

 

Hesaplamalarda kullanılan YYY yaklaĢımı, deneysel bir parametreye ihtiyaç 

duymadan değiĢ tokuĢ enerjisini açıklar. Bu yaklaĢım kovalent ve metalik sistemler 
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için oldukça iyi sonuçlar verir. DıĢ potansiyel 𝑉𝑑ış(𝑟 )  olmak üzere, K-S denklemleri 

ile YFT formülasyonu içinde etkileĢen bir elektronik sistemin toplam enerjisi, 

 

𝐸𝑡𝑜𝑡 = −
1

2
  𝜓𝑖

∗

𝑖

 𝑟  𝛻2 𝜓𝑖 𝑟  𝑑𝑟 +  𝑛 𝑟  𝑉𝑑ış 𝑟  𝑑𝑟 +
1

2
 

𝑛 𝑟  𝜌 𝑟  

 𝑟 − 𝑟 ′  
𝑑𝑟 𝑑𝑟 ′         

+  𝑛 𝑟  𝜀𝑑𝑡−𝑒 𝑛 𝑟   𝑑𝑟                                                                                            3.1  

 

verilir. Burada 𝑛 𝑟   elektronik yük yoğunluğudur. 𝜀𝑑𝑡−𝑒  ise YYY yaklaĢımının 

içinde bulunan değiĢ tokuĢ korelasyon enerjisidir ve yoğunluğun bir fonksiyonudur. 

Bu formül K-S denklemlerinin 𝜓𝑖 𝑟   ile çarpımıdır. 

 

𝐸𝑡𝑜𝑡 =  𝜀𝑖

𝑖

−
1

2
 

𝑛 𝑟 ′ 𝑛 𝑟  

 𝑟 − 𝑟 ′  
𝑑𝑟 𝑑𝑟 ′ +  𝑛 𝑟   𝜀𝑑𝑡−𝑒(𝑛(𝑟 ) − 𝜇 𝑛(𝑟 )) 𝑑𝑟         3.2  

 

𝜓𝑖 𝑟   için K-S denklemleri, tek elektron için Schrödinger denklemine özdeĢtir. 

Burada dıĢ potansiyel, diğer bütün denklemlerin çözümleri üzerinde öz-uyum (SC) 

ifadesine bağlıdır. Bu denklemlerin çözümleri iterasyon ile belirlenir. Keyfi bir 

𝑉𝑔𝑖𝑟
0  𝑟   iç potansiyel ile iterasyon baĢlatılarak aĢağıdaki yol izlenir[69,72]. 

 

 −
1

2
∇2 + Vgir

 n  r   𝜓𝑔𝑖𝑟
 𝑛  𝑟  = 𝜀𝑖

 𝑛 
𝜓𝑔𝑖𝑟

 𝑛  𝑟                                                                       3.3  

 

𝑛𝑛 𝑟  =   𝜓𝑖
 𝑛  𝑟   

2

                                                                                                       3.4  

 

𝑉ç𝑖𝑘
𝑛  𝑟  = 𝑉𝑑ış 𝑟  +  

𝑛 𝑛  𝑟 ′ 

 𝑟 − 𝑟 ′  
𝑑𝑟 ′ + 𝜇𝑑ış  𝑛 𝑛  𝑟                                                   3.5  

 

Bu çözümlerden yeni bir  𝑉𝑔𝑖𝑟
𝑛+1   baĢlangıç potansiyeli oluĢturulur. öz-uyum 

potansiyel 𝑉𝑆𝐶𝐹  ifadesine yaklaĢtırılır ki bu ifade Vgir=Vçık potansiyeline denktir. En 
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basit iterasyon 𝑉𝑔𝑖𝑟
𝑛+1‟in 𝑉ç𝑖𝑘

𝑛 ‟a eĢit olduğu durumdur. Bu problemi kararsız yapar ve 

öz-uyum olmayan çözüme ulaĢılır. En iyi çözüm ise giriĢ ve çıkıĢ potansiyellerinin 

 

𝑉𝑔𝑖𝑟
 𝑛+1 

=  1 − 𝛽 𝑉𝑔𝑖𝑟
 𝑛 

+ 𝛽𝑉ç𝑖𝑘
𝑛                                                                                           3.6  

 

karıĢımıdır. Burada β, 0 ile 1 arasında bir sayıdır. Bu parametre küçük sistemler için 

büyük tutulmalıdır ( ≅ 0,7) . Fakat yakınsamanın zor olduğu durumlarda daha küçük 

bir değer alınabilir[72,81]. 

 

3.3. Quantum-Espresso Programının Kod Yapısı 

 

Her bir hücre baĢına n tane elektron içeren N hücreli periyodik bir sistem için 

özuyum (SC) döngüsünün her bir iterasyonunda, K-S denklemleri sabit bir 

potansiyelde çözülmelidir. Bu problem sınırlı baz seti üzerindeki özdeğer problemine 

dönüĢtürülebilir. Quantum-Espresso kodları arasında sayılan Ntyp: kristal yapı 

içerisindeki farklı tipteki atomların sayısını, nat: birim hücre içerisindeki atom 

sayısını, 𝛺: birim hücre hacmini ve 𝑅  : örgü vektörü, periyodik bir kristali tarif eder. 

Her bir atom bir valans yükü, 𝑍𝜇 𝑠  ve PP ile karakterize edilir[69,72]. 

 

Bloch teoremi, Brillouin bölgesi içindeki 𝑘  -vektörleri ile elektronik durumların 

sınıflandırılmasına izin verir. Npw: düzlem dalgaların sayısını ifade eder. Kesme 

kinetik enerjisi (Ecut) ve kullanılan düzlem dalgalar (PW)‟ler arasındaki iliĢki 

1

2
 𝑘 + 𝐺 2 ≤ 𝐸𝑐  Ģeklindedir. Burada Ecut, dalga fonksiyonunun büyüklüğünü sınırlar. 

Verilen bir 𝑘   için K-S denkleminin çözümü, npw boyutundaki özdeğer denkleminin 

çözümüne eĢittir. Ecut, 𝑘  ‟da bağımsız olarak belirlenir dolayısıyla npw, 𝑘  ‟ nın bir 

fonksiyonudur[69,72]. Her bir iterasyonda yük yoğunluğunu 𝑛 𝑟  ‟ yi hesaplamak 

için, farklı noktalar üzerinden toplam alınır. Bu teknik özel noktalar tekniği olarak 

bilinir. Birinci Brillouin bölgesi içindeki bütün noktalar 

 

𝑛 𝑟  =   𝜔𝑘   𝜓𝑣 𝑟 ; 𝑘    

𝑣𝑘𝜖𝐼𝐵𝑍

2

                                                                                        3.7  
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eĢitliği ile belirtilen anti simetrik yük yoğunluğudur. Burada 𝜔𝑘   , Brillouin bölgesi 

içindeki toplam noktaların sayısına eĢittir. Simetrize iĢlemi yapıldığında ise, 

 

𝑛 𝑟  =
1

𝑁𝑠
 𝑛  𝑠𝑚 −1𝑟 − 𝑓𝑚  

𝑁𝑠

𝑚=1

                                                                                    3.8  

 

elde edilir. Burada  𝑠𝑚  𝑓𝑚  , kristalin örgü grubunun Ns simetrik operatörleridir. 

Yük yoğunluğunu hesaplamanın etkili bir yolu hızlı fourier geçiĢini (HFG) 

kullanmaktır. Bu iĢlem için 𝐺  uzayında  

 

𝐺 𝑚1 ,𝑚2 ,𝑚3
= 𝑚1𝑏  1 + 𝑚2𝑏  2 + 𝑚3𝑏  3                                                                                3.9  

 

örgü girilir. Burada 𝑏  1, 𝑏  2, 𝑏  3 ters örgü vektörleridir ve 

 

𝑚1 = −
𝑁1

2
, … ,

𝑁1

2
;       𝑚2 = −

𝑁2

2
, … ,

𝑁2

2
;     𝑚3 = −

𝑁3

2
, … ,

𝑁3

2
                       3.10  

 

dir. Birim hücrenin büyüklüğü gerçek uzayda bir örgü noktasını, 

 

𝜍𝑚1 ,𝑚2 ,𝑚3
=

𝑚1 − 1

𝑁1
𝑎 1 +

𝑚2 − 1

𝑁2
𝑎 2 +

𝑚3 − 1

𝑁3
𝑎 3                                                    3.11  

 

Ģeklinde tanımlar. 

 

𝑚1 = 1, … , 𝑁1;    𝑚2 = 1, … , 𝑁2;    𝑚3 = 1, … , 𝑁3                                                      3.12  

 

olarak verilir. 𝑁1, 𝑁2, 𝑁3 tam sayıları, gerçek uzayla (düz örgüyle) ters uzay arasında 

bir iliĢki kurar. 𝐺  uzayında verilen bir fonksiyon 𝑓 𝑚1, 𝑚2, 𝑚3 = 𝑓 𝐺 𝑚1 ,𝑚2 ,𝑚3
  

noktaları üzerinde tanımlıdır. Bu fonksiyonun 3-boyutlu Fourier geçiĢleri (3D-HFG) 
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𝑓 𝑚1, 𝑚2, 𝑚3 =    𝑓 ℓ1, ℓ2, ℓ3 

ℓ3ℓ2ℓ1

𝑒𝑖2ℓ1𝑚1 𝑁1 𝑒𝑖2ℓ2𝑚2 𝑁2 𝑒𝑖2ℓ3𝑚3 𝑁3        3.13  

 

ile elde edilebilir. Bu fourier geçiĢleri; yük yoğunluğunu hesaplamak için, ters 

uzaydaki 𝜓𝑣 𝑚1, 𝑚2, 𝑚3, 𝑘    örgüleri üzerindeki 𝜓(𝑘) K-S orbitallerini hesaplar. 

Daha sonra bir HFG fourier geçiĢi ile birini düz uzaya dönüĢtürür. Böylece dalga 

fonksiyonunun karesi ve toplam yük hesaplanır[69,72]. 

 

Quantum-Espresso programı giriĢ parametreleri herhangi bir dosyadan okunur ve 

baĢka parametreler hesaplanır. Bu parametreler arasında düz ve ters örgüler, 𝑘   

vektörlerinin listesi, yerel ve yerel olmayan parametreler olarak sayılabilir. Küçük bir 

kesme enerjisinde Hamiltonyen den, Hartree değiĢtokuĢ potansiyeli elde edilir. Bu 

iĢlem varsayılan herhangi bir baĢlangıç dalga fonksiyonunu oluĢturur. Bu ön 

hazırlıktan sonra öz-uyum döngüsü, potansiyelin minimum olmasına kadar 

tekrarlanır. Her bir iterasyonda toplam enerji hesaplanır. c-bands iĢlemi iterativi 

köĢegenleĢtirmek için cegter iĢlemini kullanır. Bu iĢlemden sonra Hψ çarpımını 

hesaplamak için h-psi iĢlemi çağrılır. Son iĢlem olarak; özuyum potansiyeli, K-S 

dalga fonksiyonları ve bunların özdeğerleri ek analizler için diske yazılır[69,72]. 
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4. BULGULAR ve TARTIġMA 

 

Bu tez çalıĢmasında, yoğunluk fonksiyonel teorisini kullanan quantum-ESPRESSO 

programı kodları ile CsCl (B2) yapısında 𝑃𝑚3 𝑚 uzay grubunda bulunan CoZ (Z=Al, 

Be, Sc ve Zr) alaĢımları incelendi[81]. Bu alaĢımların atomları τCo(0,0,0) ve 

τZ(1/2,1/2,1/2) noktalarında yer alır.  

 

Hesaplamalar yapılırken, CoAl alaĢımında hem genelleĢtirilmiĢ gradyent 

yaklaĢımı(GGY) hemde yerel yoğunluk yaklaĢımı(YYY) kullanıldı. Ayrıca CoSc ve 

CoZr alaĢımlarında GGY, CoBe alaĢımında ise YYY kullanıldı. Ġlk olarak yapısal 

özellikler kapsamında örgü sabitleri, yığın modülleri ve yığın modüllerinin basınca 

göre türevleri hesaplandı. Daha sonra elastik ve elektronik özellikler araĢtırıldı. 

Ayrıca yoğunluk fonksiyonel pertürbasyon teorisine dayalı lineer tepki yaklaĢımı 

içinde titreĢim özellikleri incelendi[82]. 

 

Hesaplamalar yapılırken uygun değerlerdeki k-noktaları 8x8x8 olarak belirlendi ve 

tüm hesaplamalarda kullanıldı. Seçilen k-noktaları fonon hesabı yapılırken on 

dinamik matris oluĢturuldu. 

 

4.1. CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) BileĢiklerinin Yapısal Özellikleri  

 

B2 yapısında CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının farklı kesme enerji 

değerlerinde farklı örgü sabiti değerlerine göre toplam enerjiler hesaplandı. Bu 

alaĢımların B2 yapısındaki farklı kesme enerjisi değerlerine karĢılık gelen toplam 

enerji değerlerinin grafikleri ġekil 4.1, ġekil 4.2, ġekil 4.3, ġekil 4.4 ve ġekil 4.5‟de 

verildi. Minimum enerjiye karĢılık gelen kesme enerjisi değerleri daha sonraki 

hesaplamalarda kullanılmak üzere, CoAl alaĢımı için GGY‟de 80 Ry, YYY‟de 60 Ry 

olarak, CoBe alaĢımı için 60 Ry, CoSc alaĢımı için 80 Ry ve CoZr alaĢımı için 80 Ry 

olarak alındı. Bu kesme enerjilerindeki farklı örgü sabitlerine göre hesaplanan toplam 

enerjiler Murnaghan denkleminden yararlanılarak B2 yapısında CoZ (Al, Be, Sc ve 

Zr) alaĢımları için örgü sabitleri, yığın modülleri ve yığın modüllerinin basınca göre 

I. türevleri elde edildi[83].  Elde edilen değerler Çizelge 4.1‟de verildi. 
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ġekil 4.1. CoAl ikili alaĢımının GGY‟deki toplam enerji – kesme enerjisi eğrisi. 

 

 
 

ġekil 4.2. CoAl ikili alaĢımının YYY‟deki toplam enerji – kesme enerjisi eğrisi. 
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ġekil 4.3. CoBe ikili alaĢımının toplam enerji – kesme enerjisi eğrisi (YYY). 

 

 
 

ġekil 4.4. CoSc ikili alaĢımının toplam enerji – kesme enerjisi eğrisi (GGY). 
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ġekil 4.5. CoZr ikili alaĢımının toplam enerji – kesme enerjisi eğrisi (GGY). 

 

Çizelge 4.1. CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının örgü sabitleri(a0), yığın 

modülleri(B), yığın modülünün basınca göre I. türevleri(B') ve toplam 

manyetik değerleri. 

 
Malzemeler Referans a0 (Å) B (GPa) B' Mt (µB) 

CoAl Bu ÇalıĢma (GGY) 2,860 177,4 4,52 0 

Bu ÇalıĢma (YYY) 2,772 206,5 4,68 0 

[84] 2,800  157,0 - - 

[85-88] 2,850 107,1 - - 

[85,88] 2,995 - - - 

[25,34] 2,860 - - - 

[5,89] - - - 0 

      

CoBe Bu ÇalıĢma (YYY) 2,582 216,9 4,43 0,3 

[85-87] 2,611 177,8 - - 

[85,88]  2,712 - - - 

[34] 2,610 - - - 

      

CoSc Bu ÇalıĢma (YYY) 3,113 103,4 5,42 0,22 

[85-87] 3,145 54,6 - - 

[85,88]  3,282  - - - 

      

CoZr Bu ÇalıĢma (YYY) 3,186 137,1 6,79 0,74 

[39]  -  140,0 - - 

[85-87]  3,197 78,0 - - 

[85,88] 3,246 -  - - 
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4.2. CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr)  BileĢiklerinin Elektronik Özellikleri 

 

Elektronik bant yapıları hesaplanırken Co, Al, Be, Sc ve Zr elementleri için sanki 

potansiyeller kullanılan yaklaĢıma (CoAl için GGY ve YYY, CoBe için YYY, CoSc 

ve CoZr için ise GGY) uygun olarak seçildi. Hesaplanan spin-aĢağı ve spin-yukarı 

durumları için yüksek simetri yönleri boyunca elektronik bant yapısı ile toplam 

durum yoğunluğu eğrileri birlikte çizildi ve ġekil 4.6, ġekil 4.7, ġekil 4.8, ġekil 4.9 

ve ġekil 4.10‟da verildi. Ayrıca elektronik katkının daha iyi anlaĢılması için kısmi 

durum yoğunluğu eğrileri de spin polarize durumlarına göre çizildi ve ġekil 4.11, 

ġekil 4. 12, ġekil 4.13, ġekil 4.14 ve ġekil 4.15‟de verildi. 

 

Bu alaĢımlara ait Fermi enerjileri CoAl alaĢımı için GGY‟de 12,0870 eV, YYY‟de 

13,1268 eV, CoBe alaĢımı için 11,7919 eV, CoSc alaĢımı için 12,6297 eV ve CoZr 

alaĢımı için 15,1139 eV olarak hesaplandı. Hesaplanan bu değerler tüm enerji 

değerlerinden çıkarılarak, Fermi seviyesi tüm Ģekillerde 0 eV olarak alındı. 

 

Hesaplanan alaĢımların durum yoğunluğu ve kısmi durum yoğunluğu eğrilerinde 

CoAl alaĢımının GGY için spin-aĢağı ve spin-yukarı durumlarındaki -1,10 eV 

enerjisine sahip en yüksek tepeyi (3,12 Durum/eV Atom) Co atomunun 3d 

bandındaki elektronların enerjileri ortaya çıkarmıĢtır. Daha alçak diğer üç tepeyi        

( -3,40 eV, -2,55 eV ve 0,45 eV) çoğunluğu Co-3d ve ayrıca Al-3p elektronlarının 

enerjileri oluĢturmuĢtur.  YYY için yukarıda bahsedilen bu dört tepe GGY ile benzer 

özellik göstermektedir. CoBe alaĢımı için spin-aĢağı durumundaki -2,43 eV, -1,28 

eV ve -0,48 eV, spin-yukarı durumundaki -2,68 eV, -1,53 eV ve -0,78 eV civarındaki 

tepelerin ortaya çıkmasında Co atomunun 3d bandındaki elektronlar daha çok rol 

almıĢtır. CoSc alaĢımı için spin-aĢağı durumundaki -3,12 eV, -2,07 eV, -1,22 eV ve   

-0,77 eV, spin-yukarı durumundaki -3,22 eV, -2,27 eV ve -1,12 eV civarındaki 

tepeler Co atomunun 3d bandındaki elektronlarından, ayrıca spin-aĢağı ve spin-

yukarı durumlarındaki sırasıyla 1,83 eV ve 1,73 eV civarındaki tepeler ise Sc 

atomunun 3d bandındaki elektronlarından kaynaklanmaktadır. CoZr alaĢımı için 

spin-aĢağı durumundaki -1,31 eV ve 0,40 eV, spin-yukarı durumundaki  -1,91 eV 

civarındaki tepeleri Co atomunun 3d bandındaki elektronların, ayrıca spin-aĢağı 
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durumundaki 1,19 eV ve spin-yukarı durumundaki 0,49 eV ve 1,39 eV civarındaki 

tepeleri Zr atomunun 4d bandındaki elektronların enerjileri ortaya çıkarmıĢtır. Ayrıca 

tüm alaĢımlar için Fermi enerjisinin altında yer alan tepeleri Co atomunun 3d 

bandındaki elektronlar oluĢturmaktadır.  

 

CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının tümünde yasak enerji aralığı 

bulunmamaktadır. Ayrıca valans ve iletkenlik bantlarının iç içe geçtiği bant 

eğrilerinden açıkça görülmektedir. Dolayısıyla bu alaĢımların tümü metalik özellik 

göstermektedir. Fermi seviyesinde ise CoZr alaĢımının spin-yukarı durumu haricinde 

hesaplanan tüm alaĢımlar için Co atomunun 3d bandındaki elektronların baskın 

olduğu fakat CoZr alaĢımının spin-yukarı durumunda ise Zr atomunun 4d bandındaki 

elektronların baskın olduğu söylenebilir. B2 yapısı için CoAl, CoBe ve CoSc 

alaĢımlarının ve spin-aĢağı durumu için CoZr alaĢımının iletkenliği Co atomunun 3d 

bandındaki elektronlardan kaynaklandığı söylenebilir. CoZr alaĢımının ise spin-

yukarı durumu için iletkenliğin Zr atomunun 4d bandındaki elektronlardan 

kaynaklandığı söylenebilir. Ayrıca hesaplanan bu alaĢımların spin yönelimlerine göre 

Fermi seviyesindeki elektron yoğunluğu,  n(EF),  değerleri Çizelge 4.2‟de verildi. 

 

Bu malzemelerin elektronik özelliklerine bakıldığında CoAl alaĢımının spin-aĢağı ve 

spin yukarı durumlarının simetrik olduğu açıkça ġekil 4.6, ġekil 4.7, ġekil 4.11 ve 

ġekil 4.12‟de görülmektedir. Bu yüzden CoAl alaĢımının manyetik özellik 

göstermediği söylenebilir. Ayrıca CoBe, CoSc ve CoZr alaĢımlarının spin-aĢağı ve 

spin-yukarı yönelimlerine bakıldığında simetrik olmadığı dolayısıyla bu alaĢımların 

manyetik özellik gösterdiği Ģekillerden anlaĢılmaktadır. Bu alaĢımların tümüne ait 

toplam manyetik momentleri Çizelge 4.1‟de verildi. 

 

Bu alaĢımların tümünün elektronik özellikleri literatürdeki diğer çalıĢmalarla oldukça 

uyum içerisindedir[5-24,33,36,37]. 
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Çizelge 4.2. CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının n(EF) değerleri. 

 

Malzemeler Referanslar Spin-AĢağı(Durum/eV Atom) Spin-Yukarı(Durum/eV Atom) 

CoAl Bu ÇalıĢma (GGY) 0,23 0,23 

Bu ÇalıĢma (YYY) 0,22 0,22 

 [5] 0,61 0,61 

CoBe Bu ÇalıĢma 1,35 0,49 

CoSc Bu ÇalıĢma 0,23 0,62 

CoZr Bu ÇalıĢma 0,53 1,08 

 

 

 
 

ġekil 4.6. CoAl alaĢımının GGY‟deki yüksek simetri yönleri boyunca elektronik bant 

ve toplam durum yoğunluğu eğrileri (siyah çizgiler spin-yukarı, kırmızı 

kesikli çizgiler spin-aĢağı). 
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ġekil 4.7. CoAl alaĢımının YYY‟deki yüksek simetri yönleri boyunca göre 

elektronik bant ve toplam durum yoğunluğu eğrileri (siyah çizgiler spin-

yukarı, kırmızı kesikli çizgiler spin-aĢağı). 

 

 
 

ġekil 4.8. CoBe alaĢımının YYY‟deki yüksek simetri yönleri boyunca elektronik 

bant ve toplam durum yoğunluğu eğrileri (siyah çizgiler spin-yukarı, 

kırmızı kesikli çizgiler spin-aĢağı). 
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ġekil 4.9. CoSc alaĢımının GGY‟deki yüksek simetri yönleri boyunca elektronik bant 

ve toplam durum yoğunluğu eğrileri (siyah çizgiler spin-yukarı, kırmızı 

kesikli çizgiler spin-aĢağı). 

 

 
 

ġekil 4.10. CoZr alaĢımının GGY‟deki yüksek simetri yönleri boyunca elektronik 

bant ve toplam durum yoğunluğu eğrileri (siyah çizgiler spin-yukarı, 

kırmızı kesikli çizgiler spin-aĢağı). 
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ġekil 4.11. CoAl alaĢımının GGY‟deki spin polarize durumlarına göre kısmi durum 

yoğunluğu eğrileri. 

 

 
 

ġekil 4.12. CoAl alaĢımının YYY‟deki spin polarize durumlarına göre kısmi durum 

yoğunluğu eğrileri. 
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ġekil 4.13. CoBe alaĢımının spin polarize durumlarına göre kısmi durum yoğunluğu 

eğrileri (YYY). 

 

 
 

ġekil 4.14. CoSc alaĢımının spin polarize durumlarına göre kısmi durum yoğunluğu 

eğrileri (GGY). 

 



 52 

 
 

ġekil 4.15. CoZr alaĢımının spin polarize durumlarına göre kısmi durum yoğunluğu 

eğrileri (GGY). 

 

4.3. CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr)  BileĢiklerinin TitreĢim Özellikleri 

 

Bu tez çalıĢmasında B2 yapısındaki CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlar 3N 

serbestlik derecesine sahiptir ve birim hücresinde iki atom bulunmaktadır. Bundan 

dolayı üçü akustik üçü optik olmak üzere toplam altı fonon dalı vardır. Γ-X ve M-R-

Γ yüksek simetri eksenlerindeki TA ve TO fonon modlarının ikili dejenere 

durumlarından dolayı dörde düĢtüğü ġekil 4.16, ġekil 4.17, ġekil 4.18, ġekil 4.19 ve 

ġekil 4.20‟de açıkça görülmektedir.  

 

B2 yapısında CoAl ve CoBe alaĢımlarının ġekil 4.16, ġekil 4.17 ve ġekil 4.18‟deki 

fonon dispersiyon ve durum yoğunluğu eğrilerinde görüldüğü üzere akustik ve optik 

modların arasında boĢluk bulunmaktadır. Bu boĢluk Co ve Al, Be atomları arasındaki 

kütle farkından kaynaklanmaktadır. ġekil 4.16‟da görülen CoAl alaĢımının 

GGY‟deki fonon frekansları arasındaki boĢluk 0,72 THz, ġekil 4.17‟de görülen CoAl 

alaĢımının YYY‟deki fonon frekansları arasındaki boĢluk 0,60 THz, ġekil 4.18‟de 

görülen CoBe alaĢımının fonon frekansları arasındaki boĢluk 7,13 THz dir. 
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CoAl alaĢımının GGY ve YYY‟deki fonon frekanslarından YYY‟nin daha yüksek 

olduğu görülmektedir. ġekil 4.19 ve ġekil 4.20‟deki CoSc ve CoZr alaĢımlarına ait 

olan fonon frekanslarının R-Γ-M bölgesi haricinde benzer olduğu ve CoSc alaĢımının 

fonon frekansının daha yüksek olduğu açıkça görülmektedir. Ayrıca Brillouin 

bölgesinin merkezinde CoAl alaĢımının GGY ve YYY‟deki optik frekansları 

sırasıyla 9,68 THz ve 10,30 THz olarak ve CoBe, CoSc ve CoZr alaĢımlarının optik 

frekansları ise sırasıyla 16,57 THz, 6,32 THz ve 5,35 THz olarak hesaplandı. Bu 

alaĢımların en yüksek titreĢtiği frekanslar CoAl alaĢımı GGY için 12,09 THz, YYY 

için 13,18 THz, CoBe alaĢımı için 16,67 THz, CoSc alaĢımı için 9,09 THz ve CoZr 

alaĢımı için 6,84 THz olarak hesaplandı. 

 

AlaĢımların hepsinde tüm simetri yönleri boyunca hesaplanan fonon frekanslarının 

pozitif olduğu ve bu yüzden B2 yapıda kararlı oldukları söylenebilir. 

 

 
 

ġekil 4.16. CoAl alaĢımının GGY‟deki yüksek simetri yönleri boyunca fonon 

dispersiyon ve durum yoğunluğu  eğrileri. 
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ġekil 4.17. CoAl alaĢımının YYY‟deki yüksek simetri yönleri boyunca fonon 

dispersiyon ve durum yoğunluğu eğrileri. 

 

 
 

ġekil 4.18. CoBe alaĢımının yüksek simetri yönleri boyunca fonon dispersiyon ve 

durum yoğunluğu eğrileri (YYY). 
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ġekil 4.19. CoSc alaĢımının yüksek simetri yönleri boyunca fonon dispersiyon ve 

durum yoğunluğu eğrileri (GGY). 

 

 
 

ġekil 4.20. CoZr alaĢımının yüksek simetri yönleri boyunca fonon dispersiyon ve 

durum yoğunluğu eğrileri (GGY). 
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4.4. CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr)  BileĢiklerinin Elastik Özellikleri 

 

Elastik sabitler bir malzemenin önemli parametreleridir ve genellikle yapısal 

kararlılıkla ilgili değerli bilgiler vermektedir. Ayrıca katıların elastik özellikleri 

debye sıcaklığı, erime noktası, özgül ısı, ısıl genleĢme katsayısı gibi fiziksel 

özellikler ile yakından ilgilidir. C11, C12 ve C44 gibi kübik kristaller için üç tane 

bağımsız ikinci mertebeden elastik sabiti vardır.  

 

Ġlk olarak; I. yöntem olan denge durumundaki örgüye küçük zorlamalar uygulanarak 

yığın modülü(B), C44 ve C΄=(C11-C12)/2 değerleri elde edildi. Elde edilen bu 

değerlerden yararlanılarak ikinci mertebeden olan C11 ve C12 elastik sabitleri 

hesaplandı.  

 

∆𝐸

𝑉
=

9

2
𝐵𝛿2                        𝑒 =  𝛿, 𝛿, 𝛿, 0,0,0                                                                  4.1  

 

∆𝐸

𝑉
=

3

2
𝐶44𝛿2                     𝑒 =  0,0,0, 𝛿, 𝛿, 𝛿                                                                  4.2  

 

∆𝐸

𝑉
= 6𝐶′𝛿2 + 𝑂 𝛿3       𝑒 =  𝛿, 𝛿,  1 + 𝛿 −2 − 1,0,0,0                                           4.3  

 

Bu hesaplamalar yapılırken EĢ. 4.1, EĢ. 4.2, EĢ. 4.3 ve 𝐶11 = (3𝐵 + 4𝐶′ )/3 ile 

𝐶12 = (3𝐵 − 2𝐶′ )/3 bağıntıları kullanıldı[90]. Burada δ zor miktarıdır. 

Hesaplamalar yapılırken 21 veri için 𝛿 = 0.02 olarak alındı. 

 

Daha sonra II. yöntem olarak; B2 yapında CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının 

küçük dalga vektörleri için öncelikle [001] doğrultusundaki akustik fonon 

dispersiyon eğrilerinden ses hızları hesaplandı. Daha sonra aĢağıdaki bağıntılardan 

C11 ve C44 bulundu.  
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𝑣𝐿𝐴
 001 

=  
𝐶11

𝜌                                                                                                                    4.4  

 

𝑣𝑇𝐴
 001 

=  
𝐶44

𝜌                                                                                                                   4.5  

 

Burada ρ, CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının kütle yoğunluğudur. CoZ (Z=Al, 

Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının [110] doğrultusundaki ses hızları hesaplandı ve bir önceki 

adımda elde edilen C11 ve C44 değerlerini, 

 

𝑣𝑇𝐴
 110 

=  
 𝐶11 + 𝐶12 + 2𝐶44 

2𝜌                                                                                 (4.6) 

 

EĢ. 4.6‟da yerine yazılarak C12 elde edildi[90]. I. yöntem ve II. yöntemle hesaplanan 

tüm değerler karĢılaĢtırmalı olarak diğer çalıĢmaların sonuçlarıyla birlikte Çizelge 

4.3‟de verildi. 

 

CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının Born kararlılık ilkeleri[91] ikinci derece 

elastik sabitler için; C
11 

> 0, (C
11 

/ C
12 

> 1 ), (C
11

2 

– C
12

2 

) ve (C
11 

+ 2C
12

) > 0 dır. 

Born kararlılık ilkeleri yukarıda belirtilen alaĢımlar için beklenen Ģeklinde çıktığı ve 

malzemelerin B2 yapıda kararlı oldukları ayrıca I. yöntem ve II. yöntemle yapılan 

hesapların birbirleri ile uyum içerisinde olduğu Çizelge 4.3‟de görülmektedir. CoAl 

alaĢımının GGY ve YYY‟deki, CoBe, CoSc ve CoZr alaĢımlarının I. yöntem ve II. 

yöntem ile hesaplanan yığın modülü ve elastik sabitlerinin uyumlu olduğu ayrıca 

literatürde bulunan CoAl ve CoZr alaĢımlarına ait diğer çalıĢmalarla uyumlu olduğu 

Çizelge 4.3‟den görülmektedir. CoBe ve CoSc alaĢımlarına ait literatürde elastik 

sabitleri değerlerine rastlanmadığından herhangi bir karĢılaĢtırılma yapılamadı. 

 

Son olarak Murnaghan denkleminden elde edilen ve Çizelge 4.1‟de verilen yığın 

modülleri ve Çizelge 4.3‟de verilen yığın modülü değerleri de uyum içindedir. 
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Çizelge 4.3. CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının yığın modülü (B) ve elastik 

sabitleri (C11, C12, C44). 

 

Malzemeler Referans B(GPa) C11(GPa) C12(GPa) C44(GPa) 

CoAl (GGY) I. 173,23 271,62 124,03 130,65 

 (GGY) II. 156,58 302,09 83,82 137,45 

 (YYY) I. 206,50 342,14 140,37 160,18 

 (YYY) II. 179,48 380,04 79,05 160,52 

 [92] 157,00 257,00 107,00 130,00 

      

CoBe I. 217,60 315,10 168,80 167,00 

 II. 197,90 238,10 177,80 156,00 

      

CoSc I. 103,90 189,50 61,20 51,00 

 II. 105,10 211,20 52,10 47,00 

      

CoZr I. 134,00 201,40 100,30 39,20 

 II. 142,10 189,00 118,70 41,90 

 [41] 139,67 205,00 107,00 49,00 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 59 

5. SONUÇLAR 

 

Bu çalıĢmada B2 yapısındaki CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının yoğunluk 

fonksiyonel teorisini baz alan quantum-ESPERSSO programı yardımıyla yapısal, 

elektronik, elastik ve titreĢim özellikleri incelendi. Bu alaĢımların örgü sabitleri 

değerleri; CoAl için GGY‟de 2,860 Å, YYY‟de 2,772 Å, CoBe için 2,558 Å, CoSc 

için 3,113 Å ve CoZr için 3,186 Å olarak hesaplandı. Hesaplanan örgü sabiti 

değerleri; CoAl alaĢımının YYY için %3‟lük, diğer hesaplamalar için ise %1,5‟in 

altında hata ile deneysel değerlerle sapma gözlendi. Farklı örgü sabiti değerleri için 

elde edilen toplam enerjiler Murnaghan denkleminden yararlanılarak yığın modülleri 

ve yığın modüllerinin basınca göre I. türevleri hesaplandı. Hesaplanan yığın 

modülleri literatürdeki değerlerle Çizelge 4.1 ve Çizelge 4.2‟de karĢılaĢtırıldı ve 

uyumlu oldukları görüldü. Ayrıca yığın modülünün basınca göre türevleri de Çizelge 

4.1‟de verildi ancak literatürde bu değerlere rastlanmadığından herhangi bir 

karĢılaĢtırma yapılamadı. 

 

Yapısal özelliklerin yanı sıra CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının B2 yapısında 

elektronik bant eğrileri yüksek simetri yönleri boyunca hesaplanarak ġekil 4.6, ġekil 

4.7, ġekil 4.8, ġekil 4.9 ve ġekil 4.10‟da çizildi. Ayrıca elektronik katkının daha iyi 

bir Ģekilde analiz edilebilmesi için kısmi durum yoğunluğu eğrileri de ġekil 4.11, 

ġekil 4.12, ġekil 4.13, ġekil 4.14 ve ġekil 4.15‟de çizildi. Bu alaĢımların bazı 

bantlarının elektronik bant eğrilerinden görüldüğü gibi Fermi enerji seviyesini 

kestiği, iletkenlik ve valans bantlarının iç içe geçtiği ve bu alaĢımların metalik 

olduğu anlaĢılmaktadır. Ayrıca CoAl alaĢımı haricindeki diğer alaĢımların B2 

yapısında manyetik momente sahip oldukları toplam ve kısmi durum yoğunluğu 

eğrilerinden görüldü ve toplam manyetiklik değerleri tüm alaĢımlar için Çizelge 

4.1‟de verildi. Hesaplanan bu elektronik özellikler literatürdeki diğer çalıĢmalar ile 

karĢılaĢtırıldı ve uyumlu olduğu görüldü. 

 

CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının B2 yapısındaki titreĢim özellikleri fonon 

dispersiyon ve durum yoğunluğu eğrileri tüm yüksek simetri yönleri boyunca ilk defa 

bu çalıĢmada ilgili Ģekillerde çizildi. 
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Küçük dalga vektörleri için [001] ve [110] doğrultularındaki fonon dispersiyon 

eğrilerinden yararlanılarak ses hızları hesaplandı. Hesaplanan ses hızlarından yığın 

modülü ve elastik sabitleri II. yöntem olarak elde edildi ve iki yöntemin birbirleriyle 

uyumlu olduğu görüldü. B2 yapısında CoZ (Z=Al, Be, Sc ve Zr) alaĢımlarının yığın 

modülleri ve elastik sabitleri iki farklı yöntem ile hesaplandı. Hesaplanan bu 

değerlerden alaĢımların tümünün Born kararlılık kriterlerine uyduğu ve B2 yapısında 

kararlı olduğu görüldü. CoAl ve CoZr alaĢımlarına ait yığın modülü ve elastik 

sabitleri literatürde bulunan diğer çalıĢmalarla Çizelge 4.3‟de karĢılaĢtırıldı ve 

uyumlu oldukları görüldü. Fakat CoBe ve CoSc alaĢımlarına ait bu değerler için 

literatürde bir çalıĢmaya rastlanmadığından herhangi bir karĢılaĢtırılma yapılamadı. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 61 

KAYNAKLAR 

 

1. Fleischer, R. L., Dimidick, D. M., Lipsitt, H. A., “Intermetalic compounds for 

strong high-temperature materials: status and potential”, Annu. Rev. Mater. 

Sci., 19: 231 (1989). 

 

2. Booth, L. G., Wijn, H. P. J., Zibold, G., “Magnetic Properties of Metals, 

subvolume b Alloys and Compounds of d-Elements with Main Group 

Elements”, Numerical Data and Functional Relationships in Science and 

Technology, Landolt-Börnstein, New Series, Group III: Crystal and Solid 

State Physics, 19 (1): 363 (1987). 

 

3. Sellmeyer, D. J., Caskey, G. R., Franz, J., “Electronic and magnetic states in 

metallic compounds-I. Kondo effect and ferromagnetism in CoAl”, J. Phys. 

Chem. Solids, 33: 561 (1972). 

 

4. Amamou, A., Gautier, F., “Magnetic properties, cobalt clusters and giant 

moments in CoGa”, J. Phys. F, 4: 563 (1974). 

 

5. Sundararajan, V., Sahu, B. R., Kanhere, D. G., Panat, P. V., Das, G. P., 

“Cohesive, electronic and magnetic properties of the transition metal 

aluminides FeAl CoAl and NiAl”, J. Phys.: Condens. Matter, 7: 6019-6034 

(1995). 

 

6. Zou, J., Fu, C. L., “Structural, electronic, and magnetic properties of 3d 

transition-metal aluminides with equiatomic”, Phys. Rev. B, 51: 2115 (1995). 

 

7. Connolly, J. W. D., Johnson, K. H., “Electronic Density of States (NBS (USA) 

Spec. Publ. 323) ed.”, Bennett L. H., National Bureau of Standards, 

Washington, 19 (1971). 

 

8. Moruzzi, V. L., Williams, A. R., Janak, J. F.,  “Band narrowing and charge 

transfer in six intermetallic compounds”, Phys. Rev. B, 10: 4856 (1974). 

 

9. Müller, C., Wonn, H., Blau, W., Ziesche, P., Krivitskii, V. P., “Band structure 

and X-ray investigation of transition metal aluminides”, Phys. Status Solidi B, 

95: 215 (1979). 

 

10. Müller, C., Blau, W., Ziesche, P., “Local partial DOS and experimental Al K 

spectra of transition metal”, Phys. Status Solidi B, 116: 561 (1983). 

 

11. Okochi, M., “ Electronic structure of FeAl ordered alloys”, J. Phys. Soc. 

Japan, 39: 367 (1975). 

 

12. Okochi, M., Yagisawa, K., “Electronic structure and charge tranfer in CoAl”, 

J. Phys. Soc. Japan, 51: 1166 (1982). 

 



 62 

13. Nagel, D. J., Boyer, L. L., Papaconstantopoulos, D. A., Klein, B. M.,  “Proc. 

Int. Conf. on Transition Metals ed.”, Lee, M. G., Perz, M, Fawcett, E, Inst. 

Phys. Conf. Ser., Institute of Physics, Bristol, 39: 104 (1978). 

 

14. Pechter, K., Rastl, R., Neckel, A., Eibler, R., Schwarz, K., “Self-consistent 

APW band structure calculations for the intermetallic compounds FeAl, CoAl 

and NiAl”, Monatsh. Chem., 112: 317 (1981). 

 

15. Eibler, R., Neckel, A., “The density-of-states functions of the ordered alloys 

FeAl, CoAl and NiAl and their relation to experimental data; calculations of 

the imaginary part of the complex dielectric function”, J. Phys. F: Met. 

Phys.,10: 2179 (1980). 

 

16. Min, B. I., Oguchi, T., Jansen, H. J. F., Freeman, A. J., “Structural, electronic 

and magnetic properties of NiAl and FeAl alloys”, J. Magn. Magn. Mater., 54 

(57): 1091 (1986). 

 

17. Domke, H. Thomas, L. K., “Vacancies and magnetic properties of FeAl-

alloys”, J. Magn. Magn. Mater., 45: 305 (1984). 

 

18. Koch, J. M., Koenig, C., “Electronic structure of vacancies in ordered metallic 

'CsCl' compounds”, Phil. Mag. B, 54: 177 (1986). 

 

19. Stefanou, N., Zeller, R., Dederichs, P. H., “Time decay of the saturated 

remanent magnetization in a metallic spin glass”, Phys. Rev. B, 35: 2075 

(1987). 

 

20. Lui, S. C., Davenport, J. W., Plummer, E. W., Zehner, D. M., Fernando, G. W., 

“Electronic structure of NiAl”,  Phys. Rev. B, 42: 1582 (1990). 

 

21. Mehl, M. J., Osburn, J. E., Papaconstantopoulos, D. A., Klein, B. M., 

“Structural properties of ordered high-melting-temperature intermetallic alloys 

from first-principles total-energy calculations”, Phys. Rev. B, 41: 10311 

(1990). 

 

22. Fu, C. L., Yoo, M. H., “Deformation behavior of B2 type aluminides: FeAl and 

NiAl”, Acta Metall., 40: 703 (1992). 

 

23. Sluiter, M., Turchi, P. E. A., Pinski, F. J. Stocks, G. M., “A first-principles 

study of phase stability in Ni---Al and Ni---Ti alloys”, Mater. Sci. Eng. A, 1: 

152 (1992). 

 

24. Ögut, S., Rabe, K. M., “Ab-initio pseudopotential calculations for aluminum-

rich cobalt compounds”, Phys. Rev. B, 50: 2075 (1994). 

 

25. Pearson, W. B., “A Handbook of Lattice Spacings and Structures of Metals and 

Alloys”, Pergamon, Oxford, 2 (1967). 

 



 63 

26. Simmons, G., Wang, H., “Single Crystal Elastic Constant and Calculated 

Aggregate Properties: A Handbook 2
nd

 ed.”, Cambridge, M. A., MIT Press, 

(1971).  

 

27. Zhou, G. F.,  Bakker, H., “Mechanically induced structural and magnetic 

changes in the GdAl2 Laves phase”, Mater. Trans. JIM, 36: 329 (1995). 

 

28. Takahashi, S., Umankoshi, Y., “The influence of plastic deformation on the 

antiferromagnetic ordering in a chemically ordered FePt3 alloy”, J. Phys. F: 

Met. Phys., 18: 257 (1988). 

  

29. Krause, J. C., Schaf, J., Costa da, M. I., Paduani, C., “Effect of composition 

and short-range order on the magnetic moments of Fe in Fe1-xVx alloys”, Phys. 

Rev. B, 61: 6196 (2000). 

 

30. Iwasaki, S., Quchi, K., “Co-Cr recording films with perpendicular magnetic 

anisotropy”, IEEE Trans. Magn., 14: 849-851(1978). 

 

31. Sato, J., Omori, T., Oikawa, K., Ohnuma, I., Kainuma, R., Ishida, K., “Cobalt-

Base High-Temperature Alloys”, Science, 312: 90-91(2006). 

 

32. Buschow, K. H. J., “Intermetallic compounds of rare-earth and 3d transition 

metals”, Rep. Prog. Phys., 40 (10): 1179-1256 (1977). 

 

33. Moruzzi, V. L., Williams, A. R., Janak, J. F., “Band narrowing and charge 

transfer in six intermetallic compound”, Phys. Rev. B, 10: 4856-4862 (1974). 

 

34. Chelikowsky, J. R., Anderson, K. E., “Melting point trends in intermetallic 

alloys”, J. Phys. Chem. Solids,  48 (2): 197-205 (1987). 

 

35. Kaufman, L., Tanner, L. E., “ Coupled phase diagrams and thermochemical 

descriptions of the iron-beryllium, cobalt-beryllium, nickel-beryllium and 

copper-beryllium”, Calphad, 8 (2): 121-133 (1984). 

 

36. Giner, J., Brouers, F., Gautier, F., Rest, J. van der, “Charge transfer and 

ordering energy in a model binary alloys”, J. Phys. F: Metal Phys., 6 (7): 

1281-1296 (1976). 

 

37. Masuda-Jindo, K., Sluiter, M. H. F., “Application of tight-binding electronic 

theory to phase stability and mechanical properties of intermetallic 

compounds”, Journal of phase Equilbria, 18 (6): 628-634 (1997). 

 

38. Krčmar, M., Fu, C. L., “First-principles study of point-defect structures in C15 

ZrCo2 and ZrCr2 and B2 ZrCo”, Phys. Rev. B, 68: 134110 (2003). 

 

39. Agosta, D. S., Hightower, J. E., Foster, K., Leisure, R. G., Gavra, Z., “Elastic 

moduli of polycrystalline ZrCo as a function of temperature”, Journal of 

Alloys and Compounds, 346: 1-5 (2002). 



 64 

 

40. Kaneno, Y., Asao, K., Yoshida, M., Tsuda, H., Takasugi, T., “Tensile 

properties of recrystallized B2 CoZr intermetallic alloys”, Journal of Alloys 

and Compounds, 456: 125-134 (2008). 

 

41. Wollmershauser, J. A., Neil, C. J., Agnew, S. R., “Mechanisms of ductility in 

CoTi and CoZr B2 intermetallics”, Metallurgical and Materials Transactions 

A, (2009). 

 

42. Durga, A., Hari Kumar, K. C., “Thermodynamic optimization of the Co-Zr 

system” CALPHAD: Computer Coupling of Phase Diagrams and 

Thermochemistry, 34: 200-205 (2010). 

 

43. Hohenberg, P., Kohn, W.,“ Inhomogeneous Electron Gas”, Phys. Rev., 136: 

864-B871 (1964). 

 

44. Kohn, S, Sham, L. J., “Self-Consistent Equations Including Exchange and 

Correlation Effects.” Phys. Rev. 140: 1133 - 1138 (1965). 

 

45. Mete, E.,  “Electronic properties of transtion metal oxides”, Doktora Tezi, Orta 

Doğu Teknik Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü, Ankara, 80 (2003). 

 

46. ġimĢek, ġ., “AgNbO3 VE AgTaO3 Kristallerinin Elektronik Band Yapısı Ve 

Optik Özelliklerinin Ġncelenmesi”, Yüksek Lisans Tezi, Çukurova Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü, Adana, 9 (2008). 

 

47. Kuralı, D., “Üçlü AlaĢım Wurtzite AlxGa1-xN Malzemenin Band Yapısı 

Hesabı”, Yüksek Lisans Tezi, Dokuz Eylül Üniversitesi Fen Bilimleri 

Enstitüsü, Ġzmir, 29 (2008). 

 

48. Born, M., Oppenheimer, J. R., “Zur Quantentheorie der Molekeln”, Ann. 

Physik, 84: 457-484 (1927). 

 

49. ErkiĢi, A., “Bazı BileĢiklerin Elektronik Ve TitreĢim Özelliklerinin Yoğunluk 

Fonksiyonel Teorisi Ġle Ġncelenmesi”, Yüksek Lisans Tezi, Gazi Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü, Ankara, 3-5 (2007). 

 

50. Kuralı, D., “Üçlü AlaĢım Wurtzite AlxGa1-xN Malzemenin Band Yapısı 

Hesabı”, Yüksek Lisans Tezi, Dokuz Eylül Üniversitesi Fen Bilimleri 

Enstitüsü, Ġzmir, 30 (2008). 

 

51. Atkins, P. W., Friedman, R. S., “Molecular Quantum Mechanics 3
nd

 ed.”, 

Oxford Univertsity Pres Inc., New York, (1997). 

 

52. Kılıç, M., “Siyano Grubu Ġçeren Sıvı Kristal Moleküllerinin Elektronik 

Yapıları Ve Mezomorfik Özelliklerinin Moleküler Mekanik Ve Kuantum 

Mekaniksel Yöntemlerle Ġncelenmesi”, Yıldız Teknik Üniversitesi Fen 

Bilimleri Enstitüsü, Ġstanbul, 24 (2004). 



 65 

 

53. Roothaan, C. C. J., “New developments in molecular orbital theory.”, Rev. 

Mod. Phys., 23: 69-89 (1951). 

 

54. Parr, R. G., “The quantum theory of molecular electronic structure.”, 

Benjamin, New York (1963). 

 

55. Tuğluoğlu, B., “Yoğunluk fonksiyoneli teorisi ve uygulamaları”, Doktora Tezi, 

Ankara Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü, Ankara, 6-8 (2007). 

 

 

56. ErkiĢi, A. “Bazı BileĢiklerin Elektronik Ve TitreĢim Özelliklerinin Yoğunluk 

Fonksiyonel Teorisi Ġle Ġncelenmesi”, Yüksek Lisans Tezi, Gazi Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü, Ankara, 7 (2007). 

 

57. Srivastava, G. P., “The physics of phonons.”, Adam Hilger: Bristol, 375-387 

(1990). 

 

58. Ming-Fu, LĠ, “Modern semiconductor quantum physics. ed.” Chih-Tang, S., 

World Scientific, New York (1995). 

 

 

59. Payne, M. C., Teter, M. P., Allan, D. C., Arias, T. A., Joannopoulos, J. D., 

“Iterative minimization techniques for ab-initio total energy calculations: 

molecular dynamics and conjugate gradients”, Rev. of Mod. Phys., 64: 1045-

1097 (1992). 

 

60. Sütlü, A., “BeO‟nun Çinko Sülfür Ve Wurtzite Fazlarının Yapısal, Elektronik 

Ve TitreĢim Özelliklerinin Ġncelenmesi”, Yüksek Lisans Tezi, Sakarya 

Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü, Sakarya, 17-19 (2008). 

 

61. Ceperley, D. M., Alder, M. J., “Ground State of the Electron Gas by a 

Stochastic Method”, Phys. Rev. Lett., 45: 566-569 (1980). 

 

62. Körözlü, N., “CdxZn1-xX(X=Te, Se, S) AlaĢımlarının ve Wp, GdX (X=Bi, Sb) 

BileĢiklerinin Temel Fiziksel Özelliklerinin Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi 

(DFT)‟Ne Dayalı Yöntemlerle Hesaplanması”, Doktora Tezi, Gazi Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü, Ankara, 50-53 (2009). 

 

63. Ġnternet: U.S. Naval Research Laboratory “Yüksek simetri noktaları” 

http://cstwww.nrl.navy.mil/~mehl/phonons/ (2009). 

 

64. Harrison, W. A., “Pseudo potentials in the theory of metals”, Benjamin Press. 

New York, 336 (1966). 

 

65. Cohen, M. L., Heine, V., “Solid state physics 24
nd

 ed.”, Seitz, F., Turnbull, D., 

Academic Press, New York (1970). 

 



 66 

66. Phillips, J. C., Kleinman, L., “New method for calculating wave functions in 

crystals and molecules”, Phys. Rev., 116: 287-294 (1959). 

 

67. Antoncik, E., “Approximate formulation of the orthogonalized planewave 

method.”, J. Phys. Chem. Solids,10: 314-320 (1959). 

 

68. Sütlü, A., “BeO‟nun Çinko Sülfür Ve Wurtzite Fazlarının Yapısal, Elektronik 

Ve TitreĢim Özelliklerinin Ġncelenmesi”, Yüksek Lisans Tezi, Sakarya 

Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü, Sakarya, 25-27 (2008). 

 

69. Soyalp, F., “Yoğunluk Fonksiyon Teorisi ile bazı bileĢiklerin Elektronik 

yapılarının ve titreĢim özelliklerinin teorik olarak incelenmesi” Doktora Tezi, 

Gazi Üniversitesi Fen Bilimleri Enstitüsü, Ankara, (2006). 

 

70. Kittel, C., “Introduction to Solid State Physics”, John Wiley Sons, Inc., 63- 65 

(1986). 

 

71. Böttger, H., “Principles of the Theory of Lattice Dynamics”, Akademie-Velag, 

Berlin, 159 (1993). 

 

72. Uğur, ġ., “AIN (110) Yüzeyinin Atomik Yapısının ve TitreĢim Özelliklerinin 

Yoğunluk Fonksiyon Teorisi ile Ġncelenmesi”, Doktora Tezi, Gazi Üniversitesi 

Fen Bilimleri Enstitüsü, Ankara, 2-33 (2004). 

 

73. De Cicco, P. D., Johnson, F. A.,“The quantum theory of lattice dynamics. IV”, 

Proc. R. Soc. London Ser. A., 310: 111-140 (1969). 

 

74. Pick, R., Cohen, M. H., Martin, R. M., “Microscopic Theory of Force 

Constants in the Adiabatic Approximation”, Phys. Rev. B., 1: 910-920 (1970). 

 

75. Hellmann, H., “Einführung in die Quantenchemie” , Deticke, Leipzig, 78: 75-

115 (1937). 

 

76.  Feynman, R. P., “ Forces in Molecules” Phys. Rev., 56: 340-343 (1939). 

 

77. Gonze, X., Vigneron, J. P., “Density-functional approach to nonlinearresponse 

coefficients of solids”, Phys. Rev. B., 39: 13120 (1989). 

 

78. Duman, S., „III-N Tipi Yarı iletkenlerin Örgü Dinamiğinin Adyabatik Bağ 

Yükü Modeli ile Ġncelenmesi‟, Yüksek Lisans Tezi, Sakarya Üniversitesi Fen 

Edebiyat Fakültesi, 58-59 (2002). 

 

79. Ġnternet: Kristal örgü yapıları “2009 Crystal Lattice-Structures”, 

         http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/spcgrp/index.html (2009). 

 

80. Razeghi, M., “Fundamentals of Solid State Engineering ed.”, Hingham, M. A., 

Kluwer Academic Publishers, USA, 28-34 (2002). 

 

http://cst-www.nrl.navy.mil/lattice/spcgrp/index.html


 67 

81. Baroni, S., Giannozzi, P., Testa, A., “Green's-function approach to linear 

response in solids”, Phys. Rev. Lett., 58: 1861-1864 (1987). 

 
82. Baroni, S., De Gironcoli, S., Dal Carso, A., Giannozzi, P., “Phonons and 

Related Crystal Properties From Density-Functional Perturbation Theory”, 

Rev. Mod. Phys. 73: 515-562 (2001).  

 

83. Murnaghan, F. D., “The compressibility of media under extreme pressures” 

Proc. Nat. Acad. Sci., 50: 244-247 (1944). 

 
84. Li, T., Morris, J. W., Jr., Chrzan, D. C., “Ideal tensile strength of B2 transition-

metal aluminides”, Phys. Rev. B., 70: 054107 (2004). 

 
85. Baranov, M. A., “Spherical symetry of electronic shells of atoms and crystal 

stability”, EphTj, 49-62, (2006). 
 

86. Smithells, C., “Metals reference book.”, Boston, London (1974). 
 

87. Shunk, F. A., “Constitution of binary alloys ed.”, Louis, St., McGraw-hill 

Book company, New-York, San-Francisco, London, Sydney, Toronto, Mexico, 

Panama, 1-2 (1971). 
 

88. Elliott, R. P., “Constitution of binary alloys ed.”, Louis, St., McGraw-hill 

Book company, New-York, San-Francisco, London, Sydney, Toronto, Mexico, 

Panama, 1-2 (1968). 
 

89. Kulikov, N. I., “Onset of magnetism in B2 transition-metal aluminides”, Phys. 

Rev. B, 6824-6833 (1999). 

 

90. Wang, S. Q., Ye, H. Q., “First-Principle Study On Elastic Property And Phase 

Stability Of III-V Compounds” Phys. Stat. Sol (b), 240: 45 (2003).  

 

91. Born, M., Kun, H., “Dynamical Theory of Crystal Lattice”, Clarenden Press, 

Oxford (1940). 

 

92. Mehl, M. J., Osburn, J. E., Papaconstantopoulos, D. A., Klein, B. M., 

“Structural properties of ordered high-melting-temperature ıntermetallic alloys 

from first-principles total-energy calculations”, Phys. Rev. B Cond. Matt., 41 

(15): 10311-10323 (1990). 

 
 

 

 

 

 

 

 

 



 68 

ÖZGEÇMĠġ 

 

KiĢisel Bilgiler 

Soyadı Adı : ĠYĠGÖR Ahmet 

Uyruğu : T.C. 

Doğum tarihi ve yeri : 15.01.1987 Bakırköy 

e-mail : ahmetiyigor@gazi.edu.tr 

  

Eğitim 

Derece Eğitim Birimi Mezuniyet tarihi 

Lisans Gazi Üniversitesi / Fizik Bölümü 2008 

Lise Orhan Gazi Lisesi 2004 

 

Yabancı Dil 

Ġngilizce 

 

ULUSAL TOPLANTILAR, KONFERANSLAR VE SEMĠNERLER 

 

Ġyigor, A., 15. Yoğun Madde Fiziği Toplantısı, Bilkent Üniversitesi Ankara-Türkiye, 

(2008) (Dinleyici). 

 

Ġyigör, A., Uğur, ġ., Ellialtıoğlu, R., “B2 Yapıdaki CoAl AlaĢımının Yapısal, 

Elektronik ve TitreĢim Özelliklerinin Teorik Olarak Ġncelenmesi ”, 16. Yoğun 

Madde Fiziği Toplantısı, Gazi Üniversitesi Ankara-Türkiye, (2009). 

 

Ġyigör, A., Uğur, ġ., Uğur, G., Ellialtıoğlu, R., “CoAl AlaĢımının Elastik ve 

Termodinamik Özelliklerinin Hesaplanması”, 17.Yoğun Madde Fiziği Ankara 

Toplantısı, Ankara Üniversitesi Ankara-Türkiye, (2010). 

 

Ġyigör, A., Uğur, ġ., Uğur, G., Ellialtıoğlu, R., “Co2ScAl Heusler AlaĢımının L21 

Yapıda  Elektronik Özelliklerinin Hesaplanması”, 17.Yoğun Madde Fiziği Ankara 

Toplantısı,  Ankara Üniversitesi Ankara-Türkiye, (2010). 

 

Uğur, G., Ġyigör, A., Uğur, ġ., Ellialtıoğlu, R., “Fe3Si Heusler AlaĢımının Yapısal, 

Manyetik ve Elektronik Özellikleri”, 17.Yoğun Madde Fiziği Ankara Toplantısı, 

Ankara Üniversitesi Ankara-Türkiye, (2010). 

 

 



 69 

ULUSLARARASI TOPLANTILAR, KONFERANSLAR VE SEMĠNERLER 

 

Ġyigör, A., Uğur, ġ., Ellialtıoğlu, R., “First-Principles Calculatıons of Elastic and 

Vibrational Properties for CoBe, CoSc and CoZr”, 27. International Physics 

Congress, Ġstanbul Üniversitesi, Ġstanbul-Türkiye, (2010). 

 

Nay, B., Ġyigör, A., Uğur, ġ., Ellialtıoğlu, R., “ab-initio Study of Structural, Elastic 

and Electronic Properties of ScSe and ScTe Compounds”, 27. International Physics 

Congress, Ġstanbul Üniversitesi, Ġstanbul-Türkiye, (2010). 

 

Uğur, ġ., Ġyigör, A., Ekinci, F., Ellialtıoğlu, R., “Magnetic and Electronic Properties 

of L21-Phase Heusler Alloy Fe2CrSi”, 27. International Physics Congress, Ġstanbul 

Üniversitesi, Ġstanbul-Türkiye, (2010). 

 

Uğur, G., Ekinci, F., Ġyigör, A., Ellialtıoğlu, R., “First-Principles GGA and LDA+U 

Study Of Cubic Fe2CoSi”, 27. International Physics Congress, Ġstanbul 

Üniversitesi, Ġstanbul-Türkiye, (2010). 

 


