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Bu tez ¢alismasinda, In,GezTes, IN2Si>Tes, INGeTes ve InSiTes bilesiklerinin trigonal
kristal yapisinin yapisal, mekaniksel, anizotropi 6zellikleri, elektronik band yapilar1 ve
termodinamik 6zellikleri yogunluk fonksiyoneli teorisine dayanan ab initio metoduyla
incelendi. Degis tokus enerjisinin hesabinda genellestirilmis grandyent yaklagimi
(GGA-PBE) kullanildi. Bilesiklerin elektronik band yapilari, elastik sabitleri, bulk
modiilii, Young modiilii, shear modiilii, Poisson oranlari, sertlikleri, Debye
sicakliklari, ses hizlar1 ve anizotropi faktorleri ilk kez hesaplandi ve yorumlandi.
Hesaplanan 6rgii parametreleri deneysel caligmalar ile uyum i¢indedir. Tiim bilesikler
yapisal ve mekaniksel yonden kararlilik gostermektedir.
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1. GIRIS

Gelisen teknoloji ile beraber yariiletkenler giinliik hayatimiza her gecen giin daha fazla
girmekte ve askeri teknolojiden uzay teknolojisine, saglik teknolojisinden nano
teknolojiye kadar birgok farkli alanda kullanilmaktadir. Kiigiik band araligina, diigiik
termal iletkenlige, yiiksek elektriksel iletkenlige ve Seebeck katsayisina sahip
yariiletken malzemeler ise uygun termoelektrik 6zelliklerinden dolay1 teknolojik
yonden On plana ¢ikmaktadir. Termoelektrik malzemeler atik 1s1y1 elektrik enerjisine
doniistiirtirken sera gazi salmimmi kisitlar. Bu tip malzemeler giines 15181 altinda
oldukca gii¢lii birer sogurucu olduklarindan dolay1 cevreyi kirletmeden giines
enerjisinden dogrudan elektrik iireten fotovoltaik cihazlarin iiretiminde de ¢ok biiyiik
bir 6neme sahiptirler. Bunlardan dolay1 bir¢ok teknolojik ve endiistriyel alanlarda
farkli uygulamalara sahiptirler. Son yillarda bu tip malzemelerin farkli fiziksel
ozellikleri iizerine pek ¢ok deneysel ve teorik ¢alisma yapilmig ve bilim diinyasinin

ilgi odag1 olmaya baslamistir.

Termoelektrik uygulamalar yoniiyle 6n plana ¢ikan malzeme gruplarindan birisi de
X2Y2Zs [1-7] seklindeki bilesiklerdir. Bu grubun bir iiyesi olan CrSi;Tes bilesigi
trigonal yapida (uzay grubu R3, No:146) Ouvrard [1] ve ark. tarafindan

sentezlenmistir. Marsh [2] tarafindan ayni1 bilesigin sentezi trigonal kristal yapisinda

R3 (No:148) uzay grubunda yapilmis ve bilesigin kristal 6zelliklerini belirlemistir.
Carteaux ve ark. [3] ise bu grubun baska bir tiyesi olan Cr.Ge;Teg bilesiginin sentezini
Cr2Si;Tes bilesigi ile ayni yapida (uzay grubu R3, No:148) yapmis ve Cr.GezTes
bilesiginin manyetik 6zelliklerini ve elektronik yapisini arastirmislardir. CroGezTeg
bilesiginin ferromanyetik 6zellik gosterdigini rapor etmislerdir. Yang ve ark. [4]
CroGezTeg bilesiginin anizotropik termoelektrik 6zelliklerini incelemis ve bu bilesigin
yiiksek termoelektrik performans gosterdigini rapor etmislerdir. Cr2Ge2Tes bilesiginin
elektriksel 6zellikleri, termoelektrik dzelliklerin sicaklikla degisimi ve elektronik band
yapist Tang ve ark. [5] tarafindan arastirrmistir. Bu ¢alismada CroGe;Tes bilesiginin
diisiik termal iletkenlige sahip oldugu gosterilmistir. Yeni bir ¢alismada ise Liu ve
Petrovic [6] tarafindan Cr»Si.Tes ve Cr.GerTes bilesiklerinin ferromanyetik ve
paramanyetik durumlarmin anizotropik manyetik entropi degisimleri incelenmistir.

Son zamanlarda, In2Ge,Teg bilesigi Cr2SizTes ve CraGezTes bilesikleri ile ayni yapida



(trigonal, uzay grubu R3, No:148) Robin Lefervre ve ark. [7] tarafindan
sentezlenmistir. Bu ¢alismada ayrica In.GezTes, INSiTe,, CroSizTes ve CraGexTes
bilesiklerinin Seebeck katsayisi, gii¢ faktori, direng ve termal iletkenlik gibi transport
ozellikleri arastirrmis ve tiim bilesiklerin p tipi yariiletken davranisi sergiledikleri ve

diistik termal iletkenlikle iyi bir termoelektrik 6zellik gosterdikleri rapor edilmistir.

Bu tez ¢alismasinda In2GexTes, IN2Si2Tes, INGeTes ve InSiTes bilesiklerinin trigonal
kristal yapismin yapisal ozellikleri, elastik sabitleri, baz1 mekaniksel ve anizotropi
ozellikleri, elektronik band yapilari, termodinamik &zellikleri ab initio yontemi
kullanilarak arastirilmigtir. Bilesiklerin termoelektrik uygulamalarda saglikh
kullanabilmesi i¢in elektronik ve mekaniksel 6zelliklerinin ayrmtili incelenmesi ve
kararhliklarinin test edilmesi gerekmektedir. In2GeoTeg, IN2Si>Tes, INGeTesve InSiTes
bilesiklerin bir¢cok Ozelliginin bu tez kapsaminda ilk kez incelenecek olmasi,
sonuclarin termoelektrik malzemelerin gelistirilmesinde yeni bir bilimsel kap1 acacagi
gibi, ayn1 zamanda da bu malzemelerin daha genis uygulama alanlarinda
kullanilabilmesine de olanak saglayacagmi beklemekteyiz. Inceledigimiz &zellikler
gelecekte yapilacak olan deneysel ve teorik ¢calismalar i¢in ayn1 zamanda bir kaynak

teskil edecektir.



2. TEMEL TEORIK BILGILER

2.1 Kristal Ozellikler

Kat1 malzemeler, iyonlarin ve atomlarin olusturduklar1 diizene gore smiflandirilir.
Kristal malzemede periyodik diizen mevcuttur. Atomik olgekte uzun mesafelerde
tekrar eden diizenli bir yap1 olustururlar. Katilagsma sirasinda atomlar, en yakin komsu
atomlara baglanirken ii¢ boyutta tekrar eden bir diizen icinde yerlerini alirlar. Bu
olusan yapiya kristal yapi1 veya kristal orgiisii adi verilir [8]. Normal katilagma
kosullarinda, biitiin metallerde, seramik malzemelerin ¢ogunda ve polimerlerin bir
kisminda kristal yap1 olusur. Kristallesmeyen malzemeler, genellikle atomik diizen
bulunmaz. Kristal yapilar anlatilirken iyonlarin veya atomlarn, belirli ¢aplara sahip
kat1 kiireler seklinde oldugu 6ngoriiliir. Kati kiire atom modeli olarak adlandirilan bu
modelde, en yakin komsuluga sahip olan atomlar1 temsil eden kiireler birbiriyle temas
halinde bulunur. Malzemelerin kristal yapilarina, yani iyonlarin, atomlarin ya da
molekiillerin {i¢ boyutlu olarak meydana getirdikleri diizene baghdir. Metaller de
bulunan nispeten daha sade olanlardan, bazi polimer ve seramiklerde bundan son
derece karmasik olanlara kadar, uzun aralikta diizene sahip ¢ok sayida farkli kristal

yap1 mevcuttur.

Kristal yapmin tekrarlanan en kii¢iik hacimsel birimine birim hiicre denir [8]. Sekil
2.1’ de yaygimn olarak kullanilan bir atom diizenine ait kat1 kiire modelidir. Kristal
orgiide, atomlarin ii¢ boyutlu dizilislerinde bulunduklar1 yerlere de 6rgii noktasi denir.
Sekil 2.2” de kiibik, hekzagonal, tetragonal, rombohedral, ortorombik, monoklinik ve
triklinik olmak iizere yedi adet kristal sistemi ve Orgii parametreleri arasindaki iligki

gosterilmistir.



(a)

Sekil 2.1. a) Kati kiire birim hiicre gésterimi, b) Kiigiik kiire birim hiicre gosterimi, )
Atomlarin olusturdugu bir hacim ve bu hacmin bir kdsesinde birim hiicrenin
gosterimi [9].
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Sekil 2.2. Farkli kristal sistemlerinin birim hiicre geometrileri ve 6rgii parametreleri
arasmdaki iligki [9].



2.2 Mekanik Ozellikler

Kati cisimlerin uygulanan kuvvete karsi gosterdigi davranisa mekanik 6zellik denir.
Cesitli zorlanmalarin etkisiyle malzemede olusan sekil degisiklikleri ve gerilmeler
Olglim ve gozlemle tespit edilebilir. Malzemelerin i¢ yap1 6zellikleri ve kullanma
ortaminin bu oOzellikler {lizerindeki etkilerini karsilastirabilmek icin dnce en g¢ok

kullanilan bazi terimlerinin tanimlanmasi gerekir.
2.2.1 Hooke yasasi

Bir malzemenin davranislari incelenirken par¢a boyutlarindan soyutlamak i¢in kuvvet
yerine kuvvet siddeti anlamina gelen “’Zor”’, boyutlarda olusan degismeler yerine ise
“Zorlanma” kullanilir. Kisaca zor birim alana etkiyen kuvvet, zorlanma ise seklin

birim boydaki degisimdir.

Zor ve zorlanma yeteri kadar kiiclik oldugu zaman her ikisi birbiriyle dogru

orantilidirlar. Bu orantiya esneklik modiilii (E) denir [10] ve
o = Ee (2.1)

seklinde ifade edilir. Belirli sartlar altinda zor ve zorlanma oranina Hooke yasasi
denir. Esneklik modiilii artarsa malzemenin kalict sekil degisimi olmadan
dayanabilecegi kuvvet de artar. Uriin tasariminda 6nemli parametrelerden biridir.
Malzemeye uygulanan zor sonunda cisimde higbir degisiklik olmuyorsa bu tiir
cisimlere rijit cisimler denir. Malzemeye uygulanan zor malzemede bir degisiklige
neden oluyorsa ve malzemede deformeye neden olup, zor etkisi kalktiktan sonra
malzeme eski haline gelmiyorsa bu tiir cisimlere plastik malzeme denir. Malzeme
lizerine uygulanan zor malzemede bir degisiklige neden oluyorsa ama zor ortadan
kalktiktan sonra malzeme eski haline geliyorsa bu tiir malzemelere esnek malzeme

denir.



2.2.2 Elastik sabitler
Malzemelerin elastik 6zelliklerini incelemek icin Hooke yasasi tensor seklinde

0ij = 2ki=1,6 Cijk1€kt (2.2)
ifade edilir [11].

Burada Ciji elastik sabit seklinde tanimlanir. Elastik sabit zor tensoriiniin 9 bileseni
ile ex zorlanma tensoriiriin 9 bileseni arasindaki iliskiyi kuran 81 elemanli dordiincii

mertebeden bir tensordir. (i,j = 1,2,3 k, [ =1,2,3)

Zor ve zorlanma bilesenlerinin simetrisinden dolay1 Cijx tensorii yerine, Ci; seklinde
gosterilen tensor ifadesi elde edilebilir. Boylece 81 bilesenli Cijr: yerine 36 bagimsiz
elastik sabit elde edilir. Ayrica enerji islemleri sonucunda elastik sabitlerin sayisi

36’dan 21°e indirgenmis olur [12,13] ve
o; = CUE] (l,] = 1,2, ,6) (23)
seklinde ifade edilir.

Ornegin, kiibik bir kristal yapisi icin bagimsiz elastik sabit sayis1 (C11, C12, Caa) iig
iken, trigonal kristal yapisinda uzay grubu 148 i¢in 7, uzay grubu 162 i¢in ise 6’ dur.
Her iki uzay grubu i¢in elastik sabitlerin matris gosterimi denklem 2.4 ve 2.5’ te

verilmistir [14];

Cll ClZ C13 C14- C15 0
Cll C13 - C14- - C15 0
Ciz O 0 0

Ctrig (Iny,Ge,Teg, In,SipzTeg) — Caa 0 —Cys (2-4)
C44 C14
C66
Ci1 Cip (i3 Cyy 0 0
Ci1 Ci3 —Ciy O 0
C 0 0 0
Ctrig (InGeTes,InSiTes) — 33 Caa 0 0 (2.5)
C4-4- Cl4-
666




Bir kristalin mekanik yonden kararli olmasi i¢in Born kararlilik [15] Kriterlerini

saglamalidir. Trigonal kristal yapis1 i¢in mekaniksel kararlilik kriterleri:
In2GezTes ve In;SizTes bilesiklerinin trigonal kristal yapisi (R3, No: 148) icin;
Ci1 > Caal,
C4q > 0,
215" < C33(Ciy + Cr),
2(C1a” + C15") < Caa(Cy1 = Ci)- (2.6)
InGeTes ve InSiTes bilesiklerinin trigonal kristal yapis: (P31m, No: 162) i¢in;
P [P
Ci1 — 1C12| >0,
(C11 + C12)C3 — 2C13° > 0,
(€11 = C12)Cas = 2C14° > 0. (2.7)
seklinde ifade edilir.

2.2.3 Malzeme deneyleri

Her malzemenin kullanilacagi alanda yeterli olacak derecede 6zeliklere sahip olmasi
beklenir. Malzemenin kendisinden beklenen bir hizmete uygun olup olmayacagini
belirleyen en 6nemli kriter genellikle mekanik 6zelliklerdir. Bu o6zellikler gerek

iiretim, gerekse kullanim sirasinda ¢esitli deneyler ile belirlenir.
2.2.3.1 Cekme ve basma gerilmeleri

Malzemeye bir dis kuvvet uygulandiginda, malzeme icin bu dis kuvveti dengeleyen

bir kars1 kuvvet olusur. Denge halinde birim yiizey alana diisen kuvvete gerilme (zor)

(o) denir [16].



o=— (2.8)

seklinde ifade edilir.

Kuvvetin uygulama yoniine gore gerilme ve ¢ekme gerilmesi (a;), basma gerilmesi
(gp), veya kesme gerilmesi olabilir. Gerilme etkisinde kalan malzemenin boyutlarinda
degisim olur. Malzeme boyutlarinda birim uzunlukta meydana gelen deformasyon,
uzama olarak (zorlanma) (e) ile ifade edilir [17]. Malzemede ¢ekme gerilmesi s6z
konusu ise uzama pozitiftir. Bu durumda uzama (e;) ile ifade edilir. Eger basma
gerilmesi s6z konusu ise bu kez malzeme boyutlarinda negatif uzama yani kisalma
meydana gelir. isareti g6z dniine alinmaksizin boy kisalmasi da (g,) olarak ifade edilir.
Kesme gerilmesi etkisinde kalan bir malzeme de meydana gelen uzama da (e, yada G)
olarak gosterilir. Gerilme sonucu meydana gelen uzama bigimleri Sekil 2.3 de
goriilmektedir. Cekme ve basma gerilimleri sonucu ortaya ¢ikan uzama orijinal

uzunlugun yiizdesi olarak ifade edilir. Uzama elastik yada plastik olabilir. Bu durumda

g = el (2.9)

o

seklinde ifade edilir.
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Sekil 2.3. a) Cekme (Poisson), b) Basma, c) Kesme (Shear), d) Burulma gosterimi [9].

Kesme (makaslama yada shear modiilii) geriliminde uzama, makaslama agisinin

tanjant1 ile ifade edilir.
€ =tan@ (2.10)
2.2.3.2 Cekme mukavemeti

Cekme mukavemetinin belirlenmesi i¢in 6zel olarak hazirlanmig deney ¢ubugu Sekil
2.4’ de gosterilmistir. Bu ¢ubuklar ¢cekme deneyi makinesinin ¢enelerinde baglanir ve

eksenel bir ylik yavas yavas artirilarak uygulanir. Kopmanm meydana geldigi andaki
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yiik aletin gostergesinden okunur. Numunenin orijinal kesit alani bilindiginden
gostergeden okunan yiilk numunenin Kesit alanma bdliinerek gerilme miktari

hesaplanir [9].

INCELTILMIS KISIM
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Sekil 2.4. Cekme mukavemeti deneyi i¢in hazirlanmis ¢ubuk [9].

Cekme deneyi ile deney 6rneginin, akma dayanimi, oranti sinir1, esneklik sinir1, gekme
dayanimi, kopma dayanimi, kesit daralmasi, uzama ve akma noktasi tayin edilebilir.
Numunenin orijinal haldeki uzunlugu belirten noktalar arasindaki boy 6lgiilmek
suretiyle plastik deformasyon da hesaba katilmis olur. Kopma uzamasi, 6rnek boyunca

olusan toplam plastik boyut uzamasinin ilk boyut uzunluguna orani olarak verilir.

2.2.4 Bulk modiilii

Bir malzemenin tizerine basing uygulandiginda, hacmindeki degisim ile uygulanan
basing arasinda olusan orana bulk (hacim) modiilii denir [18] ve asagidaki denklemle
ifade edilir:

F/A AP

T T v (2.11)

Bulk modiiliiniin tersi ise sikisabilirlik seklinde (B) tanimlanir. Polikristal boyunca
diizgiin (uniform) zorlama altinda Voigt (V) ve Reuss (R) yaklasimina gore bulk
modiillerinin smir degerleri trigonal kristal yapist i¢in asagidaki gibi ifade edilir. [14,
19, 20].

By = [2(Cy1 + Cyp) + C33 + 4C43]/9 (2.12)
Br = [(Cy3 + C15)C33 — 2CE]1/[Chq + Cip — 4Cy3 + 2C33] (2.13)

Hill yaklasimma [21] gore 2.12 ve 2.13” de verilen denklemlerin ortalamasi;

11



B = Zrtbv (2.14)

seklinde ifade edilir.
2.2.5 Shear modiilii

Shear modiilii, makaslama zoruna ve tersinir deformasyonlara karsi gosterilen
mukavemetin 6l¢iistidiir [20] ve

_ F/A
T AL

(2.15)

seklinde ifade edilir.

Polikristal boyunca diizgiin (uniform) zorlama altinda Voigt (V) ve Reuss (R)
yaklagimma gore Shear modiillerinin smir degerleri trigonal kristal yapisi igin

asagidaki gibi ifade edilir. [14, 19, 20].

Gy = (7Cy; — 5C15 + 2C33 — 4Cy3 + 12C44)/30 (2.16)
Gr = 2 [ C33(C11+C12)—2CE, C44(C11—Clz)—26124] (2.17)

Shear modiiliiniin Hill yaklagimina [21] gére ortalamasi;

G =R (2.18)

seklinde verilir.
2.2.6 Young modiilii

Young modiilii, birim yiizeye etki eden kuvvetin, bagil sekil degistirme oranidir ve

_ F/4
E =0 (2.19)

seklinde ifade edilir [21].
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Young modiilii biiyiidiikge malzeme daha rijit hale gelir yani gerilme ile daha az sekil
degisimi gosterir. Kiigiildiikce daha elastik davranir. Young modiili, bulk modiilii ve

shear modiiliinden faydalanilarak [21]:

E=22 (2.20)

T G+3B

seklinde ifade edilir.
2.2.7 Poisson orani

Elastik sekil degisimi sirasinda malzeme hacminde degisiklik olur (plastik
deformasyonda hacim sabit kalir). Cekme yoniinde malzeme uzarken buna dik yonde
kisalma gerceklesir. Aradaki oran Poisson orani seklinde tanilanir. Yani, Poisson orani

(v), dik dogrultudaki kuvvet ile ayn1 dogrultuda ki degisiklige denir ve

— = —v¢ (2.21)

seklinde ifade edilir [22].

Poisson oran1 metaller i¢in 0.28 ile 0.32 arasinda degisir ve genelde 0.3 tiir. Plastik
sekil degisiminde hacim sabit kalir ve poisson oran1 0.5 degeri alir. Poisson orani, bulk
modiilii ve shear modiiliinden faydalanilarak [22];

_ 3B-2G
T 2(3B+6)

(2.22)

denklemi ile hesaplanabilir.

2.2.8 Cekme ozellikleri

2.2.8.1 Siineklik

Stineklik, ¢ekme gerilmesi altindaki malzemenin kirilmadan 6nceki kalici (plastik)
deformasyon yapabilme oOzelligidir [9]. Cok az veya hi¢ plastik deformasyon
gbstermeye malzemeler gevrek olarak adlandirilir. Stinekligin 6lciisii olarak genellikle
yiizde ¢gekme uzamasi (%UZ) veya yilizde kesit daralmasi kullanilir ve denklem 2.23’
deki gibi ifade edilir.

13



WUZ = (ﬂ) x 100 (2.23)

lo
Ancak ¢ekme sonucu meydana gelen uzama tiniform olmayip kopma noktasinda
yogunlasir. Bu nedenle siineklik 6l¢iisii olarak daha ¢ok yiizde kesit daralmasi tercih

edilir. Zor ve zorlanma egrisi Sekil 2.5’ de gosterilmektedir.

GERILME
i 19
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|
|
|
|
|
|
|
|
|
|
C

SEKIL DEGISIMI

Sekil 2.5. Kopana dek yiiklenmis siinek ve gevrek metallere ait gekme gerilmesi-birim
sekil degisimi egrilerinin sematik gosterimi [9].

2.2.8.2 Akma noktasi

Malzemenin tizerindeki yiik esneklik sinirmi aginca 6yle bir gerilmeye gelinebilir ki,
burada yiik artmaksizin malzeme uzamaya devam eder ve hatta yiikte biraz azalma
olabilirim. Erisilen bu gerilmeye akma noktasi denir [23]. Gerilmenin ani olarak ilk
diisme gosterdigi nokta iist akma noktasi ve tekrar yiikselmeye basladigi nokta da alt
akma noktast denir. Akma sinir1 belli olan gerilme - uzama egrisi Sekil 2.6’ da
gosterilmektedir. Bu olay az karbonlu ve diisikk alasimli ¢eliklerde net olarak

goriilebilir.
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Sekil 2.6. Akma sinir1 belli olan gerilme — uzama egrisi [9].
2.2.8.3 Akma dayanim

Yiiksek dayanimli metaller belirli bir akma noktas1 géstermezler. Ama malzemenin
stirekli bir deformasyona ugramaksizin yiiklenebilecek maksimum gerilmenin
bilinmesi istenir. Bu takdirde maksimum kullanilabilen gerilme olarak akma dayanimi1
kabul edilebilir. Bu da malzemenin gerilim uzama diyagraminda ofset denen belirli
miktarda bir kalic1 uzama gostermeye basladigi andaki gerilim olarak tanimlanir.
Akma dayanimi i¢in kabul edilecek ofset miktar1 malzemenin 6zelliklerinde belirtilir.

Ofset miktar1 olarak en ¢ok % 0.2 kalic1 uzama kullanilmaktadir [23].
2.2.8.4 Cekme dayanim

(Cekme dayanimi malzemenin kopmadan Once dayanabildigi, orijinal kesit alanina
gore hesaplanan en yiiksek gerilmedir. Gerilme uzama egrisinin en yiiksek noktasidir.
Kirillgan malzeme ¢ekme dayanimi ve kopma dayanimi aynidir. Stinek malzemede ise
en yiiksek ¢ekme dayanimindan sonra malzeme daha uzamaya devam eder ve orijinal

kesit alanina gore hesaplanan gerilim azalir [24].
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2.2.8.5 Kopma dayamim

Kopma anindaki gerilme ¢ekme dayanimidir. Siinek malzeme i¢in ¢ekme dayanimina
kadar olan deformasyon ornek c¢ubugu boyunca tniformdur. Maksimum ¢ekme
gerilmesine gelince, 6rnekte bolgesel deformasyon olur ve yiik tasiyan kesit alani
kiiglildiikge yiik azalir. Cekme sonucu olusan deformasyon inform degildir ve kopma
noktasinda maksimumdur. Bu nedenle orijinal kesit alanina gore hesaplanan kopma
gerilmesi siinek malzeme de daima ¢ekme dayanimindan kiigiiktiir. Kirilgan malzeme

icin ¢cekme dayanimi ile kopma dayanimi kesisirler [25].

2.2.8.6 Tokluk

Metal bilesigin kopmadan enerji emme yetenegidir. Hesaplanirken gerilim-uzama
egrisinin altinda kalan toplam alana esittir. Metal bilesigin hem elastik hem de plastik
olarak toplam enerjisi emme kapasitesinin bir 6l¢iisiidiir. Tokluk daynin ile siinekligin

birlestirilmis 6zelligini belirleyen bir 6l¢iidiir [26].

2.2.8.7 Yorulma dayanim

Malzemeler isletme sirasinda genellikle degisken yiik etkisinde kalirlar. Sicaklik sik
sik degisirse, yorulma olayina termal genlesme ve biiziilmelerin neden oldugu termal
yorulma da katilir. Korozif ortamlarda yorulma olaymin etkisi daha siddetli kendini
gosterir. Bu durumlarda malzeme daha kisa siirede korozyona ugrar buna korozyonlu
yorulma denir. Yorulma etkisinde kalan bir malzeme de kiigiik bir ¢atlaklik aniden
kopmaya neden olabilir. Bu sebeple yasamsal tehlike tasityan parcalar sik sik ultrasonik

ve benzerleri kontrollere tabii tutularak mikro ¢atlaklarm olup olmadigi arastirilir [27].

2.2.9 Sertlik

Sertlik, bilesigin kendisine batmak isteyen bir cisme kars1 gosterdigi dirence denir. Her
ne kadar temel bir bilgi vermez ise de, cabuk uygulanan, basit ve tahrip siz bir deney

oldugundan endiistride malzemelerin karsilastirilmasi amaci ile ¢ok kullanilir.

Sertlik deneylerinde kesme ve aginmaya dayanim ¢izik sertligi olarak minerolojide
kullanilir. Mohs sertlik cizelgesine gore ¢esitli mineraller birbirini ¢izme yetenegine

gore siralanir.

16



Elastik sertlik (shore skleroskop sertligi); silindirik elmas uglu bir ¢ekig¢ ve sert ¢elik
bilye belirli bir ylikseklikten kendi agirligi ile malzeme iizerine diistiriiliir. Diigme
sonunda geri ziplama yiiksekligi elastik sertligin bir 6l¢iisii olarak kabul edilir [25].
Yumusak malzemenin esneklik sinir1 diisiiktiir bu nedenle daha ¢ok enerji emer ve geri

ziplama yiiksekligi daha az olur.

2.2.9.1 Shore sertligi

20 gram agirliginda bir bilye bir boru igerisinden muayene yapilacak malzeme lizerine
shore sertligi tespiti i¢in diistiriiliir. Burada diisiis enerjisinin kii¢iik bir kism1 malzeme
iizerinde sekil degistirmeye harcanir. Sert malzemelerde bilyenin birakmis oldugu iz
kiigiiktiir. Enerjinin geri kalan kismu bilyenin yukar1 dogru geri sigcramasina neden olur.
Geri sigrama yliksekligi malzemenin sertliginin bir dl¢iistidiir. Shore sertligini 6lgmek

i¢in kullanilan alete skleroskop denir [25].

2.2.9.2 Brinell sertligi

Brinell sertligi, standart 6l¢iilerde krom ¢eliginden yapilmis bir bilye sertligi 6lgmek
icin metal ylizeyine belli bir siire bastirilarak kuvvet uygulanir. Bilyenin yiizeyde
acmis oldugu izin agiz ¢ap1 Olgiiliir. Uygulanmis olan yiik bu izin yiizey alanma

boliinerek bulunur [25].

2.2.9.3 Rockwell sertligi

Bu yontemde sertlik derecesi dogrudan metal iizerinde olusan izin derinligi 6lgiilerek
bulunur. Cesitli batic1 u¢ ve yiiklere gore cesitli Rockwel sertlik derecesi sklalar1
hazirlanmistir. Rockwell sertligi  verilirken kullanilan malzemelerin sklasida

beraberinde belirtilmelidir [25].

2.2.9.4 Vickers sertligi

Vickers sertligi, elmastan yapilmis, karsilikli yiizeyleri arasinda 136 derecelik bir ag1
bulunan kare kenarl bir piramit u¢ kullanilarak 6lgiilen sertlik derecesidir. Vickers
yontemiyle en sert malzemelerin sertlik derecesi 6l¢iilebilir. Batic1 ucun metal yiizeyi
tizerinde biraktig1 kare bigimli izin kdsegen okunur. Yiik/iz oranin yapilarak Vickers

sertlik derecesi bulunur [25].
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Sekil 2.7. Brinell, Vickers ve Rockwell sertligi 6l¢gme yontemleri [28].
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2.2.10 B/G oram

Malzemelerde sertlik agisindan B/G orani 6nemlidir. Malzemenin Pugh kriterlerine

gore B/G oran1 1.75’ ten kiigiikse kirilgan, biiyiikse esnek olmasi beklenir [29,30].
2.2.11 Debye sicakhigi

Is1 kapasitesi, elastik sabitler ve erime sicaklig1 ile alakali temel fiziksel 6zellik olan
Debye sicakligi; katilar i¢in, yiiksek ve diislik sicaklik bdlgelerine aymrmak i¢in
kullanilir [29]. Debye sicakligi iistiinde fononlarin dalga boylar1 kiigiik, altinda ise
biiyiiktiir. Diistik sicakliklarda titresimsel uyarilma sadece akustik titresimlerden
dolay: olusur ve diisiik sicaklardaki Debye sicakligi elastik sabitlerden yararlanarak
hesaplanir. Bu durumda denklem [31],

1

P (2.24)

klamr M

seklinde ifade edilir. Denklemde verilen h plank sabiti, k Boltzman sabiti, n molekiilde
bulunan atom sayisi, Na avogadro sayisi, M kiitle, vm ortalama ses hizi, p yogunluk

seklindedir. Ortalama ses hizi:

1

)

denklemi ile gosterilir. Burada vt enine, vi boyuna ses hizlaridir. Enine ve boyuna ses

hizlar1:

v, = | (2.26)

py = ’383-;4G 2.27)

seklinde ifade edilen Navier denklemleriyle hesaplanir [32].
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2.2.12 Anizotropi faktorii

Izotrop malzeme, fiziksel oOzellikleri yonden bagmmsiz olan malzeme olarak
adlandirilir [33]. Anizotrop malzeme ise, fiziksel ozellikleri yone bagli olan
malzemelere denir [33]. Bu iki farkli durum kristal dogrultularinda atom
yogunlugunun farkli olmasindandir. Anizotropi arttik¢a yapisal simetri azalmaktadir
[34]. Anizotropi degerinin 1’den farkli olmasi malzemelerin anizotrop oldugunu

gostermektedir [35].

Anizotropi faktorii trigonal yapilar icin,

_ 2C44
A= (2.28)
Ay = — S (2.29)

 C11+C33-2Ci3
seklinde tanimlanmaktadir.

Bulk modiilii (B) ve shear modiilii (G) cinsinden, ylizde elastik anizotropiler [14,19]:

By,—B
Ap = ﬁ X 100% (2.30)
Gy—G

seklinde hesaplanmaktadir. Sonuglarda %0 degeri izotropiyi, %100 degeri ise en

biiyiik elastik anizotropiyi gostermektedir [29]. Evrensel anizotropi indeksi ise

G B
AV =524+ ¥
GrR  Br

—6 (2.32)

seklinde tanimlanir [36]. Hesaplanan degerlerin sifirdan farkli olmasi anizotropinin

Olciisii olarak bilinir.
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3. YOGUNLUK FONKSIYONELI TEORISi

N sayida elektronu olan bir sistemi tiimiiyle tasvir edebilmek icin toplam dalga
fonksiyonu W(rg,....rn ) yi bilmek gerekir. Makroskopik bir madde yaklasik 1023 tane
atom icerdiginden, bir yaklasim yapmadan toplam dalga fonksiyonunu belirlemek
zordur. Hatta hesaplama stiresi N sayis1 arttik¢a ¢ok hizli bir sekilde artar ve dolayisla

da biiytik N ‘li sistemlerin ¢6ziimii iyice zorlasir [37].

Yogunluk fonksiyoneli Teorisi (DFT); atom, molekiil ve katilarin elektronik yapilarini
hesaplayabilen basarili bir teoridir. Temel kuantum mekanik yasalarindan yararlanarak
malzeme Gzelliklerini nicel olarak anlamay1 amaglar. Yogunluk fonksiyoneli teorisinin
temel niceligi (blyiikligi), w(r) dalga fonksiyonu yerine alman n(r) elektron
yogunlugudur. ilgili bliim farkli kaynaklardan derlenmistir [38 - 41].

3.1 Born-Openheimer Yaklasim

Atomun ¢ekirdegi elektronlara gore yaklasik 2000 kat daha agir oldugundan, ¢ekirdek
hareketi elektronlarin hareketi ile karsilastirildiginda ¢ok yavas olur. Bu durumda
sistemin dalga fonksiyonu sadece elektronlarin serbestlik derecelerine bagli olarak
diistiniilebilir. Cekirdekler klasik mekanik yontemleri ile belirlenmis olan yerlerinde
hareketsiz durmaktadir. Bu durum bize sabit bir g¢ekirdek sistemindeki kuantum

mekanik problemlerini inceleme imkani saglar [38].
3.2 Schrodinger Denklemi

Elektron-gekirdek sisteminin rélativistik olmayan bir durumunda toplam enerjisi

seklindedir. Burada H, sistemin Hamiltonian operatorii olarak isimlendirilir [41].

Denklem 3.1 agik olarak

B () S v+ B v =B (32
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seklinde yazilabilir. Burada N elektron sayisi, E elektronik enerji olmak iizere; ilk
terim Kinetik enerji, ikinci terim elektron—gekirdek potansiyel enerji ve iigiincii terim
ise elektron-elektron potansiyel enerji operatorleridir. Denklem 3.2, farkli bir gésterim

olarak;

(—%VZ + Vo + ve_e) Y =Ey (3.3)

seklinde de yazilabilir. Bu denklemin ¢6ziimiinde temel sorun dalga fonksiyonunun

3N tane elektronik koordinatin fonksiyonu olmasidir.
3.3 Hartree Metodu

Hartree metodunda degis tokus ve korelasyon etkilerini hesaba katilmadigi i¢in
kullanigsizdir. Ancak Hartree-Fock ve Kohn-Sham metotlarmin baslangi¢ noktasidir.

Cok elektronlu sistemin dalga fonksiyonunu,

Y =105 b =11 ; (3.4)

seklinde ifade edilen tek elektron dalga fonksiyonularmin ¢arpimi olarak yazmaya

dayanir. Hartree enerjisi (En) olarak bilinen terimde ise
Ey = %fp(r)vH(r)dr = %fp(r)drf%dr’ (3.5)
etkilesme enerji hesabi igin klasik Coulomb enerjisini dikkate alinir.

3.4 Hartree - Fock (HF) Metodu

Hartree Fock metodu, Hartree metodundan farkli olarak elektronlarin degis-tokus
enerjisini ve dalga fonksiyonlarin anti simetrisini dikkate almaktadir. Hartree-Fock

denklemi

f¢i(7”) = £¢;(r) (3.6)

seklinde ifade edilir. Burada & Hartree-Fock 6z degerleri, f operatorii ise Fock

operatorii gostermektedir. Yapilan yeni diizenlemeler ile Denklem 3.6
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qu(e )qb (r

E3i() = [~ 27 4 vy @) + [ 2 '] i) ~ 5585107 f $,(r) (37)

seklinde ifade edilebilir. Denklem 3.7°de Hartree potansiyelini ve degis tokus
potansiyelini (son terim) barindirmaktadir. Degis tokus etkilesiminin igerdigi yerel
olmayan terim nedeniyle, yapilacak hesaplamalar Hartree yaklasimi ve Yogunluk

Fonksiyonel Teorisine gore gore daha uzundur [39].
N-elektronlu bir sistemin Hartree-Fock dalga fonksiyonu ise

¢1(r,00)  @1(p0) - 1 (ry, 0n)
ll)HF— ¢2(T1»U1) ¢2(7’2:02) ¢2(7j1§1-:01v) (3.8)

¢n (11, 00) ¢N(7’2102) oy, on)

seklinde ifade edilen bir-elektron dalga fonksiyonlarindan olusan bir determinanttir.
Biiyiik temel setlerde bile elektron korelasyonunun tam olarak tanimlanamamasi
Hartree-Fock metodunun en biiyiik eksikligidir. Bu durum Hartree-Fock teorisiyle

hesaplanan enerjilerin gercek degerinden daha yiiksek olmasina neden olmaktadir.
3.5 Yogunluk Fonksiyoneli Teoremi

Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi elektron korelasyon problemine alternatif bir ¢6ziim
iiretir. Hartree-Fock metodunda bir sistemde kullanilan dalga fonksiyonlarmin yerini,
Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi sistemin elektron yogunluk fonksiyonelleri
almaktadir. Yani Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi uzaym herhangi bir noktasinda
lokalize olmus elektron yogunluguyla ilgilenir. Teorinin temeli Hohenberg ve Kohn

tarafindan 1964’de iki 6nemli teoremle ile atilmistir [41].

Teorem 1: p(r) elektron yogunlugu olmak {izere, harici potansiyeli ¢ekirdekten
kaynaklanan potansiyeli belirler. Bunun sonucu olarak da p(r), toplam enerjiyi ve

dalga fonksiyonunu belirler.

Teorem 2: Bir sistemin temel durumu i¢in toplam enerjisi, elektron yogunluguna gore
varyasyoneldir; yani p(r) elektron yogunlugu, taban durumunun miimkiin olan

minimum enerjisini hesaplamay1 miimkiin kilar.

Bu durumda toplam enerji
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E[p] = T[p] + Ee—n[p] + Ee—e[p] = T[p] + fdrp(r)ve—n(r) + Ee—e[p] (39)

seklinde yazilir. Denklem 3.9’ da yer alan T[p] kinetik enerji fonksiyoneli, Ec(r) ise
cekirdeklerden kaynaklanan potansiyel ifadesidir. Toplam enerji ifadesinde temel
sorun, E[p] fonksiyonelinin son derece karmasik olmasi ve dogasmin tam olarak

bilinmemesidir.
3.6 Kohn — Sham Metodu

Bu metot, etkilesen gergek elektron sistemi ile ayni elektron yogunluguna sahip olan
etkilesmeyen hayali bir sistemden yola ¢ikar. Once, etkilesmeyen bu hayali sistemin
Ts kinetik enerjisini ve elektronik orbitalleri tanitilir. Ts, hala tam olmamasima ragmen

Kinetik enerjiyi daha iyi tahmin eder [41].

Toplam elektronik enerji

Elp] = Tlpl + J drp(r)ve_n(r) +3 [ drp(r) vy () + Ex.[p]  (3.10)

seklindedir. Denklem 3.10 de degis tokus-korelasyon enerji fonksiyoneli haricindeki
biitiin terimler tam ve dogru bir sekilde hesaplanabilmektedir. Kohn-Sham metodu,
¢ok cisim problemini, matematiksel olarak Hartree-Fock denklemlerine benzeyen bir

elektron denklem takimina indirger. Bu denklem

(=292 + v () + vulp] + vec[pM} () = () (3.11)
seklindedir. Buradaki degis tokus-korelasyon potansiyeli (Vxc(r))

S6Exc
vy (r) = (3.12)

seklindedir. Bu yontemin kesinligini bozan etken denklem 3.12 de vyer
alan Exc terimidir. Bu terimin formu bilinmediginden, yogunlugun fonksiyoneli olarak
yazmak zordur. Bunun i¢in yerel yogunluk yaklasimi ve genellestirilmis gradiyent

yaklasimi olmak tizere iki farkli yaklagim kullanilabilir.
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3.7 Yerel Yogunluk Yaklagim

Yerel yogunluk yaklasiminda (LDA) Kinetik enerji ifadesi elektron-gazi formiiliinden

degil dalga fonksiyonundan hesaplanir [39]. Degis tokus-korelasyon enerjisi

Exc [,0] = fdxp(r)exc(p(r)) (3.13)

seklinde ifade edilir. Buradaki homojen elektron gazinin degis tokus enerji yogunlugu

1/3
exclp) =~ Bu)ipi == 2 () et (319)

4T \ 4

seklindedir. Spin-polarize sistemler i¢in genellestirilen LDA® ya yerel spin yogunluk

yaklagimi (LSDA) denir. Bu durumda degis tokus enerjisi

(1+)*/3+(1-9)*/3
ex(pr ) = e, (p) _ (3.15)

seklindedir.

LDA’ nin yetersizlikleri sunlardir [42]:

Toplam enerjiyi daha diisiik tahmin eder; ¢iinkii valans elektronlarini1 tam olarak

hesaplar, fakat core elektronlarini eksik baglar.

e Molekiil ve katilarin atomik enerjilerini fazla (yaklasik 20%) hesaplar.

¢ Bag uzunluklarini ekseriya yaklasik 1% daha kisa hesaplar,

e Reaksiyon engellerini genellikle deneyden kiiciik verir,

e Zayif bagl sistemlerde (6rnegin hidrojen baglar1) biiyiik hatalara yol agar,

e Vander Waals baglanmasini hesaba katmaz,

e Bazen polimorflar arasindaki enerji farklar1 yanlis olabilir((6rnegin kuvartz—
stishovite),

e Bazen taban durumu yanlis tahmin edebilir (6rnegin Fe icin ferromanyetik bcc
yerine paramanyetik fcc 6nerir),

e Gecis metal oksitlerde biiyiik hatalara yol acar,

e Pek cok durumda ayrigma iriinleri nétr atomlar olmaz, atomlar fiziksel anlami1

olmayacak sekilde kesirsel yiiklere sahip olabilir. Bu yetersizlikler,

fonksiyonellerin daha da gelistirilmelerine yol gosterirler.
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3.8 Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi

Genellestirilmis Gradyent yaklagimi (GGA) yogunlugun uzaysal degisimini de hesaba
katan yaklasimdir. Degis tokus korelasyon fonksiyoneli [38]

Exclp,Vpl = [ dTF(p,s)p(F)ex(p(P)) (3.16)

seklinde tanimlanir. Buradaki, Fx(p,s) tyilestirme ¢arpani olup, hem yogunluga hem

indirgenmis s gradyentine baglhdir ve

s=—12 (3.19)
2(3m)3p3(7)
denklemi ile ifade edilir. GGA yaklasimi bircok durumda LDA”’ dan daha iistiindiir ve
bu yiizden DFT hesaplamalarinda yaygin bir sekilde kullanilmaktadir.

GGA pek ¢ok sistem i¢in 6zellikle bag uzunluklar1 ve toplam enerjiyi daha iyi tahmin
ettigi gosterilmistir. Gelistirilmis fonksiyoneller arastirmalarinda 6nemli bir ilerleme,
genellestirilmis gradyent yaklastirmasi sayesinde olabilmistir. Molekiillerde GGA
hesaplarinda bag uzunluklar1 ve orgii sabitleri deneysel sonuglardan biiyiik, bulk
modiili ise kiiglik ¢ikmaktadir. GGA“nin en iyi basaris1 demirin manyetik momenti
tizerinde olmustur. GGA, bcc demirin taban durumunu ferromanyetik olarak
Oonermistir. Ayrica GGA yaklasimi 6zellikle hidrojen baglarimin tanimlanmasinda
onemli sonuglar vermistir. Ayrica, GGA kohesif enerji hesaplamalarindaki dogruluk
LDA ’dan biraz daha iyidir [42].
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4. ARASTIRMA BULGULARI VE TARTISMA
4.1 Hesaplamalarla Ilgi Detaylar

Son yillarda teknolojinin gelismesiyle birlikte malzemeler tizerindeki 6n ¢aligmalar1
yiiksek teknoloji destekli bilgisayar sistemlerinde tasarlamak miimkiin hale gelmistir.
MedeA paket programi malzemelerin dinamik, elektronik, optik, manyetik ve termo-
kimyasal Ozelliklerini hesaplamada basarili ve dogru sonuglar verdigi icin
arastirmacilarin ilgi odagi haline gelmektedir [43, URL-1]. Yogunluk fonksiyoneli
teorisi (DFT) tizerine kurulu MedeA paket programinda hesaplamalar VASP kodu
kullanilarak yapilmaktadir [44, 45, URL-2].

Bu tez ¢alismasinda, In.GezTes, IN2SioTes, INGeTes ve InSiTes bilesiklerinin yapisal,
elastik, elektronik ve termodinamik 6zellikleri MedeA paket programmda yogunluk
fonksiyoneli teorisine dayanan genellestirilmis grandyent yaklagimi (GGA-PBE)
kullanilarak incelendi [46]. Hesaplamalarda elektron-iyon etkilesimi igin PAW
yaklasimi kullamld: [47]. Iterasyon yaklasim (bloke Davidson) algoritmasi degeri
1.00E-07 eV olarak alindi. K-point [48] degeri In.GezTes Ve InzSixTes bilesikleri igin
7X7x7, InGeTes ve InSiTes bilesikleri i¢in 7x7x6 alindi. Tiim yapilarda kesme enerjisi

icin 500 eV degeri yeterli gorildii.
4.2 Yapisal Ozellikler

In.GezTes Ve InzSizTes bilesikleri trigonal (uzay grubu R3, No: 148) kristal yapisinda,
InGeTes ve InSiTes bilesikleri ise trigonal (uzay grubu P31m, No: 162) kristal
yapisinda incelenmistir. Hesaplamalar sonucu optimize edilmis atomik kordinatlar
Cizelge 4.1-4.4’ de verildi. Geometrik optimizasyon yontemi ile denge durumu ve
bilesiklerin 6rgii sabitleri hesaplanip Sekil 4.1 ve 4.2 de bilesiklerin kristal yapilari

gosterildi.

Hesaplanan orgii sabitleri, hacim, yogunluk ve olusum enerjileri mevcut ¢alismalar ile
Cizelge 4.5 te gosterildi. In2Ge,Tes bilesigi igin hesaplanan yapisal 6zellikler
deneysel calisma [7] ile uyum igerisindedir. Diger bilesikler i¢in ilk kez yapisal
ozellikleri arastirilmistir. Cizelge 4.5 te goriildiigii gibi olusum enerjilerinin negatif

olmas ilgili yapilarin termodinamiksel yonden kararli oldugu gostermektedir. Olusum
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enerjilerinin negatif ¢ikmasi ayrica bu yapilarin sentezlenebilir oldugunu gosterir.

InSiTes bilesigi en diisiik enerjiye sahip oldugu igin en kararl bilesiktir.

Cizelge 4.1. In,Ge,Tes bilesigi icin hesaplanan atomik koordinatlar.

Atom Wyckoff Konumu X y y
Te 18f 0.682 0.014 0.583
In 6c 0 0 0.332
Ge 6c 0 0 0.053

Cizelge 4.2. In,Si>Tes bilesigi i¢in hesaplanan atomik koordinatlar.

Atom Wyckoff Konumu X y z

Te 18f 0.671 0.004 0.584
In 6c 0 0 0.333
Si 6c 0 0 0.049
Cizelge 4.3. InGeTes bilesigi igin hesaplanan atomik koordinatlar.
Atom Wyckoff Konumu X y z
Te 6k 0.651 0.999 0.748
In 2d 0.333 0.666 0.500
Ge 2e 0 0 0.658
Cizelge 4.4. InSiTes bilesigi i¢in hesaplanan atomik koordinatlar.
Atom Wyckoff Konumu X y z
Te 6k 0.662 0.999 0.748
In 2d 0.333 0.666 0.500
Si 2e 0 0 0.651
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Sekil 4.2. InGeTes ve InSiTes bilesikleri igin Kristal yapi.
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Cizelge 4.5. In;Ge,Tesg, In2SixTes, INGeTes ve InSiTesbilesikleri i¢in hesaplanan 6rgii
sabitleri (a, ¢, A), hacim (V, A%¥f.ii.), yogunluk (p, g/cm®) ve olusum
enerjisi (AH, eV/atom) ve diger caligmalar.

Yapi / Uzay Grubu
Bilesik / No a c \Y o) AH | Kaynak
Bu
7.2323.05|1045.54| 5.434 | -0.15 | ¢alisma
In2GeaxTes ) —
Trigonal /R3 /148 |7 0g(21.20| 922.20 | - - | Deney*
Bu
IN2SizTes 7.15|23.36|1035.88 | 5.056 | -0.21 | calisma
Bu
InGeTes | Trigonal / P31m/ |7.17| 7.50 | 334.03 | 5.383 | -0.19 | calisma
162 Bu
InSiTes 7.15| 7.70 | 341.87 | 5.107 | -0.28 | calisma

* Kaynak [7]
4.3 Mekanik Ozellikler

InoGezTes, IN2SixTes, INGeTes ve InSiTes bilesikleri MedeA paket programinda
optimize edilmis olup elastik sabitleri hacim korunumlu (volume conserving) [49]
metodu kullanilarak ilk kez hesaplandi. Sonuglar Cizelge 4.6’da verildi. Bir kristal
yapmin mekaniksel yonden kararli olabilmesi i¢in Born kararlilik [50] kriterlerinin

saglanmas1 gerekmektedir. Trigonal yap1 i¢in kriterler;
In2Ge;Tes Ve In;SizTes bilesiklerinin trigonal kristal yapist (R3, No: 148) i¢in;

Ci1 > |Cy2l,

Cus > 0,
2C13% < C33(Ciq + Ci),
2(C1a” + C15°) < Cua(Ciy = Ci). (4.1)

InGeTes ve InSiTes bilesiklerinin trigonal kristal yapis: (P31m, No: 162) igin;

Ci1 > |Cpal

C11 — |Ci2]1 >0,
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(Ci1 + Cy2)C33 — 26132 >0,
(C11 — C12)Caq — 2C14* > 0, (4.2)

denklemleri ile ifade edilir. In.GezTes, In2Si>Tes, INGeTes ve InSiTes bilesikleri

mekanik kararlilik sartlarini sagladigi i¢in mekaniksel yonden kararli bilesiklerdir.

Elastik sabitlerden C11 x ekseni boyunca, Cz2 y ekseni boyunca, Cs3 z ekseni boyunca
sikistirilmaya karsi direnci temsil etmektedir [51]. Trigonal yapida olan
bilesiklerinden In,Si>Tes en bilyilk Ci1 degerine sahip olup, bu nedenle x ekseni
boyunca en biiyiik direnci gosterir. Tiim bilesikler igin Cs3 ile Ci1 arasindaki fark
yiiksektir. Bu nedenle bu bilesiklerin yiiksek anizotropiye sahip olmasi beklenir.
Elastik sabit Cs4 malzemelerin sertlikleri ile ilgili bir gosterge olup, tiim bilesiklerin
Cas degeri oldukga diisiiktiir. Bu nedenle bilesiklerin ¢ok diisiik bir sertlik degerine
sahip olmalar1 beklenir. C44 degeri ayn1 zamanda kovalent bagm giicliiliigiin bir 6l¢iisii
olarak bilinir. Hesaplanan Cas degerlerinin ¢ok kiigiik olmasi bilesiklerde kovalent

bagin hemen hemen olmadigini gosterir.

Bulk modiilii, shear modiilii, Young modiilii, Poisson orani, B/G oran, sertlik, Debye
sicakligi, boyuna ses hizi, enine ses hizi ve ortalama ses hizi deklem (2.12-14, 2.16-

18, 2.20 ve 2.22) kullanilarak ilk kez hesaplandi ve sonuglar Cizelge 4.7' de verildi.

Bir kristalin hacim degisimine karsi gosterdigi diren¢ bulk modiilii olarak
tamimlanmaktadir [20]. Hesaplanan bulk modiilii degerleri tiim bilesikler igin birbirine

yakimndir. Bu sebeple bilesikler yaklasik olarak sikistirmaya kars1 ayn1 direnci gosterir.
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Cizelge 4.6. In.GezTes, In2SizTes, INGeTes ve InSiTes bilesikleri i¢in hesaplanan elastik sabitler (Cj;, GPa) .

Bilesik | Yap1/Uzay Grubu/No | Cun1 Crn Cis Cu Cis Css Cus Kaynak
In.GezTes 58.19 21.22 | 3.16 | -0.11 0.23 7.13 3.66 | Bucalisma
Trigonal / R3 / 148
IN2SixTes 64.43 24.7 5.83 | -0.01 0.95 6.72 | 16.64 | Bu ¢alisma
InGeTes 58.18 19.77 2.54 0.01 - 8.25 6.40 | Bucalisma
Trigonal / P31m / 162
InSiTes 62.59 2054 | 2.35 0 - 9.8 4.08 | Bucalisma
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Shear modiilii, makaslama zoruna ve tersinir deformasyonlara karsi gosterilen
mukavemetin Ol¢iisiidiir [20]. Shear modiiliiniin yiiksek olmasi, atomlar arasindaki
baglari kuvvetinin yliksek olmasiyla dogru orantilidir. Bu duruma goére atomlar arasi

bagn en giiglii oldugu bilesigin 1n.Si>Tes oldugu goriilmektedir.

Young modiilii, malzemenin rijiditesi (katilig1) veya elastik sekil degistirmeye karsi
dayanikliligmin 6lgiisiidiir [52]. In2Si>Teg bilesiginin Young modiilii daha yiiksektir.
Bu nedenle en rijit malzemedir. Yani uygulanacak bir gerilme sonucu sekil

degisiminin en az olacagi malzemedir.

Poisson orani, ¢ekme boyunca enine sikigtirma geriliminin boyuna sikistirma
gerilimine orani olarak tanimlanmaktadir [53]. Karakteristlik baglanma kuvveti
hakkinda bilgi vermektedir ve -1 ile 0.5 arasinda degerler alir. Malzemenin Poisson
oran1 0.5’ e yakinlastik¢a malzeme plastik 6zellik gosterir [53]. En yiliksek Poisson
oranina In,Ge>Tes bilesigi sahip iken, en diisiik degere In.Si>Tes bilesigi sahiptir. Tim

bilesiklerde iyonik bag baskindir.

Sertlik i¢in 6nemli kriterlerden biride B/G oranidir. Pugh kriterlerine [30] gore B/G
orani 1.75” den az olmasi durumunda malzemenin kirilgan, yliksek olmasi durumunda
ise esnek olarak smiflandirilmaktadir. InoGeaTes, In2SizTes, INGeTes ve InSiTes
bilesiklerinin hepsinin B/G orani1 1.75 degerinden kiigiiktiir. Bundan dolay1 bilesiklerin

tamamu kirilgan 6zellige sahiptirler.

Malzemede diisiik ve yiiksek sicaklik bdlgelerini ayirt etmede Debye sicakligi
kullanilmaktadir. Bu sebeple Debye sicaklig1 yiiksek olan bilesigin termal iletkenligi
yiiksek olmaktadir. Genel olarak Cizelge 4.7’ deki Debye sicakliklarinin diisiik
olmasindan dolay1 tiim bilesiklerin termal iletkenliginin diisiik olmas1 beklenmektedir

ve bilesikler arasinda In,Si>Tes en yiiksek termal iletkenlige sahiptir.

En yiiksek ses hizina In2Si2Tes bilesiginin sahip oldugu goriilmektedir. In.Ge>Tes,
InGeTes ve InSiTes bilesikleri ise daha diisiik ses hizina sahiptir. Cizelge 4.7°de yer
alan sertlik degerleri incelendiginde tiim sonuglar 10 GPa’ dan diisiiktiir. Bu nedenle

tiim bilesikler yumusak 6zellik gosterir.
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Cizelge 4.7. In,GezTes, In2SiaTeg, INGeTes ve InSiTes bilesikleri i¢in hesaplanan bulk modiilii (B, GPa), shear modiilii (G, GPa), Young modiilii
(E, GPa), Poisson orani (v), Debye sicakligi (®p, K) , boyuna ses hiz1 (11, m/s), enine ses hiz1 (U, m/s), ortalama ses hizi (Um , m/s)
ve sertlik (H, GPa).

Bilesik ‘éﬁ‘rﬂ‘b’u ‘/JZNag B G E v | BG | e | 9 | 8 | om | H |Kaynak

In,GesTeg Bu
133 | 864 | 2122 | 023 | 154 (12752144 1265 | 1402 | 149 |

: Trigonal / R3 / 148 Bu

In2SizTes 14.92 | 138 | 3097 | 0.15 | 1.08 |165.8|2565| 1651 | 1812 | 1.63

calisma

InGeTes | _ 1342 | 1067 | 2507 | 019 | 126 | 141 |2267| 1408 | 1552 | 1.45 | BY
Trigonal / P31m/ galiyma

InSiTes 162 1461 | 994 | 2428 | 022 | 147 |141.7|2338| 1397 | 1546 | 168 | BY
calisma
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Hesaplanan anizotropi degerleri Cizelge 4.8 de verildi. A1 ve A anizotropi
degerlerinin 1°den farkli olmasi bilesiklerin anizotrop oldugunu gostermektedir. A
degeri (100) diizleminin, A, degeri ise (010) diizleminin anizotropi degerine karsi
gelmektedir. Ag ve A anizotropi degeri % 0 ise malzeme elastik, izotropi % 100 ise
malzeme en biiylik elastik anizotropiyi gostermektedir. Cizelge 4.9 da gosterildigi
gibi bulk ve shear modiilleri anizotropik 6zellik gostermektedir. In2Si>Tes bilesigi i¢in
bulk modiillerinin elastik anizotropi ylizdesi diger bilesiklere gore daha yiiksektir.
InoGezTes bilesigi shear modiillerinin elastik anizotropi yiizdesi degeri yiiksektir.
In2Ge2Tes bilesigi icin evrensel anizotropi indeksi diger bilesiklerden biiytiktiir. Bu

bilesik degerlerine gore daha fazla anizotropiye sahiptir.

Cizelge 4.8. InGexTes, IN2SixTes, INGeTes ve InSiTes bilesikleri i¢in hesaplanan Ay,
A (anizotropi degerleri), Ag (bulk), Ac (shear) ve AY (evrensel
anizotropi indeksi) degerleri.

N Yap1/ Uzay u

Bilesik Grubu / No A Az As ~ A Kaynak

InGe:Tes _ _ | 012|025 | 049 | 034 | 703 | B
Trigonal / R3 / calisma

In;SizTee 148 056 | 112 | 055 | 025 | 578 | B
calisma

InGeTes | _ 021 | 042 | 044 | 022 | 446 | BY
Trigonal / P31m/ galisma

InSiTes 162 02 | 024 | 041 | 032 | 616 | BY
calisma

Anizotropiyi gorsel olarak incelemek i¢in ELATE [54] programini kullanarak Young
modiilii, shear modiilii, Poisson oranit ve sikisabilirligin {i¢ boyutta degisimleri
incelendi. Olusturulan egriler Sekil 4.3-4.4” de verildi. Seffaf mavi renk ile gosterilen
maksimum degeri, Yesil renk ise minimumu gdstermektedir. U¢ boyutlu gdsterimde
izotropik malzemenin sekli kiireseldir. Malzemenin kiiresellikten sapmalari
anizotropisinin bir dl¢lisiidiir. Elde edilen egrilere gore, tiim bilesikler yiiksek bir
anizotropiye sahipti. Mekaniksel ozelliklerin maksimum ve minimum degerleri

Cizelge 4.9’ da verildi.

Cizelge 4.9 incelendiginde; Young modiiliinde In.Ge;Teg bilesigi minimum 6.87 GPa

ve maksimum 49.88 GPa degerlerini; In2SizTes bilesigi icin minimum 5.95 GPa ve
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maksimum 53.73 GPa degerlerini; InGeTes bilesigi i¢in minimum 8.08 GPa ve
maksimum 51.18 GPa degerlerini; InSiTes bilesigi ise minimum 9.41 GPa ve
maksimum 53.63 GPa degerlerini almaktadir. Shear modiiliinde In.Ge>Tes bilesigi
minimum 3.65 GPa ve maksimum 18.49 GPa degerlerini; In2Si>Teg bilesigi minimum
4.78 GPa ve maksimum 20.12 GPa degerlerini; InGeTes bilesigi minimum 6.32 GPa
ve maksimum 19.25 GPa degerlerini; InSiTes bilesigi minimum 4.05 GPa ve
maksimum 21.05 GPa degerlerini almaktadir ve biitiin bilesiklerde gii¢lii bir
anizotropik 6zellik gostermektedir. Poisson orani In,Ge,Teg bilesigi icin minimum
0.03 ve maksimum 0.35 degerlerini; In,Si>Tes bilesigi i¢in minimum -0.64 ve
maksimum 0.58 degerlerini; InGeTes bilesigi i¢in minimum 0.02 ve maksimum 0.36
degerlerini; InSiTes bilesigi icin ise minimum 0.01 ve maksimum 0.41 degerlerini
almaktadir ve yiiksek anizotropi 6zellige sahiptirler. Lineer sikisabilirlik ise In.Gez>Tes
bilesigi icin minimum 7.26 TPa™® ve maksimum 133.81 TPa® degerlerini; In;Si,Tes
bilesigi i¢in minimum 1.67 TPa® ve maksimum 145.9 TPa® degerlerini; InGeTes
bilesigi icin minimum 9.06 TPa® ve maksimum 115.63 TPa?! degerlerini; InSiTes
bilesigi icin ise minimum 9.27 TPa ve maksimum 97.59 TPa degerlerini almaktadir.
Lineer sikisabilirlik en yiiksek anizotropiye sahip mekanik oOzelliktir. Elde edilen

sonuglar Cizelge 4.8’de verilen degerler ile uyum i¢indedir.

Cizelge 4.9. In,GezTes, In2SizTes, INGeTes ve INSiTes bilesikleri i¢in Young modiilii
(E, GPa), shear modiilii (G,GPa), Poisson orani (v) ve sikisabilirligin
(B, TPa!) maksimum ve minimum degerleri.

Bilesik ‘l{JazI;l/ Young Shear Poisson Lineer

i P >/’ No|  Modiili Modiilii Oram | Sikisabilirlik

Emin | Emax | Gmin | Gmax | Vmin Vmax Bmin Bmax

In.Ge,Tes ) 6.87|49.88 | 3.65 |18.49| 0.03 | 0.35 | 7.26 |133.81
Trigonal /
_ R3 /148

In2SizTes 5.95|53.73 | 4.78 | 20.12 | -0.64 | 0.58 | 1.67 | 145.9

InGeTes . 8.08|51.18 | 6.32 [ 19.25| 0.02 | 0.36 | 9.06 |115.63
Trigonal /

InSiTes P31m/162 9.41|55.63 | 4.05 [21.05| 0.01 | 0.41 | 9.27 | 97.59
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In2Ge2Tes  Young Modilii Shear Modulu Poisson orani Lineer Sikigabilirlik

In2Si2Tes

Sekil 4.3. In,GexTes ve In2SizTes bilesiklerinin Young modiilii, shear modiilii, Poisson orani ve Sikigabilirliginin {i¢ boyutta gdsterimi.
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InGeTes Young Moduili Shear Moduli Poisson orani Lineer Sikigabilirlik

InSiTes

© K3

Sekil 4.4. InGeTez ve InSiTes bilesiklerinin Young modiilii, shear modiilii, Poisson orani ve sikigabilirliginin {i¢ boyutta gosterimi.
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4.4 Elektronik Ozellikler

In2Ge,Tes, IN2SizTes, INGeTes ve InSiTes bilesikleri igin yiiksek simetri yonlerindeki
elektronik band yapilar1 ve durum yogunlugu grafikleri Sekil 4.5-4.8” de gosterildi.
Ayni kristal yapida bulunan bilesiklerin band yapilari birbirine benzemektedir. Cizelge
4.10’ da ise hesaplanan yasak enerji araliklar1 verildi. Fermi seviyesi sifir (0 eV) alindi.
Tiim Dbilesikler dogrudan band araligina sahip olup yariletken karakter
sergilemektedir. In2Si-Tes en yiiksek yasak enerji araligina sahip iken, In.GezTes en
diisiik degere sahiptir. Tiim bilesiklerin diisiik yasak enerji araliklarina sahip olmalari,

bu bilesikleri termoelektrik uygulamalar yoniinden 6n plana ¢ikaracaktir.

Cizelge 4.10. InoGexTes, In2SizTes, INGeTesz ve InSiTes bilesikleri igin hesaplanan
yasak enerji araliklar1 (Eg, eV).

Bilesik | Y P'/ I;ZNa(y) Grubu| | aynak
INn2GexTes _ r 0.49 Bu
Trigonal / R3 / caligma
In2SizTes no:148 0.73 Bu
calisma
InGeTes 3 0.69 Bu
' Trigonal / P31m/ ' caligma
InSiTes no:162 075 Eu
Sekil 4.5 — calsma | 4 g’ de

verilen durum yogunlugu egrileri incelendiginde valans bandlarinda -12 ile -10 eV
enerji araliginda Te atomlari, -8 ile -6 eV enerji araliginda Ge/Si atomlari, -5 eV
civarinda olusan band egrilerinde In atomlari, -4 ile O eV enerji araliginda ise Te
atomlar1 baskindir. iletkenlik bandlarinda ise Ge/Si atomlar1 baskindir. En keskin

pikler -10 eV ve -5 eV civarinda olusmustur.
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Sekil 4.5. In,Ge;Teg bilesiginin elektronik band yapist ve durum yogunlugu.

E=0 eV

Enerji [eV]

G L Z G DOS [Durumlar/eV]

Sekil 4.6. In,Si>Tes bilesiginin elektronik band yapisi ve durum yogunlugu.
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Sekil 4.7. InGeTes bilesiginin elektronik band yapisi ve durum yogunlugu.

TOTALDOS ——
Te
In
S ——

E=0 eV

Enerji [eV]

G M K A L DOS [Durumlar/eV]

Sekil 4.8. InSiTes bilesiginin elektronik band yapisi ve durum yogunlugu.
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4.5 Termodinamik Ozellikler

In2GezTes, IN2SizTes, INGeTes ve INSiTes bilesikleri icin 1s1 kapasitesi, i¢ enerji,
entropi, Helmholtz serbest enerji, elektronik + olusum enerjisi, elektronik + Helmholtz
serbest enerjisi ve termal genlesme katsayisinin 0-800 K arasinda sicakliga bagh
degisimleri MedeA paket programi ilk kez hesaplandi. Sonuglar Sekil 4.9-4.12° da

verildi.

0 K’ e karsilik gelen serbest enerji sifir nokta enerjisi olarak tanimlanmaktadir. Cizelge
4.11” de sifir nokta enerjisi en diisiik In2Ge;Tes bilesigine aittir. Sekil 4.9-4.12° da
biitiin bilesiklerde 1s1 kapasitesi diisiik sicakliklarda hizla artmakta ve T2 davranisi
sergilemektedir. Is1 kapasitesi 200 K’in {izerinde degisim hizi diisiiktiir ve Dulong —
Petit davranisi sergilemektedir. I¢ enerji grafiklerde de goriildiigii gibi biitiin
bilesiklerde hemen hemen dogrusaldir. Bilesiklerin entropi sicaklik degisim egrileri
incelendiginde diisiik sicakliklarda entropi degerinin ¢ok hizli arttig1 goriilmektedir.
200 K’in {izerinde ise entropinin degisim hiz1 diisiiktiir. Helmholtz serbest enerji ise
biitlin bilesiklerinde hemen hemen dogrusal olarak azalmaktadir. Elektronik + olusum
enerjisi degisimi ise biitiin bilesikler i¢in dogrusal artis gostermektedir. Elektronik +
Helmholtz serbest enerjisinin degisimi ise biitiin bilesikler i¢in dogrusal azalma
goriilmektedir. Termal genlesme katsayisi diisiik sicakliklarda hizla artmaktadir.

Termal genlesme katsayisinin 150 K’nin tizerinde degisim hizi diistiktiir.

Cizelge 4.11. In,GezTes, In2SizTes, INGeTes ve INSiTes bilesikleri igin hesaplanan sifir
nokta enerjileri.

Yapi1 / Uza Sifir Nokta
Bilesik Grﬂbu / NZ Enerjisi Kaynak
(kJ/mol)
In2GesTes ] o gal?;na
InSiTes | 1"igonal /R3 /148 L
7.75
calisma
InGeTes . - o i
i Trigonal / P31m/ calisma
InSiTes 162 6.63 B
calisma
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Sekil 4.9. In,Ge2Teg bilesiginin 1s1 kapasitesi, i¢ enerji, entropi, Helmholtz serbest
enerji, elektronik + olusum enerjisi, elektronik + Helmholtz serbest enerji
ve termal genlesme katsayisinin sicaklikla degigimi.

43



i = 100
o e
= 0 =
RE 92
%2 >
X5 60 o
=
0
400
H
(=
w
-
ag 83 -100
3 g £ S
5% 200 83
2
£
£ -200 -
0
0 -
2100 N
v N—
S / £3
w o
£ N =
2= =)
39 / I -100
of +9
+3 50 24
Z %
g g8
v B8 0
w
0
I I I | I | | | |
0 200 400 600 800 0 200 400 600 800
SICAKLIK [K] SICAKLIK ]
60 -
3
B
P
3
>4
]
EQ
§8 30
==
[T}
Q
®
£
o
=
0 —
I [ 1 I I
0 200 400 600 800
SICAKLIK [K]

Sekil 4.10. In;Si>Tes bilesiginin 1s1 kapasitesi, i¢ enerji, entropi, Helmholtz serbest
enerji, elektronik + olusum enerjisi, elektronik + Helmholtz serbest enerji
ve termal genlesme katsayisinin sicaklikla degisimi.
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Sekil 4.11. InGeTes bilesigin bilesiginin 1s1 kapasitesi, i¢ enerji, entropi, Helmholtz
serbest enerji, elektronik + olusum enerjisi, elektronik + Helmholtz
serbest enerji ve termal genlesme katsayisinin sicaklikla degisimi
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Sekil 4.12. InSiTes bilesiginin 1s1 kapasitesi, i¢ enerji, entropi, Helmholtz serbest
enerji, elektronik + olusum enerjisi, elektronik + Helmholtz serbest enerji
ve termal genlesme katsayisinin sicaklikla degisimi.
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5. SONUCLAR VE ONERILER

Bu tez calismasinda, InoGe>Tes ve In2SixTes bilesiklerinin trigonal kristal (uzay grubu

R3, No: 148) yapist ile InGeTes ve InSiTes bilesiklerinin trigonal (uzay grubu P31m,

No:

162) kristal yapisinin yapisal, elastik, elektronik ve termodinamik 6zellikleri

MedeA paket programinda VASP kodu ile yogunluk fonksiyoneli teorisine dayanan

ab intio metot ile genellestirilmis grandyent yaklasimi (GGA) altinda incelendi.

Hesaplamalarda elektron-iyon etkilesimi igin PAW yaklasimi kullanildi. Calismada

elde edilen sonuglar asagida 6zetlenmistir.

1.

10.

InoGe,Tes, In2SizTes, INGeTes ve InSiTes bilesiklerinin yapisal 6zellikleri
geometrik optimizasyon ile hesaplandi. Hesaplanan yapisal parametreler mevcut
calismalar ile uyum i¢indedir.

Tim bilesikler termodinamiksel olarak kararli olup, bilesikler arasinda en diistik
olusum enerjisi InSiTes bilesigin de gbzlemlendi. Bu nedenle bu bilesik diger
bilesiklere gore daha kararhdir.

Elastik sabitler hacim korunumlu yontemi ile hesaplandi. Tiim bilesiklerin Born
mekanik kararlilik sartlarini sagladigi goriildii.

In2Si>Tes bilesigi x ekseni boyunca, InSiTes bilesigi ise z ekseni boyunca
sikistirmaya karsi en biiyiik direnci gostermektedir.

Shear modiiliiniin en yiiksek degere sahip oldugu bilesik In;Si,Teg bilesigidir. Bu
sebeple atomlar aras1 bagin en giiclii bilesik oldugu goriilmektedir.

Hesaplanan Young modiilii In;Si>Tes bilesigi igin en yiiksek degere sahiptir. Bu
sebeple biikiilmesi en zor olan bilesiktir.

In.Ge,Tes bilesigi en yiiksek, IN2SioTes bilesigi ise en diisiik Poisson oranina
sahiptir.

In.Ge,Tes, IN2SixTes, INGeTes ve INSiTes bilesiklerinin B/G orani 1.75 degerinden
kiigiiktiir. Bundan dolay1 bilesiklerin hepsi kirilgan 6zellige sahiptir.

In2GezTes, In2SizTes, INGeTes ve InSiTes bilesikleri arasinda Debye sicakligi en
yliksek olan bilesik In2SiTes ‘tiir. En diisiik degere sahip olan ise In.GezTeg’ tiir.
In2SizTes bilesiginin diger bilesiklerden daha yiiksek termal iletkenlige sahip
olmas1 beklenir.

InoGezTes, IN2SioTes, INGeTes ve InSiTez bilesiklerinde en yiiksek ses hizina

In2SixTeg bilesiginin sahip oldugu goriildii.
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11.

12.

13.
14.

15.

16.

17.

18.

19.

20.

Tim bilesikler giicli bir anizotropiye sahip olup, In.Ge;Tes bilesiginin
anizotropisi en yiiksektir.

Hesaplanan elektronik band yapilarina gore tiim bilesikler dogrudan band
araligina sahip olup yariiletken dogaya sahiptir.

En diistik sifir nokta enerjisi In.Ge>Tes bilesigine aittir.

Biitiin bilesiklerde 1s1kapasitesi diisiik sicakliklarda hizla artmakta ve T davranisi
sergilemektedir.

Biitliin bilesiklerde i¢ enerji sicaklikla hemen hemen dogru oranda arttig
goriilmektedir.

Diisiik sicakliklarda entropi degerinin ¢ok hizli arttig1 goriilmektedir. 200 K’in
iizerinde ise entropinin degisim hiz1 azaldig1 gdzlemlenmistir.

Bilesiklerde Helmholtz serbest enerji sicaklikla yaklasik olarak azalmaktadir.
Biitiin bilesiklerde diisiik sicakliklarda termal genlesme katsayisi degerinin g¢ok
hizlh arttig1 goriilmektedir. 150 K’in iizerinde ise degisim hiz1 azaldigi
gozlemlenmistir.

Tez ¢aligmas1 kapsaminda elde edilen sonuglar degerlendirildiginde In.Ge;Tes,
In2SixTes, INGeTes ve InSiTes bilesikleri termoelektrik uygulamalar: yoniiyle 6n
plana ¢ikan bilesiklerdir.

Bu tez c¢aligmasinda bilesiklerin birgok o6zelliginin ilk kez incelenmesi
termoelektrik malzemelerin gelistirilmesinde ©onemli bir rehber olacaktir.
Inceledigimiz &zelliklerin gelecekte yapilacak olan deneysel ve teorik ¢alismalara

bir kaynak teskil etmesini beklemekteyiz.
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