Gumushane Universitesi Fen Bilimleri Dergisi

GUFBD / GUJS (2024) 14(3): 834-850  doi: 10.17714/gumusfenbil. 1439901  Arastirma Makalesi/ Research Article

V3Ge bilesiginin fiziksel ozelliklerinin ve siiperiletkenlik mekanizmasinin teorik
olarak incelenmesi

Theoretical Investigation of the physical properties and superconductivity mechanism of
V3Ge compound

Siileyman Berkutay DURSUN*' "/, Sadik BAGCI*
1Fizik Béliimii, Fen Fakiiltesi, Sakarya Universitesi, Sakarya, Tiirkiye

* Gelis tarihi / Received: 19.02.2024 + Kabul tarihi / Accepted: 11.06.2024

Oz

Bu ¢alismada Yogunluk Fonksiyonel Teorisini ele alan Quantum Espresso paket programi kullanilarak A15 tipi VsGe
bilesiginin yapisal, elektronik, elastik ve fonon ozellikleri arastirilmis ve siiperiletkenlik mekanizmasi teorik olarak
incelenmistir. Orgii sabiti hesaplamalarim miiteakip hacim modiilii ve hacim modiiliiniin basinca gére birinci tiirevi farkh
orgii sabitlerine karsilik gelen enerji degerleri ve Murnaghan durum denklemleri yardimiyla elde edilmistir.
Genellestirilmis Gradyan Yaklagimi ve Yapay Potansiyel Metodu kullanilarak elektronik 6zelliklere iligkin hesaplamalar
yapilmis ve neticesinde VzGe bilesiginin elektronik bant yapisi grafikleri spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ve spin-
orbit etkilesimi hari¢ tutularak ayr ayri hazirlanmistir. Bunun yani sira V3Ge kristali icin hesaplanan elektron durum
yogunlugu grafiklerinden, V3Ge kristalinin siiperiletkenlik mekanizmasinin arastirllmasinda 6nemli bir yer tutan Fermi
enerjisi civarindaki durum yogunlugu N(Eg), tam-rolativistik ultrasoft yapay potansiyeller kullanilarak hesaplanmustir.
Siiperiletken materyallerin elastik 6zelliklerinin arastirilmasi, siiperiletkenlik 6zelliklerinin teorik olarak anlagilabilmesi
icin de olduk¢a 6nemlidir. Bu nedenle bu ¢alismada VsGe bilesiginin elastik dzellikleri ayrintili olarak ele alimmustr.
Elastik sabitlerin degerleri, Gerilme-Gerinim (Stress-Strain) metodu kullanilarak elde edilmistir. VsGe nin siiperiletkenlik
oOzelliklerinin incelenebilmesi i¢in fonon 6zelliklerinin de incelenmesi gerekir. Fonon hesaplamalar1 neticesinde ortalama
fonon frekansi ve elektron-fonon etkilesim parametresi elde edilmistir. Bu parametre degerleri ve Migdal-Eliashberg
yaklasimi kullamlarak V3Ge bilesiginin siiperiletkenlige gegis kritik sicakligi ortaya konmustur.

Anahtar kelimeler: A15 tipi, Elektronik o6zellikler, Fonon o6zellikler, Siiperiletkenlik, Yapisal 6zellikler, Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi

Abstract

In this study, the superconductivity mechanism was theoretically examined by investigating the structural, electronic,
elastic and phonon properties of the A15 type VsGe compound using the Quantum Espresso package program, which
deals with Density Functional Theory. Following the lattice constant calculations the bulk modulus and the first
derivative of the bulk modulus with respect to pressure were with the help of energy values corresponding and different
lattice constants and Murnaghan equations of state. Calculations regarding the electronic proerties were made using the
Generalized Gradient Approach and Pseudopotential Method and as a result, the electronic band structure graphs of the
V3Ge compound were prepared separately by including the spin-orbit interaction in the calculation and excluding the
spin-orbit interaction. In addition, from the electronic density of states graph calculated for the VsGe crystal, the density
of states at the Fermi level, N(Er), which has an important place in the investigation of the superconductivity mechanism
of the V3Ge crystal was calculated using full-relativistic ultrasoft pseudopotentials. Investigation of the elastic properties
of superconducting materials is also very important for the theoretical understanding of superconductivity properties.
Therefore, in this study, the elastic properties of the VsGe compound are discussed in detail. Elastic constant values have
been obtained by using the Stress-Strain method. In order to investigate the superconductivity properties of V3Ge, phonon
properties should be analysed. As a result of the phonon calculations, the average phonon frequency and electron-phonon
interaction parameter were obtained. These parameter values were used to reveal the critical temperature of the V3Ge
compound for transition to superconductivity using the Migdal-Eliashberg approach.

Keywords: Al5 type, Electronic properties, Phonon properties, Superconductivity, Structural properties, Density
Functional Theory
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1. Giris
1. Introduction

Siiperiletkenlik 6zellikleri arastirilan gruplardan biri de A15 tipi malzemelerdir. Ilk olarak 1931 yilinda bir
tungsten allotropunda gézlenen ve bu nedenle B-W veya CrsSi olarak da bilinen A15 fazi, metallerin biraraya
gelmesi ile olusur. A3B kimyasal formuyla bilinen bu yapida A gecis metalini B ise uygun olan diger elementi
simgeler. Yiiksek manyetik alan ve yiiksek sicakliklarda siiperiletken 6zellik gosterebilen A15 tipi bilesikler,
giiniimiizde teknoloji alaninda bir¢ok uygulamada kullanilmaya devam ederken bilimsel ¢aligmalarda da hala
siiregelen Onemli bir arastirma alanidir. Yakin gegmiste cok daha yiiksek sicakliklarda siiperiletken 6zellik
gosteren malzemeler kesfedilmesine ragmen, A15 tipi siiperiletkenler 10T dan daha yiiksek manyetik alan
gerektiren uygulamalarda kullanilan ana malzemeler olmuslardir. A15 tipi malzemelerden biri olan ve 17.1 K
kritik sicakliga sahip V3Si’nin kesfi 1953 yilinda ger¢eklesmistir (Hardy & Hulm, 1953). Bu bilesik ayni
zamanda bu ¢alismada tizerinde galismis oldugumuz V3Ge bilesiginin izomorfudur. Bu ¢aligmada tizerinde
calistigimiz A15 tipi siiperiletkenlerden biri olan V3Ge bilesigi de literatiirde genis bir perspektifte ¢alisilmig
(Mattheiss, 1975, Dew-Hughes, 1975, Somekh & Evetts, 1977, Nettel & Thomas, 1977, Arbman & Jarlborg,
1978, Menon & Philip, 1978, Achar & Barsch, 1979, Philip, 1980, Papaconstantopoulos & Soukoulis, 1981,
Kodess & Butman, 1982, Radousky vd., 1982, Dierker vd., 1983, Solleder vd., 1984, Skripov & Stepanov,
1984, Klein & Lu, 2001, Delaire vd., 2008; Delaire, 2010, Chihi vd., 2012, Surikov vd., 2021, Ahmed vd.,
2022) ve calismalar halihazirda biiyiik bir ilgi ile devam etmektedir.

Bu makalede oncelikle VsGe bilesiginin yapisal Ozellikleri hesaplanmistir. Yapisal ozelliklerinden
faydalanilarak V3Ge’nin elastik ve mekanik 6zellikleri belirlenmistir. Bir sonraki adim olarak V3Ge Kristalinin
elektronik ozellikleri arastirilmis, elektronik bant yapisit ve elektronik durum yogunlugu elde edilmistir.
Elektronik o6zelliklerini miiteakip bu malzemenin fonon dispersiyon grafigi ve fonon durum yogunlugu
hesaplamalari ilk kez bu ¢alisma kapsaminda ele alinarak, titresim 6zellikleri ayrintili bir sekilde tartisilmistir.
V3Ge bilesiginin yapisal, elektronik, elastik, mekanik ve fonon 6zelliklerinin elde edilmesinden sonra kristal
i¢in elektron-fonon etkilesimi detayli bir sekilde ele alinmistir. Bu ¢alismanin ilerleyen kisimlarinda VsGe
bilesigi i¢in elde edilen tim bu O6zelliklerden yararlanilarak siiperiletkenlik parametreleri hesaplamalari
yapilmistir. Bununla birlikte 6zellikle siiperiletkenlik mekanizmasinin belirlenmesinde ¢ok biiyiik bir dneme
sahip olan elektron-fonon etkilesimi teorik olarak ilk kez bu ¢alisma kapsaminda incelenmistir. Bu ¢alismada
teorik olarak yapilan hesaplamalar ve elde edilen sonuglar, literatiirde yer alan teorik ve deneysel calismalarin
sonugclari ile karsilagtirilarak detayli bir bigimde tartisilmistir.

2. Hesaplama metodu
2. Calculation method

Bu ¢alisma kapsaminda yapilan ¢alismalarin sayisal hesaplamalarini elde etmek i¢in Yogunluk Fonksiyonel
Teorisini temel alan Quantum-Espresso paket programi kullanilmistir (Giannozzi vd., 2009; Giannozzi vd.,
2017). 1k olarak (8x8x8) ve (12x12x12) k-noktas1 aglar1 kullanilarak birbirlerinden farkl 6rgii sabiti degerleri
icin V3Ge kristal yapisi olusturulmus ve secilen her bir farkli 6rgii sabitine karsilik gelen enerji degerleri
belirlenmistir. Sonrasinda, XCRSYDEN program1 (Kokalj, 1999) sayesinde V ve Ge atomlari arasindaki bag
uzunluklar1 hesaplanmistir. Yapilan tiim bu hesaplamalar spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ayrica
tekrarlanmistir. Hacim modiilii ve hacim modiiliiniin basinca goére birinci tlirevi, farkli 6rgii sabitine karsilik
gelen enerji degerleri ve Murnaghan durum denklemleri (Murnaghan, 1944) kullanilarak elde edilmistir. Kohn-
Sham denklem ¢o6ziimleri, Genellestirilmis Gradyan Yaklasimi ve Yapay (Pseudo) Potansiyel metodlari
(Perdew & Burke, 1996) kullanilarak elde edilmistir. Bu sayede V3Ge bilesiginin elektronik ozelliklerine
iligkin verilere ulasabilecegimiz elektronik bant yapisi grafigi ortaya c¢ikarilmistir. Ayrica hesaplanan
elektronik durum yogunlugu grafiginden Fermi enerjisi civarindaki durum yogunlugu, spin-orbit etkilesimi
hesaba katilarak tam-rolativistik ultrasoft yapay potansiyeller kullanilarak belirlenmistir. V3Ge bilesiginin
fonon hesaplamalarinda, basarisini literatiirde bulunan bir¢ok calismada etkin olarak kanitlamis olan Lineer
Tepki Metodu (Allen & Dynes, 1975; Giannozzi vd., 2009) kullanilmistir. V3Ge bilesigine ait fonon
dispersiyon grafigini elde etmek i¢in 4x4x4 g-noktas1 aginda 10 adet dinamik matris kullanilmistir. Momentum
uzayinda elde edilen bu matrisler normal uzaya Fourier doniisiimleri kullanilarak taginmistir. Daha sonra
hareket denklemi hesaplamasi yapilarak birinci Brillouin bolgesinde simetri yonlerinde fonon egrileri elde
edilmistir. V3Ge bilesiginin siiperiletkenlik mekanizmasinin incelenebilmesi kapsaminda BCS Teorisinin
temel aldig1 elektron-fonon etkilesim parametresinin dogru bir sekilde hesaplanabilmesi i¢in Lineer Tepki
Metodu ve Migdal-Eliashberg (Allen & Dynes, 1975; Giannozzi vd., 2009) teoremleri kullanilmistir. Yapilan
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hesaplamalarda 32x32x32 degerinde k-noktasi ag1 kullanilmistir. Elde edilen ortalama fonon frekansi ve
elektron-fonon etkilesim parametresi degerleri Migdal-Eliashberg yaklagimi kullanilarak V3Ge bilesiginin
stiperiletkenlige gecis kritik sicaklik degeri belirlenmistir.

3. Bulgular
3. Results

3.1. V3Ge kristalinin yapisal ve elektronik ozellikleri
3.1. Structural and electronic properties of VsGe crystal

Uzay grubu Pm3n (N0:223) olan bu kristal yap:1 basit kiibik orgiiye sahiptir. VsGe bilesiginin bir birim
hiicresinde 8 adet (6 V ve 2 Ge) atom bulunmaktadir. V atomlar1 6¢ Wyckoff pozisyonlari olan (1/4, 0, 1/2),
(172, 1/4, 0), (0, 1/2, 1/4), (3/4, 0, 1/2), (1/2, 3/4, 0) ve (0, 1/2, 3/4) koordinatlarinda bulunurken, Ge atomlart
ise 2a Wyckoff pozisyonlar1 olan (0,0,0) ve (1/2, 1/2, 1/2) konumlarinda yer alirlar. Hesaplamalar neticesinde
ortaya ¢ikan V3Ge’nin kristal yapisi Sekil 1 ile gosterilmektedir. V ve Ge atomlar1 arasinda hesaplanan baglar
birbirlerine esit uzunlukta olup 2,6695 A olarak bulunmustur. Kiibik yapida olmasindan kaynakli V atomlar
arasinda baglar esit ve 2.3877 A olarak dl¢iilmiistiir. V atomlar1 arasindaki bag uzunluklari literatiirde daha
once yer alan bir ¢alismada (James & Straumanis, 1961) %99 oraninda saflik igeren bir vanadyum kristali i¢in
2.6189 A olarak elde edilmistir. Elde edilen sonuglar arasindaki fark, V3Ge bilesigi igerisinde V-V atomlarinin
arasindaki bag uzunlugunun kisalmis, bir bagka deyisle V-V bagmin V3Ge bilesiginde daha gii¢lii kurulmusg
oldugunun gostergesidir. V3Ge bilesiginin 6rgii sabiti degerini teorik yontemlerle hesaplamak adina farkli 6rgii
sabiti degerleri i¢in bu kristal yap1 olusumu saglanmistir. Segilen her bir farkli 6rgii sabiti degerine karsilik
olusturulan kristalin toplam enerji degeri hesaplanmis ve bu sayede farkli 6rgii sabiti degerlerine karsilik gelen
enerji degeri hesaplamalar1 yapilabilmistir. Hesaplanan farkli orgii sabiti degerlerine karsilik gelen enerji
degerleri ve asagida 1 ve 2 olarak verilen Murnaghan durum denklemleri (Murnaghan, 1944) yardimiyla ortaya
cikan enerji-orgii sabiti grafigi Sekil 2 ile gosterilmistir. Orgii sabiti degeri, spin-orbit etkilesimi hesaba
katilmadan (8x8x8) k-noktas1 ag1 kullamldiginda 4.771 A, (12x12x12) k-noktas ag1 kullamildiginda ise 4.772
A olarak hesaplanmistir. Yapilan hesaplamalarda V3Ge icin spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak, degauss
degeri 0.05 ve k-noktas1 ag1 (8x8x8) secilerek elde edilen 6rgii sabiti degeri ise 4.775 A olarak elde edilmistir.
Bununla birlikte karsilastirma yapmak ve ileride yapacagimiz hesaplamalarda kullanmak i¢in degauss 0.02 ve
k-noktas1 ag1 (8x8x8) alinarak da hesaplama yapilmis ve diger sonuglarla neredeyse ayni degerler elde
edilmistir. Sonug¢ olarak, farkli degauss ve k-noktasi aglari igin tekrar tekrar yapilan oOrgii sabiti
hesaplamalarinda optimum degere, degauss=0.05 ve k-noktasi agi olarak ise (8x8x8) kullanilarak
varilabilecegi gdzlenmistir. Bu ideal hesaplama kriterleri kullanilarak, VsGe bilesigini A15 yapida kararli kilan
orgii sabiti (a), Bulk modiilii (Bo) ve Bulk modiiliiniin basinca gore birinci tiirevi (Bo') elde edilmistir.

_ B [0\ _
p- @) - @
E =2 2 (i)30’_1+£ — DB 4 g0 (2)
T By |By-1\Q, Q| By'-1 ()

Bulk modiilii degerinin hesaplanmasi1 kristallerin teknoloji alaninda verimli sekilde kullanilabilmeleri
agisindan dayanikliliginin bir 6l¢iisii olmasi nedeniyle oldukga 6nemlidir. Elde edilen bu yapisal parametreler
(a, Bo ve By') Tablo 1'de sunulmaktadir. Bu galigma kapsaminda elde edilen degerlerin daha dnceki deneysel

(Somekh &Evetts, 1977) ve teorik (Mattheiss, 1975; Menon & Philip, 1978, Chihi vd., 2012) sonug¢lar ile
oldukca uyumlu oldugu goriilmektedir.
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Tablo 1. VsGe kristali i¢in hesaplanan yapisal parametreler ve bu parametrelerin daha 6nceki deneysel ve
teorik verilerle kiyaslanmasi (Tiim uzunluklar A birimindedir).

Table 1. Calculated structural parameters for V3Ge crystal and comparison of these parameters with previous
experimental and theoretical data (All lengths are in A units).

Degauss K-Point a(A) Bo(GPa) Bo'

Bu Calisma (SOE’li*) 0.05 8x8x8 4.775 176.8 4.02
Bu Calisma (SOE’siz**) 0.05 8x8x8 4771 178.5 4.33
Bu Calisma (SOE’siz**) 0.05 12x12x12 4.772 178.5 4.32
Bu Calisma (SOE’siz**) 0.02 8x8x8 4.772 178.8 4.30
Teorik (Mattheiss, 1975) 4.769

Deneysel (Somekh & Evetts, 1977) 4.778

Teorik (Menon & Philip, 1978) 4.49
Teorik (Chihi vd., 2012) 4.767 175.8

Bu Calisma (SOE’li*), Hesaplamalara spin-orbit etkilesimi dahil edilmistir.
Bu Calisma (SOE’siz**), Hesaplamalarda spin-orbit etkilesimi harig¢ tutulmustur.

Sekil 1. V3Ge bilesiginin kristal yapisi
Figure 1. Crystal structure of V3Ge compound
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Sekil 2. V3Ge i¢in enerji-orgii sabiti grafigi
Figure 2. Energy-lattice constant plot for VGe
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3.2. V3Ge kristalinin elektronik ozellikleri
3.2. Electronic properties of VsGe crystal

Elektronik yap1 hesaplamalari neticesinde basit kiibik 6rgii yiiksek simetri yonleri boyunca elde edilen VsGe
bilesiginin elektronik bant yapis1 grafikleri spin-orbit etkilesimi hari¢ ve dahil olmak tizere sirasiyla Sekil 3 ve
Sekil 4 ile gosterilmektedir. Bant yapisi incelendiginde agikca goriildiigii iizere elektronik enerji bantlari Fermi
enerji seviyesini bazi simetri yonlerinde kesmektedir. Bu gézlem V3Ge bilesiginin mekanik bir yapiya sahip
oldugunun gostergesidir.

Enerji (eV)

Sekil 3. V3Ge kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan elde edilen elektronik bant yapisi grafigi.
(Yesil kesikli yatay cizgi Fermi seviyesini belirtir.)

Figure 3. Electronic band structure graph of the VsGe crystal obtained without including the spin-orbit
interaction. (Green dashed horizontal line indicates the Fermi level.)

— 8x8x8
- 32x32x32

Enerji (eV)

r X M R r M

Sekil 4. V3Ge kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak elde edilen elektronik bant yapisi grafigi. Fermi
seviyesi 0 eV olarak alinmustir.

Figure 4. Electronic band structure graph of the VsGe crystal obtained by including the spin-orbit interaction.
The Fermi level is taken as 0 eV.
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Sekil 3 ve Sekil 4 birlikte incelendiginde, spin-orbit etkilesiminin V3Ge’nin elektronik bant yapisi iizerine
neredeyse hig etki etmedigi goriilmektedir. Bunun nedeni spin-orbit etkisinin daha ¢ok agir atomlarda kendini
gostermesidir. Ayrica Sekil 4’de 8x8x8 ve 32x32x32 k-noktasi agi kullanlarak, k-noktasi aginin farkl
kullanilmasinin V3Ge’nin elektronik bant yapisina etkisi de arastirilmistir ve iki se¢im arasinda neredeyse hig
fark olmadig1 goriilmiistiir. Boylece, V3Ge icin yapilan elektronik bant yapisi hesaplamalarinda 8x8x8 k-
noktasi ag1 kullanilmasinin yeterli oldugu sonucuna ulagilmistir.

Elektronik bant yapisi grafikleri neticesinde ortaya ¢ikan enerji bantlarinin analizini daha ayrintili yapmak
adina elektron durum yogunlugu grafikleri spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan ve spin-orbit etkilesimi
hesaba katilarak sirasiyla Sekil 5 ve Sekil 6 ile gosterilmistir. Elektronik durum yogunlugu grafikleri; elde
edilen enerji bantlarinin, V3Ge kristalini olusturan atomlarin hangi orbitallerinden kaynaklandigina dair fikir
sahibi olmamiza yardimci olacaktir. Elektronik durum yogunluklari grafiklerinde yer alan 0 eV degerindeki
dikey kesikli ¢izgi Fermi seviyesini gostermektedir. Grafikler incelendiginde -4 eV ile -2.5 eV enerji araliginda
kalan bolgede olusan pike en biiyiik katk1 Ge atomunun 4p orbitalinden gelmektedir. Bu pikin olusumuna diger
katkilar ise V atomunun 3d orbitali ve az miktarda da olsa V atomunun 4s orbitali tarafindan saglanmaktadir.
-2.2 eV ile yaklasik -0.3 eV degerleri arasinda ikili bir pik yapist gdzlenmistir. -0.5 eV degerinde olusan pik
Fermi enerji seviyesi altinda bulunan ve en yiiksek durum yogunluguna sahip piktir. Yaklagik -1.5 eV ve -0.5
eV degerindeki piklerin olusumlarinda en biiyiik katki1 V atomunun 3d orbitalinden gelmektedir. Bu piklerin
olusumuna diger katkilar ise az da olsa sirasiyla Ge atomu 4p ve V atomu 4s orbitallerinden gelmektedir.
Fermi enerji seviyesi altindaki piklerin olusumunda ¢ok etkin rol oynayan V atomu 3d orbitalleri, fermi enerji
seviyesi lizerinde olusan piklere de oldukga yiiksek katki saglamislardir. Sekil 5 ve Sekil 6 biitiinsel olarak ele
alindiginda; tiim piklerin olusumunda en etkin rolii {istlenen V atomu 3d orbitali, toplam durum yogunluguna
bu orbitale kiyasla daha az miktarda katki saglayan Ge atomu 4p orbitali ve V atomu 4s orbitali disinda diger
atom orbitallerinin katki seviyelerinin olduk¢a diisiik oldugu sonucuna varilmigtir. Bu g¢alismanin ana
unsurlarindan olan V3Ge bilesiginin siiperiletkenlik mekanizmasinin arastirilmasinda BCS teorisine gore
Fermi seviyesi civarindaki elektron durum yogunlugu N(Ef) oldukga 6nemli bir yer tutar. Clinkti bahse konu
teori Cooper ciftlerinin olusumuna Fermi enerji seviyesi civarindaki elektronlarin neden oldugunu belirtir.
Fermi enerjisi civarinda elde edilen elektronik durum yogunlugu degeri (N(Ef)) spin-orbit etkilesimi hesaba
katilmadan yaklasik olarak 8.268 Durum/eV, spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ise 8.275 Durum/eV olarak
hesaplanmistir. Bu durum yogunlugunun olusumuna en biiyiik katk: goriildiigii gibi yaklasik %87 ile V atomu
3d orbitallerinden gelmektedir.

16

DOS(Durum/eV)

3 —
[y k
—

0 1

-1
Enerji (eV

Sekil 5. V3Ge kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan elde edilen elektronik durum yogunlugu
grafigi. Fermi seviyesi 0 eV olarak alinmustir.
Figure 5. Electronic density of states graph of the VszGe crystal obtained without including the spin-orbit
interaction. The Fermi level is taken as 0 eV.
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Sekil 6. V3Ge kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak elde edilen elektronik durum yogunlugu grafigi.
Fermi seviyesi 0 eV olarak alinmistir.

Figure 6. Electronic density of states graph of the Vs;Ge crystal obtained by including the spin-orbit
interaction. The Fermi level is taken as 0 eV.

3.3. V3Ge kristalinin elastik ve mekanik ozellikleri
3.3. Elastic and mechanical properties of VsGe crystal

Stiperiletken malzemelerin elastik ve mekanik 6zelliklerinin incelenmesi gerek bu malzemelerin kullanim
alanlarmin belirlenmesinde gerekse siiperiletkenlik mekanizmasinin teorik olarak arastirilmasinda oldukga
etkin bir rol oynar. Kristalin elastik 6zellikleri ile fonon spektrumu arasindaki iliski goz Oniine alindiginda,
kristalin stiperiletkenlik mekanizmasinin kristalin elastik o6zellikleri ile de alakali olabilecegine kanaat
getirilebilir. Nitekim BCS teorisine gore elektron-fonon etkilesimi siiperiletkenlik mekanizmasinin
belirlenmesinde biiyiikk 6nem tagimaktadir. Elastik sabitler (basit kiibik 6rgii i¢in Ci1, C12, Cas) kullanilarak
bilesiklerin kullanim alanlarinin belirlenmesinde faydali veriler sunan parametreler (sertlik, mekanik kararlilik
vb.) elde edilmektedir. Bu ¢alismada bu sabitlerin hesaplanmasi, spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ve spin-
orbit etkilesimi hesaba katilmadan ayri ayri gerinim-gerilme (stress-strain) metodu kullanilarak yapilmustir.
V3Ge kristali i¢in hesaplanan elastik sabitler ile literatiirde daha 6nce yer alan teorik bir ¢alismadan elde
edilmis sonuglar (Chihi vd., 2012) Tablo 2 ile gosterilmistir.

Tablo 2. V3Ge kristali igin hesaplanan elastik sabitler (GPa), bulk modiilii B4 (GPa), kayma modiilii G+ (GPa),
young modiilii E4 (GPa), Gn/BH oran1 ve poisson orani (o).

Table 2. The elastic constants (in GPa), bulk modulus By (in GPa), shear modulus Gy (in GPa), young modulus
En (in GPa), Gu/By ratio and Poisson's ratio (o).

Degauss  K-Point Cu Ci2 Caa Bn GH En Gu/Bn ©
Bu Calisma (SOE’siz**) 0.02 6x6x6  260.786 141011 63312 183935 63740 171419 0.347 0.345
Bu Calisma (SOE’siz**) 0.05 6x6x6 313005 119900 72.933 184999 81627 213377 0443 0.307
Bu Calisma (SOE’siz**) 005  12x12x12 313.671 120086 72836 184614 81.629 213428 0.442 0.307
Bu Calisma (SOE’siz**) 005  16x16x16 313.707 120100 72829 184636 81.628 213.428 0.442 0.307
Bu Calisma (SOE’i*) 005  12x12x12 313.144 119751 72540 184216 81.398 212.843 0.442 0.307
Teorik (Chihi vd., 2012) 22051 15355 2123 17587 2613  94.45 0.148 0.410

Bu Calisma (SOE’li*), Hesaplamalara spin-orbit etkilesimi dahil edilmistir.

Bu Calisma (SOE’siz**), Hesaplamalarda spin-orbit etkilesimi hari¢ tutulmustur.
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Kiibik yapida bulunan kristal bir malzemenin Born kriterlerini (Born & Huang, 1996) saglamasi halinde
mekanik olarak kararli oldugu sonucuna varilabilir. Bu Kriterler;

C11>0; C11-C12>0; C4s>0; C11+2C12 >0 (3)

seklindedir. Tablo 2’deki degerler incelendiginde bu kosullarin elde etmis oldugumuz veriler ile saglandigi
acikca goriilmekte ve V3Ge kristalinin mekanik olarak kararli oldugu sonucuna varilmaktadir. Tablo 2°de
acikca goriilmektedir ki VaGe kristali i¢in degauss=0.05 ve k-noktast aginin ise (12x12x12) secilmesi halinde
optimum elastik sabiti degerlerine ulasilabilmektedir. Elastik sabitlerin elde edilmesinin ardindan miiteakip Bn
ve Gy parametreleri Voigt-Reuss-Hill (VRH) metodu (Voigt, 1928; Reuss, 1929) ile hesaplanabilir. By degeri
Voigt ve Reuss tarafindan ayni sekilde belirlenebilirken, Gn degerinin iki farkli hesaplama yontemi mevcuttur.
Voigt ve Reuss tarafindan belirlenen By ve Gy denklemleri (\Voigt, 1928; Reuss, 1929; Hill, 1952):

By = Bg = %(Cn + 2Cy2) (4)
Gy = %(Cn —Cy2 +3Cyy) (5)
o= 5(C117C12)Caa (6)

T 4C44+3(C11—C12)

degerlerinin ortalamalar1 kullanilarak;

Bu=(Bv+Br)/2 (7
Gh=(Gvt GRr)/2 (8)

seklinde hesaplanmaktadir ve elde edilen degerler hacim modiilii (By) ile kayma modiilii (Gy) olarak
nitelendirilirler. Tablo 2 ile belirtilen degerlere bakildiginda, daha 6nce Murnaghan denklemi ile elde edilen
hacim modiilii (Bo) degerinin (bakiniz Tablo 1), elastik sabitler yardimi ile hesaplanan By degeri ile uyumlu
oldugu gozlenebilir. Bu uyum yapilan hesaplamalarin dogrulugunu kanitlar niteliktedir. Yapilan hesaplamalar
ve elde edilen en dogru sonuclar i¢cin en uygun degauss degeri 0.05 ve k-noktas1 ag1 ise (12x12x12) olarak
belirlenmistir. Bu degerler ile spin-orbit etkisi de hesaba katilarak yapilan elastik sabiti hesaplamalarindan elde
edilen sonuclarin da diger sonuglarla neredeyse ayni oldugu ve spin-orbit etkisinin elastik 6zellikler {izerinde
de neredeyse higbir degisiklik olusturmadigi sonucuna ulasilmigtir. Elastik modiillerin elde edilmesini
miiteakip Young modiilii (E) ve Poisson orani (c) hesaplamalari yapilmalidir. Bir madde iizerinde boyuna
deformasyona boyuna gerilmenin orani olarak belirtilen Young modiilii degeri optimum sonuca ulasilan 0.05
degauss degeri ve (12x12x12) k-noktas1 agi1 i¢in spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak 212.843 GPa ve spin-
orbit etkilesimi hesaba katilmadan 213.428 GPa olarak hesaplanmistir. Poisson etkisini 6l¢gmekte kullanilan
poisson orani, tek eksen tizerinden uygulanan bir basing altinda bir malzemenin yanal geriniminin eksenel
gerinime oraninin negatifine esittir. Bu oran malzemelerin davranisini tahmin etmek ve bu malzemeler
kullanilarak yapilacak olan tasarimlar agisindan olduk¢a 6nemlidir. Bu oranin -0.5 ve +1 arasindaki degerleri
malzemenin kararli yapida oldugu deger araligidir. Tablo 2’de V3Ge i¢in hesaplanmis olan Poisson orani
degerleri goz onilinde bulunduruldugunda kayma gerilimi durumunda bu materyalin kararli yapida oldugu
sOylenebilir.

Yine Tablo 2’de sunulmus olan bir diger parametre olan Gn/By ise malzemenin siinek/kirilgan yapida olup
olmadig1 hakkinda bilgi verir. Malzemenin siinek/kirilgan dogasi Poisson, Gn/Bn ve Cauchy basincindan (Cie-
Ca4) tahmin edilebilmektedir. Poisson orant 0.26’dan biiyiik, Gu/Bn orani 0.5’ten kiigiik ve Cauchy basinci
(C12-Cas) pozitif ise malzemenin siinek 6zellik gosteren bir malzeme oldugu soylenebilir (Tahsin vd., 2023).
Bu degerlerin aksine bir durumda malzemenin kirillgan yapiya sahip bir malzeme olmasi beklenir. Cauchy
basincinin negatif deger almasi malzemenin kovalent karakterli ve kirilgan, pozitif bir deger almasi ise metalik
karakterli ve siinek bir yapida oldugunu gosterir. Dolayisiyla yukarida anlatilan tiim kriteler ve Tablo 2°de
sunulan sonuglar kullanilarak V3Ge bilesiginin metalik yapida ve slinek bir malzeme oldugu bulunmustur.
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Oz 151, erime sicaklig1 ve elastik sabitler ile ilgili temel bir fiziksel dzellik olan debye sicakligy; katilarda, diisiik
ve yiiksek sicaklik bolgelerini ayirmak i¢in kullanilir. Bu sicaklik degerinin altindaki fononlar igin dalga
boylari biiyiik, lizerindeki fononlar i¢in ise dalga boylar kiigiiktiir. Debye sicakligi;

oo =22 (2] vy ©

klaz\ M

denklemi kullanilarak bulunabilir. Burada belirtilen ortalama ses hizi degeri (Vw);

1
(2 L )] ¢
Vm = [ (VT3 + Vf’)] (10)
denklemi ile hesaplanabilir. Bu denklemde V7t enine ve V. ise boyuna dalga hizlarin1 simgeler ve bu hizlar
asagidaki denklemlerle bulunabilir.

— |G
Vr= [ (11)

’43 3G
VL = ;—p (12)

V3Ge kristali i¢in spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ve spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan elde edilen
dalga hizlar1 (Vi, V1, VM) ve debye sicaklik (6p) degerleri Tablo 3 ile verilmistir. Tablodan gorildiigii gibi
2021 ve 2022 yillarinda V3Ge bilesigi i¢in yapilan deneysel ¢alismalarda Debye sicakliklari sirasiyla 390 K
ve 430 K olarak 6l¢iilmiistiir (Surikov vd., 2021; Ahmed vd., 2022). Bu deneysel sonuglar arasindaki fark ele
alindiginda bizim hesapladigimiz 0 degerlerinin de kabul edilebilir simirlar iginde oldugu goériilmektedir.

Tablo 3. V3Ge kristali igin hesaplanan elastik dalga hizlar1 (Vi, V1, Vm) ve debye sicaklik (6p) degerleri.
Table 3. The elastic wave velocities constants (Vi, Vr, Vu) and debye temperature values calculated for VsGe
crystal.

Degauss K-Point Vi (m/s) Vwm (m/s) Vr(m/s) 6p (K)
Bu Caligma (SOE’siz**) 0.02 6x6X6 6253.318 5171.66 3044.407 426.54
Bu Caligma (SOE’siz**) 0.05 6x6X6 6525.288 5174.00 3443.367 480.23
Bu Caligma (SOE’siz**) 0.05 12x12x12 6528.827 5178.44 3443.402 480.25
Bu Caligma (SOE’siz**) 0.05 16x16x16 6529.046 5178.74 3443.375 480.25
Bu Caligma (SOE’1i*) 0.05 12x12x12 6524.872 5175.94 3440.592 479.68
Deneysel (Ahmed vd., 2022) 430

Bu Calisma (SOE’1i*), Hesaplamalara spin-orbit etkilesimi dahil edilmistir.

Bu Calisma (SOE’siz**), Hesaplamalarda spin-orbit etkilesimi hari¢ tutulmustur.

Sonug olarak elde edilen tiim bu verilere tekrar bakilacak olursa, V3Ge bilesiginin siinek ve metalik bir
karakterde oldugu sdylenebilir. Bu 6zelligi ile VsGe kolay sekil alabilecegi icin endiistriyel alanda oldukca
genis bir kullanim alanina sahip olabilecek uygun bir malzemedir.

3.4. V3Ge kristalinin fonon 6zellikleri
3.4. Phonon properties of VsGe crystal

V3Ge bilesiginin I noktasindaki optik fonon modlar1 On nokta grup simetrisine gore;
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olarak ifade edilebilir. Burada A tek katli, E ¢ift katli ve T {i¢ katli fonon modlarina karsilik gelmektedirler.
Tiu fonon modu infrared aktif, Eg ve T2g fonon modlari raman aktif ve diger modlar ise pasif modlar olarak
siiflandirilmislardir. V3Ge bilesigi igin I' noktasinda hesaplanan optik modlarin frekanslari (v), aktif ve pasif
fonon modlar1 ve bu modlarin olusumlarina katki sunan atom titresimlerinin &zkarakterleri Tablo 4 ile
sunulmustur.

Tablo 4. V3Ge bilesigi i¢in ' noktasinda sirasiyla spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ve hari¢ tutularak
(parantez i¢indeki veriler) elde edilen optik modlarin frekanslari (v), aktif ve pasif fonon modlar1 ve bu
modlarin olusumlarina katki sunan atom titresimlerinin 6zkarakterleri.

Table 4. Frequencies of optical modes (1), active and passive phonon modes and eigencharacters of the atomic
vibrations that contribute to the formation of the modes obtained by including and excluding (data in the
parenthesis) the spin-orbit interaction at the 7" point for V3Ge compound.

Fonon modu v(THz) Aktif/Pasif Ozkarakter
Tig 5.434 (5.386) Pasif V]
Tog 5.789 (5.718) Raman Aktif v
T 5.822 (5.831) Infrared Aktif V+Ge
T 4.038 (3.990) Pasif V+Ge
T 7.492 (7.507) Infrared Aktif V+Ge
Eq 7.769 (7.528) Raman Aktif v
To 8.017 (7.999) Pasif V+Ge
Az 7.306 (7.228) Pasif v

Tablo 4’te sunulan veriler 1s1ginda I" noktasindaki optik modlarinin olusumunda en etkin rolii V atomlarinin
oynadigi goriilmektedir. Gerek spin-orbit etkilesimi dahil edilerek gerekse spin-orbit etkilesimi harig tutularak
elde edilen hesaplamalarda Tig, T2g, Eg Ve Azg modlarinin olusumlarinda yalmzca V atomlar titresimlerinin
etkin oldugu, T, ve Tz fonon modlart olusumlarinda ise V ve Ge atomlarinin birlikte katki sagladiklar
goriilmiistiir. V3Ge bilesiginin ilkel birim hiicresinde 8 adet atom bulunmaktadir. Bu yiizden fonon
spektrumunda 24 tane fonon modu vardir. Bu modlarin 3’4 akustik ve 21°i ise optik moddur. Al5 tipi
kristallesen ve basit kiibik kristal yapida bulunan V3Ge bilesigi i¢in yiiksek simetri yonleri boyunca spin-orbit
etkilesimi hesaba katilmaksizin elde edilen fonon dagilimi grafigi Sekil 7 ile gosterilmistir.

— 36x36x36_12x12x12_4xdx4_0.05
==+ 32x32x32_8x8x8_dxdx4_0.05
——- 24x24x24_8x8x8_dxdxd_0.02

Frekans (THz)

T X M R T M

Sekil 7. V3Ge kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan elde edilen fonon dagilimi grafigi.
Figure 7. Phonon dispersion graph of the V3Ge crystal obtained without the spin-orbit interaction.
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Farkli degauss degerleri ve farkli k-noktasi aglart segilerek yapilan hesaplamalarda degauss degeri 0.02 ve k-
noktas1 aglar1 (24x24x24 8x8x8) secildiginde elde edilen sonuglarin istenilen diizeyde olmadig
gozlemlenmistir. V3Ge bilesiginin fonon dagilim grafigi i¢in optimum degere, degauss 0.05 ve k-noktasi aglar
olarak ise (32x32x32_8x8x8) kullanilarak varilabilecegi gozlenmistir. Bu ideal degauss ve k-noktasi agi
degerleri kullanilarak, spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ve spin-orbit etkisi géz 6niinde bulundurulmadan
elde edilen fonon dagilim grafikleri Sekil 8 ile tek bir ¢at1 altinda ortaya konmustur.
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Sekil 8. V3Ge kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak (kesikli ¢izgiler) ve spin-orbit etkisi goz 6niinde
bulundurulmadan (kirmiz1 yuvarlaklar) elde edilen fonon dagilimi grafigi.

Figure 8. Phonon distribution graph of the V3Ge crystal, including the spin-orbit interaction (dashed lines)
and without considering the spin-orbit effect (red circles).

Fonon spektrumunun kimi bolgelerinde simetri kaynakli fonon modlarinin ¢akismasi neticesinde 24 adet fonon
modunda azalmalar meydana gelmistir. V3Ge bilesigi icerisinde V atomlar1 sayisal olarak fazla olmalarindan
dolay1 spektrumun olusumunda cok etkin bir rol oynamislardir. Bu yiizden V ve Ge atomlari arasindaki biiytik
kiitle farkina karsin fonon spektrumunda bosluk bolgesi yoktur. Sekil 8’de gbze garpan bir diger husus ise
V3Ge bilesiginin yalnizca pozitif frekanslara sahip olmasidir. Bu gozlem V3Ge kristalinin dinamik agidan
kararli oldugunu kanitlamaktadir. V3Ge kristalinin fonon 6zelliklerinin ayrintili bir sekilde incelenebilmesi
icin Sekil 7 ve Sekil 8 ile belirtilen fonon dagilimi grafiklerinin yani sira bu grafikler ile birlikte ele alinmasi
gereken ve Sekil 9 ile Sekil 10°da gosterimi sunulan sirasiyla spin-orbit etkisi hesaba katilmadan ve spin-orbit
etkisi hesaba katilarak elde edilen fonon durum yogunlugu grafikleri de oldukca 6nem arz etmektedir.

Sekil 9 ve Sekil 10°da toplam fonon durum yogunluklar ile birlikte V ve Ge atomlarinin katkilarini da igeren
kismi fonon durum yogunluklari da ele alinmigtir. Bu grafikler, fonon modlarimin hangi atomlarin
titresimlerinden kaynaklandigi konusunda yol gosterici niteliktedir. V3Ge kristaline ait fonon durum
yogunlugu grafikleri incelendiginde 0 ile 5 THz arasindaki fonon modlarinin olusumunda V ve Ge atomlarinin
birlikte katki sagladiklari, 5 THz ile 7.4 THz arasindaki modlarin olusumunda ise biiyiik oranda V atomlarinin
katki verdikleri sonucuna varilmistir. 7.4 THz ile 8 THz araliginda V atomlarindan gelen katkinin baskin
olmasi ile birlikte Ge atomlarindan da katki geldigi, 8 THz tizerindeki optik fononlarin olusumunda ise V
atomlarmin titresimlerinin ¢ok baskin oldugu goriilmektedir. Genel kan1 en yiiksek frekans degerine sahip
optik fonon modlarin olusumunda kiitlesi diisiik olan atomlarin etkin rol oynamasi yoniindedir. VsGe
kristalinde atomlar aras1 kiitle farkinin biiylik olmasina ragmen V atomlarimin arasindaki bagin ¢ok giiclii
olmasi nedeniyle bu genel kan1 ger¢eklesmemistir.
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Sekil 9. V3Ge kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan elde edilen fonon durum yogunlugu grafigi.
Figure 9. Phonon density of states graph of the V3Ge crystal obtained without the spin-orbit interaction.
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Sekil 10. VsGe kristalinin spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak elde edilen fonon durum yogunlugu grafigi.
Figure 10. Phonon density of states graph of the V3Ge crystal obtained by including the spin-orbit interaction.

3.5. V3Ge kristalinin siiperiletkenlik 6zellikleri
3.5. Superconductivity properties of V3Ge crystal

V3Ge bilesiginin siiperiletkenlik mekanizmasina elektron-fonon etkilesiminin etkisini analiz edebilmek adina
spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak ve spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan sirasiyla Sekil 11 ve Sekil 12
ile Eliashberg spektral fonksiyonu (a*F(w)) ve elektron-fonon etkilesim parametresinin (1) frekansla degisimi

gOsterilmisgtir.
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Sekil 11. V3Ge kristali igin spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak elde edilen Eliashberg spektral fonksiyonu
ve elektron-fonon etkilesim parametresinin frekansla degisimi.

Figure 11. Variation of Eliashberg spectral function and electron-phonon interaction parameter with
frequency, obtained by including spin-orbit interaction for Vs;Ge crystal.
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Sekil 12. V3Ge kristali i¢in spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan elde edilen Eliashberg spektral fonksiyonu
ve elektron-fonon etkilesim parametresinin frekansla degisimi.

Figure 12. Variation of Eliashberg spectral function and electron-phonon interaction parameter with
frequency, obtained without spin-orbit interaction for VsGe crystal.

Sekil 11 ve Sekil 12 ile gosterime sunulan grafiklere bakildiginda VsGe kristali i¢in elektron-fonon etkilesim
parametresi (1), hem spin-orbit etkilesimi hesaba katilarak hem de spin-orbit etkisi gdz ardi edilerek yapilan
hesaplamalarda 0.699 olarak elde edilmistir. Elde edilen bu deger elektron-fonon etkilegsiminin oldukea gii¢lii
oldugunu gostermektedir. 5.5 THz ile 8.3 THz arasinda goriilen A degerindeki hizh artistan anlasilacagi tizere
bu parametreye en biiyiik katki bu araliktaki fonon modlarindan gelmistir. Sekil 11 ve Sekil 12’de agik¢a
gorlilmektedir ki A degeri 5.5 THz’deki hizh yiikselisini yaklagik 8.3 THz degerine kadar ivmesi azalarakta
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olsa devam ettirmistir. 8.3 THz degerinden sonra ise A degerinin yiikselisi durma noktasina gelmistir. Bu analiz
neticesinde elektron-fonon etkilesimine en biiyiik katkiy1 diisiik frekansli fonon modlarinin sagladig: ifade
edilebilir. Sekil 9 ve Sekil 10 incelendiginde A degerine en yiiksek katkiy1 veren 5.5-8.3 THz frekans
araligindaki fonon modlarinin V atomlarindan kaynaklandigi gézlenebilir. V3Ge kristalinin fonon 6zelliklerine
iligkin yapilan tiim bu hesaplamalar ve gézlemler ile V3Ge kristalinin elektronik 6zelliklerine iligkin sonuglar
harmanlandiginda, V3Ge kristalinin siiperiletkenlik kaynaginin V atomlarmin d orbitallerini olusturan
elektronlar ile V atomlariin diisiik frekanslarda olusturduklari fononlarin etkilesmesi oldugu neticesine
varilabilir. Sekil 11 ve Sekil 12°de Eliashberg spektral fonksiyonu yiiksek pik yaptigi noktalarin, A degerine
en yiiksek katkinin geldigi 5.5-8.3 THz frekans araligindaki bolgede olmasi, belirtilen bolgede elektron-fonon
etkilesiminin oldukga gii¢lii oldugunun bir bagka kaniti olarak gosterilebilir. VsGe kristaline ait siiperiletkenlik
parametreleri Tablo 5 ile sunulmustur.

Tablo 5. V3Ge kristali i¢in hesaplanan siiperiletkenlik parametreleri ve bu parametrelerin daha dnceki deneysel
verilerle kiyaslanmasi

Table 5. Calculated superconductivity parameters for VsGe crystal and comparison of these parameters with
previous experimental data

Degauss w A oin (K) (Du’\rIL(JIrEnF/)eV) Te (K)
Bu Caligma (SOE’li*) 0.05 0.14 0.699 259.718 8.275 6.271
Bu Calisma (SOE’siz**) 0.05 0.14 0.699 260.419 8.268 6.271
Deneysel (Delaire vd.,2008) 0.13 0.71 6.5
Deneysel (Nettel & Thomas, 1977) 274 6.1
Deneysel (Radousky vd., 1982) 0.168 0.67 14.6 5.8
Deneysel (Skripov & Stepanov, 1984) 10 6.3
Deneysel (Ahmed vd., 2022) 0.13 0.61 6.2

Bu Calisma (SOE’1i*), Hesaplamalara spin-orbit etkilesimi dahil edilmistir.
Bu Caligma (SOE’siz**), Hesaplamalarda spin-orbit etkilesimi hari¢ tutulmustur.

Fermi seviyesinde elektron durum yogunlugu spin-orbit etkisi hesaba katilarak 8.275 Durum/eV, spin-orbit
etkisi hesaba katilmadan 8.268 Durum/eV degerlerindedir. Logaritmik ortalama fonon frekansi (win) Spin-orbit
etkilesimli 259.718 K, spin-orbit etkilesimi olmaksizin 260.419 K olarak elde edilmistir. Elde edilen A ve o
degerleri kullanilarak literatirde Migdal-Eliashberg yaklasimi (Smidman, 2014; Allen, 1972) olarak
nitelendirilen hesaplama yontemi ile ViGe Kristalinin siiperiletkenlik kritik sicakligi (Tc) degerleri elde
edilmistir. Tc degerlerine iliskin yapilan bu hesaplamalar esnasinda Coulomb itme potansiyeli (u*) 0.14 olarak
secilmistir. & = 0.14 degeri igin hesaplanan siiperiletkenlige gegis sicakligi degerleri spin-orbit etkilesmesi
hesaba katilarak ve katilmaksizin 6.271 K olarak elde edilmistir. Elde etmis oldugumuz bu kritik sicaklik
degeri, V3Ge i¢in literatiirde yer alan deneysel ¢alismalarda (Delaire vd., 2008; Nettel & Thomas, 1977;
Radousky vd., 1982; Skripov & Stepanov, 1984; Ahmed vd., 2022) ortaya ¢ikan veriler ile uyum igerisindedir.

4. Tartisma ve Sonuclar
4. Discussion and Conclusions

Bu caligmada Yogunluk Fonksiyonel Teorisini baz alan Genellestirilmis Gradyan Yaklasimi ve ab-initio
diizlem dalga metodlar1 kullanilarak V3Ge’nin yapisal, elektronik, mekanik, fonon ve siiperliletkenlik
ozellikleri ayrintili olarak incelenmistir. Teorik hesaplamalar i¢in QUANTUM ESPRESSO paket programi,
degis-tokus ve korelasyon etkilesimlerini incelemek i¢in ise Genellestirilmis Gradyan Yaklagimi
kullanilmistir. V3Ge bilesigi i¢in hesaplanan orgii sabiti degerleri spin-orbit ¢iftlenimi hesaba katilarak ve
katilmaksizin birbiriyle neredeyse ayni degerde bulunmus olup, deneysel sonuglarla da son derece uyumlu bir
sekilde elde edilmistir. Yapisal Ozellikler kullanilarak hesaplanan elektronik bant yapis1 grafiklerinden
V3Ge’nin metalik bir yapida oldugu goriilmistiir. Elektronik durum yogunlugu grafigi incelendiginde N(Er)
degeri spin-orbit etkilesimi hesaba katilmadan yaklasik olarak 8.268 Durum/eV, spin-orbit etkilesimi hesaba
katilarak ise 8.275 Durum/eV olarak elde edilmistir. Ayrica N(Ef) degerinin olusmasina en biyiik katkinin V
atomlarimin d orbitallerinden geldigi de yine elektronik durum yogunlugu grafiklerinden agik¢a goriilmiistiir.
V3Ge i¢in hesaplanan elastik sabitler ele alindiginda V3Ge bilesiginin A 15 tipi kristal yapida mekanik olarak
kararli oldugu sonucuna ulagilmistir. Ayrica ViGe igin hesaplanan Poisson orani (0.26’dan biiyiik), Gn/Bn
orani (0.5’ten kiigiik) ve Cauchy basinci ((C12-Cas) pozitif) ele alindiginda malzemenin siinek 6zellik gosterdigi
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bulunmustur. V3Ge icin yapisal, elastik ve elektronik 6zelliklerin yani sira bu makale kapsaminda ilk kez fonon
ozellikleri de teorik olarak hesaplanmistir. Hesaplanan fonon dispersiyon grafiginde hicbir negatif fonon
modunun olmamasi, Al5 kristal yapiya sahip V3Ge bilesiginin dinamik olarak kararli oldugunu
gostermektedir. Son olarak, V3Ge bilesiginin siiperiletkenlik 6zellikleri detayl bir sekilde sunulmus ve T¢
degeri 6.271 K olarak, daha 6nceki deneysel verilerle son derece uyumlu bir sekilde elde edilmistir. Makale
kapsaminda elde edilen en 6nemli sonuglardan bir digeri de spin-orbit ¢iftlenim etkisinin V3Ge’nin incelenen
Ozelliklerinde neredeyse higbir degismeye sebep olmadiginin bulunmus olmasidir.

Yazar katkisi
Author contribution

Yazarlar hesaplama, literatiir taramasi, verilerin analizi, makalenin yazimi ve diizenlenmesi ile sonuglarin
yorumlanmasi asamalarina ayni oranda katki yapmislardir.

Etik beyam
Declaration of ethical code

Bu makalenin yazarlari, bu ¢aligmada kullanilan materyal ve yontemlerin etik kurul izni ve / veya yasal-6zel
izin gerektirmedigini beyan etmektedir.

Cikar ¢atismasi beyani
Conflicts of interest

Yazarlar herhangi bir ¢ikar catismasi olmadigini beyan eder.

Kaynaklar
References

Achar, B. N. N., and Barsch, G. R. (1979). Phonon spectra of the A15 compounds V3Si, V3Ge and V3Ga. Solid State
Communications, 29(8), 563-566. https://doi.org/10.1016/0038-1098(79)90664-1

Ahmed, E., Kobayashi, K., Arakawa, N., Okuba, Y., Sakai, A., Nakatsuji, S., lyo, A., and Ebihira, T. (2022).
Superconducting properties of the A15 structure compound V3Ge. Physica C, 602, 1354140.
https://doi.org/10.1016/j.physc.2022.1354140

Allen, P. B. (1972). Neutron spectroscopy of superconductors. Physical Review B, 6(7), 2577.
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.6.2577

Allen, P. B., and Dynes, R. C. (1975). Transition temperature of strong-coupled superconductors reanalyzed. Physical
Review B, 12(3), 905. https://doi.org/10.1103/PhysRevB.12.905

Arbman, G., and Jarlborg, T. (1978). Trend studies of A15 compounds by self-consistent band calculations. Solid State
Communications, 26(11), 857-861. https://doi.org/10.1016/0038-1098(78)90759-7

Born, M., & Huang, K. (1996). Dynamical theory of crystal lattices. Oxford university press.
https://doi.org/10.1093/0s0/9780192670083.001.0001

Chihi, T., Fatmi, M., & Ghebouli, M. A. (2012). Ab initio study of some fundamental properties of the M3X (M= Cr, V;
X= Si, Ge) compounds. Physica B: Condensed Matter, 407(17), 3591-3595.
https://doi.org/10.1016/j.physh.2012.05.032

Delaire, O., Lucas, M. S., Munoz, J. A., Kresch, M., and Fultz, B. (2008). Adiabatic Electron-Phonon interaction and
High-Temperature Thermodynamics of A15 Compounds. Physics Review Letters, 101, 105504.
https://doi.org/10.1103/PhysRevLett.101.105504

Delaire, O. (2010). Studies of high-temperature electron-phonon interactions with inelastic neutron scattering and first-
principles computations. Applied Physics A, 99, 523-529. https://doi.org/10.1007/s00339-010-5618-z

Dew-Hughes, D. (1975). Superconducting A-15 compounds: A review. Cryogenics, 15(8), 435-454.
https://doi.org/10.1016/0011-2275(75)90019-3

848


https://doi.org/10.1016/0038-1098(79)90664-1
https://doi.org/10.1016/j.physc.2022.1354140
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.6.2577
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.12.905
https://doi.org/10.1016/0038-1098(78)90759-7
https://doi.org/10.1093/oso/9780192670083.001.0001
https://doi.org/10.1016/j.physb.2012.05.032
https://doi.org/10.1007/s00339-010-5618-z
https://doi.org/10.1016/0011-2275(75)90019-3

Dursun ve Bagci, 2024 « Cilt 14 « Say: 3 « Sayfa 834-850

Dierker, S. B., Merlin, R., Klein, M. V., Webb, G. W., and Fisk, Z. (1983). Raman scattering in V3Si, VsGe, NbsSn, and
NbsSh: Damping of the Eq optical phonon by interband electronic excitations. Physical Review B, 27, 3577-
3591. https://doi.org/10.1103/PhysRevB.27.3577

Giannozzi, P., Baroni, S., Bonini, N., Calandra, M., Car, R., Cavazzoni, C., ... & Wentzcovitch, R. M. (2009). QUANTUM
ESPRESSO: a modular and open-source software project for quantum simulations of materials. Journal of
physics: Condensed matter, 21(39), 395502. https://iopscience.iop.org/article/10.1088/0953-
8984/21/39/395502

Giannozzi, P., Andreussi, O., Brumme, T., Bunau, O., Nardelli, M. B., Calandra, M., ... & Baroni, S. (2017). Advanced
capabilities for materials modelling with Quantum ESPRESSO. Journal of physics: Condensed matter, 29(46),
465901. https://iopscience.iop.org/article/10.1088/1361-648X/aa8f79

Hardy, G. F., and Hulm, J. K. (1953). Superconducting Silicides and Germanides. Phys. Rev., 89, 884.
https://doi.org/10.1103/PhysRev.89.884

Hill, R. (1952). The elastic behaviour of a crystalline aggregate. Proceedings of the Physical Society. Section A, 65(5),
349.

James, W. J., & Straumanis, M. E. (1961). Lattice parameter and coefficient of thermal expansion of vanadium. Zeitschrift
fiir Physikalische Chemie, 29(1_2), 134-142. https://doi.org/10.1524/zpch.1961.29.1 2.134

Kodess, B. N., and Butman, L. A. (1982). Electron density distribution in V3Ge. Solid State Communications, 44(3), 421-
424. https://doi.org/10.1016/0038-1098(82)90885-7

Klein, B. M., and Lu, Z. W. (2001). Structural instabilities in A15 materials driven by anharmonic phonons: a first-
principles study. Physica B, 296(1-3), 120-124. https://doi.org/10.1016/S0921-4526(00)00788-2

Kokalj, A. (1999). XCrySDen—a new program for displaying crystalline structures and electron densities. Journal of
Molecular Graphics and Modelling, 17(3-4), 176-179. https://doi.org/10.1016/S1093-3263(99)00028-5

Mattheiss, L. F. (1975). APW-LCAO band model for A15 compound. Phys. Rev. B, 12, 2161-2180.
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.12.2161

Menon, C. S. and Philip, J. (1978). Third order elastic constants of VV3Si and VV3Ge. Solid State Communications, 26(12),
897-899. https://doi.org/10.1016/0038-1098(78)91247-4

Murnaghan, F. D. (1944). The compressibility of media under extreme pressures. Proceedings of the National Academy
of Sciences, 30(9), 244-247. https://doi.org/10.1073/pnas.30.9.244

Nettel S. J., and Thomas, H. (1977). Electron density of states and superconducting TC in A15-compounds. Solid State
Communications, 21(7), 683-686. https://doi.org/10.1016/0038-1098(77)90845-6

Papaconstantopoulos, D. A., and Soukoulis, C. M. (1981). The superconducting transition temperature of disordered A-
15 compounds. Physica B+C, 107(1-3), 265-266 https://doi.org/10.1016/0378-4363(81)90438-1

Perdew, J. P., and Burke, K. (1996). Comparison shopping for a gradient-corrected density functional. International
journal of quantum chemistry, 57(3), 309-319. https://doi.org/10.1002/(SIC1)1097-461X(1996)57:3<309::AlD-
QUA4>3.0.CO;2-1

Philip, J. (1980). Griineisen parameter and thermal expansion of V3Si and V3Ge. J. Phys. Chem. Solids, 41(5), 461-463.
https://doi.org/10.1016/0022-3697(80)90175-4

Radousky, H. B., Jarlborg, T., Knapp, G. S., and Freeman, A. J. (1982). Assessment of theoretical determinations of the
electron-phonon coupling parameter A in metals and intermetallic compounds. Physical Review B, 26, 1208-
1222, https://doi.org/10.1103/PhysRevB.26.1208

Reuss, A. J. Z. A. M. M. (1929). Calculation of the flow limits of mixed crystals on the basis of the plasticity of
monocrystals. Z. Angew. Math. Mech, 9, 49-58. https://doi.org/10.1002/zamm.19290090104

Skripov, A. V., and Stepanov, A. P. (1984). Electronic structure of V3Si and VV3Ge. Phys. Stat. Sol. (B), 126, 557-563.
https://doi.org/10.1002/pssh.2221260215

849


https://iopscience.iop.org/article/10.1088/0953-8984/21/39/395502
https://iopscience.iop.org/article/10.1088/0953-8984/21/39/395502
https://iopscience.iop.org/article/10.1088/1361-648X/aa8f79
https://doi.org/10.1524/zpch.1961.29.1_2.134
https://doi.org/10.1016/0038-1098(82)90885-7
https://doi.org/10.1016/S0921-4526(00)00788-2
https://doi.org/10.1016/S1093-3263(99)00028-5
https://doi.org/10.1016/0038-1098(78)91247-4
https://doi.org/10.1073/pnas.30.9.244
https://doi.org/10.1016/0038-1098(77)90845-6
https://doi.org/10.1016/0378-4363(81)90438-1
https://doi.org/10.1002/(SICI)1097-461X(1996)57:3%3C309::AID-QUA4%3E3.0.CO;2-1
https://doi.org/10.1002/(SICI)1097-461X(1996)57:3%3C309::AID-QUA4%3E3.0.CO;2-1
https://doi.org/10.1016/0022-3697(80)90175-4
https://doi.org/10.1103/PhysRevB.26.1208
https://doi.org/10.1002/zamm.19290090104
https://doi.org/10.1002/pssb.2221260215

Dursun ve Bagci, 2024 « Cilt 14 « Say: 3 « Sayfa 834-850

Smidman, M. (2014). Superconducting and magnetic properties of non-centrosymmetric systems [Doctoral dissertation,
University of Warwick].

Solleder, T., Essman, U., and Kronmiiller, H. (1984). The paramagnetic susceptibility of neutron irradiated VV3Ge single
crystals. Physics Letter A, 105(7), 377-379. https://doi.org/10.1016/0375-9601(84)90286-X

Somekh, R. E., and Evetts, R.E. (1977). The sputtering of high TC A15 Nb3Si and V3Ge. Solid State Communications,
24(10), 733-737. https://doi.org/10.1016/0038-1098(77)90086-2

Surikov, Vad. I., Surikov, Val. I., Kuznetsova, Y.V., Semenyuk, N. A., Lyakh, O.V., and Prokudina, N. A. (2021).
Electronic specific heat of vanadium compounds at low temperatures. Russian Physics Journal, 64, 376-380.

https://doi.org/10.1007/s11182-021-02340-3

Tahsin, O., ARIKAN, N., and IHSAN, A. (2023). Kiibik HfZnO3 Bilesiginin Yapisal, Mekanik ve Termodinamik
Ozelliklerinin ab Initio Yéntemi ile Incelenmesi. Afyon Kocatepe Universitesi Fen ve Miihendislik Bilimleri

Dergisi, 23(4), 858-864. https://doi.org/10.35414/akufemubid.1263710

Voigt, W. (1928). Lehrbuch der Kristallphysik, Verlag und Druck, Von BG Teubner. Leipzig und Berlin, 962.

850


https://doi.org/10.1016/0375-9601(84)90286-X
https://doi.org/10.1016/0038-1098(77)90086-2
https://doi.org/10.35414/akufemubid.1263710

