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Ozet

Kibik AILiSi yapidaki XMnSb (X =Au ve Ir) bilklerinin yapisal, elektronik, elastik ve fonon Bikéeri ilk
prensip hesaplamalariyla gerceklildi. Optimize 6rgu sabiti ve hacim moduli hetndi ve mevcut
verilerle kagilastirildi. Kibik AlLiSi yapidaki XMnSb (X =Au ve h)lesiklerinin elastik sabitleri (G, Cy»
ve Gg) enerji zorlama metodu kullanilarak hesaplanduMxSb ve IrMnSb bilgklerinin spin polarize bant
yapilarl spin yukari ve spinsagl eslesmeleri icin hesaplanarak mevcut verilerle kdastinidi. Fonon
dagilim egrileri ve onlara kagilik gelen durum ygunluklari ygsunluk fonksiyonel pertiirbasyon teorisi
cercevesinde lineer tepki yakieni kullanilarak ilk defa elde edildi.

Anahtar Kelimeler:Bant yapisi, ygunluk fonksiyonel teorisi, elastik sabiti, fonon.

Structural, mechanical and dynamical propertieshSb (X=Au and Ir) in
the AILISi structure

Abstract

First principle calculations have been carried ooh the structural, electronic, elastic, and phonon
properties of XMnSb (X =Au and Ir) in the cubic iLstructure. The optimized lattice constant dtk
modulus are calculated and compared with the abéélalata. The elastic constants {QC;, and Gy) in the
cubic AILISi structure for XMnSb (X =Au and Ir) asomputed using the energptrain method. Spin
polarized band structures of AuMnSb and IrMnSb fmajority-spin and minority spin alignments are
calculated and analyzed in comparison with the tadsfindings. Phonon dispersion curves and their
corresponding total and projected densities of etahave been obtained for the first time usingnadr
response approximation in the framework of the gfigsnctional perturbation theory.
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1. Giris Ornesin, 6rgu dinamgini anlamak igin tam fonon
dagilim egrilerini elde etmek gereklidir. Fonon
Uclt Heusler alamlarinin iki ayri ailesi vardir; spektrumunun bilinmesi, termodinamik kararlilik,

bunlardan biri L2, yapisinda kristallen tam faz gecsi ve termal transport gibi materyal
Heusler a|@|m|ar| O|up )&YZ formuliine Sahiptir ozelliklerini belirlemek |Q|n (;Ok onemlidir. Bu
[1]. ikinci aile ise yari Heusler ajanlardir, genel sebeple, bu ¢aima lineer tepki yontemi kullanarak
formili XYZ olup AILSi (Cl) vyapida AUMnSb ve IrMnSb algmlarinin tam fonon
kristallesirler [2-4] . Burada, X tipik bir gir geci  9zelliklerini argtirmaya odaklanmaktadir.

metalidir, Y bir gegi metali veya bir nadir toprak

metali iken, Z bir ana grup lll, IV veya V

elemanidir. L2, ve Cl, yapilarinda kristalgeen 2. Metot

mangan tabanh Gclu intermetallik gilalar, metalik

spin majority bant ve yari iletken minority spinHesaplamalar Quantum ESPRESSO paket programi
bantlar tarafindan karakterize edilen yari-metalikl8] kullanilarak yapildi.  Program, gonluk
ferromagnetler gibi zengin elektronik sitéilik fonksiyonel teori ve dizlem dalga temel setine
gosterirler.  Mangan-tabanli Heusler satalar dayanmaktadir.  Elektronik gigim korelasyon
(XMnSb)  potansiyel teknolojik uygulamalar Potansiyeli, Perdew Burke Ernzerhof (PBfEmasi
bakimindan ferromanyetik materyallerin temekullanilarak genellgirilmis egim yaklagimi (GGA)
fiziksel ozelliklerine sahipti. AuMnSb ve ayniile hesaplandi [19] . Kendinden tutarli alan (self
siniftan diger bazi yari Heusler alanlarinin elektrik consistent field) hesaplamasindaki dizlem dalga
direnci ve hall effect deerlerini Otto ve ark. [4] kesme enerjisi, 40 Ry'yesié olarak alindi. Brillouin
tarafindanrapor edildi.. AuMnSb aleinin kristal bolge integrasyonlari, 10x10x10 k nokta mesh
yapisi, mikro yapisi ve manyetik 6zellikleri de ©tt kullanilarak gercekigirildi. Fermi ylzeyine kadar
ve ark. [3] tarafindan incelendi. Bu glain olan integrasyon, smearing tegnkullanilarak [20]
manyetik 6zelliklerinin, OK’de doyum momentineVe Smearing parametresi 0.02 Ry alinarak
karsilik gelen dgerden farkli etkili bir paramanyetik gerceklstirildi. Kohn Sham denklemlerinin kendi
moment gosterdini 6nerdiler. AuMnSb ve kendine tutarh ¢dzimlerini elde ettikten sonragior
AuMnSn a|a|m|ar|n|n elektronik bant yap”a“ dinamik bze”ikleri, kendinden tutarli Eﬂnluk
Offernes ve ark. [2, 5, 6] tarafindan edtli. fonksiyonel pertirbasyon teorisi [21, 22]
AuMNnSb sistemindeki faz ikileri, toz X in ¢ercevesinde hesaplarm. Tam fonon d&inim
kirinimi, metalografi, elektron mikroprob analiz v €gfileri ve durum ygunlugunu elde etmek icin,
termal analiz ile Walle ve ark. [7] tarafindansekiz dinamik matris bir 4x4x4 q nokta kimesi
calisiimistir. Yari Heusler alamlarindan AuMnX Uzerinde hesaplandi. Bu dinamik matrisler, bu kiime
(X = In, Sn, Sb) 'nin ferromanyetik taban durumjari Uzerinde  bir ~ Fourier ters  doglimu ile
yerel spin ygunluk yaklatirmasi (LSDA) ve deserlendirilebilir. Elastik sabitler toplam enerjini
yogunluk fonksiyonel teorisine (DFT) gére Amft ve hacim korumali zorlamanin bir fonksiyonu olarak
Oppeneer [8] tarafindan hesaplandi. AuMnSn, yahesaplanngtir.  Hacim moduli,B, G, ve kesme
metalik bir ferromagnet olarak hesaplanirkenmodulll C" = (Cy; — Cy3)/2, siraslyla hidrostatik
‘AUMNSb  ve  AuMnIn’ nin farkli bant basinctan (e =4,5,6,0,0,0), u¢ boyutlu kesme
doluluklarindan dolayl yari metalik olmam zorlama (e = 0,0,8,6,8) ve hacim korumal
onerdiler. Mn tabanli yar Heusler gimlarin, ortorombik zorlama (e = $,5,(1+5)%1,0,0,0)
XYZ'nin (X = I, Pt, Au, Y, Mn, Z = Sn, Sb) yapisal kullanilarak hesaplangtir. BuradaB, asagidaki

faz kararllgi, elektronik bant yapisi, mekanik vedenklemden elde edilwstir;

manyetik oOzellikleri ygunluk fonksiyonel teorisi
kullanilarak Amudhavalli ve ark. [9] tarafindan dai =
analiz edilmgtir. IrMnSb  algiminin  yapisal,

elektronik ve manyetik Ozellikleri g#li arastirma  g;rada V zorlanma uygulanmamirgdi hiicresinin
gruplan tarafindan calimistir [2, 5, 9-17] . Caitli hacmi, AE ise e( g & €; e e &) vektorleriyle
teorik metotlarla bazi asarma gruplari [10, 12, 13, yyqylanan bir zorlamanin sonucu olarak ortaya

15, 17] IrMnSb algminin spin polarize elektronik . an enerji  dgisimidir. C' de aasidaki
bant yapisini hesapladilar. FP LAPW metogaglanndan elde edilebilir:

kullanilarak IrMnZ (Z=Al, Sn ve Sb) yari Heusler
alagimlarinin yapisal ve elastik 6zellikleri detayliag
olarak Hamidani ve ark. [11] tarafindanv
calisiimigtir.

2Bs? 1)

= 6C'82% + 053 )

Yukaridaki iki deerlerden B ve C'), Cy =
AuMnSb ve IrMnSb algmlarinin bazi yapisal ve (3B+4C’)/3 veCy; = (3B-2")/3 elde edilir veCy, de
elektronik o6zellikleri teorik ve deneysel acidan@sagidaki denklem kullanilarak elde edilir.
incelenmesine gamen, bu alamlarin  dinamik e

Ozellikleri  yeterli  dizeyde incelenmestir. 7=§(;4452 3
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Kibik yapi icin kesme (G), Voig(3,) ve Reuss@g)
moduli gagidaki gibi tanimlannstir;

G, +Gq
5

Cu_ q;+3C44 ve

G

G

o - 5C,,4
" [4C, +3(C,y-Cyy) |

(4)

Poisson orani asagidaki denklemde verilmistir;

_ 3B-2G

2(3B+G) ®)

3. Bulgular

Burada mangan tabanli AuMnSb ve
alasimlari C1, fazinda incelenmgfir. AuMnSb ve
IrMnSb algimlarinin C1, fazi AILiSi yapisinda
bulunur veSekil 1'de goéruldigu gibi F-43m uzay
grubu ile kibik bir yapida kristaljge.  Birim
hucredeki atomlarsagidaki Wyckoff pozisyonlarina
yerlestirilir: Au (Ir) = (0, 0, 0), Mn = (0.25, 0.25,
0.25) ve Sb = (0.50, 0.50, 0.50)lk adim olarak,
denge orgl sabitleri, ©6rgu sabitlerinin farkl
degerlerine kagilik gelen toplam enerjinin minimize
edilmesiyle belirlenmgtir.  Ardindan, denge orgu
sabitini @y) ve hacim moduliniB) elde edebilmek

icin, toplam enerji hacim verileri Murnaghan durumedilmistir.

denklemi [23] kullanilarak elde edildi. AuMnSb ve
IrMnSb algimlari icin elde edilen 6rgu sabiti ve
hacim modull dgerleri mevcut deneysel ve teorik
verilerle birlikte Tablo 1'de sunulmtur. Her iki

IrMnSksikistirma), Cya,

AuMnSb ve IrMnSb alamlarn icin hesaplanan
toplam manyetik momentlerin pg,) hesaplanan
degerleri, kasilastirma icin olcilen deneysel
degerler [3, 5, 6, 8, 12] ve teorik gerlerle [5, 8, 9,
12-15] birlikte Tablo 1'de verilmektedir. AuMnSb
icin hesaplanan toplam manyetik momentsete
mevcut deneysel @erlerden yaklgik %15 oraninda
daha kucuktur. Teorik agidan ise mevcut VASP
metot sonuglarindan [9] %10.63 daha blyuk
olmakla beraber, bu cainada elde edilen sonug
Tablo 1 de verilen deneysel gge daha yakindir.
IrMnSb icin ise mevcut teorik ve deneysel
olciimlerle oldukca uyum icerisindedir.

Bir kibik kristalin elastik Ozellikleri, U¢ @amsiz
elastik sabitleri, yaniCy;, Ci, ve C4y tarafindan
tanimlanir.  Cy;, tek yonlu sikgtirmaya kagi
gosterilen direng (<100> ana yo6n boyunca
(100) diuzlemi boyunca [110]
yoniunde kesilme deformasyonunagkartaya ¢ikan
direnci temsil eder v€;, basitce fiziksel bir anlam
tasimazken, C;; ve C, ile  kombinasyonu
materyallerin elastik davragn hakkinda ek bilgi
verir.  Ornek olarak, tetragonal kesme salditF
(C11-C19)/2 [110] ybninde (110) dizlemi boyunca
kesme deformasyonuna direngc goésterir. Burada
hesaplanarC,;, C;, ve C4, deserleri, kagllastirma
icin mevcut teorik bulgular [9, 11] ile birlikteablo
2'de 0Ozetlennytir. Bu algimlarin mekanik
kararliliklar1  elastik sabitleri ac¢isindan analiz
Kubik kristaller icin mekanik kararhlik
kosullar [24] aagida verilmitir;

Cu>0;(C,-Cp)/2>0veB=(G+2G,)/3>0 (6)

alasim icin elde edilen orgii sabiti gerleri, meveut tap10 2'den acikca gériilegie iizere, bu kriterler
deneysel olcimler [2, 3, 5, 6, 8, 12] ve teorikyosr lanms ve boylelikle her iki alamin daCl,

sonuglar ile oldukca iyi uyum icindedir [5, 9-15] .
Siraslyla, AuMnSb ve IrMnSb icin tahmin edilen
74.4 GPa ve 112.6 GPa hacim modiligetkeri,

VASP metot kullanilarak hesaplanan (110.26 GPgqqiiliiniin
Bu kullanilarak incelenngtir. Pugh [25] kriterine gore,

ve 138.78 GPa) d¢erlerden kucuktur.

fazda mekanik kararli olduklari goralgtr.
AuMnSb ve IrMnSb algmlarinin  mekanik
Ozellikleri  (kirllganhk  ve  sitineklik)  hacim

kesme moduline orani B/®)

alssimlarda hacim modulu 6rgl parametresindeks;g oran: 1,75 dgerinden kicik ise, materyal

azalmayla artmaktadir.

Sekil 1. XMnSb (X=Au ve Ir) icin AILiSi C1)
kristal yapisi.

18

kirllgan davrary gosterirken, bu oran 1,75
degerinden biyik ise materyal sinek birgedga
sahiptir.  AuMnSb ve IrMnSb ajanlari icin B/G
degeri sirasiyla  3.470 ve 2.863 olarak
hesaplanmgtir. Buna goére, her iki materyalin da
suinek bir dgasi vardir ve mevcut teorik veriler [9,
11] bunu desteklemektediCl, fazindaki AuMnShb
ve IrMnSb alaimlarin elastik sabitleri icin deneysel
veri mevcut dgildir, bu nedenle bu tahmini
deserleri deneysel onay beklemektedir. Bu
alasimlar icin Poisson oranlaric) da hesaplanmi
olup Tablo 2’ de verilmiir. Kovalent bgl
malzemeler icin Poisson oram~ 0.1 civarinda iken

iyonik bagli malzemeler icin bu oran 0.25
civarindadir. Tablo 2' de goruldu Gzere bu
calsmadaki alaimlar iyonik karakterdedir ve
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literatirdeki teorik veri [9, 11] ile de uyum

icerisindedir.

Tablo 1. AuMnSb ve IrMnSb ajamlari icin hesaplanan érgii sabitleri (A), hacimdiiii (GPa), toplam
manyetik momenty), hacim modulinin basing tirevi.

Malzeme Kaynak a B B’ B toplam
AuMnSb Bu ¢ama 6.248 74.4 4.03 3.63
Deney [3] 6.373 5.7
Deney [2] 6.379
Deney [5] 6.164 4.2
FLMTO [5] - 4.56
Deney [7] 6.379 4.2
Deney [8] 6.379 4.2
Teori [8] 6.197 4.24
VASP GGA [9] 6.121 110.26 5.12 3.281
FLAPW GGA [12] 6.448 4.66
Deney [12] 6.377 5.05
IrMnSb Bu ¢alsma 5.992 112.6 4.72 3.13
Deney [2] 6.164
Deney [5] 6.164 3.1
TB LMTO [5] 3.08
VASP GGA [9] 5.918 138.78 5.87 2.984
VASP GGA [10] 6.114
KKR LDA [14] - 3.126
FLAPW GGA [12] 5.929 311
Deney [12] 6.164 3.10
KKR LDA [15] - 3.022
FSKKR LDA [13] - 3.022
FP LAPW [11] 6.155 128.16

Tablo 2.C1, yapidaki AuMnSb ve IrMnSb aanlarinin hacim modiilii (GPa), elastik sabitler (RKayma
modiili (GPa) v8/G orani.

Malzeme Kaynak B Cu Cuz Cus a G G G B/G

AuMnSb Bu cakma 78.019 89.195 72.430 42413  0.36 2248  28.80 1616. 3.470
VASP GGA [9] 117.98 183.28 85.33 40.48 0.35 43.88 2.688

IrMnSb Bu ¢alsma 118.846 149.373 103.582 61.762 0.34 41.49 46.236.78 2.863
VASP GGA [9] 152.32 206.02 125.48 34.33 0.40 36.70 4.150
FP LAPW [11] 134.13 158.39 122.00 98.34 0.38 50.94 2.633

Sepbilhs ks eng

Sekil 2. a) AuMnSb ve b) IrMnSb ajamlarinin spin polarize elektronik bant yapisi (késgizgiler Fermi

seviyesini gostermektedir.)
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: AuMnSb yogunlugu (pDOS) gdstermektedir.Cl, yapisinin
_ birim hucresi U¢ atom icerginden, toplam dokuz
N fonon modu mevcut olup, bunlarin tgu akustik ve
altisi optik dallardan okmaktadir. Sekil 4'de
————— - goruldigti  gibi, tim fonon modlarn pozitif
i frekanslara sahip olgundan, bu akamlar C1,
AN fazinda dinamik olarak kararhdir. Her iki
& L alasimdaki elementler arasinda en hafif olani Mn
atomlaridir. Bundan dolay! fonon spektrumunda en
4+ (st optik frekans bolgesinde Mn atomlarinin
' titrestigi gorulmektedir Sekil 4 s& panel). Sekil
4'de gorllecgi Uzere orta frekans bolgesinde Sb
[ — = - T mmmsp|  atomlarinin ve en alt akustik frekans bolgesinae is

Durum Yogunhigu (States'eV CELL)

g : agir Au ve Ir atomlari titrgmektedir.
= 4
‘é . ,_AuMnSb
;é . m— e —— | < T e ————————
g, j e = Em
-2 e 2 1 = ¥
£ _
BB T T t ] &1 T
-12 - - 3 o 3 L . \
Enetji (€V) | s N
14 /7 1 ‘.__
Sekil 3. AuMnSb ve IrMnSb atamlarinin spine e 5 ”‘; T A TR A
bagli toplam ve kismi durum ygunluklari. (Kesikli i

cizgiler Fermi seviyesini gostermektedir.) JAEY

Spin yukari ve spinsagl gosterimleri icin AuMnShb
ve IrMnSb alaimlarinin spin polarize bant yapllarlg
Sekil 2'de birinci Brilloin bélgesinde yiiksek simetr
yonleri boyunca sunulngtur. Sekil 2'den sg 1o
gorildisu Gzere, hem spin yukari hem de spiasa =
icin  elektronik bant araliklarinin  olmagl
gorulmektedir. Her iki akam icin toplam ve parcali <A\ )
durum ygunluklari Sekil 3'de verilmitir. Durum ¢~ ' = =% T A

01
yogunlugu grafikleri her iki alaim icinde Fermi e D

seviyesinde bir enerji argh icermemektedir. Bu Sekil 4. AuMNSb ve IrMnSb alamlarinin icin

durum, spin yukari ve spinsal durumlari igin o
polarize  bant yapilarinin  metalik  davrani hesaplanan fonon ganim esrileri ve fonon durum

sergiledgini gostermektedir. Her iki ajam icinde yogunluklar:.
hesaplanan elektronik bant yapilari 6nceki rapor

edilmis calsmalarla uyum icerisindedir [8-10, 12,
13, 15] . Fermi seviyesindeki durum gmluguna

baskin katki AuMnSb icin spin yukari da Sb 5p, spi N
asagl icin Mn 3d durumlarindan kaynaklanmaktadw.réu calsmada,C1, fazdaki U¢ld AuMnSb ve IrMnSb

I'MnSb icin ise hem spin yukari hemde spimi@ alasimlarinin yapisal, elastik, elektronik ve dinamik
durumlarina Fermi seviyesine shaa katki Ir 5d ve Ozelliklerini incelemek iginab initio hesaplamalari

Mn 3d dan gelmektedir. Fermi seviyesinin altlndakyap”m'st'r‘ Denge_z orgll parametreleri igin_ elc_ie
bantar AuMnSb icin Au 5d ve Mn 3d edilen dgerler, teorik ve mevcut deneysel veriler ile

iyi bir uyum icindedir. IrMnSb akamin bulk
moduli AuMnSb alamin bulk modulinden daha
biyidk oldgu icin IrMnSb alaimi daha sert
malzemedir. Hesaplanan elastik sabitlerin analizi
dgllaslmlarm mekanik olarak kararli oldunu
gOstermektedir. Pugh kriterine gore, her ikisata
da stinek o6zellik gostermiolup mevcut verilerle
uyum icerisindedir.  Algmlar icin hesaplanan
elektronik bant yapilari ve bunlara kék gelen
toplam ve parcali durum ganluklarl ve toplam
manyetik moment mevcut verilerle

4. Sonuglar

durumlarindan, IrMnSb icin ise Ir 5d ve Mn 3d
durumlarindan kaynaklanmaktadir.

AuMnSb ve IrMnSb alamlarinin 6rgi dinamik
Ozellikleri, Quantum ESPRESSO paket programin
[18] uygulanan lineer tepki yaldamini kullanarak
calisilmigtir.  Sekil 4, birinci Brillouin boélgesindeki
cesitli simetri cizgileri boyunca hesaplanan fonon
dagilim egrilerini ve AuMnSb ve IrMnSb icin
karsilik gelen toplam ve projektif fonon durum
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karsilastinimistir.  Bant yapisi ve durum ganluk frekansina sahip olmadiklari igin dinamik olarak
diyagramlari, C1, fazda AuMnSb ve IrMnSb kararhdir.

alssimlarinin metaliklgini teyit etmektedir. C1,

fazindaki AuMnSb ve IrMnShb ajanlari icin fonon

daginim egrileri ve bunlara kanlik gelen toplam ve Tesekkur

parcali durum ygunluklar. Yagunluk fonksiyonel

pertirbasyon teorisi cercevesinde ilk def%u. GalszﬁILAAhé Evgnl'?Urg)i(\)/grsitesi bili:nsel atarma t|0r01'fel<zr
ilei H rmu, . A/ numarall projesi, ararindan
hesaplanmgtir.  Her iki algimda negatif fonon desteklenmir.
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