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Ozet

Mekanik 6zellikler malzeme bilimi ve teknolojisinde kilit rol oynamaktadir. Mekanik 6zellikler, degisik

basing altinda yogunluk fonksiyonel teorisine dayanan ab-initio yontemi ile genellestirilmis gradyent

Anahtar kelimeler yaklasimi (GGA) kullanilarak hesaplanmistir. CaCl, fazindaki SnO,'nin yapisal parametreleri belirlendi.

VASP; DFT; SnO,; Bulk
Modiil; Debye Sicakhgi

Bagimsiz elastik kat sayilari ve bulk modiilii, Debye sicakhgi gibi ilgili polikristal nicelikler Voight -Reuss-
Hill yaklagimlari kullanilarak hesaplandi. Ortam basincinda Debye sicakligl ve x, y ve z yonlerinde
ortalama lineer sikistirilabilirlik sirasiyla 487,1K ve 1,89 TPa™ olarak bulundu. Ayrica, farkh basinglarda
orgli parametreleri ve elastik sabitler {zerinde regresyon analizi yapildi ve basinca bagh olarak
regresyon egsitlikleri onerildi. Elde edilen sonuglar 6nceki hesaplamalar ve mevcut deneysel verilerle
karsilagtirilmigtir.

Investigation of Mechanical Properties of SnO, Crystals in CaCl, Type

Structure
Abstract
Mechanical properties play a key role in materials science and technology. The mechanical properties
have been computed using the generalized gradient approximation (GGA) with ab-initio method based
Keywords on density functional theory (DFT) under various pressures. Structural parameters of SnO, in CaCl,-

VASP: DFT; SnO,; Bulk type phase were determined. Independent elastic coefficients and related polycrystalline quantities

Modulus; Debye such as bulk modulus, Debye temperature were calculated using the Voight -Reuss — Hill approximation.

The Debye temperature and average linear compressibility in the x, y and z direction at ambient

Temperature 1 ; - ) .
pressure were found to be 487.1 Kand 1.89 TPa ", respectively. In addition, regression analysis was
performed on the lattice parameters and elastic constants at different pressures and the regression
equations were suggested depending on the pressure. The obtained results are compared with the
previous calculations and available experimental data.

© Afyon Kocatepe Universitesi
1. Girig icin kullanilmistir (Ohgaki ve ark., 2010). Son

Seffaf iletken oksit grubunun en Gnemli yillarda SnO, ince film olarak Uretilmektedir. SnO,

materyallerinden biri SnO,'dir. Giines hiicreleri, ince filmler cesitli teknikler kullanilarak elde

optoelektronik Uniteler, dokunmatik ekran gibi edilmektedir.  Bunlar; radyo frekansi magnetron

teknolojik uygulama alanlarinda arastirmacilarin bir puskirtme(radio-frequency magnetron sputtering),
hayli ilgisini ¢ekmistir(Gupta ve ark., 2013). SnO,

yillarca yariiletken gaz sensorlerinde uygulanmistir.

1sil buharlasma (thermal evaporation), iyon demeti
birikimi (ion beam deposition), kimyasal buhar

Bu sensorler; ev ve ofislerde kolaylikla yanabilir depolama (chemical vapour deposition),

gazlari belirlemek, tamamlanmamis yanmalari piskirtme (spray pyrolysis), lazer atmali depolama

onlemek icin CO belirlenmesi gibi c¢esitli amaclar (pulse laser deposition), elektron igim birikimi
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(electron beam deposition), vakumla buharlastirma
(vacuum-evaporation) ve sol-jel yontemidir (sol—gel
process) (Caglar ve ark., 2009).

Yapilan arastirmalar, ortam sartlarinda SnO," nin
rutile-tipte oldugu, ancak basing ile farkh fazlara
gectigi gdzlenmistir. Bu fazlar sirasiyla rutile —
CaCl, —» a-PbO, — pyrite — ZrO, — fluorite —
cotunnite (Gracia ve ark., 2007). Hassan ve
ark.(2013), Shieh ve ark.(2006)'nin bildirdigine
gore SnO,’nin gozlenen fazlari sirasiyla rutile —
CaCl2 — pyrite — ZrO2 — cotunnite. Sn0O, ‘nin
literatiirdeki mevcut bilgileri olan uzay gruplari,
simetrileri ve faz gecis basinglari Tablo 1'de

verilmistir.

Tablo 1. SnO, kristalinin bulundugu fazlar ve bu fazlarin
uzay grup numaralari, simetrileri ve faz gecis basinglari

Faz® Simetri ® UzayGrup® No® z° P;(GPa)®
Rutil Tetragonal P4,/mnm 136 2 Ortam
CaCl, Ortorombik Pnnm 58 2 12
a-PbO,  Ortorombik Pbcn 60 4 17

Pyrite Kiibik Pa3 205 4 17

7r0, Ortorombik Pbca 61 8 18
Fluorite  Kubik Fm3m 225 24
Cotunnite Kubik Pnam 33

®Gracia ve ark., 2007
®Erdem ve ark., 2014

Ortam sartlarinda SnO, rutile-tipte, tetragonal -
P4,/mnm(D})
hiicresinde 6 atom igerir(Gupta ve ark., 2013).

simetride bulunur ve birim
Yaklasik 12 GPa basingta bir faz gecisi yaparak
tetragonal rutil fazdan ortorombik CaCl, faza gectigi
gbzlenmistir(Hassan ve ark., 2013 ). CaCl,-tipte,
Kalay(Sn) atomlari 2a Wyckoff konumunda (0, 0, 0)
ve (0,5, 0,5, 0,5), oksijen(O) atomlarn 4g Wyckoff
konumunda *(u, v, 0), (*2-u, %2 +v,0,5), (*2+ u, ¥
u=0,3063, v=0,3067
2014) degerini alirlar. Yapilan

- v, 0,5) bulunurlar. Burada
(Erdem ve ark.,
teorik hesaplamada SnO, CaCl, fazindan «o-PbO,
fazina yaklasik 17 GPa basingta bir faz gecisi yaptig
gbzlenmistir(Hassan ve ark., 2013 ). SnO,’nin elastik
ozellikleriyle ilgili yapilan deneysel ve teorik
cogu
yogunlasmistir. Bu galismalardan bazilari mekanik

arastirmalarin rutile  faz  Uzerinde

mukavemet, anizotropi, Debye sicakhgi sayilabilir.

CaCl, fazindaki SnO,’nin basing altinda elastik
ozellikler Gizerine yapilan sinirli sayida deneysel ve
teorik calisma bulunmaktadir. Bu yizden, CaCl,
fazindaki SnO,’nin detayh mekanik &zelliklerini
inceleyerek, her basing degerinde Orgi sabitlerini
ve elastik katsayilarinin bulunmasinin pratik bir
analizini ilgili yapiya

yolu olan regrasyon

uygulamaktir.

2. Materyal ve Metot
2.1. Hesaplama metodu

Hesaplamalarda VASP(Kresse ve Furtmiller, 1996;
1999)
gradyent yaklasimi(GGA)

Kresse ve ve genellestirilmis
PAW
1994)
(PBE)

fonksiyoneli

Joubert,
kullanilmistir.
(Bloch,
potansiyellerinin Perdew-Burke-Ernzerhof
1996) tipi
hesaplamalarda

(Projector Augmented Waves)
(Perdew ve digerleri,

kullanilarak  yapilan enerji
yakinsama kriteri olarak elektronik iterasyon igin
107° ve iyonik iterasyon ise 107 alindi. Dalgalarin
kinetik enerji kesime degeri 500 eV ve k-noktalari
icin 6x6x8 Monkhorst-Pack Orgli agl secilmistir. Elastik
(stress-strain)” yontemi
2001; Nielsen Martin, 1983)
kullanarak hesaplanmistir.  Ortorombik kristal
sistemi Cy1, Cy, Cs3, Casy Css, Cgs, Crp Ciz ve Cy3

olmak Uzere 9 tane bagimsiz elastik sabit ile

sabitler “zor-zorlama

(Page ve Saxe,

karakterize edilebilir.

2.2. Lineer regresyon modeli

y; bagimli, y1i, X2i , Asi--- Xki bagimsiz degiskenler
olmak tizere,

Yi =Bo+ By yai+ Boyai + ... +Bn yki + € M

=bot+ biyait bayait ...+ by + €

esitligi yazilabilir. Esitlikte gegen &; ve € sirasi ile
rastgele hata ve gdzlem-hesap sonuglari arasindaki
farktir(regression). 1, 1. .. xx bagimsiz degiskenleri
basinca, y; bagimh degiskenleri 6rgli parametreleri
ve elastik kat sayilara karsilik gelmektedir. by, b; ...
b, kat sayilarinin elde edilmesi igin lineer regresyon
metodu kullanilabilir. Bunun igin,
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n
q=zei2
i

n
q= Z(Yi — by = by xp; = = =Dk Ay)?
i

)

ifadesinin by, by, ..., b, kat sayilarina gore tlrevini

alip sifira esitlenirse

n n n

Z}’i = nby + bllei +oe bkzxki

i=1 i=1 i=1

n n n n

lei Yi= bozxu + bllezi +ot bklei Xki

i=1 i=1 =1 =1 3
n n n n

Z Xii Yi = bg Z Xii + by Z X X1+ + by Z Xpi Xki

i=1 i=1 i=1 i=1

Buradaki normal esitlikler matris formunda yazilirsa
Ab=g 4

elde edilir. Esitlikte gegen,

n -
n Xki
i=1
A= : : :
n n
Z Xei - Xki
Li=1 i=1
) — (%)
9o = Z Vi
bO i=1
b=]: g = :
by, n
Ik = Z Xki Vi
| i=1 _
Regresyon kat sayilarinin ¢ozim icin,
b=Alg (6)

yazilarak lineer denklem takiminin b katsayilari
hesaplanabilir. b matrisinin elamanlarinin hesabi
icin MINITAB-17 bilgisayar yazilimi kullanilmistir.

3. Bulgular ve Tartisma
3.1.0rgii sabitleri

Hesaplamalarda ilk 6nce, kristal yapinin geometrik
optimizasyonu yapilarak, o6rgli parametresi ve
Elde edilen
degerler deneysel ve teorik sonuclarla birlikte Tablo

atomlarin  konumlari hesaplandi.

2’de verilmistir.

Tablo 2. SnO, kristalinin VASP yazilimi ile elde edilen
6rgl parametreleri(A).

(6ra) 2 b ¢

0 4,829 4,828 3,238

5 4,775 4,775 3,224

Bu calisma 10 4,729 4,729 3,211
15 4,688 4,688 3,198

20 4,651 4,651 3,187

Teori ® 0 4,827 4,829 3,238
Teori® 0 4,808 4,691 3,226
Teori 0 4,708 4,720 3,144
Deney ¢ 0 4,653 4,631 3,155

*Erdem ve ark., 2014
®Hassan ve ark., 2013
“Gracia ve ark., 2007
4Haines ve Leger, 1997

Tablo 2’den goriilebilecegi gibi hesaplanan a, b, ¢
daha
kiyaslandiginda, yaklasik olarak % 0,02(Erdem ve
ark., 2014), %1,24 (Hassan ve ark., 2013), %
2,61(Gracia ve ark., 2007), % 3,55 (Haines ve Leger,
1997) farkhdir. Bu hata oranlari sonuglarimizin

degerleri Once vyapilan g¢alismalar ile

oldukga uyumlu oldugunu
gostermektedir. Tablo 2’de verilen
MINITAB-17 vyazilimi ile
regresyon analizi sonucunda elde edilen regresyon
esitlikleri
kullanilarak hesaplanan 6rgi parametre degerleri

literatirle
degerler
kullanilarak, yapilan

asagida verilmis olup, bu esitlikleri

Tablo 3’de verilmistir.

a=4,801-0,006994 P( Gpa)

b = 4,788 — 0,006661 P( Gpa ) (7)
c=3,219-0,001704 P( Gpa)

Bu calisma ile elde edilen veriler; Haines ve
Leger(1997)’in rapor ettigi deneysel degerler ile
kiyaslandiginda % 3,5(VASP), % 2,8(Regresyon)
farkh oldugu gorilmustir. Bu oranlar 6n gorilen
hata sinirlariigerisinde kalmaktadir.
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Tablo 3. Regresyon esitlikleri kullanilarak elde edilen
o6rgl parametre degerleri(A).

P (GPa) a b c
0 4,801 4,788 3,219
5 4,766 4,755 3,210
10 4,731 4,721 3,202
15 4,696 4,688 3,193
20 4,661 4,655 3,185

3.2. Elastik sabitler

Malzemenin mekanik 06zellikleri faz gecislerinde
degisir. Elastik sabitleri ile malzemenin mekanik
kararhlik ve polikristal 6zellikleri tahmin edilebilir.
Katinin erime noktasi, I1s1 kapasitesi, Debye sicakligl
gibi belli basl fiziksel 6zellikleri elastik 6zellikleri ile
Yiksek basing altinda bu niceliklerin
deneysel olarak belirlenmesi, deney sartlarinin

ilgilidir.
zorlugu vyizinden glctir. Ab initio kuantum
mekanik metotlari kullanarak herhangi bir basing
altinda malzemenin fiziksel 6zellikleri belirlenebilir.
Ab initio metotlar kullanarak malzemenin yapisal,
mekanik, elektronik ve optik 6zelliklerini biyilk bir
dogruluk ile hesaplamak mimkinddr.

Deneysel dlglimlere gdstermistir ki SnO, yaklasik 19
GPa basincta faz gecisi gozlemlendiginden, elastik
kat sayilarin basing bagimhhgi 20 GPa basinca kadar
incelenmistir. Basing bagimhhg hesaplarinda ilk
once verilen basing degerinde yapisal optimizasyon
yapilmis ve daha sonra elde edilen bu optimize

Tablo 4. Elastik katsayi degerleri(GPa).

parametreler  kullanilarak  elastik  katsayilar
hesaplanmistir. Literatirden ulasilabilen ve VASP
yazihmi ile degisik basinglarda hesaplanan elastik

kat sayilar Tablo 4’de verilmistir.

(Cyy +C35 — 2C55)>0,

(Cq1 +Cy; +C33 +2C45 +2Cy3 + 2C15)>0

(Cll +Cp—-2 C12) >0, (8)
(C11+C33-2Cy3)>0

C11> 0: C22> 0, C33> 0, C44> 0, C55> O, C65> 0

Hesaplanan elastik kat sayilarin tamami esitlik (8)
ile verilen mekanik kararlilik(Beckstein ve ark.,
2001; Ozer, 2016) olcitlerini
Literatlirden ve VASP yazilimi ile elde edilen farkli

saglamaktadir.

basinglarda elastik katsayi verilerine MINITAB-17
yazilimi ile regresyon analizi uygulanarak,

C1=213,4+3,888 P
C1,=156,7+4,249 P
Css=87,22+0,683 P
C33=392,8+4,702 P
C3=136,5+3,399 P

C=87,79+0,6576 P
C,,=217,3+4,196 P
C13=133,7+3,296 P (9)
Ces =182,9+2,705 P

Regresyon esitlikleri elde edilmistir. Esitliklerde
gecen P; GPa biriminde basinci géstermektedir. Bu
esitlikler kullanilarak elde edilen elastik kat sayilar
Tablo 4’de verilmistir. Sonuglarin literatiir degerleri
ile uyumlu oldugu gorilmektedir.

P (GPa) Cu Ca Cas Cu Css Ces Cp Cus Ca
0 221,14 220,43 391,87 87,63 87,70 182,79 148,80 134,00 133,50
5 237,14 235,75 416,11 91,73 91,74 197,79 179,60 152,30 151,37
VASP 10 240,58 237,38 439,51 94,94 94,96 211,42 218,58 169,34 167,22
15 283,84 283,88 461,97 97,65 97,65 223,91 211,22 184,21 184,29
20 299,16 298,95 483,31 99,89 99,88 235,41 230,49 199,76 199,74
0 2134 2173 392,8 87,8 87,2 182,9 156,7 133,7 136,5
5 232,8 238,3 416,3 91,1 90,6 196,4 1779 150,2 153,5
REGRESYON 10 252,3 259,3 439,8 94,4 94,1 210,0 199,2 166,7 170,5
15 2717 280,2 463,3 97,7 97,5 2235 220,4 183,1 187,5
20 291,2 301,2 486,8 100,9 100,9 237,0 2417 199,6 204,5
0 215,10 215,40 388,60 86,50 86,30 181,00 147,20 133,10 134,60
Ref? 5 237,70 237,40 418,40 91,20 88,60 196,30 179,50 150,00 152,80
10 225,00 281,80 448,40 95,50 95,30 210,40 214,40 161,20 189,50

*Erdem ve ark., 2014
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Cy1, Cy; ve Cs3 boyuna olusan esnekligi temsil eder.

Boyuna zorlanma sekli degistirmeden hacimde
degismeye neden olur. Hacim degisimi de basing ve
sicakhkla dogrudan iliskilidir. Basing altinda hacim azalr,
sicakhk ile artar. a-, b- ve c- yonlerindeki dogrusal
stkisma direncini sirasiyla, Cy1, C,, ve Cs; elastik sabitleri
gosterir. Tablo 4’den den gorilecegi gibi Cs3 degeri Cy;
ve C,, degerlerinden daha biyiiktiir. Bu yiizden, a- ve b-
eksenleri boyunca malzeme daha fazla sikistirilabilir.
Beklenildigi gibi malzeme Uzerindeki basing degerinin
artisi ile tim elastik sabit degerleri artmistir. Bu
durumun sonug olarak sikistirila bilirlikler azalmistir. Cas
parametresi malzemenin sertligini yéneten 6nemli bir
parametredir. C44 degerinin kigik olmasi malzemenin
yeterince sert bir malzeme olmadigini gosterir. Elde
edilen sonuglar gostermektedir ki CaCl, yapisindaki

SnO,’nin sert bir malzeme degildir.

3.3. Elastik modiiller

Elde edilen elastik kat sayilari kullanarak Young(E)
bulk(B) ve shear(G) modiil, poisson orani(9) elastik
katsayilar kullanilarak asagidaki esitlikler yardimi ile
hesaplanarak Tablo 5’de verilmistir.

1
E == 511 + 522 + 533 + 2[512 + 513 + 523] (10)

1
By =S [Ci1 + Cop + C33 + 2(Crp + Ciz + (33)] (11)

By = (By + Bg)/2 (12)
1
Gy = = (Ciq + Cop + C33 = Cip — Ci3 = C3) +
1
5 (Caa + Cs5 + Cop) (13)
1 1
G 15 [4(S11 + S22 + S33) + 3(Saq + Sss5 +
Se6) — 4(S12 + S13 + S23)] (14)
Gy = (Gy + Gg)/2 (15)
_ 9BxGy
X 7 Gx+3By (16)
_ 11Bx—(2/3)Gx
X7 [BX+(1/3)GX] (17)

Esitliklerde; Ust sinira karsihk gelen Voight(V), alt
sinira  karsilik gelen Reuss(R) yaklasimlarinin
ortalamasi Hill yaklasimi(H), bu yaklasimlardan
herhangi birisi(x) ile gdsterilmistir.

Bulk modulu belirli bir basin¢ altinda malzemenin
hacim degisimine karsi gosterdigi direncin
Olglistdir. Buyukligu katinin sertligi hakkinda bilgi
verir. Bulk modilinin 180,7 GPa olarak

hesaplanmasi, orta sertlikte bir malzeme olarak
ifade edilebilir.

Tablo 5. Hesaplanan Young(E), bulk(B) ve shear(G)
modiili (GPa), poisson orani(9)

P(Gpa) By Gy Oy Ey Bu/Gn

0 180,7 87,5 0,29 2259 2,1

5 202,2 86,5 0,31 2271 2,3

P,
S 221,5 71,0 036 1924 3,1
15 2395 975 0,32 257,6 2,5
0 1820 834 030 2171 2,2
§ 5 20,4 862 031 2264 2,3
§ 10 2209 890 032 2354 2,5
s 2403 91,7 0,33 2440 2,6
Kayma modili, malzemenin sertligini  bulk

modilinden daha iyi tahmin eder. Belirli diizlemler
boyunca kaymaya karsi gosterdigi  tepkinin
Ol¢listdiir. Kayma moduliiniin 87,5 GPa olmasindan
dolayi yeterince sert olmadig ifade edilebilir. Bu
sonug bulk moduli ile uyumludur. Basing ile B ve G
degerin artmasi beklenen bir durumdur.

Poisson orani (9), baglanma kuvvetlerinin
karakteristigini gosterir. Merkezi kuvvetler igin Ust
ve alt sinirlar sirasiyla 0,50 ve 0,25'dir. Tablo 5'de
verilen Poisson oranlarindan gorilecegi gibi
merkezi kuvvetler etkisindedir.

Young modill, sertligin olgusldir. Blylk olmasi
malzemenin sert oldugunu go6sterir. Young
modulinin 225,9 GPa olmasi malzemenin ¢ok sert
olmadigini gosterir. Young modill ile elde edilen
bu sonug, bulk ve kayma modiilii ile ulasilan sonucu
desteklemektedir.

B/G oraninin 1,75'den buyuk olmasi slinekligi,
kiicik olmasi kirilganlhigi gosterir. Hesaplamalarda
bu oranin 2 civarinda olmasindan dolayr bu
malzemenin slinek Ozelligine sahip oldugu
soylenebilir.

3.4. Debye sicakhgi

Katinin erime sicakhgl ve i1si kapasitesi gibi bircok
ozelligi ile ilgili olan Debye sicakligl, disik ve
ylksek sicaklik bolgesini ayirir. Debye sicakhgl ve
ortalama ses hizi elastik sabitlerden yararlanilarak,
hesaplanmis olup, Tablo 6.’de verilmistir. Debye
sicakhginin yaklasik 487 K olmasi orta sertlikte bir
malzeme oldugunu gosterir. Bu yargl bulk, Young
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ve kayma moddlleri ile elde edilen sonuglar ile
uyumludur.

Tablo 6. Elastik kat sayilardan hesaplanan Debye sicaklig

P p Os Il Im 0o

(GPa) (kg/m’)  (m/s) (m/s) (m/s) (K)

0 12092,1 2867,6 4958,8 3000,7 487,1

N 5 12298,7  2898,1 5080,7 2966,7  484,3
(%5}

= 10 12510,2  2889,1 5026,9 2679,9  440,0

15 12726,7 2990,8 5388,7 3100,4 512,0

0 113740 2708,4 5077,4 30256  491,2

E 5 115683  2730,5 5230,1 3054,8  498,7
(%]

§ 10 11767,3  2750,0 53716 3080,6  505,8

= 15 11970,9  2767,3 5503,1 3103,3 512,4

3.5. Zener anizotropi faktorii

Anizotropi orani ve dogrusal sikisabilirlikler, elastik
sabitlerden yodnelime bagh olarak hesaplanabilir.
Elastik sabitlerden vyararlanilarak, hesaplanan
elastik anizotropi ve sikistirilabilirlik kat sayilari
Cizelge 7.'de verilmistir.

Elde edilen dogrusal sikisabilirlige gore z-eksenleri
boyunca en az, x ve y-eksenleri boyunca yaklasik
esit, y eksenine gore en ¢ok sikistirilabilir olduklar
soylenebilir. Kristalin {001}, {010} ve {100} kayma
dizlemlerinde elastik olarak anizotropik oldugu
goralur. Kristalin bulk (Ag) ve kayma (Ag) izotropi
degerleri bulk ve kayma modilleri igin
anizotropiktir.

Tablo 7. Anizotropi orani ve dogrusal sikisabilirlikler.

Kayma Anizotropik E.IaStlk . Dog.rl.xs?I
L Anizotropi  sikisabilirlikler
Faktor 4
(GPa) Orani (TPa™)

A, A, Az As  Ag bx by bz
0 1,02 1,02 5,08 2,42 13,702,335 2,38 0,94

5 1,05 1,05 6,96 1,98 19,452,05 2,11 0,88

o

E 10 1,11 1,11 20,72 1,72 47,111,69 2,07 0,84
15 1,03 1,04 6,17 1,55 16,72 1,73 1,73 0,79
0 1,04 1,03 624 2,41 17,49 2,45 2,25 0,93

§ 5 1,04 1,04 6,82 2,08 19,052,222 1,97 0,87

g 10 1,05 1,05 7,42 1,82 20,62 2,04 1,75 0,82

]

o

15 1,06 1,06 8,05 1,61 22,181,89 1,56 0,78

4. Tartisma ve Sonug

Bu calismada ab initio metodu kullanilarak CacCl,
fazda SnO, kristalinin mekanik 6zellikleri arastirildi.

Mevcut datalar ile regresyon analizi yapilarak 6rgi
parametreleri ve elastik kat sayilar icin yeni ampirik
bagintilar 6nerildi. Bu galisma ile elde edilen veriler;
Haines ve Leger(1997)’in rapor ettigi deneysel 6rgii
parametreleri ile kiyaslandiginda %3,5(VASP),
%2,8(Regresyon) farkh oldugu gorild.

Kristalinin dokuz bagimsiz elastik sabitleri VASP
Onerilen bagintilardan

yazilmi  ve ampirik

hesaplandi. Elastik sabitler ortorombik yapinin
mekanik denge kosullarini saglamaktadir. Elastik
sabitler kullanilarak bulk, Young, kayma modiilleri,
Poisson orani, Debye sicakligi hesaplandi. Elde
edilen sonuglar SnO,'nin siinek ve yeterince sert bir
malzeme olmadigini géstermektedir. SnO, lizerine
yapilan regresyon analiz sonuglari, mevcut
deneysel ve teorik sonuglarla olduk¢a uyumludur.
Regresyon analizi, malzemelerin basin¢ altinda
orglu ve elastik sabitlerinin istenilen her bir basing
degerinde belirlenmesine imkan saglamaktadir. Bu
durum, teorik hesaplamalarda zamandan tasarruf

saglatacaktir.
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