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Bu calismada (GGA) genellestiriimis gradiyent yaklagimina dayanarak Ni,FeAl alasiminin bazi yapisal ve elastik
Ozelliklerini dizlem dalga — pseudopotansiyel ve Yodunluk Fonksiyonel Teorisine (DFT) dayanan VASP 5.2 kaynak
kodu kullanilarak hesaplanmigstir. Tam Heusler alagimlari X,YZ kimyasal yapisinda L21 formunda kristallesen uzay
grubuna (grup no:225) dahildir. Ni,FeAl alasiminin bu ¢alismada yapisal ve mekanik 6zellikleri incelendi. Alasimin
6rgli parametresi(a), elastik sabitleri (C;), Young Moduili (Y), Bulk Modull (B), Shear Modiili (G), Poisson Orani (v)
ve Zener Anizotropi Faktorl hesaplanmistir. Hesaplanan verilerden bu alasimin mekanik 6zelliklerini temsil eden
bazi sabitler belirlenmis ve diger mevcut teorik-deneysel verilerle karsilastiriimigtir.

Anahtar Kelimeler: Ni;FeAl, DFT, VASP 5.2, Tam Heusler Alagimlari, Elastik Sabitleri(Cy)

Determining the Mechanical Properties of Alloy Ni,FeAl with
DFT Calculation Method

ABSTRACT

In this study, Ni,FeAl calculated elastic properties by using plane —wave pseudopotentials and density functional
theory with in the generalized gradient approximation for VASP (Vienna Ab initio Simulation Package) 5.2 source
code. Full Heusler alloys X,YZ in the form of the chemical structure of space group (group number: 225) is included.
Mechanical properties were examined in this study of Ni,FeAl alloy. Alloy lattice parameters (a), the elastic con-
stants (C;), Young's Modulus (Y), Bulk Modulus (B), Shear Modulus (G), and Poisson's ratio (u) and Zener Anisot-
ropy Factor was calculated. The obtained results are in good agreement with the available experimental and theo-
retical data.
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GIRiS

Tam Heusler alasimlari X,YZ seklinde gosterilen L2, yapidaki kristal Fm3m (sayl 225) uzay grubunda yer alan bile-
siklerdir. Tam Heusler alagimlari yari — metal olabilir. Co,YZ (Y=Ti, V, Cr, Mn; Z= Al, Ga, Si) (Kandpal ve ark., 2007)
veya metalik alasimlari Ni, TAl (T=Ti, Zr, Hf, V, Nb, Ta)(Qawasmesh ve Hamad, 2012) 6rnekleri verilebilir.

P10-12 Mayis 2016 tarihleri arasinda Mehmet Akif Ersoy Universitesi Fen Bilimleri Enstitlisii tarafindan diizenlenen “2016 Akademik Gelisim
Gunleri” kapsaminda sunulmustur.



Ni,FeAl Alagiminin Mekanik Ozelliklerinin DFT Hesaplama Yontemiyle Belirlenmesi

Nikel iceren Heusler alasimlari sekil hafiza 6zelligi nedeniyle giinimuizde pratik ve ileri dizey olmak Uzere birgok
uygulamada tercih edilmektedir. Bu alasimlar makine — techizat ve yapi Urinleri, medikal aygitlar ve araglar gibi en-
dustriyel ve tibbi uygulamalarin yani sira; elektronik aygitlar, uzay araglari gibi ileri dizey uygulamalarda ve slper
elastik gozlik cergeveleri, telefon antenleri gibi glinliik hayati kolaylastiran birgok Grtinle hayatimiza dokunmaktadir.
Bilgi teknolojilerindeki gelismelerin sonucunda son yillarda robotik alanda yapilan arastirmalarda giin gectikge hiz
kazanmaktadir. Sekil hafizali alagimlarin ylksek ve dislk sicakliklarda iki yonli faz degisimi gosterirler.

Austenit —martensit déniisimi malzemenin sogutulmasi sirasinda gdzlenen bir 6zelliktir. Ornegin Ni2FeGa alasi-
minin termoelastik olarak kibik L2, yapidan ortorombik yapiya 142 K’ de (Lin ve Freeman, 1992) donustigu deney-
sel olarak gézlenmistir. Ni,MnGa alasimi ise oda sicakhdinda L2; yapidan martensit donlisim yaparak modile
edilmis yaklasik tetragonal yapida gérulmustur (Liu ve ark., 2003). Sekil hafizali alagimlarin bu 6zelligi Usttin 6zellikli
sensor ve aktivatér malzemesi olarak kullaniimasinin énint agmistir.

Bu c¢alismanin amaci Ni,FeAl alagiminin yapisal ve mekanik 6zellikleri arastiriimistir (Sekil 1).

Sekil 1. L2; Birim Hucresi Mavi Atomlar: Nikel(Ni);
Yesil Atomlar: Demir(Fe); Kirmizi Atomlar: Aliminyum(Al)

HESAPLAMA YONTEMI

Bu galismada NiyFeAl bilesiginin mekanik Ozellikleri yogunluk fonksiyonel teorisine dayanan Vienna Ab — Initio si-
mulasyon paketi (VASP 5.2)(Hohenberg ve Kohn, 1964; Kohn ve Sham, 1965; Perdew ve ark., 1996) kullanilarak
hesaplanmistir. Hesaplamada elektron iyon etkilesimi igin Perdew — Burke — Ernzerhof (PBE)(Perdew ve ark.,1996)
metodu, elektron — elektron etkilesimi igin genellestiriimis gradiyent yaklagimi(GGA) kullaniimistir. Brillouin bolge-
sinde 6zel k — noktalari icin Gamma g/ijntemi ve 8x8x8 Gamma 6rgl agi kullaniimistir. Pseudopotansiyel elektron
dagiimi Niz1s® 2s? 2p°® 3s” 3p°® 4s” 3d°, Fe: 1s® 2s° 2p° 3s” 3p° 3d°® 4s?, Al: 1s® 2s° 2p° 3s” 3p* seklindedir ve enerii
kesilim degeri (mesh cutoff) 450 eV olarak alindi. Butiin bu hesaplamanin sonuglari literatr ile karsilastiriimigtir,
pek cok 6zelligin deney ve baska teorik ¢alismalarla uyum icinde oldugu gériimustar.

Yapisal 6zellikleri belirlemek igin L2, yapidaki Fm3m (sayl 225) uzay grubunda kristal yapisinda 6rgl sabiti dege-

rinde toplam enerjisi hesaplanmigtir. Ni;FeAl icin 6rgu sabiti 5,546 alinarak hesaplama yapiimistir (Qawasmesh ve
Hamad, 2012). Sistemin L2, fazindaki durumu igin elastik sabitleri Tablo 1'de sunulmustur. Bulk ModulG(B), Shear

Modili(G), Young Modili(Y), Zener Anizotropi Faktorii(A), denge 6rgi sabiti(a) ve Poisson Orani(¥) Tablo 2’ de
sunulmustur.

Kristal simetrilerine gére Born mekanik kararlilik kriterleri kubik yapilar icin
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Tablo 1. Hesaplanan Elastik Sabitler (GPa biriminde ve L2, Faz igin belirlenmistir)

N|2FeA| C11(GPa) Clz(G Pa) C44(G Pa.)
Bu Calisma 148 210,9 131,1
(Qawasmesh ve Ha- 176.919 162.875 123.436
mad, 2012)
1
B :;{Cn"‘ 204;) (1)
1
G = z (Cyy — C42) 2
-
A= Cyi1—Cy3 (3)

Denklem (1) ve (2) kullanilarak bulunan Bulk moduli ve Shear Modilinde sayesinde Young Modullu ve Poisson
orani asagidaki denklemler kullanilarak hesaplanir.

SGE
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Hesaplanan degerler asagidaki Tablo 2’deki gibidir. Bu ¢alismada ilk kez hesaplanan Shear Moduli(G), Zener Ani-
zotropi Faktori(A), Young Modili(Y) ve Poisson Orani(v) ilk kez hesaplandigindan karsilastirmak mimkin olma-
mistir.

®)

Tablo 2. Hesaplanan Denge Orgli sabiti(a), Bulk Modiilii(B), Shear Moduil(i(G), Zener Anizotropi Faktorii(A), Young
Moduili(Y) ve Poisson Orani(¥)

NiFeAl

5,546 Teorik Bu calisma

a(h) 5,75 Teorik (Qawasmesh ve Hamad, 2012)

4,47 Deneysel (Da Silva ve ark., 1988)

189,3 Bu calisma

B(GPa) 164,23 (Qawasmesh ve Hamad, 2012)
G(GPa) -31,45 Bu calisma
A(GPa) -4,705 Bu calisma
Y(GPa) 428,94 Bu calisma
n 0,0165 Bu galisma

SONUGLAR

Bu calismada (DFT) Yogdunluk Fonksiyonel Teorisi ile enerji hesaplamalari NiFeAl i¢in yapildi. Elde edilen sonuglar
asagida siralanmistir;

e Kiristal malzemenin elastik sabitleri ab initio toplam enerji degerleri kullanilarak birim hlcrenin hacmini koru-
yacak sekilde belirli bir kiglik deformasyon stres strain (zor — zorlanma) uygulanmasi yoluyla hesaplanmig-
tir.

e L2, austenit yapidaki kararli durum 6rgii sabiti a = 5,546 A minimum enerji denge degeri alinarak elastik
sabitleri Cy; =148 GPa, C;, =210,9 GPa, C4 = 131,1 GPa hesaplandi. Sonuglarin mevcut diger teorik ¢a-
lismalarla uyumlu oldugu gérildi. Deney sonucu mevcut olmayan buyuklikler i¢cin bu sonuglar yol gdsterici
nitelik tagimaktadir.

e Cij elastik sabitleri pozitif bulunmustur. C;; — C1, > 0 kosulunun disinda diger Born mekanik kararhlk kriter-
lerine uygun oldugu goéraimustar. Tetragonal yapida L2, yapidan daha kararl oldugu literatir tarafindan da
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dogrulanmistir (Qawasmesh ve Hamad, 2012). Bu sonugla 1siginda incelenen sartlarda malzemenin kararli-
iginin disik oldugu tespit edilmistir.

e Bu tlr malzemelerin gelecekte Ustlin 6zellikli akill sistemlerde kullanilabilirligi gindemde olup Ni,FeAl gibi
demir iceren ¢ok bilesenli sistemler icin kararlilik ve ileri bir galisma olarak da manyetik 6zelliklerinin ince-
lenmesi teknolojik arastirmalarinin gelecegdi agisindan énem tasimaktadir.

TESEKKUR

Bu arastirmanin konusu ve diger teorik calismalara destek oldugundan dolayr TUBITAK ULAKBIM TR — Grid he-
saplama agina tesekkir ederiz.
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