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XA yapidaki Ti-RuSn ters-Heusler alasiminin yapisal, elektronik, elastik ve termodinamik
ozelliklerinin teorik olarak incelenmesi

Erol ALBAYRAK

OZET: Ters-Heusler (XA) yapidaki iiclii Ti,RuSn alasiminin bazi yapisal 6zellikleri, manyetikligi,
elektronik yapisi ve ayrica elastisitesi DFT olarak bilinen yogunluk fonksiyonel teorisi igerisinde yer alan
genellestirilmis grandyent kabulleri kullanilarak incelenmistir. Hesaplanan optimize edilmis 6rgii sabitinin,
toplam manyetik momentin ve elektronik bant yapisinin literatiirde yer alan mevcut verilerle uyumlu oldugu
goriildii. Spin polarize bant hesaplamasindan, TiRuSn alagimi spin-agag1 yoneliminde 0.405 eV'luk bir yasak
enerji araligina sahipken, spin-yukari yoneliminde metalik 6zellik gostermekte oldugu ve bundan dolayi yari
metalik ferromanyetik bir dogaya sahip oldugu tahmin edildi. Ikinci dereceden elastik sabitlerinin
sonuglarinin, bu alagim i¢in Born mekanik kararlilik kriterlerini karsiladigi ve mekanik olarak kararli oldugu
anlagildi. Ayrica, Pugh kriterlerine gore B/G orant 3.23 olan bu alagimin 1.75 sinirindan biiyiik olmasi
nedeniyle siinek bir dogaya sahip oldugu ve anizotropi faktorii (A) 2.88 olmasi nedeniyle anizotropik
davrams gosterdigi tespit edildi. Incelenen bu alasimin spin elektronigi uygulamalari i¢in umut verici bir
aday oldugu soylenebilir

Anahtar Kelimeler: Yogunluk fonksiyonel teori, elastik dzellikler, ters-Heusler, yar1 metalik malzemeler.

Theoretical investigation of the structural, electronic, elastic and thermodynamic properties of
Ti2RuSn reverse-Heusler alloy in XA structure

ABSTRACT: Structural, magnetic, electronic and elastic properties of the ternary Ti2RuSn alloy in reverse-
Heusler (XA) structure were investigated using density functional theory and generalized grandyent
approach. It was seen that the calculated optimized lattice constant, total magnetic moment and electronic
band structure were compatible with the available data in the literature. From the spin polarized band
calculation, it was predicted that the TioRuSn alloy has a band gap of 0.405 eV in the spin-down orientation,
while it shows metallic properties in the spin-up orientation and therefore has a semi-metallic ferromagnetic
nature. The results of the second order elastic constants were found to meet the Born mechanical stability
criteria for this alloy and to be mechanically stable. In addition, it was determined that this alloy, which has
a B/G ratio of 3.23 according to Pugh criteria, has a ductile nature due to its greater than 1.75 limit and
exhibits anisotropic behavior due to its anisotropy factor (A) of 2.88. It can be said that the investigated alloy
is a promising candidate for spin electronics applications.
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GIRIS

Yiiksek sicakliklardaki kararli davraniglari, hafif olmalari, mukavemetlerinin yiiksek olmasi,
alagimlariin ve bilesiklerinin uzay araglar1 ve otomotiv endiistrisinde ¢ok kullaniliyor olmasi gibi
nedenler sayesinde titanyumlu (Ti) bilesiklerin ya da alagimlarin fiziksel ve kimyasal 6zellikleri oldukca
onem arz etmektedir (Urtekin, 2015). Bununla birlikte Hartley 1991°de yaptig1 ¢alismada platin grubu
metallerin iyi birer reaktif element olduklarini ortaya koymustur. Bu metallerden olan rutenyum (Ru)
ise ¢ok iyi bir katalitik aktiviteye sahip olmasi, yiliksek korozyon direnci gibi 6zellikleri nedeniyle
endiistride titanyum (T1) ve kalay (Sn) ile birlikte anot materyalleri i¢cin TiRuSnO; seklinde kullanilirlar
(Panizza ve ark., 2013).

Ru-Ti sistemi, Gao ve ark. (2009), Jahnatek ve ark. (2011) gibi bilim insanlarinca detayli bir
bicimde c¢alisilip ortaya dnemli sonuglar koymuslardir. Jahnatek 2011°de ve Jain 2014’te yaptigi
caligmalarla B2 durumundaki RuTi sistemlerinin elektronik, elastik ve yapisal Ozelliklerini
incelemislerdir. Yine bir RuTi calismas1 Ornek (2017) tarafindan yapilarak B2 fazindaki RuTi sisteminin
yapisal, elastiki, titresim ve elektronik Ozellikleri Yogunluk Fonksiyon Teorisi (DFT) kullanarak
incelemistir. RuTi bazli ¢aligmalarin tamami Ti2RuSn alagiminin dogasini anlamakta TiRu agisindan
bilgi verdikleri icin énem arz etmektedirler. Ayrica, Ornek ve ark. (2021) (Ti1xVx)2FeGa alasiminin
yapisal, manyetik, elektronik ve titresim 6zelliklerini incelemislerdir ve ¢esitli katkilama oranlarina gore
sonuclari elde etmislerdir.

Bazi malzemeler bir spin yoneliminde metalik 6zellik gdsterirlerken diger spin yoneliminde yar1
iletken Ozellik gosterirler. Bu tiir malzemeler Yar1 Metalik (YM) malzemeler olarak adlandirilirlar
(Tagkin ve ark., 2017).

YM ferromanyetik malzemelerin yiiksek spin polarizasyon kapasitesine sahip olduklar: diigiiniiliir
ve bu malzemeler sanayide manyetik sensorler, veri depo aparati ve kalici miknatislar gibi bazi
cihazlarda kullanilmaktadirlar (Taskin ve ark., 2017).

YM malzemeler bir spin yoneliminde metalik 6zellik gdsterirlerken diger spin yoneliminde yar1
iletken Ozellik gosterirler. Tagkin ve ark. 2017 de yaptiklar1 ¢alismada Ti2RuSn alagiminin bazi kararl
durumlarin ve elastik sabitlerini incelemis ve bu malzeme i¢in en kararli durumun XA yiizey merkezli
kiibik (FCC) kristal yapida oldugunu ortaya koymustur. Ayrica, bu alasimin elektronik yap1 ve manyetik
ozelliklerini inceleyerek yar1 metalik 6zelliklerini ortaya koymuslardir.

Tiim bu bilgiler 1518inda literatiirde sinirli sayida ¢alisma bulunan Ti2RuSn alagiminin fiziksel
ozellikleri yeterince tanimlanamamistir. Bundan dolay1 bu alasimin taban durum 6zelliklerini tam olarak
belirlemek icin yogunluk fonksiyonel teorisi igerisinde yer alan genellestirilmis grandyent yaklagimi
kullanilmast amaglanmaktadir. Bu amag¢ dogrultusunda bu ¢alismada; Ters-Heusler (XA) yapidaki ii¢lii
Ti2RuSn alagiminin yapisal, manyetik, elektronik bant ve elastik 6zellikleri incelenmistir.

MATERYAL ve METOT

Cok elektronlu bir atomik sistem ele alindiginda elektronlarin bulunma ihtimallerine gore bir
fonksyon tiiretilmek istendiginde dncelikle Hamilton ifadesi yogunluk fonksiyonu teorisine gore (DFT)
temel durumun dejenere olmadig1 durumlar i¢in esitlik 1 de verildigi gibi yazilabilir.

H=T+V 1)
Bu ifadedeki kinetik enerji esitlik 2°de, potansiyel enerji de esitlik 3 te verilmistir.

T=2[Ve*(r) [ Vo (r)dr 2

V=[9) e" () p(r)dr 3)
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Hohenberg ve Kohn yaptiklar1 ¢alismalarda ¢ok elektronlu yapilarin taban durum enerjilerinin
elektronlarin yogunluklarina bagli olduklarini esitlik 4 te ki gibi gostermislerdir (Hohenberg ve
ark., 1964 ; Kohn ve ark., 1965 ).

Eg [n] = [v(r) n(r)d(r) + Fn(r)] (4)

Bu c¢alisgmada yapilan hesaplamalar da c¢oklu elektron yapisina sahip molekiiler yapidaki
malzemeler i¢in 6nemli sonuglar veren DFT yaklasimi kullanilarak gergeklestirilmistir. Denge
durumundaki minimum enerjiyi, yapisal ve diger 6zellikleri hesaplamak i¢in DFT yaklasimini dikkate
alan Quantum-ESPRESSO paket programi kullanilmistir (Giannozzi ve ark., 2009).

Minimum enerji durumunu tespit etmek i¢in gerekli olan taban durum elektronik yiik yogunlugu
ifadesi Kohn ve Sham’in 1965 yilinda yaptigi ¢alismada;

p(r) = E).18;(0)| 5)
olarak belirtilmistir (Kohn ve ark.,1965).

Elektronlar1 bir biriyle etkilesmeyen molekiiler yapilar i¢in karsiliklt Degis-tokus etkilesimlerinin
katkis1 bilinemez, bu yiizden de degis- tokus korelasyon potansiyeli i¢in bazi yaklasimlari1 g6z dniinde
bulundurmak gerekir. degis-tokus korelasyon potansiyelinin tespiti igin ilk sistemi homojen bir gaz
ortami olarak kabul eden yerel yogunluk yaklasimi (LDA) kullanilmistir (Giannozzi ve ark., 1991).
Homojen olmayan sistemler i¢in LDA yaklasimina elektronik yiik yogunlugunun gradyenti eklenerek
daha basarili sonuglarin alinmasi amaglanmistir. Bu sekilde LDA yaklagimina elektronik yiik
yogunlugunun gradyenti eklenerek genellestirilmis gradyent yaklasimi ortaya ¢ikmis olup Perdew-
Burke-Ernzehof, genellestirilmis gradyent yaklasimi (PBE-GGY) da genellestirilmis bir gradyent
yaklagimidir (Perdew ve ark., 1996). Bu ¢alismada da daha basarili sonuglar i¢in PBE-GGY yaklagimi
kullanilmistir.

Cok elektronlu bir molekiiler sistemde enerji hesaplamalari i¢in elektronlardan gelen katkilar i¢in
de cesitli yaklagimlar yapmak gerekmektedir. Buna gore 1’den fazla elektronu olan bir atomun
schrodinger denklemi esitlik 6 da ki gibi yazilabilir.

Hp = ¢ (6)

Burada H, ¢ operatorler olup ¢ ise dalga fonksiyonudur. Genel olarak bu dalga fonsiyonu atomun
kor elektronlar1 yani ¢ekirdege yakin ve dolu orbitallerdeki elektronlarla degerlik elektronlarindan
katkilarin toplami seklinde ifade edilebilir. Bununla birlikte schrondinger denklemine kor ve degerlik
elektronlariin etkilesimleri de yapay potansiyel olarak eklenmelidir. Gergek bir potansiyele gore daha
kisa siirede yakinsayan yani sifir degerine ulasan potansiyellerden biri de pseudopotansiyeller olarak
adlandirilirlar (Srivastava G.P., 1990).

Bu yiizden de Ti, Ru ve Sn atomlarina ait bu calismada pseudopotansiyeller Rappe grubdan
almmustir (Garrity, 2014). Kullanilan elektronik dalga fonksiyonlarinin agilimi igin kesme enerjisi 40
Ry ve elektronik yiik yogunlugu i¢in kinetik enerji 400 Ry olarak alinarak kesme sinirina kadar
incelendi. Brillouin-bolgesi tamamlamalar1 8x8x8 k-noktalar1 6rgii degerleri kullanilarak hesaplamalar
gerceklestirildi. Fermi yiizeyine kadar yapilan incelemede tamamlamalarin gerceklestirilmesi icin
smearing teknigi kullanilip smearing parametresi 0.02 Ry alinarak gergeklestirildi (Methfessel, Paxton,
1989). Alasimin elastik ozellikleri ve termodinamik ozellikleri thermo pw programi ile incelendi
(Corso, 2016). Elastik sabitleri, alagima stress uygulanarak bozulmamis ve bozulmus kristal yapi
arasindaki enerji farkindan elde edilmektedir. Termodinamik 6zellikler ise Debye modeli esas alinarak
yapilmustir.
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BULGULAR VE TARTISMA

XA kristal simetrisinde bulunan Ters-Heusler yapisinin ilkel birim hiicresi 4 atom i¢ermektedir.
Ti2RuSn alagimi F-43m uzay grubu olarak adlandirilan atomik dizilime ve XA kristal simetrisine
sahiptir. Bu alasimin yapisi i¢ ige gegmis 4 FCC hiicre igerdiginden ayn1 zamanda Ters-Heusler yapiya
sahip bir alasim olarak da incelenebilmektedir. Bu ¢alismada, Ti;RuSn Ters-Heusler alasimindaki
atomlarin koordinatlari xyz koordinat sistemine gore; a-Ti (3/4, 3/4, 3/4), b-Ti (0, 0,0), Sn (1/4, 1/4, 1/4)
ve Ru (1/2, 1/2, 1/2) olacak sekilde kristal yap1 olusturuldu (Bkz. Sekil 1).

Sekil 1. XA kristal simetrinde bulunan Ti;RuSn Ters-Heusler alagiminin kristal yapisi

Olusturulan kristal yapinin toplam enerjisini minimum oldugu denge durumu 6rgii sabiti degeri
ay= 6.435 A olarak belirlendi (Taskin ve ark. 2017). FLAPW metot ile yaptiklar1 ¢calismada TioRuSn
alasiminin drgii sabitini 6.44 A olarak hesapladi. Bu ¢alismada elde edilen &rgii sabiti degeri Tagkin ve
ark. (2017) tarafindan elde edilen degerinden %0.08’lik bir farkla elde edilerek olduk¢a uyumlu olarak
bulundu.

XA kristal simetrinde bulunan F-43m uzay grubundaki Ti2RuSn Ters-Heusler alagiminin spin
polarizasyonu hesaba katilarak spin yonelimlerine gore elektronik 6zellikleri hesaplandi. Ti2RuSn Ters-
Heusler alagiminin Sekil 2’deki yiiksek simetri yonelimlerine gore elde edilen elektronik bant egrilerine
bakilarak spin yukari ve spin asag1 degerleri incelendiginde malzemenin spin yukar1 yoneliminde valans
ve iletkenlik bantlarinin i¢ i¢e gectigi goriilmektedir. Ayrica spin yukar1 yonelimde Fermi enerji seviyesi
civarinda herhangi bir yasaklanmis enerji araligi bulunmadigindan malzemenin metalik karakterde
oldugu anlagilmaktadir. Spin asag1 yoneliminde ise Fermi enerji seviyesi yakinlarinda dolayl gecise
sahip bir yasakli enerji araligi oldugu Sekil 2°den anlasilmaktadir. Bu yasakli enerji araligi 0.405 eV
olarak hesaplanmistir. Bu yilizden spin asag1 yoneliminde yariiletken karakterde oldugu da sdylenebilir.
Dolayistyla spin yukar1 yonelimi iletken iken spin asagi yonelimi yariiletken karakterde olan TizRuSn
Ters-Heusler alasiminin yar1 metalik (YM) karakterde oldugu sdylenebilir.

Elektronik yapinin daha iyi anlasilmas1 amaci ile TizRuSn Ters-Heuslar alagimi i¢in kismi durum
yogunlugu ve toplam durumlarin yogunlugu egrileri elde edildi. Sekil 3’de verilen durum yogunlugu
egrileri incelendiginde Fermi enerji diizeyi yakinlarinda spin yukar1 yoneliminde iletkenlige en fazla
katki sirasiyla a-Ti atomunun 3d orbitali (a-Ti 3d) ve Ru atomunun 4d orbitalinden (Ru 4d)
saglanmaktadir.
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Fermi enerji seviyesinin asagisindaki 0 ile -1 eV araligindaki kisimda ise a-Ti 3d orbitalindeki
elektronlarmin katkis1 daha baskinken -1 ile -3 eV araliginda ise Ru 4d orbital elektronlarnin katkisi
daha baskin halde keskin tepeler olusturur. -3 ile -4 eV araligindaki keskin tepelerde ise Ru 4d
orbitalindeki elektronlar ile Sn 5p orbitalindeki elektronlarin hibritlesmesinden kaynaklandigi
distiniilmektedir.

Enerji (eV)

67 Ti,RuSn

Al A | A e

Wp K X r L X W L

Sekil 2. Ti;RuSn Ters-Heusler yapisina sahip alasiminin yiiksek simetri yonleri dogrultusunda ki elektronik bant egrileri
6

— Toplam
a-Ti4s
— a-Ti3d
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Sekil 3. Ti;RuSn Ters-Heusler alagiminin spin yonelimlerine bakilarak hazirlanilan kismi durum yogunlugu ve toplam
durum yogunlugu egrileri

Spin yonelimlerine bakilarak incelenen elektronik 6zellikler kapsaminda elektronik bant egrileri
ve durum yogunluklar1 hesaplanan TioRuSn Ters Heusler alasiminin spin yonelimlerinin simetrik
olmadig1 goriilmektedir (Bkz. Sekil 2; Sekil 3). Spin yonelimlerinin simetrik olmamasi bu alasimin bir
manyetik momente sahip oldugu anlamina gelmektedir. Spin asag1 ve spin yukari durumlarinin
farkindan bu alasimin toplam manyetik momenti 25 olarak elde edildi. Ayrica, Slater Pauling ilkesine
gore ise TioRuSn Ters-Heusler alasimi i¢in toplam manyetik moment My = Z; — 18 formiilii gz 6niine
alinarak 2up olarak hesaplanmistir (Galanakis | ve ark. 2006; Wei X.P. ve ark. 2012). Elektronik
ozelliklerden ve Slater Pauling ilkesinden elde edilen sonuglarin birbirleriyle olduk¢a uyumlu oldugu
goriilmektedir.
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Bir malzemenin sertligi, mekanik kararliligi gibi 6zellikleri o malzemenin esnekligine baghdir.
Esneklik ise malzeme iizerine uygulanan zorlamaya karsi uyguladigi tepkinin bir 6l¢iisii olan elastik
sabitleriyle ilgilidir. Kiibik bir kristalin mekanik kararliligin1 incelerken elastik sabitlerinin Born
kararlilik kriterlerini saglamasi gerektigini unutmamak gerekir. Kiibik yapilar i¢in Born kararlilik
kriterlerti;
C44>0; C11- €12 >0; €14+ 261, >0 (7)

olarak belirtilmistir (Born M., Huang K., 1954; Arikan N. ve ark., 2014). Burada C;4, C;, Ve Cy,
malzemeye ait elastik sabitleridir. Bu kriterler kiibik kristal yapinin elastik sabitleri i¢cin geg¢miste
oldukga iyi sonuglar vermistir. TiRuSn ters Heusler elastik 6zellikleri ise birbirinden bagimsiz olan
Ci1, C12 Ve Cy, clastik sabitleri ile tam olarak anlasilabilir. Cizelge 1°de TioRuSn alasimi i¢in hesaplanan
elastik sabitlerinin degerleri verilmistir. TizRuSn ters Heusler alagiminin hesaplanan elastik sabitleri Es.
1’de verilen Born kararlilik kriterlerini karsiladigindan F-43m uzay grubunda bulunan bu alagimin
mekanik olarak kararli oldugu sdylenebilir.

Cizelge 1. TioRuSn ters Heusler alasiminin elastik sabitleri (C11, C12 Ve Cas; GPa)

Malzeme Cu Cw Cus
TiRuSn 215.52 157.52 83.62

Ayrica Cizelge 2°de Ti2RuSn ters Heusler alasimi igin hesaplanan elastik sabitlerinden alagima ait;
Young modiilii, Bulk modiilii, Kayma modiilii, poisson orani, B/G ve anizotropi faktorii gibi nicelikler
Voight-Reuss yaklasimina gore hesaplanarak verilmistir. Ayrica bu yaklagima gére Bulk Modiili B,
Kayma modiilii G, Young modiilii E, poisson orani 6 ve Anizotropi faktorii A asagida verilen esitliklere

gore hesaplanmistir (Al S. ve ark.,2018).

B = . 8
5(C11— 2C13).Cas
G=
3(C11— 2C12)+Cyq ©)
_ 9BG
"~ 3B+G (10)
-1 E
o=>(1-2) (11)
2-C44
- 12
(€11—C12) (12)

Cizelge 2. TioRuSn ters Heusler alasiminin Bulk Modiilii (B; GPa), Kayma modiilii (G; GPa), Young modiilii (E; GPa), B/G
orani, poisson orant () ve Anizotropi faktori

Malzeme By Br B Gy Gr G Ev Er E B/G [} A

Ti;RuSn 176.85 176.85 176.85 61.8 47.69 5473 16599 131.27 148.63 3.23 0.36 2.88

Elde edilen bu degerler incelendiginde, TioRuSn ters Heusler alasiminin Bulk modiilii degeri
tahmin edildigi tizere C11 ve C12 sabitleri arasindaki bir degerde hesaplandi. Buna ek olarak, bu alasimin
Bulk modiilii ve Young modiilii degerlerinden az sikisabilir oldugu anlagilmaktadir. Ancak makaslama
kuvvetler arasi sikigabilirligin bir 6l¢iisii olan Kayma modiilii degerinden ise bu alasimin karsilikli
koselerden sikisabilirliginin biraz daha yiiksek oldugu sdylenebilir. Pugh’un kriterine gére B/G orani
goz Oniine alindiginda 1.75 smirindan biiyiik degerler i¢in malzemelerin siinek bir dogaya, 1.75
smirindan kiiciik degerler i¢in ise kirtlgan bir dogaya sahip oldugu soylenir (Pugh 1954). Bu alagiminin
B/G oran1 3.23 olarak elde edildi ve 1.75 sinirindan biiyiik bir degerdedir. Bundan dolayi, Ti2RuSn ters
Heusler alasiminin siinek bir dogaya sahip oldugu sdylenebilir. Yine poisson oranindan bu alasimin
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stinek bir dogaya sahip oldugu sonucu ¢ikmaktadir. Ayrica, poisson orani atomik baglanmalar ile ilgili
bilgiler icermektedir. Bu deger kovalent karakterdeki malzemeler i¢in 0.1 civarindayken iyonik
karakterli malzemeler ele alindiginda ise 0.25 civarinda hesaplanilmistir. (Bannikov ve ark., 2007;
Ornek ve ark., 2017). Bu alasim icin elde edilen poisson orani (0.36) 0.25 degerine yakin oldugundan
TioRuSn ters Heusler alagiminda iyonik karakterin baskin oldugu anlagilmaktadir. Cauchy basinci olarak
adlandirilan C;; — Cy, degerinin pozitif olmasi bu alasimin atomlar1 arasindaki baglanmalarda iyonik
karakterin baskin oldugunu dogrulamaktadir.

A A A
200 200 200
150 150 150
1 > > . >
250-200-150-100 -50 50 NOO 150 200 250-200-150-100 50 NOO 150 200 250-200-150-100 -50 50 NOO 150 200
-150 -150 -150
-200 -200 -200
L 250l ® T T & T = 25l % * 2 T
Young's modulus in (xy) plane Young's modulus in (xz) plane Young's modulus in (yz) plane
LY A A
50 50 50
1 » - > T »
-50 50 -50 50 -50 50
50 50 50
-0 + « ] 1T — -0 + « | 1t — o0 + « | T —
Shear modulus in (xy) plane Shear modulus in (xz) plane Shear modulus in (yz) plane

A A A

—lo + «— | t — —|lo + « | 1 — —lo + «~ | 1t —

Poisson's ratio in (xy) plane Poisson's ratio in (xz) plane Poisson's ratio in (yz) plane
Sekil 4. TiRuSn alagiminin sirastyla Young modiilii, Kayma modiilii ve son olarakta poisson oraninin iki boyutlu yonlere
gore ¢izilmis hali
Malzemelerin elastik anizotropi derecesini tahmin etmek igin kullanilmakta olan anizotropi
faktorli bu alasim igin 2.88 olarak elde edildi. Tamamen izotropik olan malzemeler igin anizotropi
faktoriinlin degeri 1°dir. Buna goére Ti2RuSn alagiminin elastik anizotropik oldugu anlagilmaktadir. Bu
alasgimin anizotropik olmasi nedeniyle, yon bagimlilifina gére degisimi Young modiiliiniin, Kayma
modiilii ve Poisson orani iki boyutlu olarak bu alagim i¢in hesaplandi. Bu parametrelerin maksimum ve
minimum degerleri Cizelge 3'te verildi. Hesaplamalar1 gergeklestirmek i¢in ELATE kodu (Gaillac,
2016) benimsendi.
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Cizelge 3. Ti;RuSn ters Heusler alasimmim Young modiilii (E; GPa), Kayma modiilii (G; GPa) ve poisson orani (o)
maksimum ve minimum degerleri
E G o
Emin Emax Ghin Gmax Omin Omax

82,49 216,71 29,00 83,62 -0,08 0,79
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Sekil 5. Ti;RuSn ters Heusler alagimi igin; a) Titresim enerjisini, b) Serbest titresim enerjisinin, c) Is1 sigasinin ve d)
Entropinin sicakliga bagl degisimleri

Debye modeli esas alinarak TioRuSn ters Heusler alasimina ait elde edilmis olan termodinamik
ozellikler Sekil 5’te goriilmektedir. Bu alagima ait termodinamik 6zellikler incelendiginde beklenildigi
lizere titresim enerjisinin sicaklik arttik¢a arttigi goriilmektedir (Bkz. Sekil 5-a). Enerjinin korunumu
geregi Ti2RuSn ters Heusler alagimini olusturan atomlar arasindaki titresim enerjisi artarken serbest
titresim enerjisi ise azaldig1 Sekil 5-b’de acik¢a goriilmektedir. Sekil 5-¢’de goriildiigii tizere 151 s1gasinin
sicaklikla degisimi incelendiginde birim hiicresinde 4 atom bulunduran bu alagiminin 1s1 sigas1 yiliksek
sicakliklara gidildikge Dulong-Petit limiti (Petit 1819) olarak bilinen 3NR degerine dogru gittigi
anlasilmaktadir. Ayrica diisiik sicaklik degerlerinde 1s1 sigast hizla artarken yiiksek sicaklik degerlerine
dogru artis hiz1 azalmakta ve giderek diizlesmektedir. Biitiin dalga boylarinin uyarildig: sicaklik olarak
bilinen ve 1s1 sigasinin diizlesmeye basladigi noktadaki sicakligi olan Debye sicakligi bu alasim ig¢in
304,805 K olarak hesaplanmistir. Son olarak, diizensizligin bir derecesi olan entropinin sicaklia bagh
degisimi ele alinacak olursa bu alasim i¢in sicaklik arttik¢a entropinin yani diizensizligin arttig1 Sekil 5-
d’de goriilmektedir.

SONUC

Ti2RuSn alagiminin yapisal, elastik, elektronik ve termodinamik 6zellikleri, DFT yaklagimi g6z
oniine almarak incelenmistir. incelenen alagimin elastik ve termodinamik 6zelliklerine yapilan literatiir
taramasi sirasinda rastlanmamis ve ilk kez bu ¢alisma ile rapor edilmistir. Hesaplanan 6rgii sabiti (6.44
A) %0,08 lik bir farkla, toplam manyetik momenti (2ug) ve elektronik bantlar1 teorik veriyle oldukga
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iyl bir uyum icindedir. Elektronik 6zellikleri hesaplanan bu alagimin spin-asagi yoneliminde 0.405
eV’luk bir yasakli enerji bolgesine sahip olan yar1 metalik bir manyetik oldugu bulunmustur. Elastik
sabitleri i¢in hesaplanilan Ci11 = 215.52, C12=157.52 ve Cas = 83.62 degerleri goz Oniinde tutuldugunda
bu alagimin F-43m uzay grubundaki XA yapisinda mekanik olarak kararli oldugu rapor edildi. Ayrica,
bu alasimin B/G oraninin 3.23 olarak hesaplanmig olmas yiiziinden siinek bir dogaya sahip oldugu ve
iyonik karakterli oldugu sdylenebilir. Bununla birlikte, Ti,RuSn alagiminin anizotropi sabitinin 2.88
olarak hesaplanmasi bu malzemenin elastik anizotropik oldugunu gosterir.. Young modiilii, Kayma
modiilii ve poisson oraninin yon bagimlilig1 dikkate alinarak sirasiyla E = 148.63, G =5473, 0 = 0.36
olarak hesaplandi ve sonuglari rapor edildi. Bu ¢alismada elde edilen sonuglar uygulama ve bilimsel
bakis acisindan oldukga ilgingtir ve sonuclarin bu alanda gelecekteki ¢aligmalar igin referans veriler
saglayabilecegini umuyorum. Ayrica bu c¢alismada incelenen TiRuSn alagimi spin elektronigi
uygulamalari i¢in umut vaadeden bir adaydir.
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