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Arastirma Makalesi Ozet

Gelis tarihi: Bu calismada, E2: fazindaki perovskit LaZnO; bilesiginin yapisal elastik,
Kabul tarihi: elektronik ve termodinamik &zelliklerini incelemek ve derinlemesine
Online Yayinlanma: anlamak icin ab-initio hesaplamalari kullanilmistir. Hesaplamalar, yogunluk

fonksiyonel teorisine (DFT) ve pseudopotansiyel ydontemine dayanan
hesaplamali yazilim paketi QUANTUM-ESPRESSO/PWSCF kullanilarak
gerceklestirilmistir. Hesaplanan orgii parametresi (ao) Onceki teorik
caligmalarla iyi bir uyum i¢indedir. Hesaplanan diger parametreler, bulk
modiilii, anizotropi faktorii, Poisson orani, elastik sabitler ve Young modiilii
gibi temel fiziksel Ozellikler elde edildi ve daha sonra teorik sonugla
karsilastirildi. Kiibik perovskit LaZnOs bilesiginin elektronik bant profilini
yorumlamak amaci i¢in bant yapilar1t ve durumlarin yogunlugu egrileri
sunulmustur. Bilesigin metalik dogasi belirlenmistir. Akabinde Debye
sicakligl, erime sicaklifi, i¢ enerji, titresim enerjisi, entropi ve 6zgil 1s1
kapasitesi de 0-800 K sicaklik araliginda degerlendirilmistir.

Anahtar kelimeler: Ab-initio, elektronik bant yapisi, elastik, termodinamik

Ab Initio Calculations to Investigate the Structural, Electronic, Elastic and
Thermodynamic Properties of The Cubic Perovskite LaZnO3; Compound

Research Article Abstract

In this study, ab-initio calculations were used to examine and to understand
in depth the structural elastic, electronic and thermodynamic properties of
the perovskite LaZnOs compound in the E2; phase. Calculations were
performed using the computational software package QUANTUM-
ESPRESSO/PWSCF based on density functional theory (DFT) and
pseudopotential method. The calculated lattice parameter (ao) is in good
agreement with previous theoretical studies. Other calculated parameters,
such as bulk modulus, anisotropy factor, Poisson's ratio, elastic constants
and Young's modulus, were obtained and then compared with the
theoretical result. To interpret the electronic band profile of the cubic
perovskite LaZnOs compound, band structures and density of states are
presented. The metallic nature of the compound was determined.
Subsequently, Debye temperature, melting temperature, internal energy,
vibrational energy, entropy and specific heat capacity were also evaluated in
the 0—800 K temperature range.
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1. Giris

Perovskit yapisi, kat1 hal inorganik kimyada en sik karsilagilan yapr tiirlerinden biridir.
Periyodik tablodaki metalik elementlerin ¢ogunun katyonlarini ve onemli sayida anyonu
barindirir (Zhang vd., 2017). Essiz yapilar1 ve bilesim esnekligi ile yiiksek stabiliteleri nedeniyle,
perovskite oksitler (ABO3) Elektrokataliz (EC) ve fotokataliz (PC) uygulamalari i¢in ¢ok yonlii
bir malzeme sinifi olarak kapsamli bir sekilde aragtirllmigtir (Yashima vd., 2021; Bretos vd.,
2015 ve Yang vd., 2018). Perovskit bilesiklerinin ¢ogu oksitler veya floriirler olsa da daha agir
halojeniirler, siilfiirler, siyaniirler, karbiirler, hidritler, oksifloriirler ve oksinitritler gibi diger
formlar da rapor edilmektedir (Pena ve Fierro, 2001; Li vd., 2004; Ji vd., 2020; Sato vd., 2005).
Ideal bir perovskite yapi, yapisal olarak, ABOs stokiyometri formiiliine sahiptir ve 12 kat
koordinasyon bolgesindeki A katyonu ve alt1 katli bir koordinasyon bdlgesindeki B katyonu ile
Pm3m (No. 221) kiibik uzay grubuna aittir. Sekil 1'de gosterildigi gibi, A katyonu kiipiin gdvde
merkezinde, B katyonu sekiz kosenin her birinde ve O anyonu 12 kenarin her merkezinde yer
almaktadir. Perovskit ve perovskit ile ilgili malzemeler, genis bir sicaklik araliinda, bellek
hiicreleri, elektro-optik malzemeler ve piezoelektrik cihazlardaki kullanimlarindan dolay ¢esitli
fiziksel ve kimyasal 6zellikleri (Galasso, 1990) acisindan 6nemli kristal yapilardir. Perovskitlerin
diger endiistri ilgi alanlar1 sunlardir (De Paoli ve Barresi, 2001; Kajitani vd., 2005; Stahn vd.,
2005; Lobanov vd., 2000; Xu vd., 2003): dogrusal ve dogrusal olmayan optik anahtarlama,
siiperiletken, devasa manyeto-direng, PTC termistor, elektro-optik modiilatdr, optik anahtar, pil
malzemeleri vb. Lantanit bilesikleri, son birka¢ on yilda bir¢ok arastirmaci tarafindan umut
verici uygulamalar nedeniyle genis capta arastirilmistir (Ornek ve Arikan, 2016). Lantan (La)
cevre dostu bir nadir toprak malzemesidir ve biyouyumlu oldugu kabul edilir (Liu vd., 2020).

La-bazl1 A-site perovskit oksitler, 1970'lerde potansiyel bir elektro katalizor olarak ortaya
ciktiklarindan, elektro katalizde en popiiler malzemelerden biri haline geldi (Si vd., 2018). La,
son yillarda farkli kataliz alanlarinda miikemmel performans sergileyen perovskit oksitlerin
sentezinde yaygin olarak kullanildig1 bilinmektedir (Liu vd., 2020). Son yillarda perovskite, suda
organik kirleticilerin iyilestirilmesinde peroksimonosiilfat (PSM) aktivatorii olarak umut verici
bir alternatif haline geliyor. Ancak perovskitenin PMS aktivasyon verimliligini ve reaktif oksijen
tiirlerinin (ROS) evrimini belirleyen faktor, siipheli ve anlagilmasi zor olmaya devam ediyor.
Lantan igeren perovskit oksitler en yliksek katalitik aktiviteye sahiptir ¢iinkii Lantan en biiyiik
iyon yaricapina sahiptir ve Oksijen indirgeme reaksiyonu i¢in en uygun kristal ve elektronik
yapilara yol agar (Ji vd., 2020). LaZnOs perovskite oksit icin literatiirde oldukca sinirli sayida
calisgma mevcuttur. Bunlardan bazilar, Lantan bazli perovskitler, LaZnOs; sol-jel yontemi
kullanilarak sentezlendi ve hem fiziksel hem de kimyasal teknikler kullanilarak karakterize edildi
(Nzuzo vd., 2021). LaZnO3 bilesiginin oflaksasin (OFX) bozunma verimliligi arastirilmis ve X-
1s1n fotoelektron spektroskopisi (XPS) analizine dayanan oksijen kusur miktariyla iyi bir uyum
icinde oldugu bulunmustur (Gao vd., 2019). LaZnOs perovskite oksit materyali, kimyasal
reaksiyonlarda, kat1 oksit yakit pilleri, fotoelektro-kimyasal su ayirma ve enerji doniisiimii ve
cevresel aritmada umut verici inorganik katalizorler olarak 6nem arz etmesine ragmen. Bu
materyal i¢in yapisal, elektronik, mekanik ve termodinamik etkisi ile ilgili literatiir heniiz ele
alinmamistir. Bu bilesigin yapisal, elektronik, elastik ve termodinamik 6zellikleri Yogunluk
Fonksiyonel Teorisinde (YFT) GGY-PBE psodopotansiyelleri kullanilarak belirlendi. Bu
kapsamda bu materyal i¢in ilgili literatiirde daha 6nce yapilmis bir ¢alisma bulunmamaktadir. Bu
nedenle, bu calisma bu malzemenin yapisal ve ilgili mekanik 6zelliklerine iliskin bir fikir
verecektir.
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Sekil 1. LaZnO; bilesiginin kristal yapisi

2. Materyal/Yontem

Bu c¢alismada sunulan tiim hesaplamalar, Quantum ESPRESSO paketi (Giannozzi vd.,
2020; Giannozzi vd., 2009) ile dagitilan PWscf kodu kullanilarak yapilmistir. Degisim-
korelasyon potansiyeli, Perdew—Burke—Ernzerhof parametreleriyle (Pardew vd., 1996) yogunluk
fonksiyonel teorisinin (Kohn ve Sham, 1965; Hohenberg ve Khon, 1964) genellestirilmis
gradyan yaklasimiyla hesaplanmistir. Malzemenin ilk Brillouin bdlgesi, Monkhorst-Pack
yonteminden (Monkhorst ve Pack, 1976) 10x10x10 puan kullanilarak elde edilmistir. Hesaplama
icin bir diizlem-dalga temel setinde 80 Ry'lik enerji kesilmesi kullanildi. Elektronik yiik
yogunlugu, yaklasik 800 Ry'lik bir kinetik enerji kesintisi i¢in degerlendirildi. Bu degerler,
kendinden kalic1 hesaplamalarda yakinsama test edilerek belirlenir. 1x10~° Ry enerji yakinsama
esigine sahip Kohn-Sham denklemlerini ¢6zmek i¢in Davidson tipi yinelemeli kosegenlestirme
yontemi (Davidson, 1975) kullanilmaktadir. Diizgiin bir elektronik durum yogunlugu (DOS) elde
etmek i¢in, 6=0.02 Ry smearing parametre degeri ile fermiyonik isgal fonksiyonuna Methfessel-
Paxton tipi smearing teknik (Methfessel ve Paxton, 1989) uygulandi. Thermo pw kodunu (Dal
Corso, 2016) kullanarak LaZnOs; bilesiginin elastik 6zelliklerini inceledik. Titresim serbest
enerjisi, entropi ve 1s1 kapasitesi gibi termodinamik 6zellikler Thermo-pw paketi kullanilarak
hesaplanmustir.

3. Bulgular ve tartisma
3.1. Yapisal ve mekanik o6zellikler
Burada ele alinan LaZnO3 bilesigi kiibik perovskit tipi kristal yapiya sahiptir. Uzay grubu
(Pm3-221), inversion dahil 48 simetri iglemi icerir. Atomlarin Wyckoff pozisyonlar1 La 1a (0.0,
0.0, 0.0), Zn 1b (0.5,0.5, 0.5) ve O 3¢ (0.0, 0.5, 0.5) seklindedir. Elde edilen denge 6rgii sabiti ve

bulk modiilii Tablo 1'de verilmis ve mevcut verilerle karsilastirilmistir. Malzemenin elde edilen
orgii sabiti mevcut verilerle (Hautier vd., 2011; Saal vd., 2013) iyi bir uyum i¢inde oldugu
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goriilmektedir. Genel olarak, malzemelerin elastik Ozellikleri, dis basing altinda hacim
degisikligine karsi direnglerini gosterir. Ayrica kati malzemelerdeki kuvvetlerin dogasi ve
malzemelerin dayaniklilik, sertlik ve stabilitesi hakkinda bilgi verir (Bougherara vd., 2013;
Benzoudji vd., 2019). Genel yaklasim (Arikan vd., 2013; Arikan vd., 2020) kullanilarak
hesaplanan bir kiibik kristal icin ili¢ bagimsiz elastik sabit vardir. Hesaplamalar, uygulanan
gerinimdeki degisikliklerden kaynaklanan toplam enerji degerlerindeki degisikliklerin bir
degerlendirmesine dayanmaktadir.

Tablo 1. Kiibik perovskit yapidaki LaZnOs bilesiginin 6rgii sabiti, bulk modiilii, shear modiilii,
Young’s modiilii, B/G orani, passon orani, elastik sabitler (Cj;)

Malzeme | Referans ao (A) | B G (GPa) | E(GPa) | BIG | & Ci1 (GPa) | Ci2 (GPa) | Css(GPa)
(GPa)
LaZnOs | Bucalisma 3,921 | 155,642 | 70,147 182,953 | 2,218 | 0,30 | 267,786 99,570 62,123
VASP  (Hautier | 3928 | 170,43 | 58.82 - 2,89

ve akr., 2011)

Teori (Saal ve | 4,423
akr., 2013)

Malzemenin elastik sabitleri degerleri ve bu degerlerle ilgili parametreleri yine Tablo 1'de
sunulmustur. Kararli bir malzeme igin, bu elastik sabitler Born kararlilik kriterlerini (Arikan vd.,
2014; Al vd., 2019) karsilamalidir;

(C11-C12)>0, C11>0, C44>0, (C11+2C12)>0 ve C12<B<Cy; (1)

Tablo 1'den anlasilacag:i gibi, bilesigin elastik sabitleri denklem (1)'de verilen gereksinimleri
karsilamaktadir. Bu, incelenen bilesigin elastik olarak kararli oldugunu gosterir. Cii'in temel
kristalografik yonler boyunca indiiklenen tek yonlii sikigtirmayr gosterdigi belirtilmektedir
(Murtaza vd., 2014). Tablo I'den goriildigli iizere, incelenen materyalin Ci; degeri Caq4
degerlerinden ¢ok daha biiyiik oldugu, bu da bu malzemenin tek yonli sikistirmaya piir kayma
(shear) deformasyonundan daha giiclii diren¢ gdsterecegi anlamina gelir. Ek olarak, biiytik kiitle
modiilii B, dig basin¢ altinda hacimdeki degisime karst daha biiyiikk deformasyon direncini
tanimlar. Pettifor (1992), Cauchy basincinin (CP) Ci>—Ca4'lin, malzemelerin siinekligini ve
kirilganligini da gosteren materyallerdeki agisal atomik bagin dogasi hakkinda bilgi
saglayabilecegini belirtti. Cauchy basinci negatif ise, malzeme agisal veya kovalent karakterli ve
kirilgan yapida yonlii bir baga sahiptir. Cauchy basincinin daha biiyiik negatif degeri, ilave yonlii
karakteri gosterirken, pozitif bir Cauchy basinci metalik karaktere ve siinek yapiya isaret eder.
Tablo 1'de, Cauchy basmcinin pozitif degeri, incelenen materyalin metalik karakterde ve
stineklik gosterdigini gosterir.

Malzemelerin siinekligi ve kirilganligi B/G orani ve Poisson orani kullanilarak da incelenebilir.
Pugh kriterleri (Reshak vd., 2011; Al, 2021) olarak da adlandirilan B/G orani, malzemelerin
stinekligini ve kirllganligini tanimlar. B/G orani 1,75'ten biiylikse malzeme siinek, aksi halde
kirilgandir. Burada incelenen materyalin B/G oranlar1 1,75'ten biiyliik oldugu i¢in, bilesigin
dogas1 geregi siinek oldugu bulunmustur. Frantsevich vd. (1982), Poisson oraninin 0.26 orani ile
malzemelerin siinekligini ve kirilganligin1 ayirt edebildigini belirtmiglerdir. Poisson orani
0,26'dan kii¢iik olan malzemeler kirilgan, 0,26'dan biiyiik olan malzemeler siinek olarak
simiflandirilir.

Kiibik perovskit LaZnO; bilesigi, siinek yapiyr destekleyen 0,26'dan biiyiik Poisson
oranina sahiptir. Poisson orani ayrica malzemelerin baglanma 6zellikleri hakkinda da bilgi
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saglar. Kovalent olarak baglanan materyallerin Poisson orani 0,1 civarindayken iyonik
materyallerin Poisson orant 0,25 civarindadir. Metaller ig¢in tipik deger 0,33 olarak
bildirilmektedir (Haines vd., 2001). Burada incelenen materyalin Poisson orani, malzemelerin
metalik 6zelliklerini ifade eden 0,30 civarinda bulunmustur.

Shear modiilii (G) malzemenin bir kesme gerilimi nedeniyle sekil degisikligine karsi
direncini tanimlar. Young modiilii (E) gerilimin gerinim oranii tanimlar ve katilarin katiligiin
bir dl¢iisiidiir (Al, 2019). Malzemeler arasinda kiyaslama yaparken Young modiiliiniin en ytiksek
degeri, en sertligi en yiiksek materyali gosterir. Son zamanlarda, anormal malzemelerin
gozlemlenmesi, arastirmacilari, stres ve gerinim nedeniyle elastik sabitlerin anizotropisini
kesfetmeye yoneltmistir. Malzeme olagandist bir sekilde gerilimle yiiklenirse, bu yonde uzama
egilimi gosterir ve bu da deformasyona neden olur. Bu nedenle, Young modiiliiniin diizlemler
boyunca 2B degisiklikleri elde edilmis ve Sekil 2'de sunulmustur. Cizimler xy, yz ve xz
diizlemleri boyunca insa edilmistir. Alasimin izotropisi dairesel olarak gosterilir, bundan sapma
anizotropiyi gosterir. Sekil 2'den goriilebilecegi gibi, LaZnO3 anizotropisini gosterir.

> > >
400 50 100 150 20¢ -150- ! 1 f % 50 100 150 208

Sekil 2. LaZnOs3 bilesiginin ii¢ boyut (3B) ve iki boyut (2B) Young modiil egrisi.
3.2. Elektronik bant yapis1

Bant yapisi, periyodik bir sistemin enerji 6z degerlerinin spektrumu ile tanimlanir. Fermi
ylizeyinin sekli, bant yapisi hesaplamalar1 ile belirlenir. Baskin bantlarin ve enerjilerinin
tanimlanmasi, bir bilesigin fiziksel 6zellikleri hakkinda bilgi verir. Bant yapisi ile hesaplanabilen
bilesigin optik Ozellikleri iizerinde bant araligi varyasyonlarinin giiclii bir etkisi vardir. Kiibik
perovskit yapidaki LaZnOs bilesiginin elde edilen elektronik bant spektrumu Sekil 2 de
sunulmustur. Sekil 2'de x-ekseni boyunca I', X, M, R, I', ve M Brillouin bolgesi simetri
noktalarini temsil eder ve y ekseninde bant yapisinin daha iyi goriilmesi i¢in -10 eV ila +10 eV
enerji aralig1 se¢ilmistir. 0 eV' de (Fermi seviyesi) Er'yi ayarladik ve kesikli yatay cizgi ile
gosterilir. Er'nin altinda ve iistiinde bantlar {ist iiste biner ve sirastyla valans ve iletim bandini
tanimlar. Degerlik bandi maksimumu (Valans bant) maksimumu bazi simetri noktalarinda (M-R)
EFr yi kesmektedir. Boylelikle géz oniine aldigimiz bilesik metalik bir karakter sergile. Elektronik
durum yogunlugu (DOS), bir enerji spektrumundaki elektronlarin dagilimlarini agiklayabilir.
LaZnOs'lin parcali DOS'u Sekil 3'te gosterilmektedir. Valans bandinin maksimumu sifir enerji
Er'yi bazi simetri yonlerinde kesmektedir. Ust degerlik bandi olusumu icin, 3 eV civarinda
keskin bir pik mevcut olup, bu pik La-4f atomlarindan kaynaklanmaktadir. Sekil 3'te gosterildigi
gibi Er’ye olan baslica katkilar Zn-3d ve O-2p atomlarindan kaynaklandigi goriilmektedir. Ust
degerlik bant olusumu burada 2.37 eV ila 8 eV olarak goriilmekte ve baslica La nin 4f ve 5d
durumlarindan olustugu goriilmektedir. Kismi Zn-3d durumlar1 ve O-2p durumlari, yaklasik -7
eV ila 1.2 eV enerji araligi arasindaki bandin gelisiminden sorumludur. Yaklasik 4 eV'nin
tizerindeki, La-5d durumlari iletim bandinin gelisiminde de 6nemli bir rol oynar (Sekil 3).
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Sekil 2. Kiibik perovskit yapidaki LaZnOs bilesiginin yiiksek simetri yonleri boyunca elektronik
bant yapisi (Er Fermi enerji diizeyini gostermektedir).
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Sekil 3. Kiibik perovskit yapidaki LaZnOs bilesiginin toplam ve parcali durum yogunlugu
egrileri.

3.3. Termodinamik o6zellikler
Debye sicaklik faktorii Op, katilarin diisiik ve yiiksek sicaklik araliklari i¢in fonon

salimim modlarin1 anlamada ve bilesigin termal 6zelliklerini anlamada 6nemlidir (Nadeem vd.,
2016; Tariq vd., 2018). Sicaklik T>Op icin beklenen yiiksek frekans modlar1 k37 enerjisine sahip
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olurken, T<®p i¢in fonon salinim modlart donmus olacaktir. Asagidaki denklemi (Hao vd.,
2006) kullanarak LaZnOs i 1g:1n Debye sicakligini (Op) 460,181 K olarak hesapladik:
3n (N
oy =2 '“’) Vin 2)

am
Burada 4, k, p, M, N4 ve n sirasiyla Planks ve Boltzmann sabiti, yogunluk, molekiiler kiitle,

Avogadro sayist ve tek molekiildeki atom sayisidir. Bu nedenle, T>460,181 K i¢in LaZnOxs'te
yiiksek salinim modlar1 bekleyebiliriz ve yiiksek sicaklik akustik cihaz uygulamalarinda

/3
kullanilabilir. V;,, = E (Li,_, + %3)] , burada Navier denklemi (Screiber vd.,1973) ile tanimlanan
F v
3B+4G

. G :
sirastyla ortalama dalga hizlar1 v; ve v; boyuna v; = p Ve enine vy = \/; olan denklemi

kullanarak ortalama ses h1zt Vi'nin 3.544 km/s oldugunu hesapladik.
Literatiirde Fine ve Marcus (1984) tarafindan £300K tolerans limiti ile verilen erime sicakliginin
teorik tahmini i¢in ampirik formiili kullandik.

Tm=553+(5,91xC11) 3)

LaZnOs3 i¢in teorik olarak hesaplanan Tv degerimiz Ci1 = 267,786 GPa icin 2135,6 +
300K'dir. Diger taraftan, i¢ enerji, titresim enerjisi, entropi ve 6zgiil 1s1 kapasitesi gibi ¢esitli
termodinamik 6zellikler, denklem 4-7’den quasi-harmonik yaklasim ¢er¢cevesinde Debye model
kullanilarak 0 ile 800 K arasindaki bir sicaklikta incelenmistir (Sekil 4’a—d).

’ “4)
—f‘ug;
F(T) = —Z hw,, + kBTZ In Il —e KkaT l
v (%)
Z, + cot] [ fuu(.,l] L zl [ ; (hcod)]
Mg T CcOth =7 5 n [sinh kT
. (6)
. havg 3
'(SE‘ ‘hw,,\~ eksT
” [e? B _q
(7)

Burada q, A, 4, kB, ® ve T, sirasiyla dalga vektorii, bant indeksi, indirgenmis Planck sabiti,
Boltzmann sabiti, fonon frekansi ve sicaklik. E (T) sicakliginin bir fonksiyonu olarak titresim
enerjiler hesaplanir ve Sekil 4 a'da gosterilir. E (T) temel olarak bir malzemedeki yapinin goreli
diizenlenmesinden ve onu olusturan atomlarin veya molekiillerin etkilesimlerinden {iretilen
enerjiyi tanimlar. Termodinamik acidan, herhangi bir durumda sistemi insa etmek veya iiretmek
icin gerekli olan, sistem icinde gomiilii olan enerji oldugu da sdylenebilir. E(T), bilesenleri
olusturan parcaciklarin donme hareketi ve rastgele hareketi gibi ¢esitli hareket tiirlerinin kinetik
enerjilerinin yani sira elektronik enerji ve parcgaciklar arasi etkilesim enerjilerinden olusur. E
(T)nin sicaklik arttikca dogrusal olarak arttigi goriilmektedir. Titresim serbest enerjisi F(T),
Sekil 4-b'de gosterilmektedir. Sekil 4-b, F (T) degerlerinin artan sicaklikla daha negatif hale
geldigini agikca gostermektedir. Negatif F (T) degerlerine sahip bir malzemenin daha iyi bir
termal tepkiye sahip oldugu, dolayisiyla daha yiiksek sicakliklarda daha iyi termodinamik
kararlilik davranisina sahip oldugu soylenir. Sicakligin bir fonksiyonu olarak entropi S(T), Sekil
4-c'de sunulmustur. Sicaklik artisi ile gézlenen S (T) artis1 daha iyi anlagilir, ¢linkii sicaklik artist
bir sistemdeki kinetik enerjiyi ve atomik hareketi arttirir. Ayrica, entropi S (T), titresim serbest
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enerjisi F(T) ile iliskilendirilebilir, ¢linkii F(T) entropik katkidan elde edilir, 6yle ki F(T) ne
kadar negatifse entropi S (T) o kadar yliksek olur. Ayrica LaZnO3 bilesigi i¢in 0 K'de S (T) =0,
termodinamigin ii¢lincii yasast ile miikemmel bir uyum i¢indedir Sekil 4-d bildirildigi gibi sabit
hacim Cy (T)'deki 1s1 kapasitesi ve sicaklik arasindaki iligki yaklagik 200 K'e kadar hizla lineer
bir degisime sahiptir ve daha sonra daha yiiksek sicakliklar i¢in (Petit ve Dulong, 1981) olarak
bilinen bir sinir degerinde sabit kalmaktadir.
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Sekil 4. Kiibik perovskit yapidaki LaZnOs bilesigi i¢in bir sicaklik fonksiyonu olarak a) Titresim
enerjisi E (T), b) Titresim serbest enerjisi F(T), ¢) entropi S (T) ve d) 6zgiil 1s1 kapasitesi Cv (T).

4. Sonug

Acik kod Quantum-Espresso paket programi ile yogunluk fonksiyonel teorisi kullanilarak
asagidaki sonuglar c¢ikarilmistir. Kiibik perovskit LaZnOs, ortam kosullar1 altinda yapisal,
elektronik, termodinamik ve elastik kararlilik kriterleri kullanilarak incelenmistir. Elektronik
ozellikler, bilesigin metalik dogasinin kokeni ile hesaplanan pargali DOS'tan bilesigin metalik
ozelligini Zn-3d ve O-2p elektronik durumlarindan kaynaklandigir goriilmektedir. Cauchy
basinci, Pugh orani ve Poisson orami gibi elastik sabitler ve ilgili parametreler, incelenen
materyalin siinek davranisa sahip ve metalik bant karakteri sergilemekte oldugunu gostermistir.
Hesaplamalar, LaZnOs'nin mekanik ve termodinamik olarak kararli oldugunu gostermektedir.
Termodinamik arastirma kapsaminda, farkli sicakliklar i¢in titresim enerjisi, titresim serbest
enerji, entropi, sabit hacimde ozgiil 1s1 kapasitesi belirlemek i¢in qusi-harmonik yaklagim
kullanilmistir. Sonug olarak, bu bilesigin termodinamik 6zelliklerinin 0 ile 800 K arasindaki
sicakliklarda degisimi uygulanmis ve sonuglar bu alasimlarin endiistriyel amaglar ig¢in
kullanilabilecegini gostermistir.
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Cikar Catismas1 Beyam

Makale yazarlar1 aralarinda herhangi bir ¢ikar catismasi olmadigini beyan ederler.

Arastirmacilarin Katki Orami1 Beyan Ozeti

Yazarlar makaleye esit oranda katki saglamis olduklarini beyan ederler.
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