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RuzFeGa Heusler alasiminin yapisal, elektronik, elastik ve fonon 6zelliklerinin ilk
prensip calismasi

Abdullah Candan™!
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Heusler tipi alagimlar ferromanyetiktir ve ilging manyetik ozellikler gostermelerinden dolay1 spin-
elektronik ve magneto-elektronik uygulamalar i¢in ideal malzeme grubudur. L2; kristal yapisindaki
RuyFeGa Heusler alasiminin yapisal, elektronik, elastik ve fonon 6zellikleri, yogunluk fonksiyonel teorisi
(DFT) igerisinde genellestirilmis egim yaklasimi (GGA) metodu kullanilarak analiz edildi. RuxFeGa
alagiminin hesaplanan 6rgii sabiti ve manyetik momenti, teorik sonug ile 1yi bir sekilde uyumludur. Bant
yapisinin analizi, RuzFeGa’nin metalik oldugunu ortaya koymaktadir. Ayrica, bu alagim i¢in Bulk modiilii
(B), Shear modiilii (G), B/G orani, Young modiilii (£) ve tek kristal elastik sabitler (C;;) hesaplandi. Fonon
dagilim egrileri, yogunluk fonksiyonel pertiirbasyon teorisinin ilk prensip dogrusal tepki yaklasimi
kullanilarak elde edildi.

Anahtar Kelimeler: Tam Heusler alasimlar, DFT, elastik sabitler, fonon egrileri

First-Principle study of structural, electronic, elastic and phonon properties of
RuzFeGa Heusler alloy

ABSTRACT

Heusler type alloys are ferromagnetic and are the ideal material for spin-electronic and magneto-electronic
applications due to their interesting magnetic properties. The structural, electronic, elastic and phonon
properties of the Ru,FeGa Heusler alloy in L21 crystal structure have been analyzed handling density
functional theory (DFT) in the Generalized Gradient Approximation (GGA) method. The calculated lattice
constant and magnetic moment of RuzFeGa alloy is in good agreement with theoretical result. The analysis
of the band structure reveal that RuxFeGa is metallic. Furthermore we also calculated the Bulk modulu (B),
Shear modulu (G), B/G ratio, Young modulu (£) and unique-crystal elastic constants (Cjj) for this alloy.
Phonon-dispersion curve has been obtained using the first principle linear-response touch of the density-
functional perturbation theory.
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1. GIRIS (INTRODUCTION)

Heusler tipi alagimlar 1903 yilinda Friedrich
Heusler tarafindan CuMn alasimmna 3. grup
elementinin eklenmesi ile bulunmustur [1].
Kristal yapis1 L2 tipi kiibik yapida ve uzay grubu
Fm-3m (No:225) olan Heusler tipi alagimlarin
formiilii A2BC (A: Ru, Cu, Ni, Pd...;B: Cr, Mn, Fe,
Ti...; C: Al, Ge, Si, Ga, Sn...) bicimindedir [2-4].
Heusler tipi alagimlarin birim hiicresi, (0, 0, 0) ve
(0.5, 0.5, 0.5) koordinatlarinda A atomu, (0.25,
0.25, 0.25) koordinatlarinda B atomu ve (0.75,
0.75, 0.75) koordinatlarinda C atomu ile i¢ ige
gecmis yiizey merkezli kristal yapinin 4 tane alt
orglsiinii icerir [5, 6]. 200 K ile 1100 K arasinda
degisen Curie sicakliklarda Heusler alasimlarin
cogu ferromanyetiktir ve uygulanan zayif
manyetik alanda bile doyuma ulagirlar [7-10]. Bu
alagimlarin  elektronik bant yapilar1 {izerine
yapilan hesaplamalar yarimetalik ferromanyet
olduklarini gostermistir [11-13]. Bu
ozelliklerinden dolay1 bu tiirdeki alagimlar, ¢ok
sayida elektronik aygit yapiminda kullanilabilecek
ideal malzeme grubudur. Alagimi olusturan
atomlarin bir araya gelerek alagimi
olusturduklarinda ferromanyetik 6zelliklerinin
degistirilebilmesi bu alagimlar1 farkl kilmaktadir.
Heusler tipi alagimlar, manyetik sekil hafiza
etkisine sahip olmasindan dolay1 yeterli 1s1l islem
ile eski boyutunu ve seklini geri kazanabilme
kabiliyetine sahip olabilir [14, 15]. Bu Onemli
Ozellik sayesinde Heusler tipi alagimlar
teknolojide bir¢ok farkli alanda kullanilmaktadir.
Bu tiir alagimlar spin-elektronik ve magneto-
elektronik cihazlarda kullanilmasindan dolay1 son
yillarda  yogun c¢alisilan malzeme grubu
arasindadir [16, 17]. Bugiine kadar Heusler tipi
alagimlar ¢cok sayida aragtirmanin konusu olmustur
[4-19]. Fakat RuFeGa alasiminin fiziksel
ozellikleri iizerine kapsamli bir ¢alisma bu zamana
kadar yapilmamistir. Bu malzemenin elastik ve
dinamik ozellikleri digerlerine oranla neredeyse
hi¢ calisitimamistir. Faleev ve arkadaslari
yaptiklar1 ¢calismada yar1 metaliklik i¢in en umut
verici adaylardan olan RuFeGa alagiminin da
icinde bulundugu ¢ok sayida kiibik tam Heusler
alasimin,  kimyasal diizen ve  manyetik
ozellliklerini incelemislerdir [20]. Onlar yaptiklari
bu calismada tam Heusler alagimlar1 i¢in bir orbital
ciftlenme modeli gelistirdiler. Yakin zamanda
yapilan bir calismada ise tetragonal fazdaki
RuzFeGa alasiminin Orgii sabiti ve manyetik
momenti, Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT)
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kullanilarak hesaplanmistir [21]. Bir diger teorik
calisma olarak M. GilleBen doktora tezinde, DFT
kullanarak Ru,FeGa Heusler alagiminin hem 6rgii
sabitini hem de manyetik momentini inceledi [22].
Bu c¢alismada RuyFeGa alasiminin  temel
ozellikleri, Quantum-Espresso kodlar1 kullanilarak
gergeklestirildi [23].

2. YONTEM (METHOD)

RuyFeGa alasimi igin yapilan hesaplamalarda,
pseudo-potansiyeller ~ Perdew-Burke-Ernzerhof
[24] vasitasiyla  bilinen form igerisinde
Genellestirilmis Egim Yaklasimi (GGA) hesaba
katilarak kullanilmistir [25, 26]. Biitiin yapilan
hesaplamalar, Yogunluk Fonksiyonel Teorisi
(DFT) iizerine kurulu Quantum-Espresso kodlari
ile yapildi [23]. Ilk basta yapisal parametreler
cergevesinde Orgili sabitleri ile beraber Bulk
modiilii ve daha sonrada Bulk modiiliiniin basinca
gore birinci tlirevi hesaplandi. Bu degerler
kullanilarak elektronik, elastik ve titresim
ozellikler  arastirildi.  Fonon  frekanslarini
belirlemek i¢in lineer tepki metodu kullanildi [27].
Bununla beraber fonon hesaplamalarinda 8
dinamik matris ve k-noktalar1 4x4x4 alinarak
kullanildi. RuyFeGa alasiminin denge
durumundaki 6rgii sabitini elde etmek i¢in, degisik
orgli sabiti degerlerine karsilik gelen toplam
enerjiler 40 Ryd’ lik kesme enerjisi ve 6=0.02 Ry
smearing parametre degeri alinarak hesaplandi
[28].

3. SONUCLAR (CONCLUSIONS)

L2, tipi kiibik yapida ve uzay grubu Fm-3m
(No:225) olan A;BC formundaki tam Heusler tipi
alagimlarin birim hiicresi, A atomu i¢in (0, 0, 0) ve
(0.5, 0.5, 0.5), B atomu i¢in (0.25, 0.25,0.25) ve C
atomu i¢in (0.75, 0.75, 0.75) koordinatlarinda
bulunan 4 tane fcc alt 6rgiisiinii kapsar. RuFeGa
Heusler alasiminin kristal yapis1 Sekil 1’de
verilmistir. Kararli durumdaki o6rgli  sabitini
bulmak i¢in, farkli 6rgii sabiti degerlerine kargilik
gelen toplam enerji degerleri hesaplandi. Ru,FeGa
alasgiminin Orgli sabiti Murnaghan denkleminden
[29] yararlanilarak elde edildi.

L2, yapisindaki RusFeGa alagimi i¢in 40 Ryd
kesme enerjisindeki Orgii sabitlerine karsilik gelen
toplam enerji degerleri Sekil 2°de gosterildi. Bu
grafikten minimum enerjiye karsilik gelen deger
oOrgii sabitinin sayisal degerini vermektedir.
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Sekil 1. Ru,FeGa Heusler alasiminin kristal yapisi (Crystal
structure of Ru,FeGa Heusler alloy)
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Sekil 2. L2, kristal yapisindaki Ru,FeGa alagimi igin
hesaplanan degisik orgii parametrelerine karsilik kristalin
toplam enerjisi (The total energy of the crystal versus the

different lattice parameters calculated for the Ru,FeGa
alloy in the L2, crystal structure)

RuyFeGa alasimi i¢in hesaplanan 6rgii sabiti (o),
toplam manyetik moment (us), Murnaghan
denkleminden elde edilen Bulk modiilii (B) ve
Bulk modiiliiniin basinca gore tiirevi (B') Tablo
1’de verildi.

Tablo 1. Mevcut teorik veri ile karsilastirilan, Ru,FeGa
alasimi igin hesaplanan 6rgii sabiti (o), toplam manyetik
moment (ug), Bulk modiilii (B) ve Bulk modiiliiniin basinca
gore tiirevi (B') (Calculated lattice constant (ay), the total
magnetic moment (ug), Bulk modulu (B) and its pressure
derivative (B'), compared with the available theoretical data
for the Ru,FeGa alloy)

M Bo B’
(uB) (GPa) (GPa)
Bu

RuFeGa caligma 5.990 3.18 232.5 5.03
Teorik [8] 5.996 3.14 - -

ao
Malzeme  Referans
A)

Tablo 1’den goriildiigii tizere RuzFeGa alagiminin
orgii sabiti degeri 5.990 A olarak hesaplandi.
Bununla birlikte toplam manyetik momentin
degeri de 3.18 up olarak bulundu. M. GilleBlen
tarafindan Yogunluk Fonksiyonel Teorisini (DFT)
kullanilarak ~ yapilan  c¢alismada  RuFeGa
alasiminin &rgii sabiti 5.996 A ve toplam manyetik
moment degeri ise 3.14 pug olarak hesaplamistir
[22]. Orgii sabiti ve toplam manyetik moment i¢in
hesaplanan degerler literatiirde var olan teorik
degerlerden sirasiyla % 0.1 ve % 1.2 hata ile sapma
gostermektedir [22]. Bu sapma degerlerine gore
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hem oOrgii sabiti (ap) hem de toplam manyetik
moment (ug) literatiirde var olan teorik ¢alisma ile
uyum igerisindedir.

Bir kristalin bant yapisimin  bilinmesi, o
malzemenin, mekanik ve manyetik o6zellikleri,
optik  oOzellikleri, elektronik  6zelliklerden
kaynaklanan yapisal bozulmalar ve elektronik
iletkenlik gibi bir¢ok 6zelliginin belirlenmesinde
onemli rol oynar [3, 4]. Denge konumundaki 6rgii
sabitleri kullanilarak L2; kristal yapisindaki
RuzFeGa alagimimin yiiksek simetri yonleri
boyunca elektronik bant yapisi Sekil 3’de
gosterildi. Gortildiigii lizere Fermi seviyesinde
herhangi bir yasak enerji aralig1 yoktur. Bir diger
deyisle, valans ve iletim bantlar1 Fermi
seviyesinde biiyilk oranda ¢akigsmaktadir. Bu
yizden RuxFeGa alagiminin metalik bir karakter
gosterdigi sonucuna varilabilir. Bu 6zellik spin-
kutuplu tasima i¢in ¢ok aranan bir 6zelliktir. Spin-
kutuplu sistemler, uygulanan manyetik alana ¢ok
duyarlidir. Ciinkii bu sistemlerde 6zdireng
manyetik alanla  degismektedir.  Ozdirencin
manyetik alanla degismesi esasina dayanan
manyetik sensorler ve manyetik hafizalar
yapilmaktadir. Ayrica tiinelleme manyetik direng
(TMR), polarize 151k yayan LED ler ve spin-spin
enjeksiyon cihazlarinin iiretilmesinde de Heusler
tipi alasimlar kullanilmaktadir. Sonug¢ olarak
RuFeGa alasimi spin-elektronik ve magneto-
elektronik aygitlar i¢in kullanilmaya aday bir
malzemedir [16-18].

Enerji (eV)

—

| Rugbetia
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r K X r L X w L

Sekil 3. L2, kristal yapisindaki Ru,FeGa alasimi igin
simetri yonleri boyunca hesaplanan elektronik bant yapisi
(spin-yukart siyah ¢izgiler, spin-asag; kirmizi ¢izgiler).
Calculated electronic band structure for Ru2FeGa alloy
along several lines of symmetry in the L21 crystal
structure)

Ayrica elektronik katkinin daha iyi analiz
edilebilmesi i¢in, spin yonelimlerine gore toplam
ve kismi durum yogunlugu egrileri de Sekil 4 ile
verildi. Ru,FeGa alagimi i¢in Fermi enerji degeri,
15.5935 eV olarak hesaplandi ve Fermi enerjileri
tim simetri yoOnleri boyunca hesaplanan bant
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enerjilerinden ¢ikarilarak sifir olarak alindi. Kismi
durum yogunlugu egrilerinden spin agagi durumda
yaklasik -2 eV civarinda, spin yukar1 durumda ise
yaklasik -2 eV ve -4 eV civarindaki keskin
tepelerin Ru ve Fe atomlarinin sirasiyla 4d ve 3d
orbitallerindeki elektronlarin sagladigi acikca
gorilmektedir. Spin asagi durumda Fermi
enerjisinin iizerinde yaklasik 1 eV civarindaki
keskin tepeler de benzer sekilde Ru ve Fe
atomlarinin sirasiyla 4d ve 3d orbitallerindeki
elektronlardan kaynaklanmaktadir.

4 \
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Sekil 4. L2, kristal yapisindaki Ru;FeGa alasimi igin spin
yonelimlerine gore hesaplanan toplam ve parc¢ali durum
yogunlugu egrisi (Calculated total and partial density of
states (DOS) according to spin orientations for Ru,FeGa

alloy in the L2; crystal structure)

Katilarin  elastik  ozelliklerinin  bilinmesi ile
atomlar arasindaki potansiyel degerleri, fonon
spektrumlar1  gibi temel oOzellikler arasinda
baglanti kurulabilir. Ayrica spesifik 1s1, Debye
sicakligi, termal genlesme ve Griineisen sabiti de
elastik ozellikler ile iliskilidir. Bir kiibik sistem
icin birbirinden bagimsiz ii¢ tane elastik sabiti
(C11, Cqz, C4y) vardir. Kristalin birim hiicresi
denge durumunda iken kiigiikk zorlamalar
uygulanmig ve enerjideki degisimden
yararlanilarak [30-32] Bulk modili (B), C44 ve
C'=(C41-C;2)/2 degerleri elde edildi. Elde edilen
bu degerler kullanilarak ikinci mertebeden olan
Cq1 ve Cq, elastik sabitleri hesaplandi.

Incelenen alasimin Bulk modiilii (B), Shear
modili (G), B/G oran1 ve Young modili (F)
degerleri Tablo 2’de verildi. Pugh’a [33] gore B/G
orani 1.75’ten biiyiikse malzeme siinek davranig
gosterir iken, B/G orant 1.75’ten kiigiikse malzeme
kirllgan davranis gosterir. Tablo 2’de RuxFeGa
alagim1 icin hesaplanan B/G orani (2.00) kritik
deger olan 1.75’ten biiyiik oldugu i¢in incelenen
malzemenin siinek oldugu sdylenebilir. Ote
yandan Young modiilii (E), sertligin bir 6l¢iistidiir
ve E degeri ne kadar biiyiikse, malzeme o kadar
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serttir. RupsFeGa alasimi i¢in hesaplanan Young
modiilii degeri 301.14 GPa olarak bulundu.
RuFeGa Heusler alasimi i¢in hesaplanan ikinci
dereceden elastik sabitler (Cy1, Cy2, C44) ve Debye
sicakligi (6p) ise Tablo 3 ile verildi. Kiibik kristal
yapidaki malzemelerin elastik sabitleri icin
mekanik kararlilik sartlarim1  olusturan Born
kararlilik kriteri [34];

Cy1>0,Chs >0, Cq +2Cyp >0,Cqq — Cyp > 0(1)

seklindedir. Tablo 3’de verilen elastik sabitler bu
kararlilik  kosullarin1  saglamaktadir. Bundan
dolay1 RuzFeGa alagiminin mekanik olarak kararli
bir yapida oldugu sonucuna varilir. RuxFeGa
alagimi i¢in literatiirde elastik o6zellikler ile ilgili
herhangi bir g¢alisma olmadigindan dolay1
kargilastirma yapilamamistir. Fakat benzer bir
caligmada, L2; kristal yapisindaki RuxMnGa
Heusler alasiminin VASP kodlar1 kullanilarak elde
edilen Bulk modiilii (B), Shear modiili (G), B/G
orani, Young modiilii (£) ve elastik sabitler (Cyy,
C12 ve Cy4) degerleri ile RupFeGa alasimi igin
hesaplanan degerler birbirine yakindir.

Tablo 2. RuyFeGa alagimi i¢in hesaplanan Bulk modiilii
(B), Shear modiilii (G), B/G oran1 ve Young modiilii (E)
(Calculated Bulk modulu (B), Shear modulu (G), B/G ratio
and Young modulu (E) for RuxFeGa alloy)

B G E
Malzeme Referans (GPa) (GPa) B/G (GPa)
RuzFeGa Bu 234.37 117.10 2.00 301.14
caligsma
RuMnGa [35] 227.10 124.83 1.82  316.51

Tablo 3. Ru,FeGa alagimi i¢gin hesaplanan elastik sabitler
(C11, Ci2 ve Cus) ve Debye sicakligt (6p) ( Calculated
elastic constants and Debye temperatures for Ru,FeGa

alloy)
Cut Ci2 Cas
Malzeme  Referans (GPa) (GPa) (GPa) 0p(K)
RuxFeGa Bu 343.03 180.04 149.30 355.83
¢alisma

Ru:MnGa [35] 343.51  168.89  158.63 -

RuyFeGa Heusler alagiminin birim hiicresinde dort
tane atom mevcuttur. Her atomun ii¢ tane
serbestlik derecesi oldugundan herhangi bir dalga
vektorii i¢in on iki tane fonon dali bulunur. Bu
fonon dallarindan ii¢ tanesi akustik, dokuz tanesi
ise optik moddur. RuyFeGa alagiminin hesaplanan
fonon dispersiyon egrileri yiiksek simetri yonleri
boyunca Sekil 5°de verildi. RupFeGa alagimi igin,
I' noktasinda hesaplanan titresim frekanslari; Tiy
modu i¢in 0, 6.841, 7.229 THz ve T2z modu i¢in
ise 6.215 THz olarak bulundu. I" noktasindaki Ty
modlari infrared aktif, T2, modu ise raman aktif
moddur. Diger taraftan bu alagimin en yiiksek
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titrestigi  frekans ise 8.76 THz’dir. Calisilan
malzemenin fonon frekanslarini ile ilgili literatiirde
mevcut teorik veya deneysel veri yoktur. Bundan
dolayr, RuFeGa alasiminin fonon 0Ozelliklerini
ayni yapidaki RuMnGa [35], Ru;TiGa [36] ve
RuzScGa [36] bilesiklerinin fonon oOzellikleri ile
karsilastirdigimizda  biiylik oranda benzerlik
gostermektedir.

. Ru,TeGa 4

| N
NK
N

Oh W

RINAN

Frekans (TH2)

0

r K X r

o

X W

-

Sekil 5. Ru,FeGa Heusler alasimi igin simetri yonleri
boyunca hesaplanan fonon dispersiyon egrisi (Calculated
phonon dispersion curve for Ru;FeGa Heusler alloy along
several lines of symmetry)

4. TARTISMA VE DEGERLENDIRME
(DISCUSSION AND ASSESSMENT)

Bu ¢alismada, L2 tipi kiibik yapida ve uzay grubu
Fm-3m (No: 225) olan RuwFeGa Heusler
alasiminin  yapisal, elektronik, elastik ve
titresimsel Ozellikleri hakkinda teorik bir inceleme
sunuldu. Orgii sabiti ve toplam manyetik moment
i¢cin hesaplanan degerler literatiirde var olan teorik
degerden sirasiyla % 0.1 ve % 1.2 hata ile sapma
gostermektedir. Bulk modilii i¢in daha Once
deneysel veya teorik bir ¢calisma yapilmadigindan
kiyaslama yapilamamistir. RuFeGa alasiminin
toplam durum yogunlugu egrilerinde, Fermi
diizeyinin sonlu bir enerjiye sahip olmasindan
dolay1 metalik Ozellik  gosterdigi  acikca
gorilmektedir. RuxFeGa Heusler alagimi ig¢in
hesaplanan B/G oran1 (2.00) kritik deger olan
1.75’ten biiyiik oldugu icin incelenen malzemenin
stinek oldugu sonucuna varilabilir. Diger taraftan
RuyFeGa alasimi i¢in hesaplanan Young modiili
(E) ve Debye sicakligi (8p) degerleri sirasiyla
301.14 GPa ve 355.83 K olarak bulundu. Elastik
sabitlerinin analizi yapildiginda ise, bu alagimin
mekanik agidan kararli oldugu goriildii. Ayrica
fonon dispersiyon egrilerinden L2; kristal
yapisinda ve uzay grubu Fm-3m (No: 225) olan bu
alasimin dinamiksel olarak kararli yapida oldugu
bulundu. Ru;FeGa alasiminin elastik ve fonon
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Ozellikleri ilk defa bu calismada sunulmustur.
Sonug olarak yapilan hesaplamalardan RuxFeGa
Heusler alagiminin ferromanyetik oldugu ve ilging
manyetik Ozellik gosterdiginden dolayr spin-
elektronik ve magneto-elektronik cihazlarda

kullanilmaya aday bir malzeme oldugu
sOylenebilir.
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