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Oz

Spintronik ve manyetoelektronik 6zellikleri oldukga ilgi goren Heusler alagimlar sentezlerinin zaman almasi ve maliyetli olmasi
yiiziinden Oncelikle torik olarak ¢alisiimaktadirlar. XY2Z formuna sahip alagimlar Full Heusler alasimlar olarak adlandirilmaktadir.
Bi2FeNi alasimi da Full Heusler yapida bir alasim olup bu caligmada alasima ait yapisal, manyetik, elektronik ve elastik ozellikler
yogunluk fonksiyonel teorisi yaklasgimi (DFT) kullanilarak teorik olarak incelenmistir. FeBi2Ni alasimu ile alakali bugiine kadar
literatiirde herhangi bir deneysel ya da teorik ¢alisma rapor edilmemistir. Bu calismada FeBi2Ni alasimnin mekanik ve elektronik
ozellikleri spintronik ve manyetoelektronik cihaz uygulamalarinda kullanilabilirliklerinin anlasilmasi amaglanarak incelenmistir.
Alasima ait hesaplanan optimize edilmis 6rgii sabiti Quantum Espresso paket programi kullanilarak 6,78925 A olarak elde edildi,
alagimin elektronik bant grafikleri ¢izdirildi. Bu grafikler sayesinde alasima ait iletkenlik, manyetizasyon ve atomlar arasi baglarin
tirll incelenmigtir. Bu incelemeler sonucunda Full Heusler yapidaki Bi2FeNi ii¢lii alasiminin metalik iletken ve manyetik ozelliklere
sahip oldugu diistiniilmektedir. Alasima ait elastik sabitleri (C11, C12, C44) hesaplanarak alagimin Born kararlilik kriterlerine gore
mekanik olarak kararli oldugu anlagildi. Young modiilii, Bulk modiilii gibi alasima ait tahminler yapmamizi saglayan nicelikler
hesap edilerek alasimin siinek bir yapiya sahip oldugu, sikisabilir oldugu ve anizotropik davranis gosterdigi anlasildi. Bu bilgiler
15181nda alagimin spintronik ve manyetoelektronik uygulamalarda kullanilabilecegi diisiiniilmektedir.

Anahtar Kelimeler
“Spintronik, Full Heusler alasumlar, Yapisal ozellikler”

Abstract

Heusler alloys, whose spintronic and magnetoelectronic properties are of great interest, are primarily studied as toric alloys due to
the time-consuming and costly synthesis. Alloys with the XY2Z form are called Full Heusler alloys. Bi2FeNi alloy is also a full
Heusler alloy and in this study the structural, magnetic, electronic and elastic properties of the alloy have been investigated
theoretically using the density functional theory approach (DFT). No experimental or theoretical studies on FeBi2Ni alloy have been
reported in the literature so far. In this study, the mechanical and electronic properties of FeBi2Ni alloy are investigated with the
aim of understanding their usability in spintronic and magnetoelectronic device applications. The calculated optimized lattice
constant of the alloy was obtained as 6.78925 A using the Quantum Espresso package program and the electronic band graphs of
the alloy were plotted. Thanks to these graphs, the conductivity, magnetization and the type of interatomic bonds of the alloy were
investigated. As a result of these investigations, Bi2FeNi ternary alloy with full Heusler structure is considered to have metallic
conductive and magnetic properties. The elastic constants (C11, C12, C44) of the alloy were calculated and it was found that the
alloy is mechanically stable according to Born stability criteria. Quantities such as Young modulus and Bulk modulus, which allow
us to make predictions about the alloy, were calculated and it was understood that the alloy has a ductile structure, is compressible
and shows anisotropic behavior. In the light of this information, it is thought that the alloy can be used in spintronic and
magnetoelectronic applications.
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1. Giris

1903 yilinda yapilan bir ¢alismada Friedrich Heusler, bazi alasimlarin igerisinde ferromanyetik 6zelli§i olmayan atomlara sahip
olmalarina ragmen alagimlarin ferromanyetik ozellige sahip olabileceklerini ortaya koymustur. Bu durum Heusler alagimlarin
kendilerini olusturan bilesenlerden farkli manyetik, elektronik vb. 6zelliklere sahip olabilecegini gostermis ve oldukga ilgi ¢cekmistir
(Iyigor ve ark., 2022). Bu sekilde bilesenlerinden farkl 6zellikler gosterebilen XY»Z formiiliine sahip intermetalik alagim tiirii Friedrich
Heusler’in kesfine atfen tam Heusler alagimlar olarak adlandirilmiglardir. Bu alagimlar spintronik cihazlarin ve manyetik sensorlerin
gelistirilmesinde 6nemli rol oynamaktadirlar. Baslangigta yapilan incelemelerde Heusler alagimlarin i¢ ice ge¢mis 4 yiizey merkezli
kiibik (FCC) orgii yapisinda oldugu anlagilmis ve alasimlarin L, faz1 ad1 verilen bir fazda kristallestikleri tespit edilmistir (Albayrak,
2022). Zaman icinde yapilan ¢alismalarda, i¢ ice gecmis 4 FCC hiicreden bir tanesinin orgiiden ayrilabildigi anlasilmis ve bu tiir
alasgimlara da Yar1 Heusler alasgimlar denilmistir. Genel adiyla Heusler alagimlari, alagimlart olusturan bilesenlerin farkli 6zellikleri
olabilmesine ragmen termodinamik, manyetik, siiper iletkenlik gibi 6zellikleri sayesinde bilim insanlar1 i¢in {imit vaat eden yeni bir
calisma alan1 olmustur (Tyigor ve ark., 2022; Lagrone, 2023). Teorik olarak iimit veren Heusler alasimlarin sentezlenmesi ise her zaman
miimkiin olmayabilmektedir. Bu alagimlarin yapilmasi i¢in kullanilacak malzemeler ve cihazlar pahalidir. On bir ¢alisma yapilmadan
hangi alagimin ise yarar oldugunu anlamadan gelisi giizel belirlenen malzemelerden Heusler alagimlar elde etmek eldeki kaynaklarin
biiyiik ihtimalle bos yere harcanmasina neden olacaktir. Bu yiizden Heusler alagimlarinin 6ncelikle teorik olarak ¢aligilip bu ¢alismalar
sonucunda iimit vaat eden alagimlarin secilerek sentezlenmesi en mantikli yaklasimdir. Bu yiizden bu ¢aligmada 6ncelikli olarak secilen
malzemeler ile teorik bir caligsma yapilarak sentezlenecek alasimin timit vaat edip etmediginin belirlenmesi amaglandi.

Fm3m uzay grubuna ait atomik dizilimine sahip olan Bi;FeNi FH alagimu icerisindeki bizmut, metal dokiim parcalarinin iiretiminde,
2023). BioFeNi FH alagimindaki Nikel, paslanmaz ¢elik alasimlari, kaplama sektorii, denizcilik, katalitik islemler ve pillerde yaygin
olarak kullanilmaktadir (Philips, 2023). Alasim icerisindeki Demir ise ¢elik alagimlarinda, makinelerde, alet-edevatlarda, insaatlarda
sik¢ca kullanilmaktadir (Nichelson, 2023). Bi;FeNi FH alasimindaki Fe, Bi ve Ni bilesenlerin kullanim alanlar1 goz oniine alindiginda
alasimin esneklik, termodinamik, elektronik ve yapisal 6zelliklerinin teorik olarak arastirilmasinin bilime katki saglayacag diistiniilmiis
ve bu caligmada BirFeNi FH alagimi, Yogunluk Fonksiyon Teorisi (DFT) yaklagimini kullanan Quantum Espresso paket programu ile
incelendi. DFT yaklasimi atomik/molekiiler yapiy1 ¢ekirdek-elektron etkilesimlerinden dolay1 var olan enerji ve dig alanlardan gelen
enerjilerin toplamini, elektronlarin yogunluk fonksiyonlarim1 kullanarak hesaplar. Bu sekilde en kararli durumlar atomik/molekiiler
sistemin minimum enerji degeri hesaplanarak tayin edilir (Chermete, 1998). Bu calismada, Bi,FeNi FH alasimi DFT yaklagimu ile
belirtilen sekilde hesaplamalar yapilarak incelendi. Alasim hakkinda heniiz deneysel veya teorik herhangi bir calisma
bulunmamaktadir. Bu yiizden ¢alismada yapilan hesaplamalarin alagimin bazi 6zelliklerine 151k tutacag: diistiniilmektedir. Bununla
birlikte calismada asil amacglanan alasimin olasi spintronik ve manyetoelektronik uygulamalarda kullanilabilirliginin anlagilmasidir.

2. Materyal ve Yontem

Cok elektronlu bir atomik sistem i¢in taban durumlara ait toplam enerji Hamilton denklemi ile esitlik 1’deki gibi ifade edilebilir.
Erop = Exin + Epor 6]

Bu denklem toplam enerji i¢in kinetik (Egjy) ve potansiyel (Epor) enerjilerin toplamini icerir. Cok elektronlu atomlar i¢in taban durum
enerjilerinin elektron yogunluguna bagliliklari modern DFT nin temelini atan Hohenberg ve Kohn tarafindan esitlik 2’deki denklemle
verilmistir (Hohenberg ve Kohn, 1964).

Es [n] = [v(r) n(r)d(r)+FIn(r)] )

Bu esitligin gelistirilmesi ile atomlarin denge durumundaki en diisiik enerjileri hesaplanabilecektir. Esitlik 2 tizerinde yapilan ¢caligmalar
ile denge durumundaki en diisiik enerji ifadesi Kohn ve Sahm tarafindan denklem 3’teki sekliyle gosterilmistir (Kohn ve Sahm, 1965).
Burada n(r) elektron yogunlugu olup N tane elektron arasindaki etkilesim enerjisi p(r) sekil’te goriildiigii gibi ifade edilmistir.

v 3)
p(r) =) o,
j=1

Minimum enerji degeri hesaplanirken elektronlar arasindaki etkilesimlerin tam olarak bilinmesi gerekir. Fakat atomlardaki
elektronlarin hangilerinin etkilesip hangilerinin etkilesmedigini bilmek ¢ok zordur. Bu yiizden de denge durumuna karsilik gelen
minimum enerji degeri yani en kararli hale karsilik gelen minimum enerji degerinin hesaplanmasi i¢in yeni bir yaklasim gerekmektedir.
LDA ad1 verilen yerel yogunluk yaklasimi bu sorunu ¢ozmekte Snemli bir rol oynar. Ilerleyen zamanlarda LDA yaklagimina eklemeler
yapilarak daha basarili sonuglara ulasilmast icin iyilestirmeler de yapildi. Yapilan iyilestirmeler sonucunda elde edilen yeni yaklagima
Perdew-Burke-Ernzelhof, Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi (PBE-GGY) denilmektedir (Perdev ve ark., 1996). Alasimlarin kararh
oldugu en diisiik enerji degerlerini hesaplamak icin atomlara ait kor ve degerlik elektronlarinin etkilesimleri de toplam enerji degerine
katki sunar. Ancak PBE-GGY yaklasimi kor elektronlarin degerlik elektronlarla etkilesimini icermemektedir. Daha dogru hesaplamalar
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yapabilmek icin PBE-GGY yaklasimina kor ve degerlik elektronlarinin etkilesiminden gelen enerji katkisin1 da eklemek gerekir. Kor
ve degerlik elektronlarinin etkilesiminden gelen katki Schrodinger dalga denklemine sanal bir potansiyel olarak eklenir. Schrodinger
dalga denklemine eklenen potansiyeller Pseudo Potansiyeller olarak adlandirilirlar (Garrity ve ark., 2014). FeBi:Ni i¢in yapilan tim
hesaplamalar Quantum-ESPRESSO (Giannozzi ve ark., 2009) paket programi kullanilarak yapildi. Hesaplamalarda kor ve degerlik
elektro etkilesimleri icin PBE-GGY (Perdew ve ark., 1996) yaklasgimi kullanildi. Fe, Bi ve Ni atomlarina ait hesaplamalar i¢in kullanilan
Pseudopotansiyeller, Rappe gruptan (Srivastava., 1990) alindi. Hesaplamalarda kullanilan elektronik dalga fonksiyonlarinin 13,6
elektron volta karsilik gelen enerji birimi Rydberg (Ry) cinsinden kesme enerjisi 40 Ry, yiik yogunlugunu temsilen kinetik enerji degeri
400 Ry olarak belirlendi. Brillouin-zone entegrasyonlar1 8x8x8 k-noktalar1 mesh degerleri kullanilarak gerceklestirildi. Yapilan
hesaplamalarda Smearing parametresi ( Kohn-Sham orbitallerinin popiilasyonunu yumusatarak degisimini saglayan bir fonksiyonla
genisletilmesini saglayan parametre) 0,02 Ry alindu.

3. Bulgular

FeBi,Ni alasiminin Fm3m uzay grubuna uygun ilkel hiicre yapisi ve bu yapi icerisinde atomlarmn yerlesimi sekil 1’de gosterilmistir.
Hesaplamalara baslamadan 6nce alasimin bilesenleri olan atomlarin konumlari, en kararli durum i¢in x-y-z koordinat sistemine gore;
merkeze konumlandirilan Bi atomu (a-Bi) (0, 0, 0), Fe (1/4, 1/4, 1/4), ikinci Bi atomu (b-Bi) (1/2,1/2, 1/2) ve Ni (3/4, 3/4, 3/4) olarak
belirlenmistir. Atomik koordinatlar belirlenirken bircok kombinasyon denenmis ve atomik yapinin en kararli oldugu yukarida belirtilen
konumlara yerlestirilen atomlarin olusturdugu alasim i¢in hesaplamalar yapildi. Belirlenen atomik pozisyonlara yerlestirilen atomlara
ait kararli durum orgii parametresi hesaplanmis, akabinde de Bi,FeNi FH alagiminin kristal 6rgii yapisi sekil 1’de gosterildigi sekliyle
cizidirildi. Sekil 1’de Bizmut atomlar1 koordinat sisteminin merkezine yerlestirilmis oldugundan alasimin adi genel formiile gore degil
de referans olarak merkeze yerlestirilen Bizmuta gore Bi;FeNi olarak secilmistir.

Sekil 1. BiFeNi FH alagiminin orgii sabiti géz oniine alinarak ¢izilmis birim hiicre yapisi.

Sekil 1°deki gibi olusturulan kristal yapi icin kararli oldugu denge durumunu bulmak amacl olarak toplam enerjinin minimum degeri
hesaplandi. Hesaplama sonucu elde edilen kararli durum orgii sabiti degeri a = 6,78925 A olarak belirlendi. Literatiirde Bi,FeNi FH
alasimu ile ilgili herhangi bir caligma olmadigindan bu kiyas yapilamadi. Bununla birlikte teorik ¢alismalar i¢in bir kiitiiphane olarak
kabul goren The Open Quantum Materials Database (URL-1) web sitesinde yapilan modelleme sonucu elde edilen kararli durum orgii
sabiti ile bu calismada bulunan a = 6,78925 A degerinin %99,766 oraninda uyumlu oldugu goriildii. Alasimin elektronik &zelliklerinin
tahmin edilmesi i¢in yapilan hesaplamalar sonucunda elde edilen verilerle BioFeNi FH alagima ait elektronik bant grafigi yiiksek simetri
eksenli spin yonelimlerine baglh olarak ¢izdirildi. Cizdirilen elektronik bant grafigi sekil 2’de goriilmektedir.
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Yiiksek Simetri Eksenleri
Sekil 2. BirFeNi FH alagiminin elektronik bant grafigi (yiiksek simetri eksenli spin yonelimlerine gore).

Sekilde 2’deki elektronik bant grafiginde kirmizi renk spin yukari (spin up) yiiksek simetri yonelimi icin, siyah renk spin asagi (spin
down) yiiksek simetri ekseni, mavi renk ise Fermi enerji seviyesini gostermek i¢in kullanildi. spin yukar1 ve spin asagi durumlarini
temsil eden egriler Fermi enerji seviyesi civarinda hem birbirlerini hem de Fermi enerji seviyesini kesmektedirler. spin yukar1 ve spin
asag1 egrilerinin Fermi enerji seviyesini ve birbirlerini kesmis olmasi aralarinda herhangi bir bosluk yani yasak enerji aralig1 olmadigini
gosterir. Fermi enerji seviyesinin iizerinde kalan valans bandi ile alt tarafinda kalan iletkenlik band: arasinda yasak enerji araligi
olmamasi bu bantlardaki elektronlarin bantlar arasinda gecis yapabildiklerini gosterir. Iletkenlik ve valans bandi arasinda elektron alis
veriginin olmasi alagimin metalik iletken karakterde oldugunu gosterir. Ayrica spin yukarit ve spin asagi egrilerinin yekpare bir
goriintiide olmamasi bu alasimin manyetik bir momentinin oldugu ve bu yiizden de alasimin manyetik Ozellikte oldugunu
gostermektedir. Elektronik bant grafigine ek olarak elektronik durum yogunlugu egrileri de ¢izdirilerek bu grafik Sekil 3’te verilmistir.

12

DOS (Durumlar/ HUCRE)

Enerji (e.V)
Sekil 3. Bi;FeNi FH alasiminin durum yogunlugu egrileri.
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Durum yogunlugu egrileri incelendiginde Fermi enerji diizeyi yakinlarinda iletkenlige en fazla katkinin spin yukar1 yoneliminde Ni
atomunun 3d orbitalindeki elektronlardan geldigi goriildii. Spin asag1 yoneliminde ise iletkenlige en cok katki sirasiyla Fe 3d, Ni 3d ve
Bi 6p orbitallerindeki elektronlardan gelmektedir.

Malzemelerin esnekligi malzemeye uygulanan zorlamaya kargi koymasi olarak bilinir. Bir alasimin esneklik 6zelligi alasimin mekanik
kararlilig1 agisindan oldukca 6nemlidir. Bi;FeNi FH alasiminin mekanik kararliligini anlamak i¢in esneklik sabitleri hesaplandi.

Alasgimin/malzemenin mekanik kararliliginin bir 6lciitii de esneklik sabitlere gore yorum yapmamiza izin veren Born kararhilik
kriterleridir. Esitlik 4’te Born kararhilik kriterleri goriilmektedir (Ornek, 2017).

Cua>0; Cu-C2>0; Cu+2C2>0 )
Alasima ait Ci1, Cy2 ve Cas esneklik sabitleri hesaplanarak tablo 1°de verilmistir.

Tablo 1. Bi;FeNi FH alasiminin esneklik sabitleri (Ci1, Ci2 ve Cu; GPa)
Malzeme Cn C2 Cu

Bi>FeNi 113,589 53,408 16,385

Alagimin esneklik ozellikleri ile ilgili tahminde bulunmak icin Poisson orami 6, B/G orani, Kayma modiilii G, Young modiili E,
Anizotropi faktorii A, Bulk modiilii B asagidaki esitliklerle hesaplandi.

_ 9B.G (5)
~ 3B+G

B = c11+32.c12 (©6)
_ (5€11-2€12).C44 %)
T (3€11-2€12)+C44

o= % - %) (®)
_ 2C44 (9)
~ c11-c12

Tablo 2’de BirFeNi FH alasimi icin yukaridaki formiiller esas alinarak hesaplanan E, B,G, A ve ¢ degerleri verilmistir.

Tablo 2. Bi;FeNi FH alasimi i¢in hesaplanan Kayma modiili,
(G; GPa), Bulk Modiilii (B; GPa), Young modiilii (E; GPa), Poisson orani (c), B/G orani ve Anizotropi faktorii (A)
Malzeme By Br B Gy Gr G Ev Er E B/G c A

BioFeNi 73,468 73,468 73,468 21,87 20,03 2095 59,68 55,09 57,39 3,506 0,369 0,544

Tabloda verilen E, B,G degerlerinin ayrica iki farklit modele gore hesaplanan B,, Bg, Ev, Er, Gy, Gr degerleri de hesaplanan degerlerinin
istikrarliligini anlamak agisindan 6nemlidir. Alasimin Bulk modiilii degeri B, C» ve Cy; arasinda (Ci2 < B < Cyp) hesaplandi. Bu durum
aslinda beklenen bir durumdur. Hesaplanan B degeri 100 GPa’dan kiiciiktiir. B degerinin 100 GPa’dan kiigiik olmas1 alasimin sikisabilir
oldugunu gosterir. Young modiilii degerinin 57,39 GPa olmasi sertlik agisindan diistiniildiigiinde alasimin yumusak bir dogaya sahip
oldugunu gostermektedir. Bir malzemenin siinek ya da kirilgan olmasi Pugh kriterlerine gore belirlenir. Pugh kriterlerine gore, B/G
orani 1,75 degerinden kiigiikse malzeme kirilgan biiyiikse de malzemenin siinek oldugu soylenebilir (Pugh, 1954). Bu ¢alismada B/G
orani 3,506 GPa olarak hesaplandi ve bu deger 1,75 ten biiyiik oldugundan alagimin siinek dogaya sahip oldugu anlasilmaktadir.
Heusler alagimlarinda Poisson oraninin 0,1 civarinda olmasi atomik baglanmalarin kovalent, 0,25 civarinda olmasi da iyonik oldugunu
gostermektedir. Bu caligmada hesaplanan Poisson orani 0,25 civarinda hesapland: ve bu deger alagimin iyonik karakterinin baskin
olduguna isaret etmektedir. Alagimin atomlar1 arasindaki bag tiiriinii anlamakta kullanilan bagka bir bilgi ise Cauchy basinci olarak
bilinen C;; ve C), arasindaki farktir ( Cy; - Ci2). Ci; ve C; arasindaki farkin pozitif olmast atomlar arasi baglarin iyonik karakterde
oldugunu destekler. Anizotropi (A), bir malzemenin kristallesirken fiziksel ya da mekanik bazi 6zelliklerinin kristallesme yoniine
bagimlilig1 olarak bilinir. Izotropik malzemelerde A degeri 1’e esit iken anizotropik malzemelerde bu deger 1°den farklidir. Bi>FeNi
FH alagimi i¢in hesaplanan A degeri 0,544 olup bu deger 1’den farkli oldugu i¢in alasimin anizotropik oldugu yargisina varildi. Bi;FeNi
FH alasiminin termodinamik 6zelliklerini anlamak icin gerekli grafikler sekil 4, 5, 6 ve 7°de verildi.
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Sekil 4. BirFeNi FH alagiminin titresim enerjisinin sicakliga bagh grafigi.

Debye Serbest Titresim Enerjisi (kj/(N mol))
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Sekil 5. BirFeNi FH alagiminin serbest titresim enerjisinin sicakliga bagh grafigi.
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Sekil 6. Bi;FeNi FH alagiminin entropisinin sicakliga bagh grafigi.
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Sekil 7. BioFeNi FH alagiminin 1s1 sigasinin sicakliga bagh grafigi.

Debye Modeline Gére Isi Sigas1 Cv (j/K/(N mol))

Yukarida verilen sicakliga baglh grafiklerden titresim enerjisi grafiginde beklendigi iizere titresim enerjisinin sicaklik arttik¢a arttigi
goriiliir. Sicakligin artis1 atomlarin kinetik enerjisini artiracagindan atomlarin titresim enerjisinde artis beklenir ve bu durum grafikte
de gozlemlenmektedir. Serbest titresim enerjisi titresim enerjisi ile ters orantilidir. Sekil 5°te ki grafikte serbest titresim enerjisinin
sicaklikla azaldigi goriiliir. Entropi diizensizligin bir derecesi olarak bilinir ve sekil 6’da entropinin sicakliga bagli grafigi
goriilmektedir. Sekil 6 incelendiginde entropinin/diizensizligin beklendigi gibi sicaklikla orantili olarak arttif1 goriiliir. Dort atomlu
BioFeNi FH alasgiminin 1s1 si18asi-sicaklik grafigine gore yiiksek sicaklik degerlerine gidildikce 1s1 s1gas1 degeri sabit bir degere ulagir.
Bu sabit degere Dulong-Petit limiti denir ve 1s1 sigasinin (C,) yiiksek sicakliklara ¢ikildikg¢a sabit bir degere yakinsamasi mekanik
kararl1 bir alagim i¢in beklenen bir durumdur (Petit, 1819). Is1 si8as1 grafigindeki 1s1 si§asinin sabitlenmeye basladig1 nokta biitiin dalga
boylarinin uyarildif sicaklik degeri olan Debye sicakligi olarak bilinir. Burada Debye sicaklig1 168,441 K olarak hesaplandi.
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4. Tartisma ve Sonug

Bu calisma 6ncesinde Bi,FeNi FH alagimu ile ilgili yapilan literatiir taramasinda alagimla y teorik ya da deneysel herhangi bir calismaya
rastlanmamistir. Alasimla ilgili yapisal, termal, manyetoelektronik ve esneklik 6zellikler ilk kez bu caligma ile ortaya konulmustur.
Alasim icin hesaplanan 6rgii sabiti (6,78925 A) The Open Quantum Materials Database web sitesinde verilen degerden yalnizca %
0,0234 liik bir farkla hesaplandi. Alagimin elektronik bant ve durum yogunlugu (DOS) grafigine bakilarak egrilerin simetrisinden
alasimin manyetik dogaya sahip oldugu anlagildi. Yine alagima ait elektronik bant grafigine bakilarak hem spin yukar1 hem de spin
asag1 durumlari i¢in Fermi enerji seviyesi ile arasinda herhangi bir yasak enerji araligi olmadigi gozlendi. Buna ek olarak spin yukari
ve spin asagi yonelimlerine ait egrilerin birbirlerini ve Fermi enerji seviyesini kestikleri dolayisiyla da alagimin metalik iyonik
karakterde oldugu tahmin edildi. Hesaplanan esneklik sabitlerine bakilarak yapilan ek hesaplamalara gore alasgimin Born kararlilik
kriterlerini sagladig1 ve bu yiizden de mekanik kararh oldugu anlasildi. Hesaplanan degerlere gore B/G oraninin 1,75 degerinden biiyiik
oldugu goriildii. Hesaplanan bu oran alasimin siinek bir yapida oldugunu, Bulk modiiliiniin 100 GPa’dan kii¢iik olmas: da alagimin
sikisabilir oldugunu gostermektedir. Hesaplanan niceliklerden birisi olan Young modiilii degeri (E) alagimin yumusak bir karakterde
oldugunu gosterdi. Poisson orani degeri de alagim icindeki atomik baglanmalarin iyonik karakterde oldugunu gostermektedir.
Anizotropi faktoriiniin degerinin 1’den farkli bulunmasi ise alagimin bazi yapisal ve mekanik 6zelliklerinin yone baglh oldugunu
gosterir. Yapilan bu ¢alismada rapor edilen hesaplama sonuglart ilk olup daha 6nce ¢alisilmamig ya da rapor edilmemistir. Bu baglamda
BioFeNi FH alasim1 manyetoelektronik cihaz ¢calismalari icin timit vaat edebilecek bir adaydir.
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