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Oz

Bu calismada, Cr,ZrSb Heusler bilesiginin yapisal, elektronik,
manyetik ve optik o6zellikleri ilk-prensip hesaplamalar ile
incelenmistir. Cr,ZrSb Heusler bilesiginin elektronik yapi
hesaplamalari, yogunluk fonksiyonel teorisini (DFT) temel alan,
tam-potansiyel ¢izgisel genisletilmis duzlem dalga (FPLAPW)
yontemini uygulayan WIEN2K bilgisayar programi kullanilarak
gerceklestirilmistir. Degis-tokus korelasyon potansiyeli igin,
Perdew-Burke-Ernzerhof’un genellestirilmis gradyent yaklasimi
(GGA) kullanilmistir. Cr,ZrSb bilesigi icin AlCu,Mn-tipi yapinin
CuHg,Ti-tipi yapiya gore daha kararli oldugu bulunmustur.
Kararli durumda bilesigin 6rgui sabiti 6,39 A’dur ve toplam
manyetik momenti Slater-Pauling kurali ile uyumlu olacak
sekilde 3 pg’dir. CryZrSb bilesiginin spin-asagl durumlarinin
metalik 6zellige sahip oldugu ve spin-yukari durumlarinda ise
Fermi seviyesinde 0,662 eV’lik bant boslugunun oldugu
bulunmustur. Yari metalik Cr,ZrSb bilesigi, 6rgii sabitinin 6,3-6,6
A araliginda %100 spin kutuplanmasini korumaktadir. Ayrica
Cr,ZrSb Heusler bilesiginin optik 6zelliklerini incelemek igin,
dielektrik fonksiyonunun gercek ve sanal kisimlari, elektron
enerji kaybi fonksiyonu, sogurma katsayisi, yansitma, optik
iletkenlik, kirlma indisi ve sénme katsayisi rastgele faz
yaklasiminda (RPA) hesaplanmistir.

Anahtar Kelimeler: Yari metalik malzemeler; ilk-prensip hesaplamalari;
Elektronik yapi; Manyetik 6zellikler; Optik 6zellikler

Abstract

In this study, the structural, electronic, magnetic, and optical
properties of the Cr,ZrSb Heusler compound are examined by
first-principles calculations. Electronic structure calculations of
the Cr,ZrSb Heusler compound have been carried out using the
WIEN2K software package, which implements the full potential
linear extended plane wave (FPLAPW) method, based on density
functional theory (DFT). For the exchange-correlation potential,
Perdew-Burke-Ernzerhof's generalized gradient approximation
(GGA) is used. For the Cr,ZrSb compound, the AlCu,Mn-type
structure is found to be more stable than the CuHg,Ti-type
structure. In stable state, the lattice constant of the compound
is 6.39 A and the total magnetic moment value is 3 pg, which is
compatible with the Slater-Pauling rule. It is found that the spin-
down states of the Cr,ZrSb compound have metallic properties
and that the spin-up states have a band gap of 0.662 eV at the
Fermi level. The half-metallic Cr,ZrSb compound maintains
100% spin polarization in the lattice constant range of 6.3 to 6.6
A. Additionally, to examine the optical properties of the Cr,ZrSh
Heusler compound, the real and imaginary parts of the dielectric
function, electron energy loss function, absorption coefficient,
reflectivity, optical conductivity, refractive index, and extinction
coefficient are calculated in the random phase approach (RPA).

Keywords: Half-metallic materials; First-principle calculations; Electronic
structure; Magnetic properties; Optical properties

1. Giris

Heusler bilesiklerinin yapisal, elektronik ve manyetik
ozellikleri bircok arastirmacinin ilgisini cekmektedir. Bu
bilesikler manyeto-elektronik, spintronik, sekil hafizasi,
termoelektrik ve optoelektronik cihazlardaki potansiyel
uygulamalari nedeniyle 6nemli bilimsel ve teknolojik
faydalar saglamaktadir (Felser vd. 2007, Kieven ve Klenk
2010, Ouardi vd. 2010, Zayak vd. 2005). Heusler bilesikleri
1903 yilinda Cu,MnAl
manyetik element icermemesine ragmen bir ferromanyet

adini Heusler alasiminin, hig

gibi davrandigini kesfeden Alman mihendis Friedrich
1903).
ferromanyetizma, antiferromanyetizma, ferrimanyetizma

Heusler'den almistir (Heusler Bu bilesikler

gibi cok cesitli manyetik ozellikler gosterir (Ishida vd.
1995, Hakimi vd. 2013, Balke vd. 2013). Farkh elektronik
yaplya sahip yari metalik malzemeler, spin asagi (\) bandi
ve spin yukari (1) bandi olmak Uzere iki farkli banda
sahiptir. Spin asagl bandinda Fermi seviyesinde (Ej) bir
enerji bant boslugu vardir ve yari iletken veya yalitkan
davranisa sahip olur. Spin asagl bandinda Fermi
seviyesinde bant araliginin varligi %100 spin kutuplanmasi
gosterirken, spin yukari bandi metalik davranisa sahiptir.
ilk yari metalik ferromanyet, 1983 yilinda de Groot ve
arkadaslan tarafindan yari-Heusler bilesigi NiMnSb’nin
elektronik yapi hesaplamalari kullanilarak kesfedilmistir

(de Groot vd. 1983). Bant spektrumunun bir spin
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kanalinda bir bosluga sahip olan yari metalik ferromanyet
Heusler bilesikleri ve 6zellikleri ilk-prensip hesaplamalari
ile yaygin bir sekilde incelenmektedir (Galanakis vd.
2006). Bu bilesikler yiksek Curie sicakliklari, Fermi
seviyesindeki %100 spin kutuplanmasi ve biyik bant
araligi nedeniyle spintronik cihazlarin Gretiminde kilit rol
oynamaktadir (Kuo vd. 2005, Ozdogan vd. 2006, Qi vd.
2015).

Elektronik yapinin hesaplanmasi, Heusler bilesiklerinin
manyetik 6zelliklerinin belirlenmesinde ve ozellikle yari
metalik ferromanyetizmanin tahmin edilmesinde 6nemli
rol oynar. Bircok yeni yari metalik ferromanyetik malzeme
ve bunlarin ozellikleri, ilk-prensip hesaplamalariyla
tahmin edilmis ve daha sonra deneylerle dogrulanmistir.
Heusler bilesiklerinin yari metalik o©zellikleri (zerine
yapilan calismalar, agirlikl olarak Co; bazl bilesiklere aittir
(Chen vd. 2006, Ozdogan vd. 2007). Son yillarda, Mn,CoZ
(z=Al, Ga, Si, Ge, Sn ve Sb), Fe,YSi (Y= Cr, Mn, Fe, Co, Ni),
Cr,MnZ (Z=P, As, Sb ve Bi), Cr,MnAl, Cr,TiX (X=Al, Ga, Si,
Ge, Sn ve Sb), Cr,YSb (Y=Fe, Co ve Ni), ScaMnZ (Z=C, Si, Ge
ve Sn), Ti,YZ (Y=Fe, Co, Ni; Z=Al, Ga, In), Ti>YAI (Y=V, Cr,
Mn, Fe, Co, Ni, Cu ve Zn) Heusler bilesiklerinin elektronik
yapilari ve manyetik ozellikleri ilk-prensip hesaplamalari
kullanilarak incelenmis ve vyari metalik olduklar
bulunmustur (Liu vd. 2008, Hongzhi vd. 2007, Galanakis
vd. 2007, Li vd. 2009, Li vd. 2010, Ahmadian 2013,
Ahmadian ve Salary 2014, Wei vd. 2012, Zheng vd. 2012).
Daha once yaptigimiz ¢alismalarda ise Fe,MnP, Co,ScP,
Mn,NbAI, Ti;RuSn tam Heusler bilesiklerinin kristal
yapilari, elektronik yapilari ve manyetik 06zellikleri
yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) ile incelenmistir ve
Curie sicakliklari hesaplanmistir (Kervan ve Kervan 2012,

Kervan 2012, Kervan vd. 2016, Taskin vd. 2017).

Bir optik malzemenin genis bir optik analizi, fotonlarla
etkilesimi hakkinda bilgi saglar ve optik malzemenin
dielektrik
uygunlugunu ortaya cikartir. Genel olarak, yari iletken

veya optoelektronik uygulamalar icin
malzemelerin optik 6zelliklerinin ¢ok dusik frekanslarda

metal benzeri, cok yuksek frekanslarda ise yalitkan gibi bir

davranis sergiledikleri gozlenir (Dresselhaus 1966).
Bosluksuz tam Heusler bilesigi olan Cu;MnAl’nin
elektronik, manyetik, optik 6zellikleri  yogunluk

fonksiyonel teorisi hesaplamalarina dayanan FPLAPW
yontemiyle incelenmistir. Kompleks dielektrik sabiti,
kirilma indisi, yansitma, optik iletkenlik gibi optik sabitler
elde edilmis ve mevcut deneysel ve teorik sonuglarla
karsilastirlmistir (Rai ve Thapa 2014). Mn,ZrGa tam
Heusler bilesiginin optik 6zellikleri yogunluk fonksiyonel
teorisi hesaplamalar kullanilarak incelenmistir (Emami
vd. 2018). ilk prensip hesaplamalari kullanilarak Fe,YAI (Y

=Ti, V ve Cr) icin dielektrik fonksiyonunun gergek ve sanal

kisimlari, optik iletkenlik, yansitma, sogurma katsayisi,
kirilma indisi, elektron enerji kaybi fonksiyonu ve sénme
katsayisi foton enerjisine bagli olarak hesaplanmistir
(Sharma ve Pilania 2013).

CroZrSb  Heusler
elektronik, manyetik ve optik 0zellikleri, ilk-prensip

Bu calismada, bilesiginin yapisal,
metotlarindan olan yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT)
hesaplamalariyla incelenmistir.

2. Materyal ve Metot

Cr,ZrSb Heusler bilesiginin elektronik yapi hesaplamalari,
yogunluk fonksiyonel teorisini (DFT) (Kohn ve Sham 1965)
temel alan, tam potansiyel lineer genisletilmis dizlem
dalga (FPLAPW) (Singh 1994) yontemini uygulayan
WIEN2K hesaplama programi (Blaha vd. 2020) kullanilarak
gerceklestirilmistir. Degis-tokus korelasyon potansiyeli
icin, Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)'un genellestirilmis
gradyent (GGA) 1996)
kullanilmistir. Bu yontemde uzay, atomlari temsil eden
kiireler ve ara bolgedeki bosluklar olarak ikiye ayrilmistir.
Baz fonksiyonlari, kiirenin icinde kiiresel harmoniklere
bagh olarak bosluklarda olarak
alinmistir. Cr ZrSb bilesiginde, kire seklinde distinllen
atomlarin vyarigaplart Cr=2,35 a.u., Zr=2,40 a.u. ve

yaklasimi (Perdew  vd.

ise Fourier acihmi

Sb=2,45 a.u. olarak alinmistir. Baz setlerinin yakinsamasi,
Rme en kiclk atomik yaricap ve Kmak ise diizlem dalga
aciliminda en biylik ters 6rgii vektori olmak Gizere, kesme
RmtX Kmak=7
yogunlugu Fourier agilimindaki en blyik vektor Gpg =12

parametresi ile kontrol edilmistir. Yik
a.u. olarak alinmistir. Cekirdek ve bant durumlarini ayiran
kesme enerjisi —6 Ry olarak alinmistir. Toplam enerijinin
yakinsamasi, birim hiicre basina 0,0001 elektron yuki
olarak Hesaplamalarda spin

secilmistir. yoriinge

etkilesmeleri ihmal edilmistir. Brillouin bdlgesinin
tamamindaki k noktasi sayisi ise 4000’dir. Hesaplamalarda
Cr (4s 3d°), Zr (552 4d?) ve Sb (5s% 5p°) durumlari degerlik

elektronlari olarak kabul edilir.
3. Bulgular
3.1. Yapisal 6zellikler

Heusler bilesikleri, tam Heusler bilesigi (X,YZ genel
formlG) ve yari Heusler bilesigi (XYZ genel formala)
olmak dzere iki kategoriye aynlabilir. Bu kimyasal
formillerde X ve Y; 3d, 4d ve 5d gecis metallerinden
herhangi biri olabilir ve Z ise manyetik olmayan IlI, IV ve V
ana gruplarindan bir elementtir. Tam Heusler bilesikleri
genellikle, AICu,Mn tipi ve CuHg,Ti tipi olmak lzere iki
yapida kristallesir. Kristal yapi, A (0,0,0), B (1/4,1/4,1/4), C
(1/2,1/2,1/2) ve D (3/4,3/4,3/4) Wyckoff koordinatlariyla
tanimlanan konumlara sahip ic ice gecmis dort tane ylizey
merkezli kibik (fcc) orgtden olusabilir. AlICu,Mn tipi
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yapida (225, Fm3m), X atomlari A ve C konumlarini, Y
atomu B konumunu ve Z atomu da D konumunu isgal
eder. Uzay grubu (216, F43m) olan CuHg,Ti tipi yapida ise
A ve B konumlar X atomlari tarafindan isgal edilirken, C
ve D konumlari sirasiyla Y ve Z atomlari tarafindan isgal
edilir. Bu konfigiirasyonlari X ve Y atomlarinin degerlik
elektronlari belirler. X atomu Y’den daha elektronegatif
bilesiginde AICu,Mn tipi
diizenleme tercih edilir ve bunun tersi durumda CuHg,Ti
tipi (ters Heusler bilesik) elde edilir (Kandpal vd. 2007).

ise, tam Heusler atomik
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Sekil 1. CuHg,Ti ve AlCu,Mn tipi yapilardaki Cr,ZrSb bilesigi icin
hacim optimizasyonu. Sirekli ¢izgiler Murnaghan durum
denklemini temsil ederken, PM ve FM sirasiyla paramanyetik ve
ferromanyetik hesaplamalara karsilik gelir.

ilk olarak, Cr,ZrSb Heusler bilesigi icin hem AlCu,Mn-tipi
yapi hem de CuHg,Ti-tipi vyapi ile kristal yapi
optimizasyonlari gergeklestirilerek, minimum toplam
enerjiyi veren orgl sabitleri elde edilmistir (Cizelge 1).
Paramanyetik (PM) ve ferromanyetik (FM) durumlarinda
toplam enerjinin birim hiicre hacmine gore degisimleri
Sekil 1'de gorulmektedir. Her iki durumda AlCu,Mn-tipi
yapinin enerjisi daha duslktir, bu da onun CuHg,Ti-tipi
yapidan daha kararli oldugunu gosterir. Cr,ZrSb bilesigi
ferromanyetik durumunda, AICu,Mn-tipi yap! icin
—24369,23 Ry ve CuHg,Ti-tipi yapi igin —24369,15 Ry
temel durum enerijilerine sahiptir. Bu daha disiik eneriji
degeri FM durumundaki AICu;Mn-tipi yapinin denge
hacminde enerji bakimindan daha kararli yapi oldugunu
dogrulamaktadir. Cr atomu, Zr atomundan daha fazla

degerlik elektronuna sahip oldugundan, Cr atomlari A ve

C konumlarini isgal etmeyi tercih eder ve AlCu,Mn-tipi
yapi olusur.

CroZrSb bilesiginin temel durum o6zellikleri, hacme karsi
hesaplanan  toplam durum

enerjiler  Murnaghan

denklemine (Murnaghan 1944) fit edilerek bulunmustur:

E(V)=Eo(V)+ﬂ< . (@)B’+1>_(BL Q)

B'\ (B'-1)\v B'-1)

Burada E (1), birim hiicre hacmi V’nin fonksiyonu olarak
tanimlanan elektronik temel durum enerjisidir. E,, T =
0 K’deki minimum enerijidir, V, teorik denge birim hiicre
hacmidir, B izotermal hacim modulidir ve B’ hacim
modiliinin basinca (P = —dE /dV) gore tiirevidir. Her iki
yap! igin
modiliinin tirevleri Cizelge 1'de listelenmistir.

hesaplanan hacim modilleri ve hacim
CrZrSb  bilesiginin olusum enerjisi (Ef) ve kohezyon

enerjisi (E,)

Ef — Etoplam _ [ZngCim” + ngdmli + Eélgwimli] (2)

CryZrSh
_ rrtoplam izole izole izole
Ec=Ec zrsp — [2EZ0t + Eizole + Eizole] (3)

toplam
CryZrSb

Cr,ZrSb Heusler bilesiginin denge 6rgii sabitindeki toplam
E}Lacimli ve Eéllgwimli
T

sirastyla Cr, Zr ve Sb atomlarinin atom basina toplam

denklemleri kullanilarak hesaplanmistir. Burada, E

enerjisini ifade eder. ERacimi

izole

izole izole
ve Egf

enerijileridir. EG°*¢, EZ% ise sirasiyla yalitiimis
Cr, Zr ve Sb atomlarinin enerijileridir. iki farkl yapi igin
CrZrSb  bilesiginin  formdl birimi  basina hesaplanan
olusum ve kohezyon enerjileri Cizelge 1'de verilmistir.
Bilesigin olusum ve kohezyon enerjileri; toplam enerijiler
AlCu,Mn-tipi yapiigin —24369,23 Ry, CuHg,Ti-tipi yapiigin
—24369,15 Ry ve her iki tip yapi icin Cr, Zr ve Sb
atomlarinin atom basina toplam enerjileri sirasiyla
—2101,74 Ry, —7198,42 Ry ve —12967,24Ry ve
yalitilmis Cr, Zr ve Sb atomlarinin enerijileri ise sirasiyla
—2101,09 Ry, —7197,89 Ry ve —12966,96 Ry degerleri
kullanilarak elde edilmistir. Olusum ve kohezyon
enerjilerinin negatif degerleri, Cr,ZrSb bilesiginin eneriji
AlCu;Mn-tipi

yapinin hesaplanan olusum ve kohezyon enerjileri,

bakimindan kararli oldugunu gosterir.
CuHg,Ti-tipi yapi icin hesaplananlardan daha negatif olup,
CrZrSb icin AlICu;Mn-tipi yapinin daha kararli bir yapi
oldugunu géstermektedir.

Cizelge 1. Cr,ZrSb bilesiginin hesaplanan denge 6rgl sabitleri,

hacim modidilleri, hacim modulinin tilrevleri, olusum ve
kohezyon enerjileri.

Yapi Tipi ao(A) B(GPa) B' Ei(eV) Ec(eV)
AlCu;Mn-tipi 6,39 725 992 -121 -29,84
CuHg,Ti-tipi 666 71,9 3,43 -0,13 -28,76
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Sekil 2. AICu,Mn-tipi yapidaki Cr,ZrSb bilesiginin denge 6rgii sabitinde hesaplanan spin yukari ve spin asagi enerji bantlari.

3.2. Elektronik 6zellikler

AICu,;Mn-tipi yapiya sahip Cr,ZrSb Heusler bilesiginin
elektronik ozelliklerini icin,
(cogunluk) ve spin-asagl (azinlik) durumlar igin bant
yapilari elde edilmistir bant
hesaplanmistir. Cr,ZrSb bilesiginin denge durumundaki

incelemek spin-yukari

ve enerji aralig
orgl sabiti kullanilarak hesaplanan spin-yukari ve spin-
asagl elektronlari bant Sekil 2’de

gorilmektedir. CroZrSb igin spin-asagl durumlari Fermi

icin yapilari
seviyesini kestigi icin metal karakteristigine sahipken,

cogunluk spin durumlari Fermi seviyesindeki eneriji
araligindan dolayi yari iletken niteliktedir. Cogunluk spin
bandinda, degerlik bandi maksimum enerjisi -0,082 eV’de
ve iletim bandi minimum enerijisi 0,580 eV’'de bulunur.
Cogunluk bandindaki bant araligi 0,662 eV'dir ve bu, I’
noktadaki en yliksek dolu bandin ve X noktadaki en disiik
bos bandin enerjileri kullanilarak hesaplanabilir. Bu bant
boslugu, Cr,ZrSb bilesiginin yari metalik 6zellikte
oldugunu gosterir ve Ep’de %100 spin kutuplanmasina
sebep olur. Cr,ZrSb bilesiginin ¢ogunluk bandinda Fermi
seviyesi civarindaki bant boslugu, Cr,TiSb bilesiginin 0,7
eV olan bant boslugundan daha kigtktdr (Li vd. 2010).
Cr,CoSb  ve Cr,FeSb

durumlan Fermi seviyesinde metalik 6zellik gosterirken

alasimlarinda, c¢ogunluk spin

azinlik spin durumlar Fermi seviyesine yakin bant
araligina sahiptir. Bu bosluklarin genislikleri Cr,CoSb ve
Cr,FeSb alasimlari icin sirasiyla 0,51 ve 0,7 eV'dir
(Ahmadian 2013).

CryZrSb’deki cogunluk bant araliginin nedenini bulmak
icin hesaplanan spin-kutuplu toplam ve atomlara ait
durum yogunluklari (DOS) Sekil 3'de gorilmektedir. -3 eV
ile +4 eV arasindaki enerji bolgelerinin esas olarak Cr ve
Zr
cogunluk hem de azinlik spin durumlarinda birbirleriyle

atomlarinin  d-durumlarindan olustugu ve hem

hibritlestigi gorulebilir. Sb atomunun p-durumlari -3
eV’nin altinda bulunur. Yari metalik bir malzemenin spin
kutuplanma ylizdesi su sekilde tanimlanir:

P1(ER)—pi(EF)
= —— X 0,
p1(Ep)+p (EF) 100%

(4)

Burada p1(Er) ve py(Ey) sirasiyla Fermi seviyesinde
spin-yukari ve spin-asagl elektronlar igin toplam durum

pr(Er) pL(Er) esit
oldugunda, E’de %100 spin kutuplanmasiyla sonuglanir.

yogunluklaridir. veya sifira

Fermi seviyesinde, spin-asagl elektronlari igcin sonlu ve
énemli yogunlukta durumlarin oldugu gérilirken, pr (Er)
sifirdir. Bu, Cr,ZrSb bilesiginin Fermi seviyesinde %100
spin kutuplanmasina sahip yari metalik bir yapiya sahip
oldugunu gosterir.

3.3. Manyetik ézellikler

Manyetik Ozellikler Slater-Pauling kurall ile dogrudan
elektronik yapiya baglanabilir (Galanakis vd. 2002).
Myop = Ztop — 24 denklemi, birim hicre bagina bilegigin
toplam spin manyetik momentini verir, burada z,
bilesigin toplam degerlik elektronu sayisidir. Cr,ZrSb
bilesiginin toplam manyetik momenti formal birimi basina
3 ug olarak elde edilmistir ve Slater-Pauling kurall ile

uyumludur. Tam sayl degerdeki toplam manyetik
moment, vyari metalik malzemelerin 6nemli bir
karakteristik  6zelligidir. GGA yaklasimi yardimiyla

hesaplanan Cr,ZrSb bilesiginin toplam ve her bir atoma ait

manyetik momentleri ve ara bolgedeki manyetik
momenti Cizelge 2'de verilmistir. Toplam manyetik
momente en biyik katkinin Cr atomundan geldigi agiktir.
Sb atomunun manyetik momenti ¢ok kiglktir. Cr'un
atomik manyetik momenti, Zr atomunun manyetik
momentine anti paraleldir ve bu da Cr,ZrSb bilesiginin

ferrimanyet oldugunu gosterir.
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Cizelge 2. Cr,ZrSb bilesiginin temel durumu, hesaplanan toplam ve yerel manyetik momentleri, ara bolgedeki manyetik momenti ve

bant boslugu.

Bilesik Temel durumu Miop () mcr (Us)

mz (Us)

Marq (Us) Bant boglugu (eV)

Msp, (Us)

CrZrSb Ferrimanyet 3,00 1,608

-0,264

-0,046 0,045 0,662
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Sekil 3. Cr,ZrSb bilesigine ait spin-kutuplu toplam ve atomlara
ait durum yogunluklar (DOS).

AlCu;Mn-tipi yapiya sahip Cr,ZrSb bilesiginin yari metalik
karakteristiginin 6rgli sabitine bagimhhgini arastirmak igin
orgii sabitinin 6,2-6,7 A araliginda degisimi icin elektronik
sabitine bagh
Cr ve Zr

yapilar hesaplanmistir. Orgii olarak
hesaplanan toplam manyetik momentler,
atomlarinin manyetik momentleri ve spin kutuplanmasi
Sekil 4’te verilmistir. Cr,ZrSb Heusler bilesiginin orgi
sabitinin 6,3-6,6 A araliginda degisimi icin yari metalik
yaplya Cr,ZrSb  igin

hesaplanan toplam manyetik momentler, 6rgi sabitinin

sahip oldugu goridlmektedir.
genis bir araliginda 3 pp’dir. Orgli sabitinin genis bir

aralikta degisimi Cr,ZrSb bilesiginin yari metalik
davranisini ve toplam manyetik momenti etkilemez. Orgii
sabiti degistiginde her atomun spin manyetik momentleri
farkh degisim gosterir. Cr atomunun hesaplanan manyetik

momentleri 6rgi sabitinin artmasiyla hafifce artarken, Zr

atomunun manyetik momentleri ters yonde artmaktadir.
Cr atomunun toplam manyetik momente katkisi daha
fazladir. Orgii sabitinin 6,2-6,7 A araliginda degisimi icin
elde edilen Cr atomunun manyetik momentleri pozitif
iken, Zr atomunun manyetik momentleri negatiftir, bu da
Cr,ZrSb’deki ferrimanyetik ciftlenimi gosterir. Denklem 4
kullanilarak hesaplanan %100 spin kutuplanma degerleri,
orgli sabitinin 6,3-6,6 A araliginda bilesigin yari metalik
karakterini korudugunu géstermektedir.
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Sekil 4. Cr,ZrSb bilesiginin 6rgi sabitinin degisimine bagl olarak
vari metalik durumu, toplam ve atomlara ait manyetik
momentleri ve spin kutuplanmasi.

3.4. Optik ézellikler

Optik 6zellikler, bir malzemenin optoelektronik dogasini

anlamada o6nemli bir role sahiptir. Uygulanan bir
elektromanyetik dalgaya karsi tepkiyi belirlemek igin
genellikle malzemenin dielektrik fonksiyonu hesaplanir.
Kompleks dielektrik fonksiyonu e(w) = & (w) + ig,(w)
& (w) dielektrik

fonksiyonunun sirasiyla gercek ve sanal kisimlandir ve

seklinde tanimlanir; & (w) ve
malzeme ylzeyine gelen elektromanyetik radyasyonun
dagilimini ve emilimini gosterir. Cr,ZrSb bilesiginin optik
ozelliklerini incelemek icin, dielektrik fonksiyonunun
gercek &, (w) ve sanal &,(w) kisimlari, elektron enerji
kaybi fonksiyonu L(w), sogurma katsayisi a(w), yansitma

R(w), optikiletkenlik o(w), kirllma indisi n(w) ve sénme
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Sekil 5. CroZrSb Heusler bilesigi icin foton enerjisine bagli olarak (a) &; (w) dielektrik fonksiyonunun gergek kismi (b) &, (w) dielektrik
fonksiyonunun sanal kismi (c) L(w) elektron enerji kaybi fonksiyonu (d) a@(w) sogurma katsayisi (e) R(w) yansitma (f) o(w) optik

iletkenlik (g) n(w) kinlma indisi ve (h) k(w) sonme katsayisi.

katsayisi k(w) rastgele faz yaklasiminda (RPA) (Ren vd.
2012), FPLAPW yontemi kullanilarak hesaplanmistir (Delin
vd. 1996, Rai ve Thapa 2014). Cr,ZrSb Heusler bilesigi icin
elde edilen tim sonuglar, gelen foton enerjisine bagli
olarak Sekil 5'de verilmistir.

Sekil 5a 5b’de, dustk dielektrik
fonksiyonunun gergek &; (w) ve sanal &,(w) kisimlarinin

ve enerjilerde

blylk pozitif degerler aldigi gorilmektedir (Sukhender
vd. 2020). Pozitif & (w) degerlerinin genellikle bag

elektronlarinin bantlar arasi gegisleriyle iliskili oldugu
bilinmektedir. 3,5 eV ile 19,1 eV enerji araliginda
dielektrik fonksiyonunun gercek kismi negatif degerler
alir, yani bu enerji araliginda dalgalar malzemelerden
gecemez ve bu da malzemelerin dalgalari soguran
manyetik filtreler olarak kullanilmasini mimkin kilar.
negatif

Dielektrik fonksiyonunun gercek kisminin

degerleri metalik davranisa isaret ederken, pozitif

degerler dielektrik davranisa isaret eder (Yadav ve Jain
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2025). Sekil 5b’de dielektrik
fonksiyonunun sanal kismindaki pikler, bantlar arasi ve

CroZrSb  bilesiginin

bant ici gegislerle iliskilidir. £, (w)'nin bliylk degeri, disik
enerjilerde meydana gelen bant ici gegislerle baglantilidir.
Bant yapisi ve DOS analiz edildiginde, bu pikler esas olarak
spin-yukari kanalindaki gegislerden kaynaklanmaktadir.
Sekil 5c'de L(w), enerji kaybini temsil eder. Elektron
enerji kaybi fonksiyonu, bir elektronun malzeme iginde
kayboldugu
tanimlar. L(w)’da, plazma rezonansi ile iliskili olan 19

hareket etmesiyle enerjinin etkilegimi
eV’lik enerjide 6nemli bir tepe noktasi vardir ve buna
karsilik gelen frekans, plazma frekansi olarak adlandirilir.
Sekil  5d'de a(w) sogurma  katsayis
spektrumundan, bantlardaki gegislerden

kaynaklanan birgok tepe noktasinin oldugu goérilir. Foton

verilen
¢ok vyakin

enerjisinin bir fonksiyonu olarak optik yansitma R(w),
Sekil 5e’de gorulmektedir. Dislk enerjilerde Cr,ZrSbh’nin
yansiticilig bilesik %100
yansiticidir. Ayrica 19 eV plazmon enerjisinden sonra
yansimanin azaldigi ve sifira yaklastigi gorilmektedir.
Sekil 5f'de gorilen optik iletkenlik o(w), dielektrik
fonksiyonunun sanal kismindan hesaplanabilir. Optik
iletkenlik, belirli bir frekansta gelen foton nedeniyle
Optik
iletkenlik spektrumunda bantlar arasi ve bant i¢i gegislere

yuksektir ve neredeyse

Uretilen akim yogunlugu olarak tanimlanir.

karsihk gelen birka¢ pik gorilmektedir. Herhangi bir
malzemenin optik 6zelliklerini tanimlayan bir diger 6nemli
fiziksel nicelik, Sekil 5g’de foton enerjisinin bir fonksiyonu
olarak verilen n(w) kirlma indisidir. Bir malzemenin
kirlma indisi, 1sigin  malzeme boyunca yayilmasini
tanimlar. Kirilma indisi, metalik bilesiklerdeki serbest
elektronlardan dolayl duslk enerji sinirinda biyiik bir
degere sahiptir. Gelen fotonun enerjisi arttikca kirilma
indisinin degeri azalmaktadir. Sénme katsayisi k(w), Sekil
5h’de gorildugi gibi, dielektrik fonksiyonunun sanal kismi
&, (w) ile benzer sekle sahip olup, bir malzeme tarafindan
radyasyonun emilim oranini 6lgmek icin kullanilir. Snme
katsayisindaki pikler maksimum sogurma anlamina gelir
ve enerjinin artmasiyla sonme katsayisinda énemli bir
azalma sonim  katsayisi,

gorialmektedir.  Kagik

elektromanyetik dalgalarin malzemelerden kolayca

gecebilecegini gosterir.
4. Sonuglar ve Tartisma

Cr,ZrSb Heusler bilesiginin elektronik yapisi, manyetik ve
optik Ozellikleri tam potansiyel cizgisel genisletilmis
(FPLAPW)
incelenmistir. Sonuglar, bu bilesigin 6rgi sabitinin genis

dizlem dalga yontemi ile teorik olarak
bir araliginda 3 ug’lik manyetik momente sahip yari-
metalik ferrimanyet oldugunu goéstermistir. Bilesik, yari
metalik davranis bolgesinde ideal bir spin-kutuplanma

degerine sahiptir. Elektronik yapi hesaplamalari, Cr,ZrSb

Heusler bilesiginin  spintronik cihazlarda uygulama
potansiyeli olan ilging elektronik ve manyetik ozelliklere

sahip oldugunu géstermektedir.

Cr,ZrSb  Heusler
optoelektronik

Ayrica, bilesiginin optik o6zellikleri,
uygun

Rastgele faz

uygulamalar igin kosullari

arastirmak amaciyla  incelenmistir.
yaklasiminda (RPA), Cr,ZrSb Heusler bilesigi icin dielektrik
fonksiyonunun gergek ve sanal kisimlari, elektron enerji
kaybi fonksiyonu, sogurma katsayisi, yansitma, optik
iletkenlik, kirllma indisi ve sdnme katsayisi hesaplanmis ve

spektrumlari analiz edilmistir.
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