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Öz 
Bu çalışmada, Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin yapısal, elektronik, 
manyetik ve optik özellikleri ilk-prensip hesaplamaları ile 
incelenmiştir. Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin elektronik yapı 
hesaplamaları, yoğunluk fonksiyonel teorisini (DFT) temel alan, 
tam-potansiyel çizgisel genişletilmiş düzlem dalga (FPLAPW) 
yöntemini uygulayan WIEN2K bilgisayar programı kullanılarak 
gerçekleştirilmiştir. Değiş-tokuş korelasyon potansiyeli için, 
Perdew-Burke-Ernzerhof’un genelleştirilmiş gradyent yaklaşımı 
(GGA) kullanılmıştır. Cr2ZrSb bileşiği için AlCu2Mn-tipi yapının 
CuHg2Ti-tipi yapıya göre daha kararlı olduğu bulunmuştur. 
Kararlı durumda bileşiğin örgü sabiti 6,39 Å’dur ve toplam 
manyetik momenti Slater-Pauling kuralı ile uyumlu olacak 

şekilde 3 𝜇𝐵’dir. Cr2ZrSb bileşiğinin spin-aşağı durumlarının 
metalik özelliğe sahip olduğu ve spin-yukarı durumlarında ise 
Fermi seviyesinde 0,662 eV’lik bant boşluğunun olduğu 
bulunmuştur. Yarı metalik Cr2ZrSb bileşiği, örgü sabitinin 6,3-6,6 
Å aralığında %100 spin kutuplanmasını korumaktadır. Ayrıca 
Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin optik özelliklerini incelemek için, 
dielektrik fonksiyonunun gerçek ve sanal kısımları, elektron 
enerji kaybı fonksiyonu, soğurma katsayısı, yansıtma, optik 
iletkenlik, kırılma indisi ve sönme katsayısı rastgele faz 
yaklaşımında (RPA) hesaplanmıştır. 
 
Anahtar Kelimeler: Yarı metalik malzemeler; İlk-prensip hesaplamaları; 
Elektronik yapı; Manyetik özellikler; Optik özellikler

Abstract 
In this study, the structural, electronic, magnetic, and optical 
properties of the Cr2ZrSb Heusler compound are examined by 
first-principles calculations. Electronic structure calculations of 
the Cr2ZrSb 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 Cr2ZrSb compound, the AlCu2Mn-type 
structure is found to be more stable than the CuHg2Ti-type 
structure. In stable state, the lattice constant of the compound 

is 6.39 Å and the total magnetic moment value is 3 𝜇𝐵, which is 
compatible with the Slater-Pauling rule. It is found that the spin-
down states of the Cr2ZrSb 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 Cr2ZrSb compound maintains 
100% spin polarization in the lattice constant range of 6.3 to 6.6 
Å. Additionally, to examine the optical properties of the Cr2ZrSb 
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. Giriş 

Heusler bileşiklerinin yapısal, elektronik ve manyetik 

özellikleri birçok araştırmacının ilgisini çekmektedir. Bu 

bileşikler manyeto-elektronik, spintronik, şekil hafızası, 

termoelektrik ve optoelektronik cihazlardaki potansiyel 

uygulamaları nedeniyle önemli bilimsel ve teknolojik 

faydalar sağlamaktadır (Felser vd. 2007, Kieven ve Klenk 

2010, Ouardi vd. 2010, Zayak vd. 2005). Heusler bileşikleri 

adını 1903 yılında Cu2MnAl Heusler alaşımının, hiç 

manyetik element içermemesine rağmen bir ferromanyet 

gibi davrandığını keşfeden Alman mühendis Friedrich 

Heusler’den almıştır (Heusler 1903). Bu bileşikler 

ferromanyetizma, antiferromanyetizma, ferrimanyetizma 

gibi çok çeşitli manyetik özellikler gösterir (Ishida vd. 

1995, Hakimi vd. 2013, Balke vd. 2013). Farklı elektronik 

yapıya sahip yarı metalik malzemeler, spin aşağı (↓) bandı 

ve spin yukarı (↑) bandı olmak üzere iki farklı banda 

sahiptir. Spin aşağı bandında Fermi seviyesinde (𝐸𝐹) bir 

enerji bant boşluğu vardır ve yarı iletken veya yalıtkan 

davranışa sahip olur. Spin aşağı bandında Fermi 

seviyesinde bant aralığının varlığı %100 spin kutuplanması 

gösterirken, spin yukarı bandı metalik davranışa sahiptir. 

İlk yarı metalik ferromanyet, 1983 yılında de Groot ve 

arkadaşları tarafından yarı-Heusler bileşiği NiMnSb’nin 

elektronik yapı hesaplamaları kullanılarak keşfedilmiştir 

(de Groot vd. 1983). Bant spektrumunun bir spin 
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kanalında bir boşluğa sahip olan yarı metalik ferromanyet 

Heusler bileşikleri ve özellikleri ilk-prensip hesaplamaları 

ile yaygın bir şekilde incelenmektedir (Galanakis vd. 

2006). Bu bileşikler yüksek Curie sıcaklıkları, Fermi 

seviyesindeki %100 spin kutuplanması ve büyük bant 

aralığı nedeniyle spintronik cihazların üretiminde kilit rol 

oynamaktadır (Kuo vd. 2005, Özdoğan vd. 2006, Qi vd. 

2015). 

Elektronik yapının hesaplanması, Heusler bileşiklerinin 

manyetik özelliklerinin belirlenmesinde ve özellikle yarı 

metalik ferromanyetizmanın tahmin edilmesinde önemli 

rol oynar. Birçok yeni yarı metalik ferromanyetik malzeme 

ve bunların özellikleri, ilk-prensip hesaplamalarıyla 

tahmin edilmiş ve daha sonra deneylerle doğrulanmıştır. 

Heusler bileşiklerinin yarı metalik özellikleri üzerine 

yapılan çalışmalar, ağırlıklı olarak Co2 bazlı bileşiklere aittir 

(Chen vd. 2006, Özdoğan vd. 2007). Son yıllarda, Mn2CoZ 

(Z=Al, Ga, Si, Ge, Sn ve Sb), Fe2YSi (Y= Cr, Mn, Fe, Co, Ni), 

Cr2MnZ (Z=P, As, Sb ve Bi), Cr2MnAl, Cr2TiX (X=Al, Ga, Si, 

Ge, Sn ve Sb), Cr2YSb (Y=Fe, Co ve Ni), Sc2MnZ (Z=C, Si, Ge 

ve Sn), Ti2YZ (Y=Fe, Co, Ni; Z=Al, Ga, In), Ti2YAl (Y=V, Cr, 

Mn, Fe, Co, Ni, Cu ve Zn) Heusler bileşiklerinin elektronik 

yapıları ve manyetik özellikleri ilk-prensip hesaplamaları 

kullanılarak incelenmiş ve yarı metalik oldukları 

bulunmuştur (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 önce yaptığımız çalışmalarda ise Fe2MnP, Co2ScP, 

Mn2NbAl, Ti2RuSn tam Heusler bileşiklerinin kristal 

yapıları, elektronik yapıları ve manyetik özellikleri 

yoğunluk fonksiyonel teorisi (DFT) ile incelenmiştir ve 

Curie sıcaklıkları hesaplanmıştır (Kervan ve Kervan 2012, 

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

Bir optik malzemenin geniş bir optik analizi, fotonlarla 

etkileşimi hakkında bilgi sağlar ve optik malzemenin 

dielektrik veya optoelektronik uygulamalar için 

uygunluğunu ortaya çıkartır. Genel olarak, yarı iletken 

malzemelerin optik özelliklerinin çok düşük frekanslarda 

metal benzeri, çok yüksek frekanslarda ise yalıtkan gibi bir 

davranış sergiledikleri gözlenir (Dresselhaus 1966). 

Boşluksuz tam Heusler bileşiği olan Cu2MnAl’nin 

elektronik, manyetik, optik özellikleri yoğunluk 

fonksiyonel teorisi hesaplamalarına dayanan FPLAPW 

yöntemiyle incelenmiştir. Kompleks dielektrik sabiti, 

kırılma indisi, yansıtma, optik iletkenlik gibi optik sabitler 

elde edilmiş ve mevcut deneysel ve teorik sonuçlarla 

karşılaştırılmıştır (Rai ve Thapa 2014). Mn2ZrGa tam 

Heusler bileşiğinin optik özellikleri yoğunluk fonksiyonel 

teorisi hesaplamaları kullanılarak incelenmiştir (Emami 

vd. 2018). İlk prensip hesaplamaları kullanılarak Fe2YAl (Y 

= Ti, V ve Cr) için dielektrik fonksiyonunun gerçek ve sanal 

kısımları, optik iletkenlik, yansıtma, soğurma katsayısı, 

kırılma indisi, elektron enerji kaybı fonksiyonu ve sönme 

katsayısı foton enerjisine bağlı olarak hesaplanmıştır 

(Sharma ve Pilania 2013). 

Bu çalışmada, Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin yapısal, 

elektronik, manyetik ve optik özellikleri, ilk-prensip 

metotlarından olan yoğunluk fonksiyonel teorisi (DFT) 

hesaplamalarıyla incelenmiştir. 

2. Materyal ve Metot  

Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin elektronik yapı hesaplamaları, 

yoğunluk fonksiyonel teorisini (DFT) (Kohn ve Sham 1965) 

temel alan, tam potansiyel lineer genişletilmiş düzlem 

dalga (FPLAPW) (Singh 1994) yöntemini uygulayan 

WIEN2K hesaplama programı (Blaha vd. 2020) kullanılarak 

gerçekleştirilmiştir. Değiş-tokuş korelasyon potansiyeli 

için, Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE)’un genelleştirilmiş 

gradyent yaklaşımı (GGA) (Perdew vd. 1996) 

kullanılmıştır. Bu yöntemde uzay, atomları temsil eden 

küreler ve ara bölgedeki boşluklar olarak ikiye ayrılmıştır. 

Baz fonksiyonları, kürenin içinde küresel harmoniklere 

bağlı olarak boşluklarda ise Fourier açılımı olarak 

alınmıştır. Cr2ZrSb bileşiğinde, küre şeklinde düşünülen 

atomların yarıçapları Cr=2,35 a.u., Zr=2,40 a.u. ve 

Sb=2,45 a.u. olarak alınmıştır. Baz setlerinin yakınsaması, 

Rmt en küçük atomik yarıçap ve Kmak ise düzlem dalga 

açılımında en büyük ters örgü vektörü olmak üzere, kesme 

parametresi Rmt×Kmak=7 ile kontrol edilmiştir. Yük 

yoğunluğu Fourier açılımındaki en büyük vektör Gmak=12 

a.u. olarak alınmıştır. Çekirdek ve bant durumlarını ayıran 

kesme enerjisi –6 Ry olarak alınmıştır. Toplam enerjinin 

yakınsaması, birim hücre başına 0,0001 elektron yükü 

olarak seçilmiştir. Hesaplamalarda spin yörünge 

etkileşmeleri ihmal edilmiştir. Brillouin bölgesinin 

tamamındaki k noktası sayısı ise 4000’dir. Hesaplamalarda 

Cr (4s 3d5), Zr (5s2 4d2) ve Sb (5s2 5p3) durumları değerlik 

elektronları olarak kabul edilir. 

3. Bulgular  

3.1. Yapısal özellikler 

Heusler bileşikleri, tam Heusler bileşiği (X2YZ genel 

formülü) ve yarı Heusler bileşiği (XYZ genel formülü) 

olmak üzere iki kategoriye ayrılabilir. Bu kimyasal 

formüllerde X ve Y; 3d, 4d ve 5d geçiş metallerinden 

herhangi biri olabilir ve Z ise manyetik olmayan III, IV ve V 

ana gruplarından bir elementtir. Tam Heusler bileşikleri 

genellikle, AlCu2Mn tipi ve CuHg2Ti tipi olmak üzere iki 

yapıda kristalleşir. Kristal yapı, 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 koordinatlarıyla 

tanımlanan konumlara sahip iç içe geçmiş dört tane yüzey 

merkezli kübik (fcc) örgüden oluşabilir. AlCu2Mn tipi 
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yapıda (225, Fm3m), X atomları A ve C konumlarını, Y 

atomu B konumunu ve Z atomu da D konumunu işgal 

eder. Uzay grubu (216, F43m) olan CuHg2Ti tipi yapıda ise 

A ve B konumları X atomları tarafından işgal edilirken, C 

ve D konumları sırasıyla Y ve Z atomları tarafından işgal 

edilir. Bu konfigürasyonları X ve Y atomlarının değerlik 

elektronları belirler. X atomu Y’den daha elektronegatif 

ise, tam Heusler bileşiğinde AlCu2Mn tipi atomik 

düzenleme tercih edilir ve bunun tersi durumda CuHg2Ti 

tipi (ters Heusler bileşik) elde edilir (Kandpal vd. 2007). 

 

Şekil 1. CuHg2Ti ve AlCu2Mn tipi yapılardaki Cr2ZrSb bileşiği için 

hacim optimizasyonu. Sürekli çizgiler Murnaghan durum 

denklemini temsil ederken, PM ve FM sırasıyla paramanyetik ve 

ferromanyetik hesaplamalara karşılık gelir. 

İlk olarak, Cr2ZrSb Heusler bileşiği için hem AlCu2Mn-tipi 

yapı hem de CuHg2Ti-tipi yapı ile kristal yapı 

optimizasyonları gerçekleştirilerek, minimum toplam 

enerjiyi veren örgü sabitleri elde edilmiştir (Çizelge 1). 

Paramanyetik (PM) ve ferromanyetik (FM) durumlarında 

toplam enerjinin birim hücre hacmine göre değişimleri 

Şekil 1'de görülmektedir. Her iki durumda AlCu2Mn-tipi 

yapının enerjisi daha düşüktür, bu da onun CuHg2Ti-tipi 

yapıdan daha kararlı olduğunu gösterir. Cr2ZrSb bileşiği 

ferromanyetik durumunda, AlCu2Mn-tipi yapı için 

−24369,23 Ry ve CuHg2Ti-tipi yapı için −24369,15 Ry 

temel durum enerjilerine sahiptir. Bu daha düşük enerji 

değeri FM durumundaki AlCu2Mn-tipi yapının denge 

hacminde enerji bakımından daha kararlı yapı olduğunu 

doğrulamaktadır. Cr atomu, Zr atomundan daha fazla 

değerlik elektronuna sahip olduğundan, Cr atomları A ve 

C konumlarını işgal etmeyi tercih eder ve AlCu2Mn-tipi 

yapı oluşur. 

Cr2ZrSb bileşiğinin temel durum özellikleri, hacme karşı 

hesaplanan toplam enerjiler Murnaghan durum 

denklemine (Murnaghan 1944) fit edilerek bulunmuştur: 

𝐸(𝑉) = 𝐸0(𝑉) +
𝐵𝑉

𝐵′ (
1

(𝐵′−1)
(

𝑉0

𝑉
)

𝐵′

+ 1) −
𝐵𝑉0

(𝐵′−1)
              (1) 

Burada 𝐸(𝑉), birim hücre hacmi 𝑉’nin fonksiyonu olarak 

tanımlanan elektronik temel durum enerjisidir. 𝐸0, 𝑇 =

0 𝐾’deki minimum enerjidir, 𝑉0 teorik denge birim hücre 

hacmidir, 𝐵 izotermal hacim modülüdür ve 𝐵′ hacim 

modülünün basınca (𝑃 = −𝑑𝐸/𝑑𝑉) göre türevidir. Her iki 

yapı için hesaplanan hacim modülleri ve hacim 

modülünün türevleri Çizelge 1'de listelenmiştir. 

Cr2ZrSb bileşiğinin oluşum enerjisi (𝐸𝑓) ve kohezyon 

enerjisi (𝐸𝑐)  

𝐸𝑓 = 𝐸𝐶𝑟2𝑍𝑟𝑆𝑏
𝑡𝑜𝑝𝑙𝑎𝑚

− [2𝐸𝐶𝑟
ℎ𝑎𝑐𝑖𝑚𝑙𝑖 + 𝐸𝑍𝑟

ℎ𝑎𝑐𝑖𝑚𝑙𝑖 + 𝐸𝑆𝑏
ℎ𝑎𝑐𝑖𝑚𝑙𝑖]         (2) 

𝐸𝑐 = 𝐸𝐶𝑟2𝑍𝑟𝑆𝑏
𝑡𝑜𝑝𝑙𝑎𝑚

− [2𝐸𝐶𝑟
𝑖𝑧𝑜𝑙𝑒 + 𝐸𝑍𝑟

𝑖𝑧𝑜𝑙𝑒 + 𝐸𝑆𝑏
𝑖𝑧𝑜𝑙𝑒 ]                       (3) 

denklemleri kullanılarak hesaplanmıştır. Burada, 𝐸𝐶𝑟2𝑍𝑟𝑆𝑏
𝑡𝑜𝑝𝑙𝑎𝑚

 

Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin denge örgü sabitindeki toplam 

enerjisini ifade eder. 𝐸𝐶𝑟
ℎ𝑎𝑐𝑖𝑚𝑙𝑖,  𝐸𝑍𝑟

ℎ𝑎𝑐𝑖𝑚𝑙𝑖  ve  𝐸𝑆𝑏
ℎ𝑎𝑐𝑖𝑚𝑙𝑖  

sırasıyla Cr, Zr ve Sb atomlarının atom başına toplam 

enerjileridir. 𝐸𝐶𝑟
𝑖𝑧𝑜𝑙𝑒 ,  𝐸𝑍𝑟

𝑖𝑧𝑜𝑙𝑒  ve   𝐸𝑆𝑏
𝑖𝑧𝑜𝑙𝑒  ise sırasıyla yalıtılmış 

Cr, Zr ve Sb atomlarının enerjileridir. İki farklı yapı için 

Cr2ZrSb bileşiğinin formül birimi başına hesaplanan 

oluşum ve kohezyon enerjileri Çizelge 1'de verilmiştir. 

Bileşiğin oluşum ve kohezyon enerjileri; toplam enerjiler 

AlCu2Mn-tipi yapı için −24369,23 Ry, CuHg2Ti-tipi yapı için 

−24369,15 Ry ve her iki tip yapı için Cr, Zr ve Sb 

atomlarının atom başına toplam enerjileri sırasıyla 

−2101,74 𝑅𝑦, −7198,42 𝑅𝑦 ve −12967,24 Ry ve 

yalıtılmış Cr, Zr ve Sb atomlarının enerjileri ise sırasıyla 

−2101,09 𝑅𝑦, −7197,89 𝑅𝑦  ve −12966,96 Ry değerleri 

kullanılarak elde edilmiştir. Oluşum ve kohezyon 

enerjilerinin negatif değerleri, Cr2ZrSb bileşiğinin enerji 

bakımından kararlı olduğunu gösterir. AlCu2Mn-tipi 

yapının hesaplanan oluşum ve kohezyon enerjileri, 

CuHg2Ti-tipi yapı için hesaplananlardan daha negatif olup, 

Cr2ZrSb için AlCu2Mn-tipi yapının daha kararlı bir yapı 

olduğunu göstermektedir.  

Çizelge 1. Cr2ZrSb bileşiğinin hesaplanan denge örgü sabitleri, 
hacim modülleri, hacim modülünün türevleri, oluşum ve 
kohezyon enerjileri. 

Yapı Tipi a0 (Å) B (GPa) B' Ef (eV)     Ec (eV) 

AlCu2Mn-tipi 6,39 72,5 9,92 –1,21 –29,84 

CuHg2Ti-tipi 6,66 71,9 3,43 –0,13 –28,76 
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Şekil 2. AlCu2Mn-tipi yapıdaki Cr2ZrSb bileşiğinin denge örgü sabitinde hesaplanan spin yukarı ve spin aşağı enerji bantları. 

 

3.2. Elektronik özellikler 

AlCu2Mn-tipi yapıya sahip Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin 

elektronik özelliklerini incelemek için, spin-yukarı 

(çoğunluk) ve spin-aşağı (azınlık) durumları için bant 

yapıları elde edilmiştir ve enerji bant aralığı 

hesaplanmıştır. Cr2ZrSb bileşiğinin denge durumundaki 

örgü sabiti kullanılarak hesaplanan spin-yukarı ve spin-

aşağı elektronları için bant yapıları Şekil 2’de 

görülmektedir. Cr2ZrSb için spin-aşağı durumları Fermi 

seviyesini kestiği için metal karakteristiğine sahipken, 

çoğunluk spin durumları Fermi seviyesindeki enerji 

aralığından dolayı yarı iletken niteliktedir. Çoğunluk spin 

bandında, değerlik bandı maksimum enerjisi –0,082 eV’de 

ve iletim bandı minimum enerjisi 0,580 eV’de bulunur. 

Çoğunluk bandındaki bant aralığı 0,662 eV'dir ve bu, 𝛤 

noktadaki en yüksek dolu bandın ve 𝛸 noktadaki en düşük 

boş bandın enerjileri kullanılarak hesaplanabilir. Bu bant 

boşluğu, Cr2ZrSb bileşiğinin yarı metalik özellikte 

olduğunu gösterir ve 𝐸𝐹’de %100 spin kutuplanmasına 

sebep olur. Cr2ZrSb bileşiğinin çoğunluk bandında Fermi 

seviyesi civarındaki bant boşluğu, Cr2TiSb bileşiğinin 0,7 

eV olan bant boşluğundan daha küçüktür (Li vd. 2010). 

Cr2CoSb ve Cr2FeSb alaşımlarında, çoğunluk spin 

durumları Fermi seviyesinde metalik özellik gösterirken 

azınlık spin durumları Fermi seviyesine yakın bant 

aralığına sahiptir. Bu boşlukların genişlikleri Cr2CoSb ve 

Cr2FeSb alaşımları için sırasıyla 0,51 ve 0,7 eV’dir 

(Ahmadian 2013). 

Cr2ZrSb’deki çoğunluk bant aralığının nedenini bulmak 

için hesaplanan spin-kutuplu toplam ve atomlara ait 

durum yoğunlukları (DOS) Şekil 3’de görülmektedir.  –3 eV 

ile +4 eV arasındaki enerji bölgelerinin esas olarak Cr ve 

Zr atomlarının d-durumlarından oluştuğu ve hem 

çoğunluk hem de azınlık spin durumlarında birbirleriyle 

hibritleştiği görülebilir. Sb atomunun p-durumları –3 

eV’nin altında bulunur. Yarı metalik bir malzemenin spin 

kutuplanma yüzdesi şu şekilde tanımlanır: 

𝑃 =
𝜌↑(𝐸𝐹)−𝜌↓(𝐸𝐹)

𝜌↑(𝐸𝐹)+𝜌↓(𝐸𝐹)
× 100%                                                                (4) 

Burada 𝜌↑(𝐸𝐹) ve 𝜌↓(𝐸𝐹) sırasıyla Fermi seviyesinde 

spin-yukarı ve spin-aşağı elektronlar için toplam durum 

yoğunluklarıdır. 𝜌↑(𝐸𝐹) veya 𝜌↓(𝐸𝐹) sıfıra eşit 

olduğunda, 𝐸𝐹’de %100 spin kutuplanmasıyla sonuçlanır. 

Fermi seviyesinde, spin-aşağı elektronları için sonlu ve 

önemli yoğunlukta durumların olduğu görülürken, 𝜌↑(𝐸𝐹) 

sıfırdır. Bu, Cr2ZrSb bileşiğinin Fermi seviyesinde %100 

spin kutuplanmasına sahip yarı metalik bir yapıya sahip 

olduğunu gösterir. 

3.3. Manyetik özellikler 

Manyetik özellikler Slater-Pauling kuralı ile doğrudan 

elektronik yapıya bağlanabilir (Galanakis vd. 2002). 

𝑚𝑡𝑜𝑝 = 𝑧𝑡𝑜𝑝 − 24 denklemi, birim hücre başına bileşiğin 

toplam spin manyetik momentini verir, burada 𝑧𝑡𝑜𝑝 

bileşiğin toplam değerlik elektronu sayısıdır. Cr2ZrSb 

bileşiğinin toplam manyetik momenti formül birimi başına 

3 𝜇𝐵 olarak elde edilmiştir ve Slater-Pauling kuralı ile 

uyumludur. Tam sayı değerdeki toplam manyetik 

moment, yarı metalik malzemelerin önemli bir 

karakteristik özelliğidir. GGA yaklaşımı yardımıyla 

hesaplanan Cr2ZrSb bileşiğinin toplam ve her bir atoma ait 

manyetik momentleri ve ara bölgedeki manyetik 

momenti Çizelge 2’de verilmiştir. Toplam manyetik 

momente en büyük katkının Cr atomundan geldiği açıktır. 

Sb atomunun manyetik momenti çok küçüktür. Cr’un 

atomik manyetik momenti, Zr atomunun manyetik 

momentine anti paraleldir ve bu da Cr2ZrSb bileşiğinin 

ferrimanyet olduğunu gösterir.
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Çizelge 2. Cr2ZrSb bileşiğinin temel durumu, hesaplanan toplam ve yerel manyetik momentleri, ara bölgedeki manyetik momenti ve 

bant boşluğu. 

Bileşik Temel durumu mtop (µB) mCr (µB) mZr (µB) mSb (µB) mara (µB) Bant boşluğu (eV) 

Cr2ZrSb Ferrimanyet 3,00 1,608 –0,264 –0,046 0,045 0,662 

 

Şekil 3. Cr2ZrSb bileşiğine ait spin-kutuplu toplam ve atomlara 

ait durum yoğunlukları (DOS). 

 

AlCu2Mn-tipi yapıya sahip Cr2ZrSb bileşiğinin yarı metalik 

karakteristiğinin örgü sabitine bağımlılığını araştırmak için 

örgü sabitinin 6,2-6,7 Å aralığında değişimi için elektronik 

yapılar hesaplanmıştır. Örgü sabitine bağlı olarak 

hesaplanan toplam manyetik momentler, Cr ve Zr 

atomlarının manyetik momentleri ve spin kutuplanması 

Şekil 4’te verilmiştir. Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin örgü 

sabitinin 6,3-6,6 Å aralığında değişimi için yarı metalik 

yapıya sahip olduğu görülmektedir. Cr2ZrSb için 

hesaplanan toplam manyetik momentler, örgü sabitinin 

geniş bir aralığında 3 𝜇𝐵’dir. Örgü sabitinin geniş bir 

aralıkta değişimi Cr2ZrSb bileşiğinin yarı metalik 

davranışını ve toplam manyetik momenti etkilemez. Örgü 

sabiti değiştiğinde her atomun spin manyetik momentleri 

farklı değişim gösterir. Cr atomunun hesaplanan manyetik 

momentleri örgü sabitinin artmasıyla hafifçe artarken, Zr 

atomunun manyetik momentleri ters yönde artmaktadır. 

Cr atomunun toplam manyetik momente katkısı daha 

fazladır. Örgü sabitinin 6,2-6,7 Å aralığında değişimi için 

elde edilen Cr atomunun manyetik momentleri pozitif 

iken, Zr atomunun manyetik momentleri negatiftir, bu da 

Cr2ZrSb’deki ferrimanyetik çiftlenimi gösterir. Denklem 4 

kullanılarak hesaplanan %100 spin kutuplanma değerleri, 

örgü sabitinin 6,3-6,6 Å aralığında bileşiğin yarı metalik 

karakterini koruduğunu göstermektedir. 

 

Şekil 4. Cr2ZrSb bileşiğinin örgü sabitinin değişimine bağlı olarak 

yarı metalik durumu, toplam ve atomlara ait manyetik 

momentleri ve spin kutuplanması. 

 

3.4. Optik özellikler 

Optik özellikler, bir malzemenin optoelektronik doğasını 

anlamada önemli bir role sahiptir. Uygulanan bir 

elektromanyetik dalgaya karşı tepkiyi belirlemek için 

genellikle malzemenin dielektrik fonksiyonu hesaplanır. 

Kompleks dielektrik fonksiyonu 𝜀(𝜔) = 𝜀1(𝜔) + 𝑖𝜀2(𝜔)  

şeklinde tanımlanır; 𝜀1(𝜔) ve 𝜀2(𝜔) dielektrik 

fonksiyonunun sırasıyla gerçek ve sanal kısımlarıdır ve 

malzeme yüzeyine gelen elektromanyetik radyasyonun 

dağılımını ve emilimini gösterir. Cr2ZrSb bileşiğinin optik 

özelliklerini incelemek için, dielektrik fonksiyonunun 

gerçek 𝜀1(𝜔) ve sanal 𝜀2(𝜔) kısımları, elektron enerji 

kaybı fonksiyonu 𝐿(𝜔), soğurma katsayısı 𝛼(𝜔), yansıtma 

𝑅(𝜔), optik iletkenlik 𝜎(𝜔), kırılma indisi 𝑛(𝜔) ve sönme 
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Şekil 5. Cr2ZrSb Heusler bileşiği için foton enerjisine bağlı olarak (a) 𝜀1(𝜔) dielektrik fonksiyonunun gerçek kısmı (b) 𝜀2(𝜔) dielektrik 
fonksiyonunun sanal kısmı (c) 𝐿(𝜔) elektron enerji kaybı fonksiyonu (d) 𝛼(𝜔) soğurma katsayısı (e) 𝑅(𝜔) yansıtma (f) 𝜎(𝜔) optik 
iletkenlik (g) 𝑛(𝜔) kırılma indisi ve (h) 𝑘(𝜔) sönme katsayısı. 
 

katsayısı 𝑘(𝜔) rastgele faz yaklaşımında (RPA) (Ren vd. 

2012), FPLAPW yöntemi kullanılarak hesaplanmıştır (Delin 

vd. 1996, Rai ve Thapa 2014). Cr2ZrSb Heusler bileşiği için 

elde edilen tüm sonuçlar, gelen foton enerjisine bağlı 

olarak Şekil 5’de verilmiştir.  

Şekil 5a ve 5b’de, düşük enerjilerde dielektrik 

fonksiyonunun gerçek 𝜀1(𝜔) ve sanal 𝜀2(𝜔) kısımlarının 

büyük pozitif değerler aldığı görülmektedir (Sukhender 

vd. 2020). Pozitif 𝜀1(𝜔) değerlerinin genellikle bağ 

elektronlarının bantlar arası geçişleriyle ilişkili olduğu 

bilinmektedir. 3,5 eV ile 19,1 eV enerji aralığında 

dielektrik fonksiyonunun gerçek kısmı negatif değerler 

alır, yani bu enerji aralığında dalgalar malzemelerden 

geçemez ve bu da malzemelerin dalgaları soğuran 

manyetik filtreler olarak kullanılmasını mümkün kılar. 

Dielektrik fonksiyonunun gerçek kısmının negatif 

değerleri metalik davranışa işaret ederken, pozitif 

değerler dielektrik davranışa işaret eder (Yadav ve Jain 
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2025). Şekil 5b’de Cr2ZrSb bileşiğinin dielektrik 

fonksiyonunun sanal kısmındaki pikler, bantlar arası ve 

bant içi geçişlerle ilişkilidir. 𝜀2(𝜔)’nin büyük değeri, düşük 

enerjilerde meydana gelen bant içi geçişlerle bağlantılıdır. 

Bant yapısı ve DOS analiz edildiğinde, bu pikler esas olarak 

spin-yukarı kanalındaki geçişlerden kaynaklanmaktadır. 

Şekil 5c’de 𝐿(𝜔), enerji kaybını temsil eder. Elektron 

enerji kaybı fonksiyonu, bir elektronun malzeme içinde 

hareket etmesiyle enerjinin kaybolduğu etkileşimi 

tanımlar. 𝐿(𝜔)’da, plazma rezonansı ile ilişkili olan 19 

eV’lik enerjide önemli bir tepe noktası vardır ve buna 

karşılık gelen frekans, plazma frekansı olarak adlandırılır. 

Şekil 5d’de verilen 𝛼(𝜔) soğurma katsayısı 

spektrumundan, çok yakın bantlardaki geçişlerden 

kaynaklanan birçok tepe noktasının olduğu görülür. Foton 

enerjisinin bir fonksiyonu olarak optik yansıtma 𝑅(𝜔), 

Şekil 5e’de görülmektedir. Düşük enerjilerde Cr2ZrSb’nin 

yansıtıcılığı yüksektir ve bileşik neredeyse %100 

yansıtıcıdır. Ayrıca 19 eV plazmon enerjisinden sonra 

yansımanın azaldığı ve sıfıra yaklaştığı görülmektedir. 

Şekil 5f’de görülen optik iletkenlik 𝜎(𝜔), dielektrik 

fonksiyonunun sanal kısmından hesaplanabilir. Optik 

iletkenlik, belirli bir frekansta gelen foton nedeniyle 

üretilen akım yoğunluğu olarak tanımlanır. Optik 

iletkenlik spektrumunda bantlar arası ve bant içi geçişlere 

karşılık gelen birkaç pik görülmektedir. Herhangi bir 

malzemenin optik özelliklerini tanımlayan bir diğer önemli 

fiziksel nicelik, Şekil 5g’de foton enerjisinin bir fonksiyonu 

olarak verilen 𝑛(𝜔) kırılma indisidir. Bir malzemenin 

kırılma indisi, ışığın malzeme boyunca yayılmasını 

tanımlar. Kırılma indisi, metalik bileşiklerdeki serbest 

elektronlardan dolayı düşük enerji sınırında büyük bir 

değere sahiptir. Gelen fotonun enerjisi arttıkça kırılma 

indisinin değeri azalmaktadır. Sönme katsayısı 𝑘(𝜔), Şekil 

5h’de görüldüğü gibi, dielektrik fonksiyonunun sanal kısmı 

𝜀2(𝜔) ile benzer şekle sahip olup, bir malzeme tarafından 

radyasyonun emilim oranını ölçmek için kullanılır. Sönme 

katsayısındaki pikler maksimum soğurma anlamına gelir 

ve enerjinin artmasıyla sönme katsayısında önemli bir 

azalma görülmektedir. Küçük sönüm katsayısı, 

elektromanyetik dalgaların malzemelerden kolayca 

geçebileceğini gösterir. 

4. Sonuçlar ve Tartışma  

Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin elektronik yapısı, manyetik ve 

optik özellikleri tam potansiyel çizgisel genişletilmiş 

düzlem dalga (FPLAPW) yöntemi ile teorik olarak 

incelenmiştir. Sonuçlar, bu bileşiğin örgü sabitinin geniş 

bir aralığında 3 𝜇𝐵’lik manyetik momente sahip yarı-

metalik ferrimanyet olduğunu göstermiştir. Bileşik, yarı 

metalik davranış bölgesinde ideal bir spin-kutuplanma 

değerine sahiptir. Elektronik yapı hesaplamaları, Cr2ZrSb 

Heusler bileşiğinin spintronik cihazlarda uygulama 

potansiyeli olan ilginç elektronik ve manyetik özelliklere 

sahip olduğunu göstermektedir.  

Ayrıca, Cr2ZrSb Heusler bileşiğinin optik özellikleri, 

optoelektronik uygulamalar için uygun koşulları 

araştırmak amacıyla incelenmiştir. Rastgele faz 

yaklaşımında (RPA), Cr2ZrSb Heusler bileşiği için dielektrik 

fonksiyonunun gerçek ve sanal kısımları, elektron enerji 

kaybı fonksiyonu, soğurma katsayısı, yansıtma, optik 

iletkenlik, kırılma indisi ve sönme katsayısı hesaplanmış ve 

spektrumları analiz edilmiştir. 
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