Gumushane Universitesi Fen Bilimleri Dergisi

GUFBD/ GUJS (2025) 15(4): 1165-1178 doi: 10.17714/gumusfenbil. 1676839  Arastirma Makalesi / Research Article

Sc3AIN ve Sc3InN bilesiklerinin yapisal ve mekanik o6zelliklerinin Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi ile incelenmesi

An investigation of structural and mechanical properties of Sc3AIN and Sc3InN compounds
with Density Functional Theory

Belgin KOCAK*'*/| Yasemin OZTEKIN CiFTCi’
'Ostim Teknik Universitesi, Meslek Yiiksek Okulu, Elektronik ve Otomasyon Boliimii, 06374, Ankara
’Gazi Universitesi, Fen Falailtesi, Fizik Boliimii, 06500, Ankara

* Gelis tarihi / Received: 15.04.2025 + Kabul tarihi / Accepted: 01.12.2025

Oz

Sc3AIN ve ScsInN anti-perovskit yapidaki bilesikler olup, bu gruptaki bilesikler teknolojik uygulamalar i¢in nemli
malzemelerdir. Bu ¢aligmada, teorik olarak Sc;AIN ve Scs;InN bilesiklerinin yapisal ve mekanik 6zellikleri 0-80 GPa
basing araliklarinda incelenmistir. Hesaplamalar, yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) g¢ercevesinde PBEsol tipi
genellestirilmis gradyent yaklagimi (GGA) kullanilarak VASP kodu araciligiyla gerceklestirilmistir. Bilesiklerin elastik
sabitleri, siinek/kirtllgan karakterleri, islenebilirlik indeksi, bulk modiilii, kayma modiilii, Y oung modiilii, Cauchy basinci,
Poisson orani ve sertlik gibi 6nemli mekanik 6zellikleri hesaplanarak, basing ile degisimleri incelenmistir. Ayrica bazi
mekanik Ozelliklerin anizotropik yapisi agiklanmustir. Artan basingla beraber incelenen bilesiklerin orgli sabiti
degerlerinin azaldig, elastik sabitleri degerlerinin arttig1 elde edilmistir. Sc;AIN ve Sc;InN bilesiklerinin 0-80 GPa
arasinda mekanik olarak kararli oldugu bulunmustur.

Anahtar kelimeler: Mekanik 6zellikler, Yapisal 6zellikler, Yogunluk Fonksiyonel Teorisi

Abstract

Sc3AIN and Sc3InN are anti-perovskite compounds, and compounds in this group are important materials for
technological applications. In this study, the structural and mechanical properties of Sc3AIN and Scs3InN compounds were
theoretically investigated in the pressure ranges of 0-80 GPa.The calculations were performed with the VASP code using
the PBEsol-type generalized gradient approximation (GGA) within the framework of density functional theory (DFT).
Important mechanical properties such as elastic constants, ductile/brittle characters, machinability index, bulk modulus,
shear modulus, Young’s modulus, Cauchy pressure, Poisson ratio and hardness were calculated and their changes with
pressure were examined. Additionally, the anisotropic nature of some mechanical properties was explained. It was
obtained that the lattice constant values of these compounds decreased with increasing pressure, while the elastic
constants values increased. Sc3AIN and SczInN compounds were found to be mechanically stable between 0-80 GPa.

Keywords: Mechanical properties, Structural properties, Density functional theory

1. Giris
1. Introduction

ABX3 genel formiiliine sahip perovskit bilesikler, kesfedildiklerinden beri ¢ok cesitli endiistriyel
uygulamalarda biiyiik ilgi géren malzemeler olmustur. Ornegin, ABO; oksit perovskit bilesikleri, piezo-
elektrik, ferro-elektrik ve termo-elektrik malzemeler olarak kullanilmaktadir (Hoglund vd., 2008; Nuraje &
Su, 2013; Zheng vd., 2018; Wu & Gao, 2018; Hao vd., 2019; Tang vd., 2022). Ayrica oksijen atomunun yerine
halojen atomlar1 yerlestirilerek olusturulan perovskit bilesikleri daha diisiik enerji bant araligina sahip olmalar
nedeniyle foto-katalitik, 151k yayan diyotlar, foto-detektorler, lazerler ve enerji depolama uygulamalarinda
kullanilabilmektedir (Tang vd., 2022; Nobin vd., 2023; Zhang vd., 2024).

Enerji krizinin yasandigi gilinlimiizde perovskit bilesikler, diinya ¢apinda siirdiiriilebilirlik ¢éziimleri igin
oOnerilen en yaygin ve ucuz malzeme grubudur. Son yillarda perovskit malzemelerin fotovoltaik uygulamalarda
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kullanilmas1 yayginlasmstir. Ayrica sahip olduklar termoelektrik 6zellikleri nedeniyle perovskit malzemeler
sera gazi salmimmim indirmeye yarayacak sistemlerde kullanilabilme potansiyeline sahiptirler (Haddadi vd.,
2012; Rani, 2021; Tang vd., 2022; Nobin vd., 2023). Anti-perovskit veya ters perovskit olarak adlandirilan
bilesikler, yiiksek manyetik direnci, neredeyse sifir sicaklik 6zdireng katsayisina sahip olmalari gibi ¢ok yonlii
fiziksel ve kimyasal 6zelliklerinden dolay1 oldukga ilgi ¢ekmektedirler. (Magnuson vd. 2008; Mattesini vd.,
2009; Mikhaylushkin vd., 2009; Haddadi vd., 2012; Hossain vd., 2013; Rani, 2021).

Perovskit nitriirler, genellikle anti-perovskit (veya ters perovskit) yapida kristallesir. Bu malzeme grubu, anti-
perovskit bilesiklerle ayni teknolojik ve endiistriyel dneme sahiptir. Ancak bu malzemelerin bir¢ok fiziksel
Ozelligi heniiz incelenmemistir. Anti-perovskit nitriirler, iletken, yalitkan veya yar1 iletken olarak islev
gormelerini saglamak i¢in degistirilebilen elektronik 6zelliklere sahiptir. Bu da onlari ¢ok genis teknolojilerde
kullanabilir hale getirmektedir (Hoglund vd., 2008; Mattesini vd., 2009; Kanchana & Ram, 2012). Bu
calismada anti-perovskit yapidaki ScsAIN ve Sc3InN bilesiklerinin yapisal ve mekanik o6zellikleri
incelenmistir. Bu bilesikler onemli mekanik 0Ozelliklere sahiptir. R3NIn (R=nadir toprak elementleri)
bilesiklerinin kristal yapisi ve fiziksel 6zellikleri Kirchner vd. (2003) tarafindan deneysel olarak caligilmistir.
Hoglund vd. (2008), Sc;AIN bilesigini perovskit yapida sentezleyerek, drgii parametresini 4.40 A degerinde
bulmustur. Magnuson vd. (2008) tarafindan Sc3AIN bilesiginin elektronik yapisi incelenmistir. Haddadi vd.
(2012), ScsAC (A= Al, Ga, In, TI) bilesiklerinin yapisal elektronik, elastik ve 6rgii dinamigi 6zelliklerini
yogunluk fonksiyonel teorisi ile CASTEP programi kullanarak hesaplamistir. Kanchana ve Ram (2012) ilk-
prensip yaklasimiyla ii¢lii Skandiyum tabanli anti-perovskit Sc;AC (A= Al, Ga, In, Tl) ve Sc;BN (B=Al, In)
bilesiklerinin elektronik yapisi ve elastik Ozelliklerini WIEN2k programi kullanilarak incelemistir.
Calismalarinda, ScsAIN ve ScsInN bilesiklerinin kirilgan yapida ve anizotropiye sahip oldugu éngoriilmiistiir.
Hossain vd. (2013) tarafindan Sc;InX (X = B, C, N) bilesiklerinin mekanik, termodinamik ve optik 6zellikleri
yogunluk fonksiyonel teorisi kullanilarak incelenmistir. Mikhaylushkin vd. (2009), Sc;EN (E=B, Al, Ga, In)
bilesiklerinin mekanik ve termodinamik kararliligini ilk-prensip yontemi kullanarak arastirmistir. Bager vd.
(2010) ab-initio yontem kullanarak Sc;AIN bilesiginin yapisal, elastik, elektronik 6zellikleri ve fonon
spektrumlarini hesaplamis ve perovskit yapida Sc;AIN bilesiginin dinamik olarak kararli oldugunu
bulmuslardir. Ghule vd. (2020) calismalarinda ScsMO (M =Al, Ga, In, Tl) ve ScsMZ (Z =B, C, N, O)
bilesiklerinin yapisal optimizasyonu ve elektronik 6zelliklerini ilk-prensipler yontemiyle arastirmistir.

Bu calismada, herhangi bir deneysel parametre kullanmadan teorik olarak hesaplama yapabilen ilk-prensipler
yontemi kullanilarak kiibik yapidaki Sc3;AIN ve Sc3InN bilesiklerinin fiziksel 6zelliklerinin basinca bagh
degisimi arastirilmigtir. Makalenin ikinci boliimiinde hesaplama yontemi hakkinda ayrintilara yer verilmistir.
Yapisal ve elastik 6zelliklerin hesaplamalarina iligkin sonuglar {igiincii béliimde sunulmustur. Son kisimda ise
elde edilen sonuclar 6zetlenmistir.

2. Hesaplama yontemi
2. Calculation method

Bu calismada yapilan tiim hesaplamalar yogunluk fonksiyonel teorisini kullanan VASP kodu (Kresse &
Hafner, 1993; Kresse & Furthmiiller, 1996a; 1996b) ile gergeklestirilmistir. Bir bilesigin geometrik
optimizasyonu dogru hesaplamak ondan elde edilecek diger 6zellikleri etkileyeceginden oldukca 6nemlidir.
Bu nedenle yaptigimiz hesaplamalarda katilarda oldukea iyi taban durum 6zellikleri sonucunu veren PBEsol
(Perdew vd., 2008) yaklagimi kullanilmistir. Elektron ve iyon etkilesimi PAW metodu (Blochl, 1994; Kresse
& Joubert, 1999) yardimiyla hesaplanmistir. Yapilan optimizasyon hesaplamalarinda diizlem dalga temel
setinin kesme enerjisi 650 eV ve toplam yakinsama enerjisi olarak 10° eV degerinin yeterli oldugu
belirlenmistir. Brillouin bolgesi entegrasyonu, Monkhorst-Pack yontemi (Monkhorst & Pack, 1976) ile
14x14%14 k-noktas1 gridler kullanilarak hesaplanmistir. Yapisal optimizasyonda tiim atomik konumlar ve 6rgii
parametreleri tamamen serbest birakilmistir.

3. Bulgular ve tartisma
3. Results and discussion

3.1. Yapisal ozellikler
3.1. Structural properties

ScsAIN ve ScInN anti-perovskit bilesikleri Pm3m (No:221) uzay grubunda kristallesmektedir.
Hesaplamalarda Wyckoff konumlar1 Sc: 3¢ (0.0, 0.5, 0.5), X (X=Al, In): 1a (0.0,0.0,0.0) ve N: 1b (0.5, 0.5,
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0.5) yerlestirilmigtir. VESTA programi (Momma & Izumi, 2011) kullanilarak ¢izilen bilesiklere ait kristal
yapist Sekil 1 ile sunulmustur. 10 GPa araliklarla hesaplanan 0-80 GPa basing araliklarindaki denge
konumundaki 6rgii sabitleri mevcut teorik ve deneysel ¢alismalarla birlikte Tablo 1 ile verilmistir. PBEsol
yaklasimi kullanilarak elde edilen sonuglar literatiirdeki ¢aligmalarla oldukga tutarlidir. Ayrica artan basingla
beraber Orgii sabiti degerlerinin azaldig: elde edilmistir.

Sekil 1. ScsAIN ve ScsInN bilesiklerinin kristal yapist.
Figure 1. Crystal structure of Sc3AIN and Sc3InN compounds.

Tablo 1. PBEsol yaklasimi altinda Sc3;AIN ve SciInN bilesiklerinin farkli basing degerlerinde 6rgii sabiti
degerleri.

Table 1. Lattice constant values of Sc3AIN and Sc3InN compounds at different pressure under the PBEsol
approximation.

a (A)
Bilesik
Basin¢ (GPa)
0 10 20 30 40 50 60 70 80

Sc3AIN  Bu calisma (PBEsol) 4367 4267 4.189 4.126 4.072 4.025 3983 3945 30911

Deneysel (Hoglund vd., 2008) 4.40

Teorik (Mattesini vd., 2009) 4.374

Teorik (Bagci vd., 2010) 4.416

Teorik (Kanchana & Ram, 2012)  4.42

Teorik (Ghule vd., 2020) 4.419
ScsInN  Bu ¢alisma (PBEsol) 4415 4311 4232 4167 4112 4.065 4.023 3985  3.950

Deneysel (Kirchner vd., 2003) 4.448
Teorik (Mattesini vd., 2009) 4.411
Teorik (Kanchana & Ram, 2012) 4.47
Teorik (Hossain vd., 2013) 4.47

Teorik (Ghule vd., 2020) 4.474
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3.2.Mekanik ozellikler
3.2. Mechanical properties

3.2.1. Elastik sabitler (Cj)
3.2.1.Elastic constants (Cy)

Malzemelerin mekanik 6zelliklerinin incelenmesi, sertlik, mekanik kararlilik, siineklik/kirilganlik ve elastik
anizotropi gibi énemli pek ¢ok fiziksel 6zellikleri agiklamaya ve gesitli sektordeki olasi uygulamalarini tahmin
etmeye yardimci olur (Saddique vd., 2022). Bu ¢alismada, incelenen bilesiklerin 10 GPa araliklarla 0-80 GPa
basing araligindaki mekanik 6zellikleri ilk-prensip yaklasimu ile zor-zorlanma yontemi (Le Page & Saxe, 2002)
kullanilarak hesaplanmigtir. Sc;AIN ve Sc3InN bilesikleri kiibik yapida olduklari i¢in Ci;, Ci2 ve Cas olmak
lizere li¢ tane bagimsiz elastik sabiti sahiptir. Ci;, (100) diizleminde <100> ydniinde uygulanan eksenel
gerilimin neden oldugu uzunlugundaki degisime kars1 malzemenin direncini tanimlar. C,», (100) diizleminde
<010> yoniinde eksenel (boyuna) gerilimden kaynaklanan deformasyona karsi malzemenin direncini gosterir.
Cua4 elastik sabiti ise malzemenin (010) diizleminde <001> yo6niinde uygulanan tegetsel kesme geriliminden
kaynaklanan deformasyona karsi malzemenin direncini ifade eder (Varshney&Shriya, 2013; Khanzadeh &
Alahyarizadeh, 2021).

PBEsol yaklasimi kullanilarak hesaplanan sifir basingtaki elastik sabitleri degerleri Tablo 2’de sunulmustur.
Bilesiklerin basinca bagli olarak elastik sabitleri degisim egrileri Sekil 2°de gosterilmistir. Bir bilesigin
mekanik olarak kararligini belirten Born kararlilik kriterleri kiibik yapi i¢in (Born & Huang, 1996; Mouhat &
Coudert, 2014); Ci1 + 2C12 >0, Ci1 > 0, Cas > 0, (C11— Ci12) > 0, Ci1 < B < Ci2 seklindedir. Ayrica kiibik
kristallerin izotropik sikistirma altinda ii¢ bagimsiz kararlilik durumu (Wang vd., 1993; Khanzadeh &
Alahyarizadeh, 2021; Shah, 2023): (C11+ 2Ci2+ P) > 0, (Css — P) > 0, (C11—C12—2P) > 0 ile ifade edilmektedir.
Incelenen bilesiklerin elastik sabit degerleri 0-80 GPa arasinda mekanik kararlilik kosullarin1 sagladiklari igin
bilesikler Pm3m yapida mekanik olarak kararlidir. Sekil 2’de verilen grafige gore artan basingla birlikte {i¢
clastik sabiti degeri de basingla beraber artmaktadir. Cy;’deki artis Ci, ve Cas elastik sabitlerine gére daha
baskindir.
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: :
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Sekil 2. a) Sc3AIN ve b) Sc3InN bilesikleri icin elastik sabitlerinin basingla degisimi egrileri.
Figure 2. Variation of elastic constants with pressure for a) Sc;AIN and b) Sc3InN compounds.

0 GPa’da elde edilen tiim sonuglar mevcut calismalarla uyumludur. Ancak incelenen bilesiklerin basing
etkisine yonelik caligmalarin literatiirde olmamasi nedeniyle, bu calismada elde edilen basing etkisi verileri
dogrudan literatiirle kiyaslanamamistir. Buna karsin literatiirde ayn1 grupta yer alan Sc;AC (A =Al, Ga, In and
T1) bilesikleri 040 GPa basing degerleri arasinda incelenmistir. Elde edilen sonuglar, malzemelerin 40 GPa’ya
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kadar mekanik olarak kararli ve kirllgan oldugunu gostermektedir. Ayrica basing artmasiyla beraber elastik
sabitleri degerlerinin arttig1 bulunmustur (Haddadi vd., 2012). Bu sonuglar Sc3AIN ve Sc3InN bilesikleri i¢in
elde edilen sonuglarla ortiismektedir.

Tablo 2. PBEsol yaklagimi altinda Sc3AIN ve Sc;InN bilesiklerinin 0 GPa’da elastik sabitleri (Cy, GPa).
Table 2. Elastic constants (Cy, GPa) of Sc3AIN and Scs3InN compounds at 0 GPa under PBEsol approximation.

Elastik Sabitler (C;;) ScsAIN Sc;InN

262.328 246.993

Ci1 (GPa) 234.32 (Mattesini vd., 2009)  238.57 (Mattesini vd., 2009)
223.3 (Bagci vd., 2010) 210 (Kanchana & Ram, 2012)
241 (Kanchana & Ram, 2012) 208.7 (Hossain vd., 2013)
57.184 59.558

Ci2(GPa) 54.21 (Mattesini vd., 2009) 54.28 (Mattesini vd., 2009)
48.3 (Bagci vd., 2010) 54 (Kanchana & Ram, 2012)
52 (Kanchana & Ram, 2012)  52.8 (Hossain vd., 2013)
88.991 87.109

C4s(GPa) 87.76 (Mattesini vd., 2009) 90.76 (Mattesini vd., 2009)
85.5 (Bagci vd., 2010) 80 (Kanchana & Ram, 2012)

76 (Kanchana & Ram, 2012)  83.7 (Hossain vd., 2013)

3.2.2. Elastik sabitlerine bagh mekanik o6zellikler
3.2.2. Mechanical properties depending on elastic constants

Mekanik 6zellikler, Voigt (iist) (1928) ve Reuss (alt) (1929) smirlarinin geometrik ortalamasini ifade eden Hill
(1952) yaklasimi kullanilarak elastik sabitleri yardimiyla elde edilmistir. Hesaplamalarda kullanilan
denklemler asagida yer almaktadir (Voigt, 1928; Reuss, 1929; Hill, 1952; Varshney & Shriya, 2013;
Khanzadeh & Alahyarizadeh, 2021; Shah, 2023):

_ _ C11+2C1; | __ By+Bg

By =By =Gt . p_Bvin (M
C11—C12+3C. 5(C11—C12)C. Gy+G

Gy = 11— C12+3C44 : X = (€11—C12)Cqs : G = &v*Cr )

5 4C44+3(C11—C12) 2

9BG

E= 3)
3B+G

Bulk modiilii (B), bir malzemenin hidrostatik basinca maruz kaldiginda plastik deformasyona kars1 direncini,
Young modiilii (E) cekme yiikii altinda gerilim-gerinim orani, kayma modiilii (G) ise kayma gerilimine maruz
kaldiginda direnci ifade eder. Cok yiiksek Young modiilii degerine sahip bir malzemenin kabaca sert
olabilecegi ifade edilebilir (Varshney & Shriya, 2013; Shah, 2023). Inceledigimiz iki bilesigin 0 GPa basingtaki
hesaplanan mekanik 6zellikleri Tablo 3 ile verilmistir. Basinca bagli olarak degisim egrileri ise Sekil 3 ile
gosterilmistir. Artan basingla beraber B, E ve G degerleri artmaktadir. Her iki bilesik i¢cinde elastik modiilleri
biiytikliikleri E (Young modiilii) > B (bulk modiilii) > G (kayma modiilii) seklindedir. Young modiiliiniin
degerleri basing arttiginda yiikseldigi i¢in malzemelerin sertligini 6nemli 6lglide etkilemektedir. Sc;AIN
bilesigi i¢in elde edilen elastik modiilii degerleri Sc;InN bilesiginden daha biiyiik bulunmustur.

Cauchy basinci (Cp), bir bilesikteki atomik bagin agisal 6zelligini belirler ve kiibik kristal yapi i¢in Ciz ve Caq
arasindaki fark olarak tanimlanir. Kati kristalin karakterizasyonu i¢in 6dnemli bir mekanik parametre olan
Cauchy basinci, ayn1 zamanda bir malzemenin kirillgan ve siinek yapisini belirlemeye yarayan bir ifadedir.
Pozitif Cauchy basinc1 (Cp>0), bir malzemenin iyonik bagimi ve siineklik karakterini gosterirken, negatif
Cauchy basinci (C,<0) ise kovalent bag1 ve kirilganlig1 gosterir (Pettifor, 1992; Ahmed vd. 2023; Shah, 2023).
Inceledigimiz bilesiklerin basinca bagli Cauchy basinci degisim egrisi Sekil 3’te elastik modiillerinin basinca
bagli degisim grafiklerinin yaninda gosterilmistir. Sekil 3’e gore, 0-80 GPa basing araliginda ScsAIN ve
ScsInN  bilesikleri negatif Cauchy basmci degerine sahip olduklann ic¢in kirllgan malzeme olarak
smiflandirilabilirler.
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Tablo 3. PBEsol yaklagimi altinda Sc3AIN ve Sc;InN bilesiklerinin 0 GPa’da mekanik 6zellikleri.
Table 3. Mechanical properties of Sc3AIN and Sc3InN compounds at 0 GPa under the PBEsol approximation.

Bilesik  Referans B E G v Gy B/G U, Hmakro Hv Humikro
(GPa) (GPa) (GPa) (GPa) (GPa) (GPa) (GPa)
Sc3AIN  Bu calisma 125.57 226.06 94.20 0.200 -31.8 1.33 141 1741 16.58 18.84
Teorik (Mattesini 114.25 211.33 88.67 0.192
vd., 2009)
Teorik (Bagct vd., 106.6
2010)
Teorik (Kanchana 114.76 201 83.02 0.21 -24.37
& Ram, 2012)
Teorik (Ghule vd., 108.7
2020)
ScsInN  Bu ¢alisma 122.04 216.13 89.69 0.205 -27.55 136 140 16.36 15.64 17.65
Teorik (Mattesini  115.71 216.88 91.311 0.188
vd., 2009)
Teorik (Kanchana 106.11 193 80.39 0.20 -27.94
& Ram, 2012)
Teorik  (Hossain  104.7 193.9 81.4 0.192
vd., 2013)
Teorik (Ghule vd., 106.0
2020)
600 600
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Sekil 3. Mekanik 6zelliklerin basinca bagli degisimi a) Sc;AIN, b) Sc3InN
Figure 3. Pressure dependence of the mechanical properties of a) Sc3AIN, b) Sc:InN

Pugh oranm1 (B/G), bulk modiiliiniin kayma modiiliine oranidir. B/G oranimin basingla degisimi grafigi Sekil 4
(a) ile verilmistir. Sc3AIN bilesigi i¢cin 0 GPa basingta B/G oran1 1.33 (80 GPa basingta 1.73), Sc;InN bilesigi
icin 1.36 (80 GPa basingta 1.715) degerinde hesaplanmistir. Eger B/G oran1 1.75 degerinden biiyilikse malzeme
siinek, aksi takdirde kirilgan malzeme olarak siniflandirilmaktadir (Pugh, 1954; Ahmed vd. 2023). 0-80 GPa
basing aralifinda Sc3AIN ve Sc;InN bilesikleri icin hesaplanan B/G orani degerleri 1.75 degerinden kiigiik
oldugu i¢in bu bilesikler kirilgan 6zellik sergilemektedir. Basing artis1 ile incelenen her iki bilesiginde B/G
orani degeri artmaktadir.

Poisson orani (V) bir malzemenin bag yapis1 ve siinek/kirilgan 6zelliklerini ifade etmek icin kullanilmaktadir.
Poisson orani,

__3B-2G
T 6B+2G

(4)
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denklemi kullanilarak hesaplanmistir. Poisson oran degeri i¢in v = 0.26 degeri belirleyici bir degerdir. Eger
Poisson oranin degeri 0.26 degerinden biiylikse malzeme siinek, 0.26 degerinden kiiciik ise kirilgan 6zellik
sergilemektedir (Nobin vd., 2023; Shah vd., 2023). Poisson oraninin basingla degisimi grafigi Sekil 4 (b) ile
verilmistir. 0-80 GPa basing araliklarinda Poisson orani degerleri 0.26 degerinin altinda oldugu i¢in Sc;InN ve
Sc;AIN bilesikleri kirilgan 6zellik gostermektedir. Ayrica artan basingla beraber Poisson orani degeri her iki
bilesik i¢in de artmaktadir. Malzemelerin elastik Ozelliklerinden kirilgan mu1 yoksa siinek mi davranig
sergiledigini tahmin etmek i¢in Cauchy basinci (C,), Pugh orani (B/G) ve Poisson orani ti¢ 6nemli kriterdir.
Bu ti¢ kritere gore, Sc;AIN ve Sc3InN bilesikleri 0-80 GPa basing araliginda kirilgan 6zellik sergilemektedir.

2,00 0,32
[ sc AN (b)
Y R et © iy ,28 — | Sc,InN

;I-SrJAIN 0,28 i
1,50 -Sr]InN

1,254

1,00 H

B/G

0,75 1

Poisson Orani (v)

0,501

0,25 1

0 20 40 60 80 0 20 40 60 80
Basing (GPa) Basing (GPa)

Sekil 4. ScsAIN ve ScsInN bilesikleri igin a) B/G oraninin basingla degisimi, b) Poisson oraninin basingla
degisimi.

Figure 4. For Sc3AIN and Sc3InN compounds, a) the variation of B/G ratio with pressure, b) the variation of
Poisson’s ratio with pressure.

Ileriye doniik miihendislik uygulamalari i¢in ok dnemli bir performans parametresi olan islenebilirlik indeksi,
bir katinin istenilen sekle getirilme kolayligini veya zorlugunu gésterir. Bir malzemenin islenebilirlik indeksi
(up) su sekilde tanimlanabilir:

y = — )

Cys

Islenebilirlik indeksi C44 elastik sabitine oldukga baglidir. Yiiksek B/Cas degeri, bir malzemenin az siirtiinmeye
ve daha yiiksek plastik gerilmeye sahip oldugu anlamina gelir. (Mitro vd., 2021; Parvin & Nagqib, 2021; Nobin
vd., 2023). Incelenen bilesikler icin 0 GPa basingtaki hesaplanan islenebilirlik indeksi degerleri Tablo 3’te,
basinca bagli degisim egrileri Sekil 5’te verilmistir. Sc3AIN ve Sci;InN bilesiklerinin islenebilirlik indeksi
degerleri artan basingla beraber dogrusal olarak artmaktadir.

2,7

— SCRAIN
—® ScInN

u M

Sekil 5. Sc;AIN ve ScsInN bilesikleri i¢in
iglenebilirlik indeksinin basingla degigimi.
Figure 5. The variation of machinability
index with pressure for Sc;AIN and Sc3InN
compounds.

0 20 40 60 80
Basing (GPa)
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Bir malzemenin sertligi ile ilgili bilgiler, yiiksek stres altindaki mekanik ve yapisal tepkilerini anlamak igin
gereklidir. Bu ¢alismada gesitli sertlik ifadeleri elastik 6zellikleri yardimiyla hesaplanmistir (Yousef vd., 2006;
Chen vd., 2011; Tian vd., 2012; Ahmed vd. 2023; Islam vd., 2023).

_ (1-20)E

Hmikro - 6(1+0) (6)
0.585
G 2
Homaiero = 2 [(E) G] ~3 7
1.137
Hy =092(%) " go7oe ®)

0 GPa’da hesaplanan sertlik sonuglar1 Tablo 3’te, basinca bagli degisim egrileri ise Sekil 6 ile gosterilmistir.
Sertlik degerlerindeki fark, denklemlerde yer alan farkli parametrelerden kaynaklanmaktadir. ScsAIN igin
hesaplanan sertlik degeri, Hoglund vd. (2008) tarafindan deneysel olarak bulunan sertlik degeri 14.2 GPa ile
uyumludur. 40 GPa {izerindeki malzemeler sertlik agisindan siiper sert malzeme olarak siniflandirildigi igin
(Teter, 1998), inceledigimiz bilesikler 0 GPa basing degerinde siiper sert malzeme degildir. Ancak Sekil 6’da
incelenen iki bilesiginde artan basing ile beraber sertlik degerlerinin arttig1 goriilmektedir.

32 4 Sc,AIN 324 Sc InN
3
T Hmlkro 1 |—a—H "
Hmakm e
28 — HV 28 4 Hmakro
= - .
R =
S S
2 24 - = 24
20 1 20 -
16 1 (a) 16 4 (b)
I ' I ’ I ! I ! I I ! | ! | ! I ! I
0 20 40 60 80 0 20 40 60 80
Basing (GPa) Basing (GPa)

Sekil 6. Basinca bagl sertlik degisimi a) ScsAIN, b) ScsInN.
Figure 6. The pressure dependent hardness a) Sc3AIN, b SczInN.

3.2.3. Elastik anizotropi
3.2.3. Elastic anisotropy

ELATE (Gaillac vd., 2016) programi araciligtyla incelenen bilesiklerin elastik anizotropi 6zellikleri; Young
modiili, lineer sikistirilabilirlik, kayma modiilii ve Poisson oraninin yone bagli degisimleri agiklanmistir.
Young modiilii, lineer sikigtirilabilirlik, kayma modiilii ve Poisson oraninin 0 GPa, 40 GPa ve 80 GPa basing
degerlerindeki 3-boyutlu grafikleri ScsAIN bilesigi i¢in Sekil 7°de, ScsInN bilesigi i¢in grafikler Sekil 8’de
sunulmustur. 3-boyutlu grafiklerde eger malzeme izotropik yapida ise kiiresel sekil gozlemlenmektedir.
Kiiresel sekilden sapmalar ise bilesigin sahip oldugu anizotropi derecesini gosterir. incelenen iki bilesigin 0
GPa, 40 GPa ve 80 GPa basing degerlerindeki lineer sikigtirilabilirlik grafiklerinde kiiresel sekil
gozlenmektedir. Dolayisiyla ScsAIN ve ScsInN bilesikleri lineer sikistirilabilirlik agisindan izotropik davranig
sergilemektedir. incelenen her iki bilesik icin de Young modiilii, kayma modiilii ve Poisson orani grafiklerinde
kiiresel sekilden sapmalar meydana geldigi i¢in anizotropik davranis sergilemektedirler. Ayrica artan basing
ile beraber grafiklerdeki kiiresel sekilden sapmalar daha baskin olup anizotropi dereceleri artmaktadir.
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Sekil 7. Sc;AIN bilesiginin 3-boyutta elastik 6zellikleri grafikleri.
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Figure 7. 3-dimensional elastic properties graphs of Sc;AIN compound.
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Sekil 8. Sc;InN bilesiginin 3-boyutta elastik 6zellikleri grafikleri.
Figure 8. 3-dimensional elastic properties graphs of ScsInN compound.
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0, 40 ve 80 GPa basing degerlerinde Sc;AIN ve ScsInN bilesikleri igin hesaplanan minumum ve maksimum
Young modiilii (E), lineer sikistirilabilirlik (), kayma modiilii (G), Poisson orani (v) ve elastik anizotropi
degerleri Tablo 4 ile sunulmaktadir. Hesaplama sonuglarina gore, her iki bilesik i¢in de lineer sikistirilabilirlik
(Bmin, Pmar) degerlerinin artan basingla birlikte azaldig1 belirlenmistir. Lineer sikigtirilabilirlik (f) parametresi
basing degisiminden etkilenmemistir ve incelenen basing degerlerinde izotropik bulunmustur. Buna karsin,
Young modiili (E), kayma modiilii (G) ve Poisson orani (v) degerleri basing artisiyla birlikte belirgin bir
sekilde yilikselmekte ve her iki bilesigin elastik anizotropi degerleri artmaktadir.

Tablo 4. PBEsol yaklagimi altinda Sc;AIN ve Sc;InN bilesiklerinin minumun ve maksimum Young modiili
(Emin, Emak), lineer sikistirilabilirlik (Bmin, Pmak), kayma modili (Gmin, Gmak) ve Poisson orani (Vimin, Vmak)
degerleri.

Table 4. Minimum and maximum values of Young modulus (Emin, Enay), linear compressibility (Bmin, Pmax), Shear
modulus (Guin, Gmaxy) and Poisson ratio (Vmin, Vmax) of Sc3;AIN and Sci:InN compounds under the PBEsol
approximation.

) Sc;AIN Sc;InN
Mekanik Ozellikler 0 GPa 40GPa 80GPa 0GPa 40GPa 80GPa
E Enmin (GP2) 21596 311.46 358 211.1 317.43 376.83
Ena(GPa)  241.86 472.55 656.5 223.85 45227  637.35
Anizotropi 1.12 1.517 1.834 1.06 1.425 1.691
B Puin (TPa™) 2,65 1.433 1.048 2.731 1.437 1.04
Pmar (TP2™") 2,65 1.433 1.048 2.731 1.437 1.04
Anizotropi 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00 1.00
G Guin (GPa)  88.99 121.96 136.4 87.11 124.79 144.49
Gmak (GPa)  102.57 203.42 283.98 93.72 192.46  272.7
Anizotropi 1.153 1.668 2.082 1.076 1.542 1.887
v Viin 0.164 0.116 0.096 0.186 0.133 0.111
Viak 0.247 0.396 0.481 0.229 0.374 0.452
Anizotropi 1.503 3.402 5.012 1.233 2.821 4.075

4. Sonuclar
4. Conclusions

Ozetle, bu ¢alismada ilk-prensip yéntemi kullanilarak Sc;AIN ve ScsInN anti-perovskit bilesiklerinin yiiksek
basingta yapisal, elastik ve elastige bagli 6zellikleri arastirilmistir. PBEsol yaklasimi altinda hesaplanan
sonuglarin literatiirdeki calismalarla uyumlu oldugu gériilmiistiir. Incelenen bilesiklerin &rgii sabitlerinin
basingla beraber azaldigi bulunmustur. Elastik 6zellik hesaplamalari, Sc;AIN ve SciInN bilesiklerinin 0-80
GPa basing araliginda mekanik olarak kararli ve kirillgan yapida oldugunu ortaya ¢ikarmistir. Ayrica elastik
Ozelliklerine bagl sertlik degerleri artan basingla beraber artmaktadir. Elde edilen sonuglar, bu bilesiklerin
yliksek basing altinda sertlik ve mekanik kararlilik gerektiren uygulamalarda kullanilma potansiyeline sahip
oldugunu gostermektedir. Bu calisma, DFT hesaplamalarina dayali olarak, Sc;AIN ve Sci3InN anti-perovskit
bilesiklerinin teknolojik uygulamalara yonelik tasarimina temel olusturacak teorik bir yol haritas1 sunmaktadir.
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