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 Heusler ailesinin bir üyesi olan kübik Ag2ScAl bileşiğinin yapısal 

optimizasyonu yapılmış, optimize değerler kullanılarak elastik 

sabitleri hesaplanmıştır. Hesaplanan elastik sabitler mekanik kararlılık 

kriterlerini sağladığından elastik modülleri hesaplanmıştır. 

Anizotropisi detaylı olarak araştırılmıştır. Malzeme bilimi ve 

mühendisliği açısından önem arz eden Debye sıcaklığı, erime 

sıcaklığı, minimum termal iletkenlik ve Vicker sertliği gibi bir takım 

fiziksel özellikler incelenmiştir.  
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 Structural optimization of the cubic Ag2ScAl compound, a member of 

the Heusler family, was made, and its elastic constants were calculated 

using optimized values. Since the calculated elastic constants meet the 

mechanical stability criteria, their elastic modulus was calculated. Its 

anisotropy has been studied in detail. A number of physical properties 

such as Debye temperature, melting temperature, minimum thermal 

conductivity and Vicker hardness, which are important in terms of 

materials science and engineering, were investigated. 
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Giriş 

Heusler bileşikleri, genellikle Half-Heusler olarak adlandırılan 1:1:1 bileşimi veya 

yüzlerce kübik bileşik üye içeren 2:1:1 bileşimi (Benndorf ve ark., 2015) ile dikkat çekici bir 

intermetalik malzeme sınıfıdır. Bu bileşikler, 1903 yılında Fritz Heusler tarafından 

keşfedilmelerinden bu yana, hala aktif bir araştırma alanıdır. Yapılan araştırmalar sonucunda 

sürekli olarak yeni özellikleri ve potansiyel uygulama alanları ortaya çıkmaktadır. Uygulama 
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alanları arasında enerji teknolojileri, güneş pili ve termoelektrik uygulamalar, özellik olarak 

geniş manyetik X2YZ bileşikleri sınıfı manyeto-optik, manyetokalorik ve manyeto-yapısal 

özellikler gibi her türlü manyetik davranışı ve çok işlevli manyetik özellikler sayılabilir. 

Heusler fazlarının farklı özelliklerine genel bir bakış literatürde verilmektedir (Graf ve ark., 

2011).  

Genel olarak, Half-Heusler malzemeleri XYZ kimyasal formunda, bir kovalent ve bir 

iyonik kısımdan oluşan bileşikler olarak söylenebilir. X ve Y atomları belirgin bir katyonik 

karaktere sahipken Z, anyonik karşılık olarak görülebilir. Şekil 1.’de verilen periyodik 

tablodaki elementlerin renk şemasına uygun olarak elementlerin farklı birleştirilmeleri 

sonucunda çok fazla Heusler malzeme oluşturulabilir (Graf ve ark., 2011). 

 

 

Şekil 1. Periyodik tablodaki elementlerin renk şeması ile birleştirilerek Heusler malzeme oluşturulabilir 

(Graf ve ark., 2011). 

 

Üçlü Heusler bileşikler, X2YZ genel formunda bulunurlar. Genel formülde bulunan, X 

geçiş metallerinden, Y geçiş metallerinden veya Lantanitlerden, Z ise ana gurup 

elementlerinden oluşur (Şekil 1).   

Doğada bulunan, sentezlenen veya henüz sentezlenmemiş bileşiklerin özellikleri teorik 

olarak ilk prensipler hesaplamaları ile araştırılabilir. Yapılan bu teorik çalışmalar, deneysel 

çalışmalara çok yakın sonuçlar vermektedir (Özer ve Öztürk, 2019). Full ve inverse Heusler 

bileşikler üzerine çok sayıda ilk prensipler hesaplamalar ile teorik çalışmalar yapılmıştır 

(Bacon ve Plant, 1971; Gilleßen ve ark., 2009, 2010). Ancak yapılan literatür taramasında 

Ag2ScAl bileşiğinin mekanik ve termodinamik özellikleri üzerine yapılmış deneysel veya 

teorik bir çalışmaya rastlanılmamıştır. Bu bakımdan ilk kez bu çalışma ile Ag2ScAl 
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bileşiğinin mekanik ve termodinamik özellikleri araştırılmıştır. Bu çalışmada, Ag2ScAl 

bileşiğinin yapısal optimizasyonundan sonra elastik sabitlerinin hesaplanması, akabinde 

hesaplanan bu elastik sabitler kullanılarak elastik modül, anizotropi ve Debye sıcaklığı, erime 

sıcaklığı, minimum termal iletkenlik gibi termodinamik özelliklerin araştırılması 

amaçlanmıştır. 

 

Materyal ve Metot  

Enerji hesaplamaları, yoğunluk fonksiyoneli teorisi (DFT)’ne dayanan açık kaynak 

Quantum Espresso (QE) yazılımı (Giannozzi ve ark., 2009) kullanılarak yapılmıştır. 

Hesaplamalarda GGA yaklaşıklığı (Generalized Gradient Approximation) ve elektron-

elektron etkileşiminin exchange-correlation terimi için PBE (Perdew – Burke - Emzerhof) 

fonksiyoneli (Perdew ve ark., 1996) tercih edilmiştir. Çekirdek elektronlar ile valans 

elektronların etkileşimi için yazılımın internet sitesinden temin edilen pseudo potansiyel 

dosyaları kullanılmıştır. Yapılan tüm enerji hesaplamalarında kinetik enerji cutoff değeri 

olarak 40 Ry, ecutrho değeri olarak 400 Ry optimize değeri tercih edilmiştir. Elastik sabitlerin 

hesaplanmasında QE yazılımı ile dağıtılan THERMO_PW scripti, anizotropiyi 

görselleştirmek için ELATE yazılımı (Gaillac ve ark., 2016) kullanılmıştır. 

 

Bulgular ve Tartışma 

XYZ genel formunda olan Half-Heusler malzemeler kübik yapıda ve 216, F-43m, C1b 

uzay grubunda kristalleşirler. X, Y ve Z atomları sırası ile 4a (0, 0, 0), 4b (1/2, 1/2, 1/2) ve 4c 

(1/4, 1/4, 1/4) Wyckoff pozisyonunda bulunurlar.  Heusler bileşikler ise X2YZ formunda, 

kübik yapıda ve 225, Fm-3m uzay gurubunda kristalleşirler. X atomları, 8c (1/4, 1/4, 1/4), Y 

ve Z atomları 4a (0, 0, 0) ve 4b (1/2,1/2, 1/2), Wyckoff pozisyonunda bulunurlar (Graf ve 

ark., 2011). 

Ag2ScAl bileşiği kübik yapıda ve Fm-3m, 225 uzay grubunda kristalleştiği ve örgü 

sabitinin 6,564 Å olduğu rapor edilmiştir (Villars ve ark., 2013). Yapılan optimizasyon 

sonucunda Ag2ScAl bileşiğinin örgü sabiti 6,57 Å olarak hesaplanmıştır. Bulunan bu değer 

literatür verisi ile uyumludur. 

Optimize cutoff, ecutrho ve örgü sabitleri kullanılarak Ag2ScAl bileşiğinin elastik 

sabitleri hesaplanmış ve değerleri 110,065 (C11), 87,493 (C12) ve 59,444 (C44) GPa olarak 

bulunmuştur. Bulunan bu elastik sabitler mekanik kararlılık kriterlerini (Beckstein ve ark., 

2001) karşılamaktadır. Elastik sabitlerin mekanik kararlılık kriterlerini sağlamasından dolayı 
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Ag2ScAl bileşiğinin mekanik olarak kararlı olduğu söylenebilir. Mekanik kararlı bileşiklerin 

elastik modülleri (Bulk, Shear, Young modulleri ve Poisson oranı) hesaplanabilir. Literatürde 

bu modüllerin hesaplanması için kullanılan eşitlikler mevcuttur (Özer, 2019a). Bulk, shear, 

Young modülü ve poisson oranı (ϑ) gibi fiziksel özellikler Voight (Voigt, 1966), Reuss 

(Reuss, 1929) ve Hill (Hill, 1952) yaklaşımında hesaplanarak Tablo 1’de verilmiştir.  

Tablo 1. Ag2ScAl bileşiği için hesaplanan elastik moduller. 

 Voigt Reuss Hill 

Bulk modülü (GPa) 95,02 95,02 95,02 

Shear modülü (GPa) 40,18 21,96 31,07 

Young modülü (GPa) 105,65 61,17 84,05 

Poisson oranı 0,315 0,393 0,353 

 

Poisson oranı, G/B oranı ve Cauchy basıncına bakılarak malzemenin sünek 

(Ductile)/kırılgan (Brittle) doğası tahmin edilebilmektedir. Sünek özellik gösteren 

malzemelerde Poisson oranı 0,26’dan büyük (Özer, 2021), G/B oranı 0,5’den küçük (Özer, 

2019b), Cauchy basıncı pozitif (Surucu ve Erkisi, 2018) değer alır. Yapılan hesaplamalarda 

Poisson oranı 0,353, G/B oranı 0,327 ve Cauchy basıncı 28,049 olarak hesaplanmıştır. Bu 

sonuca göre Ag2ScAl bileşiğinin sünek özellik göstermesi beklenmektedir. Poisson oranı 

malzemede etkili olan bağ kuvvetleri hakkında da bilgi vermektedir. Merkezi kuvvetler için 

alt limit 0,25, üst limit 0,50’dir (Özer ve Çabuk, 2019). Hesaplanan Poisson oranı bu limitler 

dahilinde olduğu için merkezi kuvvetlerin etkisi altında olduğu söylenebilir. 

Elastik modüller malzemenin sertliği hakkında bilgi vermektedir. Değerlerin büyük 

olması malzemenin sertliğine işaret etmektedir. Sadece elastik modüllere bakarak malzemenin 

sertliği hakkında bilgi edinmek yeterli olmadığından ayrıca Vicker sertliği de tanımlanmıştır. 

Literatürde Vicker sertliğini tanımlayan birtakım modeller vardır. Bunlardan bazıları, 

Chen modeli (Chen ve ark., 2011), 

    ( 
  )        (1) 

Yousef modeli (Yousef ve ark., 2006), 

   
(    ) 

 (   )
 (2) 

Tian modeli (Tian ve ark., 2012), 

         
            (3) 
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Yukarıda verilen eşitlikler kullanılarak Ag2ScAl bileşiği için Vickers sertliği 1,037 

(Chen), 3,054 (Yousef) ve 2,940 GPa (Tian) olarak hesaplanmıştır. Vicker sertliği 10 

GPa’dan küçük olduğunda yumuşak (Liu ve ark., 2020), 40 GPa’dan büyük olduğunda süper 

sert malzeme (Haines ve ark., 2001; Vepek, 2008) olarak sınıflandırılmaktadır. Bu 

sınıflandırılmaya göre Ag2ScAl bileşiği yumuşak malzeme sınıfına girmektedir. Bu yüzden 

sertlik gerektiren delici ve kesi uygulamalarda kullanılması beklenilmemektedir. 

Malzemenin elastik sabitleri ile erime sıcaklığı arasında da bir ilişki vardır. Bu ilişki 

neticesinde malzemenin erime sıcaklığını tahmin eden bir takım ampirik bağıntılar vardır. Bu 

bağıntılar vasıtası ile malzemenin erime noktası teorik olarak hesaplanabilmektedir. Erime 

noktasını tahmin eden modeller 

Fine model (Fine ve ark., 1984), 

Tm = 553 + 5.91 C11 (4) 

Tm = 607 + 9.3 B (5) 

Özer model (Özer, 2018), 

Tm = 560.4 + 7.805 C11 - 3.094 C12 – 1.086 C44 (6) 

 

Yukarıdaki eşitlikler kullanılarak Ag2ScAl bileşiğinin erime noktası 1203 (eşitlik 4), 

1490 (eşitlik 5) ve 1084 K (eşitlik 6) olarak hesaplanmıştır. 

Yine elastik sabitler ve ortalama ses hızlarından karakteristik Debye sıcaklığı ve 

minimum termal iletkenlikler hesaplanabilir. Yapılan hesaplamalar sonucunda Debye 

sıcaklığı 347 K, minimum termal iletkenliği 0,496 (Clarke, 2003), 0,572 (Cahill ve ark., 1992) 

ve 0,390 Wm
-1

K
-1

 (Long ve ark., 2015) olarak hesaplanmıştır. Hesaplanan minimum termal 

iletkenliklerin küçük olmasından dolayı Ag2ScAl bileşiğinin termal yalıtkanlık gerektiren 

uygulamalarda kullanılabileceği beklenilmektedir. 

Malzemenin fiziksel ya da mekanik özelliklerinin yöne bağlı olarak değişmesi, 

anizotropi olarak tanımlanabilmektedir. Malzeme bilimi ve uygulamaları bakımından 

malzemenin anizotropisinin de bilinmesi önem arz etmektedir. Bu nedenle yöne bağlı 

malzeme özelliklerinin ve altındaki mekanizmanın anlaşılması farklı özellikler gerektiren 

uygulamalara yönelik uygun malzeme seçiminde yardımcı olabilecektir. Malzemenin 

anizotropisi, evrensel anizotropi index (Ranganathan ve Ostoja-Starzewski, 2008), Chung-

Buessem anizotropi index (Buessem ve Chung, 1968), Zener anizotropik index (Nye, 1985) 

ve elastik anizotropi faktörü (Every, 1980) gibi farklı şekillerde ifade edilebilmektedir. 
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Yapılan hesaplamalarda evrensel anizotropi 4,148, Chung-Buessem anizotropi 29,32, Zener 

anizotropi 5,26 ve elastik anizotropi faktörü 1,903 olarak bulunmuştur. Bulunan bu sonuçlara 

göre Ag2ScAl bileşiğinin anizotropik davranış sergilemesi beklenilmektedir. Malzemenin 

anizotropisi ELATE yazılımı (Gaillac ve ark., 2016) ile görselleştirilerek Şekil 2’de 

verilmiştir.  

(

a) 

  

 

(

b) 
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(

c) 

 

 

(

d) 

      

 

Şekil 2. Ag2ScAl bileşiğinin anizotropisinin görselleştirilmesi. (a) Young's modülü, (b) Shear modülü, (c) 

Poisson'nın oranı, (d) linear sıkıştırılabilirliğinin 3D ve 2D şekilleri 

Şekilde küresellikten sapmalar anizotropiyi göstermektedir. Şekil 2.’den de açıkça 

görüleceği üzere Ag2ScAl bileşiğinin anizotropik davranması beklenmektedir. 

 

Sonuç ve Öneriler 

Enerji hesaplamaları açık kaynak QE yazılımı ile yapılan bu çalışmada Ag2ScAl 

bileşiğinin yapıssal optimizasyonu yapılmış ve optimizasyon sonucunda örgü sabiti 6,57 Å 

olarak hesaplanmıştır. Optimize değerler kullanılarak kübik yapının elastik sabitleri 110,065 

(C11), 87,493 (C12) ve 59,444 (C44) GPa olarak hesaplanmıştır. Elastik sabitleri mekanik 
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kararlılık kriterlerini karşıladığından malzeme mekanik olarak kararlıdır. Mekanik kararlı 

malzemenin elastik sabitleri kullanılarak elastik modülü hesaplanmış ve anizotropisi 

incelenmiştir. Detaylı anizotropi araştırılmasından malzemenin anizotropik davranış 

sergilemesi beklenmektedir. Malzeme bilimi ve mühendisliği için önem arz eden Vicker 

sertliği, Debye sıcaklığı, erime sıcaklığı ve minimum termal iletkenlikleri hesaplanmıştır. 

Yapılan hesaplamalar sonucunda malzemenin yumuşak olduğu görülmüş, termal yalıtkan 

olarak kullanılabileceği yargısına ulaşılmıştır.  

 

Araştırmacıların Katkı Oranı Beyan Özeti  

Yazarlar makaleye eşit oranda katkı sağlamış olduklarını beyan ederler.  

 

Çıkar Çatışması Beyanı 

Makale yazarları aralarında herhangi bir çıkar çatışması olmadığını beyan ederler. 
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