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kriterlerini  sagladigindan  elastik  modiilleri  hesaplanmistir.
Anizotropisi detayli olarak arastirilmistir. Malzeme bilimi ve
Anahtar Kelimeler mithendisligi acgisindan onem arz eden Debye sicaklifil, erime
Ag,SCAl sicakligl, minimum termal iletkenlik ve Vicker sertligi gibi bir takim

ngsler g fiziksel 6zellikler incelenmistir.
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Giris

Heusler bilesikleri, genellikle Half-Heusler olarak adlandirilan 1:1:1 bilesimi veya
yiizlerce kiibik bilesik iiye igeren 2:1:1 bilesimi (Benndorf ve ark., 2015) ile dikkat ¢ekici bir
intermetalik malzeme smifidir. Bu bilesikler, 1903 yilinda Fritz Heusler tarafindan
kesfedilmelerinden bu yana, hala aktif bir arastirma alanidir. Yapilan arastirmalar sonucunda

stirekli olarak yeni 6zellikleri ve potansiyel uygulama alanlar ortaya ¢ikmaktadir. Uygulama
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alanlar1 arasinda enerji teknolojileri, giines pili ve termoelektrik uygulamalar, 6zellik olarak
genis manyetik X,YZ bilesikleri sinifi manyeto-optik, manyetokalorik ve manyeto-yapisal
ozellikler gibi her tiirlii manyetik davranisi ve ¢ok islevli manyetik o6zellikler sayilabilir.
Heusler fazlarinin farkli 6zelliklerine genel bir bakis literatiirde verilmektedir (Graf ve ark.,
2011).

Genel olarak, Half-Heusler malzemeleri XYZ kimyasal formunda, bir kovalent ve bir
iyonik kisimdan olusan bilesikler olarak sdylenebilir. X ve Y atomlar1 belirgin bir katyonik
karaktere sahipken Z, anyonik karsilik olarak goriilebilir. Sekil 1.’de verilen periyodik
tablodaki elementlerin renk semasina uygun olarak elementlerin farkli birlestirilmeleri

sonucunda ¢ok fazla Heusler malzeme olusturulabilir (Graf ve ark., 2011).
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Sekil 1. Periyodik tablodaki elementlerin renk semasi ile birlestirilerek Heusler malzeme olusturulabilir

(Graf ve ark., 2011).

Uclii Heusler bilesikler, X,YZ genel formunda bulunurlar. Genel formiilde bulunan, X
gecis metallerinden, Y gecis metallerinden veya Lantanitlerden, Z ise ana gurup
elementlerinden olusur (Sekil 1).

Dogada bulunan, sentezlenen veya heniiz sentezlenmemis bilesiklerin 6zellikleri teorik
olarak ilk prensipler hesaplamalar ile arastirilabilir. Yapilan bu teorik calismalar, deneysel
calismalara ¢ok yakin sonuglar vermektedir (Ozer ve Oztiirk, 2019). Full ve inverse Heusler
bilesikler iizerine ¢ok sayida ilk prensipler hesaplamalar ile teorik g¢alismalar yapilmistir
(Bacon ve Plant, 1971; GilleBen ve ark., 2009, 2010). Ancak yapilan literatiir taramasinda
AQ,ScAl bilesiginin mekanik ve termodinamik o6zellikleri iizerine yapilmis deneysel veya

teorik bir caligmaya rastlanilmamistir. Bu bakimdan ilk kez bu g¢alisma ile Ag,ScAl
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bilesiginin mekanik ve termodinamik ozellikleri arastirilmistir. Bu c¢alismada, Ag,ScAl
bilesiginin yapisal optimizasyonundan sonra elastik sabitlerinin hesaplanmasi, akabinde
hesaplanan bu elastik sabitler kullanilarak elastik modiil, anizotropi ve Debye sicakligi, erime
sicakligi, minimum termal iletkenlik gibi termodinamik 6zelliklerin  arastirilmasi

amaclanmistir.

Materyal ve Metot

Enerji hesaplamalari, yogunluk fonksiyoneli teorisi (DFT)’ne dayanan agik kaynak
Quantum Espresso (QE) yazilimi (Giannozzi ve ark., 2009) kullanilarak yapilmistir.
Hesaplamalarda GGA yaklagikligi (Generalized Gradient Approximation) ve elektron-
elektron etkilesiminin exchange-correlation terimi i¢in PBE (Perdew — Burke - Emzerhof)
fonksiyoneli (Perdew ve ark., 1996) tercih edilmistir. Cekirdek elektronlar ile valans
elektronlarin etkilesimi i¢in yazilimin internet sitesinden temin edilen pseudo potansiyel
dosyalar1 kullanilmigtir. Yapilan tiim enerji hesaplamalarinda kinetik enerji cutoff degeri
olarak 40 Ry, ecutrho degeri olarak 400 Ry optimize degeri tercih edilmistir. Elastik sabitlerin
hesaplanmasinda QE yazilmi ile dagitilan THERMO_PW scripti, anizotropiyi
gorsellestirmek i¢in ELATE yazilimi (Gaillac ve ark., 2016) kullanilmustir.

Bulgular ve Tartisma

XYZ genel formunda olan Half-Heusler malzemeler kiibik yapida ve 216, F-43m, C1,
uzay grubunda kristallesirler. X, Y ve Z atomlan sirasi ile 4a (0, 0, 0), 4b (1/2, 1/2, 1/2) ve 4c
(1/4, 1/4, 1/4) Wyckoft pozisyonunda bulunurlar. Heusler bilesikler ise X,;YZ formunda,
kiibik yapida ve 225, Fm-3m uzay gurubunda kristallesirler. X atomlari, 8c (1/4, 1/4, 1/4), Y
ve Z atomlar1 4a (0, 0, 0) ve 4b (1/2,1/2, 1/2), Wyckoff pozisyonunda bulunurlar (Graf ve
ark., 2011).

Ag>ScAl bilesigi kiibik yapida ve Fm-3m, 225 uzay grubunda kristallestigi ve orgii
sabitinin 6,564 A oldugu rapor edilmistir (Villars ve ark., 2013). Yapilan optimizasyon
sonucunda Ag,ScAl bilesiginin orgii sabiti 6,57 A olarak hesaplanmistir. Bulunan bu deger

literatiir verisi ile uyumludur.

Optimize cutoff, ecutrho ve orgii sabitleri kullanilarak Ag,ScAl bilesiginin elastik
sabitleri hesaplanmig ve degerleri 110,065 (C11), 87,493 (Cy2) ve 59,444 (Cy44) GPa olarak
bulunmustur. Bulunan bu elastik sabitler mekanik kararlilik kriterlerini (Beckstein ve ark.,

2001) karsilamaktadir. Elastik sabitlerin mekanik kararlilik kriterlerini saglamasindan dolay1
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AQ,ScAl bilesiginin mekanik olarak kararli oldugu sdylenebilir. Mekanik kararli bilesiklerin
elastik modiilleri (Bulk, Shear, Young modulleri ve Poisson orani) hesaplanabilir. Literatiirde
bu modiillerin hesaplanmasi i¢in kullanilan esitlikler mevcuttur (Ozer, 2019a). Bulk, shear,
Young modiilii ve poisson orani (9) gibi fiziksel 6zellikler Voight (Voigt, 1966), Reuss
(Reuss, 1929) ve Hill (Hill, 1952) yaklasiminda hesaplanarak Tablo 1’de verilmistir.

Tablo 1. Ag,ScAl bilesigi i¢in hesaplanan elastik moduller.

Voigt Reuss Hill
Bulk modiilii (GPa) 95,02 95,02 95,02
Shear modiilii (GPa) 40,18 21,96 31,07
Young modiilii (GPa) 105,65 61,17 84,05
Poisson orani 0,315 0,393 0,353

Poisson orani, G/B oram1 ve Cauchy basincina bakilarak malzemenin siinek
(Ductile)/kirilgan  (Brittle) dogast tahmin edilebilmektedir. Siinek 6zellik gdsteren
malzemelerde Poisson orani 0,26’dan biiyiik (Ozer, 2021), G/B oran1 0,5’den kiigiik (Ozer,
2019b), Cauchy basinci pozitif (Surucu ve Erkisi, 2018) deger alir. Yapilan hesaplamalarda
Poisson orani 0,353, G/B oran1 0,327 ve Cauchy basinct 28,049 olarak hesaplanmistir. Bu
sonuca gore AgyScAl bilesiginin siinek 6zellik gostermesi beklenmektedir. Poisson orani
malzemede etkili olan bag kuvvetleri hakkinda da bilgi vermektedir. Merkezi kuvvetler igin
alt limit 0,25, {ist limit 0,50°dir (Ozer ve Cabuk, 2019). Hesaplanan Poisson orani1 bu limitler

dahilinde oldugu i¢in merkezi kuvvetlerin etkisi altinda oldugu sdylenebilir.

Elastik modiiller malzemenin sertligi hakkinda bilgi vermektedir. Degerlerin biiyilik
olmas1 malzemenin sertligine isaret etmektedir. Sadece elastik modiillere bakarak malzemenin
sertligi hakkinda bilgi edinmek yeterli olmadigindan ayrica Vicker sertligi de tanimlanmustir.

Literatiirde Vicker sertligini tanimlayan birtakim modeller vardir. Bunlardan bazilari,
Chen modeli (Chen ve ark., 2011),
H, = 2(k2G)0585 — 3 1)
Yousef modeli (Yousef ve ark., 2006),

(1-29)E

6(1+9) @)

H, =

Tian modeli (Tian ve ark., 2012),
Hv — 0’92 k1,137GO,708 (3)
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Yukarida verilen esitlikler kullanilarak Ag,ScAl bilesigi i¢cin Vickers sertligi 1,037
(Chen), 3,054 (Yousef) ve 2,940 GPa (Tian) olarak hesaplanmistir. Vicker sertligi 10
GPa’dan kiigiik oldugunda yumusak (Liu ve ark., 2020), 40 GPa’dan biiyiik oldugunda siiper
sert malzeme (Haines ve ark., 2001; Vepek, 2008) olarak siniflandirilmaktadir. Bu
siniflandirilmaya gére Ag,ScAl bilesigi yumusak malzeme sinifina girmektedir. Bu yiizden
sertlik gerektiren delici ve kesi uygulamalarda kullanilmasi beklenilmemektedir.

Malzemenin elastik sabitleri ile erime sicakligi arasinda da bir iliski vardir. Bu iligki
neticesinde malzemenin erime sicakligini tahmin eden bir takim ampirik bagintilar vardir. Bu
bagntilar vasitasi ile malzemenin erime noktasi teorik olarak hesaplanabilmektedir. Erime

noktasini tahmin eden modeller

Fine model (Fine ve ark., 1984),

Tm=553+5.91Cyy (4)
Tm=607+9.3B (5)

Ozer model (Ozer, 2018),
Tm =560.4 + 7.805 Cy; - 3.094 C1, — 1.086 Cyy (6)

Yukaridaki esitlikler kullanilarak Ag,ScAl bilesiginin erime noktasi 1203 (esitlik 4),
1490 (esitlik 5) ve 1084 K (esitlik 6) olarak hesaplanmaistir.

Yine elastik sabitler ve ortalama ses hizlarindan karakteristik Debye sicakligi ve
minimum termal iletkenlikler hesaplanabilir. Yapilan hesaplamalar sonucunda Debye
sicakligr 347 K, minimum termal iletkenligi 0,496 (Clarke, 2003), 0,572 (Cahill ve ark., 1992)
ve 0,390 Wm™K™ (Long ve ark., 2015) olarak hesaplanmistir. Hesaplanan minimum termal
iletkenliklerin kiiciilk olmasindan dolayr AgyScAl bilesiginin termal yalitkanlik gerektiren

uygulamalarda kullanilabilecegi beklenilmektedir.

Malzemenin fiziksel ya da mekanik ozelliklerinin yone bagli olarak degismesi,
anizotropi olarak tamimlanabilmektedir. Malzeme bilimi ve uygulamalari bakimindan
malzemenin anizotropisinin de bilinmesi 6nem arz etmektedir. Bu nedenle yone bagl
malzeme oOzelliklerinin ve altindaki mekanizmanin anlagilmasi farkli 6zellikler gerektiren
uygulamalara yonelik uygun malzeme se¢iminde yardimci 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 faktorii (Every, 1980) gibi farkli sekillerde ifade edilebilmektedir.
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Yapilan hesaplamalarda evrensel anizotropi 4,148, Chung-Buessem anizotropi 29,32, Zener
anizotropi 5,26 ve elastik anizotropi faktorii 1,903 olarak bulunmustur. Bulunan bu sonuglara
gore AgyScAl bilesiginin anizotropik davranis sergilemesi beklenilmektedir. Malzemenin
anizotropisi ELATE yazilimi (Gaillac ve ark., 2016) ile gorsellestirilerek Sekil 2’de

verilmisgtir.

a)
A
150 |
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100 150 100 150
100 | -100 | -100 |
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©)

d)

goriilecedi lizere Ag,ScAl bilesiginin anizotropik davranmasi beklenmektedir.

bilesiginin yapissal optimizasyonu yapilmis ve optimizasyon sonucunda 6rgii sabiti 6,57 A
olarak hesaplanmistir. Optimize degerler kullanilarak kiibik yapinin elastik sabitleri 110,065
(C11), 87,493 (Cyp) ve 59,444 (C44) GPa olarak hesaplanmustir. Elastik sabitleri mekanik

—lo + — | 1t —

o+ £ 1t

Poisscn's ratio in (xy) plane

Poisson's ratio in (xz) plane

Poisson's ratio in (yz) plane

glo+ =11~

!
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linear compressibility in (xy) plane

Sekil 2. Ag2ScAl bilesiginin anizotropisinin gorsellestirilmesi. (a) Young's modiilii, (b) Shear modiili, (c)

linear compressibility in (xz) plane

linear compressibility in (yz) plane

Poisson'nin orani, (d) linear sikistirilabilirliginin 3D ve 2D sekilleri

Sekilde kiiresellikten sapmalar anizotropiyi gostermektedir. Sekil 2.’den de acikca

Sonuc ve Oneriler

Enerji hesaplamalarnt agik kaynak QE yazilimi ile yapilan bu calismada Ag2ScAl
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kararlilik kriterlerini karsiladigindan malzeme mekanik olarak kararlidir. Mekanik kararl
malzemenin elastik sabitleri kullanilarak elastik modiilii hesaplanmis ve anizotropisi
incelenmistir. Detayli anizotropi arastirilmasindan malzemenin anizotropik davranis
sergilemesi beklenmektedir. Malzeme bilimi ve miihendisligi i¢in 6nem arz eden Vicker
sertligi, Debye sicakligi, erime sicakligi ve minimum termal iletkenlikleri hesaplanmistir.
Yapilan hesaplamalar sonucunda malzemenin yumusak oldugu goriilmiis, termal yalitkan

olarak kullanilabilecegi yargisina ulagilmistir.

Arastirmacilarin Katki Oram Beyan Ozeti

Yazarlar makaleye esit oranda katki saglamis olduklarini beyan ederler.

Cikar Catismasi Beyani

Makale yazarlar aralarinda herhangi bir ¢ikar ¢atismasi olmadigini beyan ederler.
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