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ONSOZ

Bilim, ge¢misin birikimlerinden beslenerek bugiinii sekillendiren ve
gelecege yon veren en giiclii yol gostericidir. Ozellikle fizik bilimi, evrenin
temel yasalarini anlamamiza, dogay1 ¢ozlimlememize ve teknolojik gelismeleri
yonlendirmemize imkan saglayan anahtar bir disiplindir. Elinizdeki “Fizik
Diinyasi I: Fizigin Bugiinii” adli bu kitap, giiniimiizde fizik alaninda ytiriitiilen
giincel caligmalardan segkin 6rnekleri bir araya getirerek okuyucuya kapsamli
bir panorama sunmay1 amaglamaktadir.

Kitapta yer alan boliimler hem kuramsal hem de uygulamali alanlarda
yapilan aragtirmalar1 icermekte; gravite teorilerinden yapay zeka destekli
malzeme Ozelliklerinin dngdriilmesine, hidrojen depolama teknolojilerinden
spintronik uygulamalara kadar genis bir yelpazeyi kapsamaktadir. Bu ¢esitlilik,
fizigin farkli alt dallarinda siirdiiriilen giincel arasgtirmalarin birbirini nasil
tamamladigini ve bilime nasil yeni ufuklar kazandirdigin1 gostermektedir.

Bu calismada, alanlarinda uzman bilim insanlarinin kiymetli katkilariyla
ortaya konulan boliimler, yalnizca akademik camiaya degil; ayn1 zamanda
fizigin bugiinkii gelisim ¢izgisini merak eden tiim okurlara hitap etmektedir.
Kitabin hazirlanmasinda emegi gecen degerli yazarlarimiza, katki sunan tiim
meslektaglarimiza ve bu eserin hayata gecirilmesinde destek olan herkese
tesekkiir ederiz.

Bilimin 151811n, ge¢misten gelecege uzanan yolculugumuzda hepimize

rehberlik etmesi dilegiyle...

Eylil, 2025
Saygilarimizla,
Dog. Dr. Ahmet IYIGOR
Prof. Dr. Nihat ARIKAN
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1. GIRIS

Gravitasyon, dogadaki dort temel etkilesimden biri olup, evrendeki
biiyiik o6lgekli yapilarin olusumundan gokcisimlerinin hareketlerine, galaksi
kiimelerinin dinamiginden evrenin genel evrimine kadar ¢ok genis bir
yelpazede belirleyici bir rol oynamaktadir. Tarihsel siirecte gravitasyon
anlayisimiz, goézlemsel verilerin artigi ve matematiksel tekniklerin gelisimi ile
paralel olarak énemli déniisiimler gecirmistir. i1k sistematik agiklamalar, Antik
Yunan’dan baglayarak Islam astronomlarina, oradan da Rénesans déneminin
bilimsel devrimcilerine uzanan bir ¢izgide gelismistir. Ulug Bey ve Takiyiiddin
gibi Islam bilginlerinin astronomik gdzlemleri, Tycho Brahe ve Johannes
Kepler gibi Avrupali gokbilimcilerin kuramsal ¢ikarimlarina zemin hazirlamig
ve nihayet Isaac Newton’un (1687) Evrensel Cekim Yasast ile klasik
gravitasyon teorisi matematiksel bir temele kavugmustur. Newton’un
yaklasimi, Klasik Mekanik ¢ercevesinde kiitleler arasinda uzakliga bagl olarak
ters kare yasasina uyan bir kuvvet tanimlamis ve bu sayede gezegen hareketleri,
kuyruklu yildiz yoriingeleri ve gelgit olaylar1 gibi bir¢ok fenomen basariyla
aciklanabilmistir. Nitekim Neptiin ve Pliiton gibi gezegenlerin varligi,
dogrudan goézlemlerden Once Newton mekanigine dayali yoriinge
hesaplamalart ile 6ngoriilmiistiir. Bununla birlikte, Klasik Gravitasyon Teorisi,
Ozellikle Merkiir’iin perihel ilerlemesi gibi bazi hassas gozlemler karsisinda
yetersiz kalmistir. Ayrica 15181n gravitasyon tarafindan saptirilmasi, kiitle gekim
alanlarinda zamanin ve frekansin degisimi gibi olgular klasik teori ile
agiklanamamistir (Newton, 1687; Cavendish, 1798).

Bu yetersizlikler, 20. yiizy1l baslarinda Albert Einstein tarafindan
gelistirilen Genel Rolativite Teorisi ile asilmigtir. Einstein, Newton’un kuvvet
temelli yaklasgimini terk ederek, gravitasyonu uzay-zamanin kiitle-enerji
tarafindan biikiilmesi seklinde yorumlamistir. Esdegerlik ilkesi, Genel
Kovaryans Ilkesi ve Riemann geometrisi iizerine kurulu olan bu teori, yalnizca
klasik teorinin basarilarin1 smirlandirmakla kalmamis, ayni zamanda yeni
ongoriilerde de bulunmustur. Merkdir’iin perihel ilerlemesinin dogru tahmini,
Gilines yakinindan gegen 15181n sapma miktarinin hesaplanmasi, gravitasyonel
kirmiziya kayma ve Shapiro zaman gecikmesi gibi gézlemler teorinin deneysel
kanitlar1 arasinda yer almaktadir (Einstein, 1916).



Fizik DUNYASI I: FiZiGIN BUGUNU | 6

Dolayisiyla gravitasyon teorilerinin tarihsel evrimi, bilimsel yontem ve
teknolojik gelismelerin dogrudan bir yansimasidir. Newton mekaniginden
Einstein’in alan denklemlerine uzanan bu siire¢, hem kuramsal fizigin
gelisimini hem de kozmoloji ve astrofizik gibi disiplinlerin ilerlemesini
belirlemistir.

2. TEORIK CERCEVE

2.1. Newton Teorisi; Evrensel Cekim Yasas1 (Newton, 1687,

Cavendish, 1798)

Klasik Gravitasyon Teorisinin Temelleri Semerkant'ta Tiirk astronomu
Sultan Ulugubey'in gezegenlerin hareketleri ve ¢esitli zamanlardaki konumlari
ile ilgili gdzlemlerinin sonucunda atilmistir. Daha sonra Danimarkali astronom
Taco Brahe (1546-1601), bu gdzlemlerden hareketle gelistirdigi cetvellere
dayanarak, Johannes Kepler'in (1572-1630) kendi gozlem ve g¢aligmalar1 ile
birlikte sekillendirdigi, kendi adiyla anilan 3 temel ilkeye dayanir (Kepler,
1609).

Bu 3 temel ilke:

1. Gezegenler, odaklarindan birinde giinesin bulundugu eliptik

yoriingeler iizerinde hareket ederler.

2. Gilinesi gezegene birlestiren yer vektoriiniin birim zamanda
stipiirdiigii alan sabittir.

3. Gezegenlerin  yoriingelerinin  biiyiilk yar1  eksenlerinin 3.
Kuvvetlerinin, giines ¢evresindeki dolanim siirelerinin karelerine
orani sabittir.

r yaricapl dairesel bir yoriinge lizerinde diizgiin hareket yapan bir

cismin, v ile tegetsel hiz1 gosterilerek, bu diizgiin dairesel harekette ivmenin,
a=— ()]

olacag bilinmektedir. Bu cismin Giines ¢evresinde dolanan bir gezegen olarak

g0z Oniine alinmasi ve dolanim periyoduna T denilmesi halinde tegetsel hizi:
_ 2mr 2
v =2 @

olacaktir. (2), (1)'e yerlestirilerek:
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4m?
a = T? r (3)

olur. Buradan, Giines c¢evresinde dolanan herhangi iki gezegenin ivmelerinin
orani ise:

Qo2

== EHE) )
olacaktir. Oysa, Kepler yasalarinin {i¢iinciisii ve dairesel bir yoriingede, yari
biliyiikk eksenin gezegenin yer vektoriiniin boyuna esit oldugu gdz Oniinde
bulundurularak, yazilabilecek (Kepler, 1609),

rné=aT:? , 2 =a T2
ifadelerinin orant:

T,? .

=5 5)

verecektir. (5) ve (4) araciligiyla

- =1 ©)
bulunur. (6), herhangi iki gezegen icin
a1 11? = a2 122 = sabit @)

olacagimi gosterir. Ote yandan, a ivmesini ve m eylemsizlik kiitlesine sahip
gezegene etkiyen K kuvveti:

K=Ma

oldugundan
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K =Mme ®)
bulunur. Bu sirada, Giinesin i¢ginde olusan termoniikleer olaylar nedeniyle
kaybettigi kiitle miktar1 kendi kiitlesi yaninda ihmal edilecek kadar kiigiik
oldugundan, ¢ok uzun bir zaman aralig1 i¢in kiitlesi sabit varsayilmak ve biitiin

giines sistemi i¢in ayni olan G ile yeni bir sabit gdosterilmek suretiyle:
arrr=arn’=GMm &)

denecek olursa, (8) ifadesi gezegene etkiyen Giinesin merkezsel kuvvetinin
biiyiikligii

GMm

K =—: (10)

olur. (10) ifadesinin, glinesin ve gezegenin eylemsizlik kiitlelerini simetrik bir
bicimde igermesi; bunun, Giinesin gezegene uyguladigi bir ¢ekim kuvveti
olarak yorumlanabildigi gibi, gezegenin Giinese uyguladigi bir ¢ekim kuvveti
olarak da yorumlanabilmesine olanak verir. Gergekte, bu kuvveti, giines ile
gezegen arasindaki bir etkilesme (gravitasyonel etkilesme) kuvveti olarak goz
Ontine almak gerekir. (10) esitligi, burada basit bir 6rnekle, Kepler yasalar1 goz
oniinde bulundurularak elde edilmis bulunmaktadir. Ayni yasalar gercevesi
icinde eliptik bir yoriinge icin yapilacak hesaplarla da yine, giinesle gezegen
arasindaki uzakligin karesiyle ters orantili olarak degisen, ayni bi¢imdeki bir
kuvvetin varligi gosterilir. Burada bu genel hale karsi diisen hesaplamanin
ayrintilarina girmekten, daha iist diizeyde bir kinematik bilgisi gerektirdiginden
kacinilmistir (Kepler, 1609).

(10) Hareket denkleminin, Kepler'in ikinci kuralimi da g6z Oniinde
bulundurarak elde edilen ¢éziimleri, m eylemsizlik kiitleli bir gok cismi igin
miimkiin ydriingeleri verir. Kepler'in vaz etmis oldugu ilkelerin 1s181nda, ¢ok
0zel bir halden (bir dairesel yoriinge halinden) hareketle elde edilmis olunan
(10) denklemi, yine ayni ilkeler goz oniinde bulundurularak ¢6ziilecek olursa
bir konik denklem bulunur. Bu denklem de igerdigi bir parametrenin aldig1
degerlere gore bir elips, bir hiperbol ya da bir parabol denklemine kars1 diiser.
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Parabol bi¢imindeki yoriingelerin fiziksel yoOnden olanaksiz oldugu
gosterilebilir (Einstein, 1916; Eddington, 1919; Shapiro, 1964).

Bu noktada, Newton (1642-1726), Kepler'in ortaya koydugu ilkelerin
1s181nda elde edilen ve giines ile gezegen arasindaki etkilesmeyi veren ifadenin,
yalnizca giines ve giines sistemi i¢in degil, evreni dolduran sayisiz gok cisminin
her birinin de aralarinda, yalnizca birisi olan gilinesin ¢ekim alan1 gibi bir gekim
alani olacagini ve G’nin yalnizca gilines sistemi i¢in degil, tiim evren igin gegerli
evrensel bir sabit olmas1 gerektigini savunmustur (Kepler, 1609) (Newton,
1687; Cavendish, 1798) (Einstein, 1916; Eddington, 1919; Shapiro, 1964).

H. Cavendish (1731-1810), laboratuvarda gerceklestirdigi deneylerle,
gok cisimleri yaninda c¢ok kiiciik olan cisimler arasinda bile Newton'un bu
Onerisine uygun bir etkilesmenin oldugunu ve G evrensel ¢ekim sabitinin
degerinin de (Newton, 1687; Cavendish, 1798),

G=6.674x10"kg'm?s?

olmasi gerektigini gostermistir.

Boylelikle, evrensel bir gecerlilik kazanmis olan (10) denklemi, Evrensel
Cekim Yasasi’'min matematiksel ifadesini olusturur. Bu yasa, yerin,
gezegenlerin ve kuyruklu yildizlarin hareketlerinin incelenmesine, Neptiin ve
Pliiton gezegenlerinin gozlemlerinden oOnce teorik olarak varliklariin
Ongoriilmesine olanak saglamistir. Yasa, bugiin bile yildizlarin ve galaksilerin
dinamiginde ve olusum teorilerinde, gravitasyon dalgalarinin arastirilmasinda
hala etkinligini siirdiirmektedir (Newton, 1687; Cavendish, 1798) (LIGO
Scientific Collaboration and Virgo Collaboration, 2016; Thorne, 1994).

Sonlu yaygimliga sahip bir cismin g¢evresinde olusan ¢ekim alaninin
belirlenmesi ve Ozelliklerinin ortaya konmasi, gravitasyon alan teorisinin
gorevidir. Yapilan hesaplar; g(7) ile s6z konusu cismin birim kiitle {izerine
uyguladig1 ¢ekim kuvveti, U(7#) ile bu kuvvetin tiirevlendigi potansiyel | | ile
(7) ile de bu cismin yogunlugu vurgulanarak, Newton teorisinde gravitasyon
alan denklemlerinin (Newton, 1687; Cavendish, 1798),

—Vyg@) = VPU®F) = 416 p(P) 11)
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bicimde ifade edilebilecegini gostermistir. Bu denkleme Poisson Denklemi
denilmektedir. Eger g6z oniine alinan cismin igindeki bir noktadaki gravitasyon

alan1 hesaplanmak isteniyorsa, bu (Weinberg, 1972)
V2U@{F) = 47 G p(7)

bicimindeki Poisson Denkleminin, ya da eger disindaki alan araniyorsa, o

zaman da cismin disinda yogunluk p(#)= 0 olacagindan:
V2UM@) =0 (12)

Bicimindeki Laplace Denkleminin, uygun smir kosullar1 altinda elde
edilen ¢ozlimleri ile belirlenecektir (Weinberg, 1972).

2.2. Klasik Gravitasyon Teorisi'nin Yetmezligi

Klasik Gravitasyon Teorisi, yer iizerindeki hareketlere, yapay uydu ve
gezegenlerin hareketlerine basarityla uygulanabilmis bir teoridir. Teorinin
onemli basarilarindan biri de, Uraniis gezegeninin hareketinde gdzlenen bazi
pertiirbasyonlarmn, ancak onun &tesinde bulunan bir bagka gezegenin etkisiyle
olusabilecegi varsayimindan hareketle Neptiin gezegeninin, ve daha sonra
Neptiin'iin hareketlerinde gozlenen anormalliklerin nedeninin bir baska
gezegenin etkisi oldugu varsayimindan hareketle de Pliiton gezegeninin;
gozlenmelerinden o©nce, yoriingelerinin ve kiitlelerinin teorik olarak
ongoriilmesine olanak saglamis olmasidir.

Biitiin bunlara karsin, teori gergevesinde gezegenlerin hareketlerinde
baska bir gok cisminin etkisi ya da ¢esitli zamanlarda, ¢esitli bigimlerde
Onerilen Giines sistemi i¢indeki baska bir etkiyle agiklanamayan
anormalliklerin varlig1 saptanmistir. Gozlemler, gezegenlerin ydriingelerinin
kapali elipsler olmadiklarini ve perihel noktalar1 diye adlandirilan, Giines'e en
yakin noktalarinin, ¢ok kiigiik de olsa her dolanim sonunda bir miktar kaydigini
gostermektedir. Ozellikle Giines'e yakin gezegenlerde belirgin bir bigimde
Olciilebilen bu kayma, 6rnegin Merkiir i¢in, Glines sistemi igindeki etkilerin
neden oldugu kaymadan bagka bir ylizyilda (Einstein, 1916; Eddington, 1920)

43,11" +£0,45"
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dir. Bu kaymay1 (10) Evrensel Cekim Yasasi'nin ifadesini herhangi bir bicimde
degistirmek suretiyle aciklamaya yonelik c¢abalar da basarisizlikla
sonuclanmustir.

Gezegenlerin perihel noktalarmin anormal kaymalarina iliskin gézlem
sonuglarmin tiim zorlamalara karsin agiklanamamis olmasi, yalnizca, teorinin
tam ve yeterli bir teori olmadigmi gosterir. Bu nedenle gdzlenen yeni
gravitasyon olaylarin1 da acgiklayacak, hatta gézlemlenmemis de olsa yeni
olaylar1 dngorebilecek giicte, i¢ celiskisiz ve yeterli bir teorinin gerekliligi
agiktir. Ustelik bu yeni teori, klasik teorinin zorlamal1 birtakim varsayimlarla
yenilenmesiyle degil; teorinin dayandigi temel varsayimlar ve matematik
yapiy1 yeniden ele almak ve degisikligi bu noktalardan baslatmak suretiyle
kurulabilecektir (Einstein, 1916; Eddington, 1920).

Bundan sonraki bdliimde, yukarida sozii edilen niteliklere sahip bir

gravitasyon teorisi olan Einstein'in Genel Relativite Teorisi ele alinacaktir.

2.3. Genel Rolativite Teorisi

(Einstein"in relativist gravitasyon teorisi)

Genel Rolativite teorisine girmeden once, gravitasyon olaylarinin tutarl
bir bigimde incelenebilecegi uzayin ancak Riemannsal bir uzay olmasi
nedeniyle. bu uzaylar ve matematik yapilar1 kisaca gozden gegirilecektir.

Gergekte bir oklitsel uzay ile Riemannsal uzay arasindaki yap1 farki, bu
uzaylardaki sonsuz yakin iki nokta arasindaki uzakligin karesini veren
metrikler arasindaki sekil farklihgindan ileri gelir. Oklitsel bir uzaydaki dik
Kartezyen koordinat sisteminde, metrik,

ds? = 8, dx* dx” @

seklindedir. Bu ifadedeki &, metrik tensoriiniin 2. mertebeden, kosegen ve
elemanlar1 sabitler olan bir tensér oldugu goriilmektedir. Bir koordinat
donigiimiiyle oOklitsel uzaydaki herhangi bir bagka koordinat sistemine

gecilecek olursa, metrik yeni koordinat sisteminde,

ds? = g,y dx* dx” Q?)
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seklini alir. Bu halde g,, yine kosegen olmakla beraber, artik genellikle
bilesenleri sabitler olmayip, koordinatlarin fonksiyonu olan bir tensér olacaktir.
(2) metrigi (1) den farkli olmasina ragmen, gene de oklitsel uzayin metrigidir.
Ciinkii bir uzayin yapisi, onun metriginin bu uzayda secilecek herhangi bir
koordinat sisteminde ifade edilmesiyle degismez.

(2) metrigine bir koordinat donilisimiiyle gegildigine gore, bu
doniigiimiin  ters doniisimii her zaman (2) metrigini (1) metrigine
dontistiiriir. Eger herhangi bir uzayda ve bu uzayda secilecek herhangi bir
koordinat sisteminde, g,, = g(Xq, X2, ... --) bigiminde koordinatlarin
fonksiyonu ise ve higbir, siirekli, siirekli tiiretilebilen, Jacobiyeni sifirdan farkls,
koordinat doniisiimii araciligiyla, kosegen ve kosegen elemanlari sabitler olan
8,y metrigine doniistiiriilemiyorsa, bu takdirde boyle bir g,, yi igeren (2)
metrigi, Riemannsal bir uzayin metrigi olur. Bir Oklitsel uzayda iki nokta
arasindaki en kisa yol (yani bu uzayin jeodezikleri) her zaman dogrular
araciligiyla temsil edildigi halde, Riemannsal bir uzayn jeodezikleri genellikle
birtakim egrilerle verilecektir.

Ozel relativite ilkesi cercevesinde fiziksel olaylara yataklik eden dort
boyutlu Oklitselimsi uzayin (Minkowski uzay1)

ds? = c?dt? — dx? —dy? — dz?

bigimindeki metriginin, Lorentz doniigsiimleri c¢ercevesi iginde eylemsizlik
sistemlerinde invariant bir biiylikliik oldugu gosterilebilir.

Ozel relativite teorisinin, ivmeli hareketleri kapsamamasi, her zaman
ivmeli hareketlere neden olan gravitasyon olaylarin1 teorinin disinda
birakmaktadir. Bu nedenle, gravitasyon olaylarini da kapsayacak bir teori inga
ederken, fizik yasalarinin ivmeli hareket yapan sistemlerde de seklen invariant
kalmalar1 gerektigini oneren daha genel bir ilkeden hareket etmek gerekecektir.

Ote yandan fiziksel olarak tamamen farkli kokenlere sahip ve biri
eylemsizlik kuvvetlerinin etkisi altindaki bir cismin hareketinin biiyiikliigiinii,
digeri ise gravitasyon kuvvetlerinin etkisinin biiyiikligiinii belirleyen
eylemsizlik kiitlesi ile gravitasyon Kkiitlesi, birbirine esittir. Bu da birimler
uygun secilmek suretiyle yapilan Edtvos—Dicke—Braginski deneyleri ile de
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10~13 mertebesinde bir duyarhlikla gosterilmistir. Eger bu iki kiitle birbirinden
farkl olsalardi, o zaman hem gravitasyon kiitlesini hem de eylemsizlik kiitlesi
bilinen bir cismin lizerine etki eden kuvvet,

> -
Ko=mga , Kg=mga

seklinde yazilirdi. Bu durumda, bu kuvvet basit bir ol¢iimle ayrit edilebilirdi.
Fakat bu iki kiitlenin birbirine esit olmasi yiiziinden, belirli bir ivmeyle hareket
eden bir cismin hareketinin nedeninin bir gravitasyon alant mi yoksa bir
eylemsizlik alan1 m1 oldugunu ayirt etme olanagi yoktur.

Simdi, digarisi ile herhangi bir bilgi aligverisinin olanaksiz oldugu bir
asansor icinde bulunan bir fizik¢i g6z Oniine alinsin. Eger asansor biitiin
gokcisimlerinden uzakta, dolayisiyla gravitasyon alanimin bulunmadigi bir
yerde, @ dogrultusunda g ivmesiyle hareket ediyorsa, asansoriin i¢indeki
fizik¢inin elinden biraktigi bir cisim, § ivmesiyle asansoriin tabanina
diisecektir. Ya da eger asansor bir bi¢cim bir gravitasyon alaninda duruyor olsa,
bu halde yine fizik¢inin elinden biraktigi cisim, g ivmesiyle asansoriin
tabanina diisecektir. Gerek bu iki halde ivmelerin esitligi, gerekse eylemsizlik
kiitlesinin gravitasyon kiitlesine esit olusu nedeniyle, fizik¢i asansor iginde
yapacagi deneylerle bir eylemsizlik alaninda mi, yoksa bir bi¢im gravitasyon
alaninda m1 oldugunu anlayamayacaktir. Birinci halde, iizerine higbir fiziksel
kokeni olmayan, yalnizca cismin hareketini eylemsizlik sisteminden farkl (&
dogrultusunda g ivmesiyle hareket eden) bir sistemden incelendigi igin ortaya
cikan eylemsizlik kuvvetinin etkisi altindaki bir cismin hareketi s6z konusudur.
Oysa eylemsizlik kuvvetleri, tamamen geometrik igerikli ve uygun bir
koordinat doniisiimiiyle ortadan kaldirilabilen kuvvetlerdir. Yukaridaki asansor
deneyleri ile birbirine 6zdes olduklarini1 goriilen gravitasyon kuvvetleri de bu
nedenle uygun bir koordinat doniisiimiiyle ortadan kaldirilabilecektir. Yani bu
halde bir bi¢im gravitasyon alaninin varlifina ragmen, yine uzay, iginde
eylemsizlik kuvvetlerini yok eden bir doniisiimle gecilebilen bir koordinat
sistemine izin veren bir uzay, yani oklitsel yapiya sahip bir uzay olacaktir.

Fakat gercekte durum bu kadar basit degildir ve eger yukarida s6z
konusu olan asansor deneyleri bir bi¢im olmayan gergek bir gravitasyon
alaninda yapiliyorsa, boyle bir alanda alanin kuvvet ¢izgileri yakinsak bir gidise
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sahip olacaklarindan, asansor icindeki fizik¢i yapacagi duyarli deneylerle
gercekten bir gravitasyon alaninda mi yoksa bir eylemsizlik alaninda mi
oldugunu anlayabilecek yani bu iki tiir alan1 birbirinden ayirt edebilecektir. O
zamanda gergek gravitasyon kuvvetlerinin eylemsizlik kuvvetlerinde oldugu
gibi bir koordinat doniigiimiiyle ortadan kaldirma olanagi kalmaz. Bu ise ger¢gek
gravitasyon alanlarinin hiikiim siirdiigli bir uzayda tiim hareketlerin ivmeli
hareketler olmasmin yam1 sira, bu uzayin eylemsizlik sistemlerini
barindirmayan bir uzay olacagimi ifade eder. Boyle bir uzay ise daha 6nce sozii
edilen egrilige sahip bir Riemannsal uzay olmalidir. Ancak; bdyle bir uzayda
cok kiiciik bir uzay bolgesi goz oniine alindiginda, bu bdlge i¢in gravitasyon
alaninin bir bigcim olacag1 diisiiniilecek olursa, yerel olarak bu gravitasyon
alaninin etkisini yok edecek bir koordinat doniisiimii bulunabileceginden, boyle
bir uzay pargasi da Oklitsel yapiya sahip olacaktir. Buna olanak saglayan ve
yerel olarak gravitasyon alanlar ile eylemsizlik alanlarinin birbirine 6zdes
oldugunu ifade eden ilkeye “Yerel Esdegerlilik ilkesi" denir.

Bir onceki paragrafta s6z edilen asansor deneyi ile irdelenen esdegerlik
ilkesi araciligiyla, baz1 gravitasyon olaylarmin 6ngoriilmesi miimkiindiir.

Bu cergevede, 151k bir gravitasyon alani doguran bir gok cisminin
yanindan gecerken egrisel bir yol izleyecektir. Ileride genel gravitasyon
teorisinin bagarilarindan s6z ederken, bu sapmanin teorinin dogal sonucu olarak
nasil elde edilecegine deginilecektir. (Einstein, 1916; Eddington, 1919;
Shapiro, 1964).

Bir bagka deneyde asansdr, gravitasyon alaninin bulunmadigi bos bir
uzayda siikunette iken, bu kez tabaninda bulunan bir kaynaktan v frekansh
monokromatik bir 151k yaymlansim. Asansoriin yiiksekligi d ise, 151k bu yolu

At :% siiresinde kat ederek tavandaki alictya ulasacaktir. Fakat asansor g

sabit ivmesiyle yiikselecek olursa, bu halde alicinin, 15181n kendisine eristigi
anda sahip oldugu hizi, 15181n kaynaktan yaymlandig1 andaki hizina gore:

d
Av=gAt=g;
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kadar artmis olacagindan, alic1 dalgay1 ATU =g % lik bir Doppler kaymasi ile
kaydedecektir (LIGO Scientific Collaboration and Virgo Collaboration, 2016;
Thorne, 1994).

Buna kars1 diisen frekans kaymasi da, 49 =-—gd ile yine @
gravitasyon potansiyelinin d boyunca degisimi gosterilerek

v gd _ Ad

v c2 c2

olacaktir. Yukaridaki baginti, esdegerlik ilkesi nedeniyle bir gravitasyon
alaninda da aynen gecerli olacaktir. Bu; biiylik bir gravitasyon alaninin
dogurgani, 6rnegin bir yildizin spektrumunda, bir elemana ait ¢izgilerin, ayni
elemana ait ve yerde, laboratuvarda, ol¢iilen spektrum ¢izgilerine oranla
kirmiziya dogru kaydigini gosterir.

2.4. Alan Denklemleri

Onceki paragrafta sdylenenlerin 15181nda, relativist bir gravitasyon teorisi
kurarken g6z onilinde bulundurulmasi gereken hususlar kisaca 6zetlenirse:

1. Bu teoriye yataklik edecek uzay-zaman bir Riemannsal uzay

olmalidir.

2. Gravitasyonun relativist alan denklemlerinin ifadesi, koordinat
sistemlerine bagli olmamalidir.

3. Gergek gravitasyon alanlarmin kaynagi madde olduguna gore ve
yukarida deginildigi gibi, uzaymn geometrisi gercek gravitasyon
alanlarina siki sikiya bagli olduguna gore teori, maddenin uzay-
zamanin geometrisine etkisini igermelidir.

4. Teorinin alan denklemleri, ilk yaklasiklikta klasik gravitasyon
teorisinin ~ alan  denklemlerine  (Poisson  denklemlerine)
indirgenebilmelidir (Weinberg, 1972).

Bu kosullardan ikincisi, “Genel Kovaryans Ilkesi” adii alir ve bir
matematik ifadenin siirekli tiiretilebilir ve Jacobiyeni sifirdan farkli tim
koordinat doniisiimleri i¢in kovaryant olmasinin garantisinin, tensorel bir
bicimde ifade edilmesi oldugu goz Oniinde bulundurulursa, teorinin alan
denklemlerinin de ancak tensorel olarak ifade edilmeleri gerektigini ifade eder.
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Yukaridaki ilk 3 husus goz Oniinde bulundurularak, Ry, ile uzayn
geometrisini belirleyen, 2. mertebeden, simetrik ve diverjansi sifir olan bir
tensorii ve Ty, ile de yine 2. mertebeden, simetrik ve diverjansi sifir olan enerji-
momentum tensoriinii vurgulamak suretiyle, Einstein'in relativist gravitasyon

teorisinin alan denklemlerinin
1
Ryy — > JuwR — 20) = —k Ty,

biciminde oldugu gosterilir.

Goriildiigii gibi yukaridaki denklemler, A (kozmolojik sabit) ve «
(Einstein sabiti) gibi iki sabiti iceren, 10 denklemden olusan ve son derece
karmasik olan bir sistemdir. A ve k degerlerinin de dordiincii kosul araciligiyla
saptanabilecegi, A nin kozmolojik problemler s6z konusu olmadiginda sifir
almabilecek kadar kii¢lik oldugu ve k nin degerinin de ise asagidaki gibi:

8nG
K=C—4

oldugu gosterilir. Boylece alan denklemleri denklemleri,

1 8mG
Ruv 39w =T Tuv

C4—

bi¢imine gelecektir.  Bu denklemler, g, fonksiyonlari cinsinden, 2.
mertebeden kismi tlirevli 10 diferansiyel denklemden olusan ve lineer olmayan
bir sistemdir. Bu nedenle de bu sistemin genel ¢oziimiiniin saptama olanagi
yoktur. Yalniz baz1 6zel héllerde, 6zel baz1 geometrik ve fiziksel varsayimlar
cergevesi iginde bunlarin ¢oziilebilecegi goriilebilir. Bu ¢oziimlerin en iyi
bilinenlerinden biri de homojen ve kiiresel bir kiitlenin digindaki gravitasyon
alani i¢in olan

Ry =0

seklindeki “Schwarzschild dis ¢6ziimii” diye bilinen ¢6ziimdiir (Schwarzschild,
1916; Chandrasekhar, 1983).
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2.5. Genel Rolativite Teorisinin Gegerliligi, Dogrulanmasi

Bu boéliimde Einstein'in Relativist Gravitasyon Teorisinin gecgerliliginin
kanitlar1 olan, klasik gravitasyon teorisinin agiklayamadigi ve ongoremedigi
cok temel bazi1 gézlemlere deginilip, bu teorinin sonuglariyla nasil gérkemli bir
uyum i¢inde olduklar1 gosterilecektir.

2.5.1. Perihel Noktalarimin ilerlemesi:

Genel Gravitasyon Teorisi araciligtyla, kiiresel simetrik bir gok cisminin
icerisindeki uzayin egrisel yapisi saptandiktan sonra, bu egrisel uzayin
jeodeziklerini izleyecek olan serbest gok cisimlerinin yoriingeleri
belirlendiginde, bu ydriingelerin ger¢ekten de agik elipsler oldugu ve her
dolanim sonunda perihel noktalarinin belirli bir miktar ilerledigi goriiliir.

Teorinin verdigi bu sonug, gozlemsel sonuglarla biiylik bir uygunluk
icindedir. Ornegin, Giines’e en yakin gezegen Merkiir’iin perihel ilerlemesi icin
teorinin verdigi sayisal sonug bir yiizyilda 43,03" iken, gozlemlerle bulunan
deger Giines sistemi icindeki ¢esitli etkilerin neden oldugu ilerlemelerden
baska bir yiizyilda 43,11"+0,45" dir. Goriildigi gibi her iki sonug, milkemmel
bir bi¢cimde birbirine uymaktadir. Klasik teorinin bir perihel ilerlemesini
niteliksel olarak bile i¢erip igermedigi animsanacak olursa, bu teorinin yukarida
s0zii edilen sonugla nedenli bir ilerleme kaydetmis oldugu ortaya cikar. Bu
olgu, teorinin ilk gdzlemsel smanmasina olanak vermis olmasi nedeniyle,
Genel Gravitasyon Teorisi’nin tarihinde énemli bir yer tutar (Einstein, 1916;
Eddington, 1920).

Teorinin bu konudaki bagarisina karsin yine de zaman zaman klasik teori
araciligryla bu olgunun agiklanabilecegi konusundaki 6neriler ortaya atilmustir.
1964°’te Dicke, Giines’in basikliginin bilinenden biraz daha fazla olmasi
halinde, klasik teori ¢ergcevesinde bu olgunun agiklanabilecegini ve gozlem
sonuclarimin dngoriilebilecegini gdstermistir. Fakat Glines’in basikligina iliskin
yapilan biitiin duyarli 6l¢timler, Dicke’nin bu savini hakli ¢ikaracak bir sonug

vermemigtir.

2.5.2. Isigin Gravitasyon Alam Tarafindan Saptirilmasi:
GRT cergevesinde 151310, ds? = 0 jeodezikleri boyunca yayildigi goz
ontinde bulundurularak ydriingesi belirlenecek olursa, yoriingenin dogrusal bir
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yoriingeden, alant doguran gok cisminin kiitlesinin biiylikliigii ile orantili bir
sapmaya ugradig1 ve yodriingesinin artik bir egri aracilifiyla verildigi gorliir.
Ornegin, Giines’i yalayarak gecen bir 15181 yoriingesinin dogrudan sapmasinin
biiytikliigli, teori tarafindan 1,75” olarak Ongdriiliir ve bu da gdzlemsel
sonuglarla biiyiik bir uygunluk i¢indedir (Einstein, 1916; Eddington, 1919;
Shapiro, 1964).

1919°dan bu yana ¢esitli Giines tutulmalart sirasinda yapilan dlglimlerle,
ozellikle 1960°ta Von Kliiber’in saptadig1 ve ayrica 1971°de Shapiro’nun ¢ok
gelismis tekniklerle saptamay1 basardign  1,57"—1,82" arasindaki degerlerle
teorinin 6ngordiigi degerin uygunlugu goriilmektedir.

Bu konuda hicbir sey sdyleyemeyen Klasik Teoriye karsilik Genel
Gravitasyon Teorisi, boyle bir olayin varligini ve sayisal biiyiikliigiinii 6nceden
haber vermis ve kehaneti gozlemlerle parlak bir bigimde dogrulanmig
oldugundan, bu olguya iligkin bagarisin1 da teorinin temel kanitlar1 arasina
saymak gerekir.

2.5.3. Gravitasyon Alanlarinda Spektrum Cizgilerinin
Kirmiziya Kaymasi

Genel Gravitasyon Teorisi, bir gok cisminin gravitasyon alaninin
elektromanyetik dalgalarin dalga boyunda bir degisiklik yapacagini
ongdrmektedir. Gok cisminin kiitlesinin biiyiikliigii ile orantili bu degisiklik,
elektromanyetik dalgalarin dalga boylarinin biliyiimesi (kirmiziya dogru
kaymasi) bigiminde kendini gdsterir. Bu fark, kuskusuz herhangi bir yildizin
biinyesindeki elementlere ait spektrum ¢izgilerinin dalga boylarimin bir yandan
gbzlenmesi, diger yandan da ayni elementlerin laboratuvarda Slgiilen dalga
boylarinin karsilastirilmasiyla ortaya konacaktir. Spektrumu incelenecek yildiz
olarak Glines segilecek olursa, teori bunun spektrumundaki tim dalga
boylarmin 0,2. 107> oraninda kirmiziya kaymalar1 gerekecegi sonucunu verir.
Bu, 6rnegin, A=5000 A’ dalga boylu bir 151k i¢in

AA=0,01 A® luk bir kirmiziya kayma demektir (Pound & Rebka, 1960)
(LIGO Scientific Collaboration and Virgo Collaboration, 2016; Thorne, 1994).
Bu denli kiigiik bir degismenin varlig1 spektroskopik yontemlerle ortaya
konamamakla birlikte, Mossbauer Olayi’na dayanan ¢ok duyarh bir teknik
uygulamak suretiyle 1960 yilinda Pound ve Rebka, teorinin 6ngordiigii bigcimde

bir kirmiziya kaymanin varligin1 agikga ortaya koymayi1 basarmiglardir. Bu
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nedenle teorinin ongdrdiigii ve gozlemlerle uygunluk ig¢inde bulunan bu olgu
da, teorinin bir bagka kanitin1 olusturur (Pound & Rebka, 1960).

2.5.4 Radar Yankilar1 Deneyi: Isigin Egri Bir Uzayda Yol

Alma Siireleri

Bir diger ilging problem de 1513m ya da daha genel olarak
elektromanyetik dalgalarin, egrisel bir uzayda belirli iki nokta arasin1 kat etmesi
icin gecen siirenin hesabidir (Einstein, 1916; Eddington, 1919; Shapiro, 1964)
(LIGO Scientific Collaboration and Virgo Collaboration, 2016; Thorne, 1994).

Uzay-zaman diiz (Oklitsel) bir yapida olmadigindan, bir gék cisminin,
dolayisiyla gravitasyon alaninin varligi nedeniyle egrilige sahip olan bir uzayda
yol alan bir 151k, bu uzayda iki nokta arasini, bu araligin diiz bir uzay olmasi
halindekinden daha uzun siirede kat edecektir.

Genel Relativite Teorisi araciligryla boyle bir gecikmenin varligi ve
biiyiikliigii kolaylikla ortaya konulur. Ornegin, iist hizalanma durumuna cok
yakin iken, Gilines’e teget olarak Veniis’e gonderilen bir radar sinyalinin
yankilanip tekrar Diinya’ya donmesi i¢in gegen siirenin, uzayin diiz olmasi
halindekinden ne kadar farkli olacagi hesaplanacak olursa, bu zaman farki,
A1=200 ps olarak bulunur. Bu da teorinin ¢ikisindan yarim yiizyil sonra
1972°’de Shapiro’nun yaptig1 Olgiimlerle biiylik bir uygunluk igindedir.
Dolayisiyla bu sonug, Einstein’in Genel Gravitasyon Teorisinin dérdiincii
gozlemsel kanitini verir.

3. TARTISMA VE SONUC

Gravitasyon teorilerinin tarihsel gelisimi, bilimdeki teori ile gozlemsel
verilerin uyumunu ve siirekli olarak kendini yenileyen, daha kapsayici
modellere yonelen dinamik dogasini gostermektedir. Klasik Newton teorisi,
ylizyillar boyunca gezegen ve uydu hareketlerinden gelgit olaylarina kadar pek
¢ok olguyu basariyla agiklamis ve bugiin dahi miithendislik uygulamalari ile
temel astronomik hesaplamalarda etkinligini korumaktadir. Bununla birlikte,
ozellikle ¢ok hassas gozlemler ve asir1 kosullar s6z konusu oldugunda klasik
teori yetersiz kalmistir. Merkiir'iin perihel ilerlemesinin tam olarak
aciklanamamasi, 15181n gravitasyon alanindaki davranisinin 6ngoriilememesi ve
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zamanin mutlak kabul edilmesi gibi varsayimlar, yeni bir gravitasyon anlayisini
zorunlu kilmigtir.

Einstein’in Genel Rolativite Teorisi, gravitasyonu kuvvetten ziyade
kiitle-enerji tarafindan belirlenen uzay-zaman geometrisinin bir sonucu olarak
ele alarak koklii bir paradigma degisimi yaratmistir (Misner vd., 1973; Wald,
1984). Teorinin en giiglii yonii, yalnizca klasik teorinin basarilarmi 6zel
durumlarda yeniden tiretmesi degil, ayni zamanda tamamen yeni olgulari
ongormesidir. Perihel ilerlemesi, 1518in sapmasi, gravitasyonel kirmiziya
kayma ve radar yankist gibi deneysel kanitlar, bu teorinin gegerliliini agikca
ortaya koymustur (Shapiro, 1964; Pound ve Rebka, 1960). Ayrica glinlimiizde
kiitlegekimsel dalgalarin LIGO ve Virgo gozlemevleri tarafindan dogrudan
tespit edilmesi, Einstein’1n alan denklemlerinin bir bagka 6nemli éngoriisiiniin
dogrulandigin1 gostermektedir.

Bununla birlikte, Genel Roélativite Teorisi de mutlak bir son nokta
degildir. Kuantum &lgeklerinde gegerliligini yitirmesi, tekillik problemleri ve
karanlik madde ile karanlik enerji gibi kozmolojik sorunlart tam olarak
aciklayamamasi, modern fizigin yeni arayislarini tesvik etmektedir. Kuantum
gravitasyon teorileri, sicim teorisi ve dongii kuantum gravitasyonu gibi
yaklagimlar, gravitasyonu diger temel etkilesimlerle birlestirmeyi
hedeflemektedir.

Sonug olarak, gravitasyon teorileri, insanligin evreni anlama ¢abasinin
en carpici Orneklerinden birini olusturmaktadir. Newton’dan Einstein’a ve
gliniimiiziin kuantum gravitasyon arayislarina uzanan bu seriiven, bilimin
sirekli evrimlesen ve gozlemler 1s18inda yeniden sekillenen dogasini
yansitmaktadir. Gelecekte gelistirilecek daha kapsamli teoriler, yalnizca
gravitasyonun dogasini degil, ayn1 zamanda evrenin en temel yasalarini da

aydinlatacaktir.
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1. GIRIS

Siiperiletkenlik (superconductivity), siiperiletken olarak siniflandirilan
maddelerin sogutularak elektriksel direnglerinin ortadan kalkmasi veya
minimize edilmesi ve manyetik alanlar1 digslamasi durumudur (Agarwal &
Escobedo, 2011; Kamiya et al., 2008). Her madde igin farkli olan kritik
sicakligmin altindaki degerlere sogutulmasi ile elektriksel direnglerinin
minimize edilmesi ile {izerlerinden hemen hemen kayipsiz olarak akim
gecebilir ve manyetik alan dislanarak, kendilerine uygulanan manyetik alam
itme Ozelligi gosterirler (Pietenpol & Speiser, 1971). Zira elektrigi ileten
maddeler zaten iletken maddeler olarak adlandirilmaktadir. Altin, bakir gibi
elementler elektrik akimini son derece iyi iletmektedir. Ancak bu maddelerin
elektrik akimina uyguladigi bir direng bulunur ve bu direng giigten kayiplar
olusmasma neden olur (Frenkel & Smit, 2023). Ozellikle uzun mesafelerde,
iiretilen elektrik giiciinde kullanicilara ulasana kadar ciddi oranlarda kayiplar
yasanir. Diigiik sicakliklarda elektrik akimina karsi direng goéstermeyen
stiperiletkenler, elektrigi hemen hemen kayipsiz bir sekilde iletirler. Bu sebeple
de stiperiletken olarak adlandirilmislardir (Frenkel, 2004). Ayni1 zamanda bu
tirden maddeler diamanyetik 6zellik sergiler ve miknatislar tarafindan itilirler.
Oldukga diisiik sicaklik degerlerinde siiperiletkenlik 6zelligi kazanan maddeler,
teknolojik gelismeler icin son derece onemlidir (Mladek et al., 2008).
Siiperiletken maddelerin iizerlerinden gegen elektrige karsi direng gostermeme
ozelligi ile bu maddeler kullanilarak elektrigin kayipsiz bir sekilde aktarilmasi
her bakimdan biiyiik bir kazanctir. Uretilen enerjinin aktarimi ve depolanmasi
s6z konusu oldugunda daha verimli sistemler kurulabilir. Siiperiletken
maddeleri bu kadar 6nemli yapan bir baska konu ise bu maddelerin kullanilarak
iiretildigi siipermiknatislar yardimiyla maglev trenleri, MRI cihazlar1 gibi son
teknoloji cihazlar gelistirilebilmesidir (Damasceno et al., 2012). Bu tiirden
maddelerin yaygin olarak kullanilmasiin 6niindeki en biiyilik engel ise diisiik
sicakliklarin siirekli olarak saglanmasi gerekliligidir (Jagla, 1998). Bilim
insanlar1 oda sicakliklarinda siiperiletken 6zellik gésteren maddeler olusturmak
icin umut vadeden c¢alismalar yiiriitmektedir (Agarwal & Escobedo, 2011).
Bunun gibi insanligin geleceginde 6nemli bir yer dolduracak olan baska bir
konu ise “siiperkatilar’dir. Bu konu baglig1 altinda son teknolojik iiriin ve
gelecege tahminler Otesinde katki saglayacagina inanilan siiperkatilar
tartigilacaktir (Smallenburg et al., 2012).
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2. SUPERKATI HIKAYESI

Bilim insanlari, maddenin bu halinin yillar 6nce var olabilecegini
ongormiislerdir (Smallenburg et al., 2012). Fakat simdiye kadar kimse bunun
gercekten miimkiin olabilecegini ispatlayamadi. Simdi ise fizik¢ilerden olusan
iki bagimsiz ekip, sonuca ulagsmak icin farkli teknikler kullandilar ve siiperkati
maddenin ilk drneklerini Girettiklerini iddia ettiler (Smallenburg et al., 2011).

Elbette bu deneylerin, maddenin siiperkati halini su gotiirmez bir
bicimde ispatladigi iizerinde kuskular var, 6zellikle 2004 yilinda yapilmis
benzer bir iddianin clritilmis oldugu da gbéz Oniinde bulundurularak
(Pietenpol & Speiser, 1971). Fakat bu sefer, siiperkatilarin gercekten var
olabilecegine dair ciddi kanitlar s6z konusudur (Kamiya et al., 2008).

Bu halin ne kadar tuhaf oldugunu hayal edemeyenler i¢in agiklamak
gerekirse; bir “sliperkat1”, maddenin bir siv1 gibi akarken, ayni anda bir katinin
kristalize yapisina sahip oldugu alisilmadik bir halidir (Agarwal & Escobedo,
2011; Damasceno et al., 2012). Bu da geleneksel fizik Ogretilerine, daha
dogrusu “faz” kavramina oldukea aykir1 bir duarumdur (Frenkel & Smit, 2023).

Genellikle madde dort temel halde bulunur: kati, sivi, gaz ve plazma.
(Maddenin ayrica yeni kesfedilen ve zaman kristali ad1 verilen yeni bir hali
daha mevcuttur (J Zhang, 2017)). Bu haller sicaklik ve basing gibi kosullara
bagli olarak olusur ve maddenin igerisindeki pargaciklarin dizilisiyle
tanimlanirlar.

Maddenin siiperkati haliyle ilgili tuhaf olan sey; parcaciklarin sert ve kati
bir yapida diizenlenmis olmasi, fakat ayni zamanda maddenin, “siiper
akigkanlara™ ait anahtar bir 6zellik olan bir akiskanliga veya “yapiskanliga”
sahip olmadan akabilmesidir (Mladek et al., 2008).

Ekiplerden birinin lideri, MIT’den Wolfgang Ketterle; “Bir malzemenin
stiperakigkanlig1 ve katilig1 bir arada bulundurmasi sezgilere aykir1 bir durum.
Eger kahveniz bir siiperakiskansa ve onu karigtirirsaniz, sonsuza dek kendi
kendine karigsmaya devam eder” diye anlatiyor (Smallenburg et al., 2012).

Stiperkatilar ilk defa 1969 yilinda Andreev ve Lifshitz tarafindan
Ongoriilmiistiir. Rus fizikgiler, Helyum-4 izotopunun ayni anda hem kat1 hem
de siv1 ozellik gosterebilecegini diisiinmiislerdir (Jagla, 1998). Rus fizikgiler,
Helyum-4 izotopunun belirli kosullar altinda ayni anda kat1 ve sivi 6zellik
gosterebilecegini ongormiislerdi (Frenkel, 2004). Fakat bazi arastirmaci gruplar

cok uzun bir siire boyunca boylesi bir yapiy1 olusturmanin imkansiz olacagini
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varsaysalar da bu onlar1 denemeye devam etmekten alikoymadi (Sears &
Saslow, 2010).

2004 yilinda ise bu konuda bir kirllma yasandi. Pennsylvania Eyalet
Universitesindeki arastirmacilar helyumu sogutarak tesadiifen maddenin
stiperkat1 faziyla karsilagsmislardir (Yang et al., 2015). Aragtirmacilar helyumu,
mutlak sifir noktasiin derecenin onda biri kadar {izerinde bir degere (yaklagik
-273 °C) kadar soguttular ve tesadiifen maddenin siiperkati olabilecek bir
haliyle karsilagtilar (Smallenburg et al., 2012). Ekip, gercekten bir sliperkati
madde yaptiklarini s6yleyecek kadar cesur degildi. Goriiniise gore ¢ok ince bir
stvi tabakasmin konteyner igerisine sizip, sonuglart bozmus olabilecegi
olasiligin1 g6z ardi edemediler. Fakat bu bulus daha sonra siiperkati olarak
kabul edilmedi. Ciinkii bilim camiasinin biiyiik bir kismi, 2004°teki 6rnegin
gercek bir siiperkati 6rnegi olmadiginda karar kild1 ve gegen birkag yilda bilim,
bu konu hakkinda oldukca sessiz kaldi (Pietenpol & Speiser, 1971).

Takip eden sonraki on yil igerisinde yapilan birka¢ deney, helyum-4
izotopunun belirli kosullar altinda siiperkatiligin herhangi bir sekilde neden
olmadig1 “kuantum esnekligine” sahip oldugunu gostererek, bir siiperkatinin
iiretilmis oldugu diisiincesini ¢iiriittii (Agarwal & Escobedo, 2011; Kamiya et
al., 2008).

Sonraki siireglerde, bir degil, iki farkli bagimsiz ekip yazdiklan
makalelerde, laboratuvarda siiperkatilar tiretmeyi basardiklarin1 duyurdular.
Massachusetts’deki MIT ve Isvigre’deki ETH Zurich’teki arastirmacilarm
farkl islemler gerceklestirmis olmalarina ragmen, her iki ekip de siiperkatilar
iiretebilmek i¢in, “Bose-Einstein yogunlasmasi1” olarak da bilinen tuhaf bir gaz
tiiriind kulland1 (Davis et al., 1995). Bose-Einstein yogunlagmasi, atomlarin
dalgalar gibi davrandig1 asir1 soguk sicakliklarda meydana gelen, maddenin 5.
halidir. Kendisine ait benzersiz Ozellikleri vardir fakat siiperkatilan
olusturabilmek i¢in Bose-Einstein yogunlasmis maddesini kullanmanm iyi
tarafi, halihazirda siiperakigskan olmasidir, dolayisiyla isin yarisi tamamlanmig
demektir (TOSYALI & YILMAZ).

Ekipler bu asir1 derecedeki soguk gazlari aldilar ve maddenin bir kati gibi
sert yapiya, ayni zamanda bir siiperakigkan gibi akma yetenegine sahip bir
kuantum haline sokmak i¢in kismen farkli teknikler kullandilar. Ekipler
bulgularini arXiv.org sayfalarinda ¢evrimigi olarak, ardindan hakemli Nature
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dergisinde yayimlayarak, siiperkatilarin gergek olduguna dair 6nemli kanitlari
bilim diinyasina sundular (Smallenburg et al., 2011).

Isvigreli arastirmacilar kiiciik bir miktar rubidyum gazini aldilar, vakum
bolgesine koydular ve mutlak sifir sicakliginin 1 Kelvin’in birka¢ milyarda biri
kadar iizerinde bir sicakliga kadar soguttular, boylece rubidyum gazinin Bose-
Einstein yogunlasmis haline ulagsmalarini1 sagladilar. Daha sonra yogunlagmis
maddeyi, her biri karsilikli minik aynalar barmndiran iki optik rezonans
bolmesine sahip cihaza yerlestirdiler. Lazerleri kullanilarak, pargaciklar bir
katinin gostergesi olan diizenli, kristal benzeri bir yapiya sahip oldular. Fakat
yogunlagsmis malzeme, siliperakiskan Ozelliklerini de korumaya devam etti.
Herhangi bir enerji girdisi olmadan akabilme yetenegine sahiplerdi, ki bu da
normal bir kat1 i¢cin imkansizdir (Davis et al., 1995; Sears & Saslow, 2010).

2017 yilinda Massachusetts’deki MIT ve Isvigre’deki ETH Zurich’teki
aragtirmacilar laboratuvarda siiperkatilar iiretmeyi basardiklarmi duyurdular.
Her iki ekip de siiperkati iiretebilmek igin “Bose-Einstein yogunlagmasini”
kullanmiglardir. Bose-Einstein yogunlagmasi, asir1 soguk sicakliklarda
meydana gelen ve atomlarin dalgalar gibi davrandigi maddenin 5. Halidir
(Huang, 2008). Bose-Einstein yogunlasmis maddesi hali hazirda siiperakiskan
ozelligi gosterir (Chester, 1970). Bu yilizden siiperkati olusturmak i¢in
aragtirmacilar tarafindan tercih edilir. “Siiperkati” kavrami bash bagma
alisilmisin disinda bir kavram iken, Italya Ulusal Arastirma Konseyi (CNR)
biinyesindeki aragtirmacilar, 1siktan siiperkati madde tireterek bu alanda bir ilke
imza atmislardir (Borisenok, 2022). Bu sonug¢ fizik diinyasinda ¢igir agici
nitelikteki bir ¢aligmanin iirlintidiir. ETH Zurich’teki ekipte yer alan Tillman
Esslinger; “Atomlar i¢in 6zdes iki rezonans odasi yapmamiza olanak saglayan
karmagik deney diizenegimiz sayesinde, laboratuvarda maddenin bu 6zel halini
iiretmeyi basarabildik” diye anlatiyor (Borisenok, 2022).

MIT ekibi farkli bir yaklasimda bulundu. Sodyum atomlarin1 Bose-
Einstein yogunlasmis haline getirebilmek icin buharlasmali sogutma
yontemleri ve lazerlerin bir birlesimini kullandilar. Ardindan, atomlarda
yogunluk farkliliklar1 yaratarak, atomlarin kristalize kat1 diizene girmelerini
saglamak icin lazer kullandilar. Siire¢ farkli olmasma ragmen, sonug Isvigreli
ekibinkiyle ayniydi. Bir siiperakigkan gibi akabilen kat1 bir madde. Aslinda,
sonuglarin ayni1 anda iki farkli ekip tarafindan dogrulanmasi, siiperkatilarin

gercek oldugu fikrini daha da saglamlastiriyor (Davis et al., 1995).
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Aragtirmada yer almayan, New York Sehir Universitesi’nden Sarang
Gopalakrishnan; “Bu kesinlikle bir sisteme bakip, ayn1 anda hem kati1 hem de
stiperakiskan oldugunu sdyleyebildiginiz ilk olay” yorumunu yapmisti
(Gopalakrishnan et al., 2018).

Ekiplerin siiperkat1 halini olusturmak i¢in helyum-4 yerine, Bose-
Einstein yogunlagsmasim1  kullanmalarmin, “hile yaptiklarnn”  seklinde
goriilebilecegi iizerine tartigmalar var. Fakat yine de bu, siiperkatilarin var
olduguna dair elimizdeki kesinlikle en su gotiirmez kanittir (Sears & Saslow,
2010)

Her iki ekibin siiperkatilar1 {irettiklerine dair iddialarmi ayni anda
yapmalart, birbirlerine rakip olduklari gibi goriinmesine karsin, gergekte her iki
ekip de birbirlerini dogrulamaktan ve birbirlerinden geri doniis almaktan
oldukca memnun. “Iki farkli ekibin eszamanli olarak ayni seyi bulmasi,
maddenin bu yeni haline ne kadar ilgi duyuldugunu gosteriyor” diye ekliyor
Ketterle (Davis et al., 1995).

Peki, maddenin bu yeni potansiyel hali, normal insanlarin ne isine
yarayacak? Simdilik, pek fazla bir sey yok. Aslinda bu maddelerin sadece
oldukea yiiksek vakum ve asir1 derecede soguk kosullar altinda var olabilmesi,
simdilik fazla kullanigh olmadiklar1 anlamima geliyor. Fakat maddenin bu tuhaf
halini daha iyi anlamak, elektrigi direncle karsilagmadan iletebilen ve muazzam
derecede kullanisli malzemeler olan siiperiletkenlerde gelisime yol acabilir
(Claeys et al., 2022; Mpller & Schmiedmayer, 2020).

“Soguk atomlarimiz yardimiyla, dogada nelerin miimkiin olabilecegini
aci8a cikartyoruz. Siiperkatilarin gergek oldugunu One siiren kuramlari
dogrulamig bulunmaktayiz. Bunun gelecekte, beklenmedik sonuglar1 olan yeni
aragtirmalara ilham kaynagi olacagini umuyoruz” diye anlatiyor Ketterle
(Davis et al., 1995).

Maddenin hallerine dair bilgilerimiz klasik bilgilerimizin 6tesine gecerek
kuantum diizeyinde aliskin olmadigimiz halleri icerecek bicimde
genisletilmistir. Bu aliskin olmadigimiz madde ise “siiperkati” maddedir.
Siiperkat1 madde hem kristal yapida olmasi hem de siiperakiskan 6zelligi
gostermesinden dolayi fizik diinyasinin en ilging fazlarindan biri olarak kabul
edilir. Siiperkati kavrami, kuantum kristallerinden siirekli ¢eviri simetrisini
kiran diger siiperakigkan sistemlere genellestirilmistir (Gopalakrishnan &
Vasseur, 2024; Sears & Saslow, 2010).
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3. SUPERKATILARIN FiZiGi

CNR aragtirmacilarmin  kesfettigi bu siiperkati fazin, spin-yoriinge
etkilesimli veya dipolar 6zellikteki Bose-Einstein yogunlagsmalar1 yapilarak
elde edilen sistemlerden farkli olarak eksiton- polariton yogunlasmalariyla yeni
bir yapida gergeklestirildigini gostermektedir (Griffin et al., 1996; Lin & Wolfe,
1993). Diisiik kayipli ve devamlilik 6zelligi gosteren bu sistemde pargaciklarin
yogunluk dalgalanmalari goézlemlenmis ve boylece Oteleme simetrisinin
kirildigr kanitlanmigtir. Ayrica, dalga fonksiyonunun faz bilgisine dogrudan
ulasilmasi, siiperakiskan o6zelligin tutarli ve dogru oldugunu Slgmeye firsat
tanimustir (Borisenok, 2022).

Polaritonlar, foton ile madde pargacig1 arasindaki giiglii kuplaj sonucu
ortaya ¢ikan pargaciklardir. Polaritonlar hem 1s18in hem de maddenin
oOzelliklerini tagimaktadir. Polaritonlar, fotonlardan farkli olarak kiitleye sahip
olduklar i¢in Bose-Einstein yogunlagmasi olusturabilirler (Liiders et al., 2021).
Bose-Einstein yogunlasmasi olusumu, siiperakiskanligin temelini olusturur
(Ghosh & Liew, 2020).

Stiperkatilik genellikle sistemde sifir olmayan momentumlu tek ya da
daha fazla parcacik tarafindan isgali ile olusur. Bu durum 6teleme simetrisinin
kirilmasina yol agar. Boyle bir isgalin gerceklesmesi ise uyarim spektrumunda
temel enerji diizeyinde bulunan bir noktanin varligiyla kolaylasir. Bu noktaya
ulasildiktan sonra sistem ikinci bir yogunlagma olusturabilir. Tiim bu siireclerin
sonunda sistem belirli bir dl¢cekte yogunluk dalgalanmalar1 gdsterir. Ardindan
yeni bir faz iligkisi olusur. Bu da bir simetrinin daha kirilmasina neden olur
(Sears & Saslow, 2010). Bu iki yogunlasma modunun arasindaki faz farki
degistiginde sistemin yogunluk deseni yer degistirir. Yogunluk deseninin
degismesi ise Higgs modu olarak tanimlanir (Claeys et al., 2022).

Stiper kat1 fazlar simdiye kadar yalnizca ultra soguk atomik sistemlerde
gozlemlenebilmistir. Bu calismada siiperkati fazin farkli yolla elde edildigi
anlatilacaktir. Kullanilan sistem eksiton- polaritonlarin  Bose-Einstein
yogunlasmasini icermektedir ve bu yogunlagsma dagilim egrisinin teget
noktasinda gerceklesmektedir (Borisenok, 2022). Eksiton ve fotonlar
arasindaki fotonik kristal dalga kilavuzunda Bose-Einstein yogunlagsmasimin
yaninda iki simetrik mod olusur (Allen, 2018). Polaritonlar arasindaki optik
parametrik salinim (OPO) silirecini miimkiin kilar. Daha o6nceki benzer
caligmalarda siirecler distan lazerle yapilirken, bu ¢alismada 6zel bir BIC
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(Bound state in the Continuum) durumu kullanilmigti,. Bu BIC durumu
kayiplarin azalmasi ve diisiik enerjili bagska modlarin bulunmamasi gibi
sonuclar verir. Bu sayede sistemdeki kiiglik yogunluk modiilasyonlari net bir
sekilde gozlemlenebilir hale gelir (Ghosh & Liew, 2020; Trypogeorgos et al.,
2024).

3.1. Siiperkat1 Fazda Yogunluk Modiilasyonunun Baslangici

Bu boliimde, bu konu {izerine yapilan detayli ¢alismalarin 6zet bir
agiklamasi yapilacaktir. Oncelikle bir boyutlu (1D) fotonik kristal dalga
kilavuzunda polariton yogunlagmasi ve bu sistemin gosterdigi siiperkati benzeri
davranis ele alinacaktir. Incelenen sistem, 6zel olarak tasarlanmis bir bant
yapisina sahip bir fotonik kristal dalga kilavuzudur. Bu yapida, belirli
araliklarla kazinmis 1zgara sayesinde Brillouin bdlgesi katlanir ve momentum
uzayinda yeni enerji yapilari ile siireklilik i¢inde baglanmamis modlar (Bound
States in the Continuum — BiC) ortaya cikar (Kavokin et al.,, 2022;
Trypogeorgos et al., 2024).

Dalga kilavuzu, iki temel yayilan modu destekler: TEO ve TE1. "TE"
ifadesi, "Transverse Electric" yani enine elektrik alan anlamina gelir. TEO
modu, sistemin temel modudur; elektrik alan dagilimi basit olup, 15181n ¢ogu
dalga kilavuzunun merkezinde yogunlasir. TE1 modu ise daha yiiksek enerjili
bir moddur ve alan dagilim1 daha karmasiktir; genellikle iki tepe ve bir diigiim
icerir. Bu modlar, dalga kilavuzunun geometrik parametreleri-6megin kalinlik
ve kirilma indisi kontrasti-tarafindan belirlenir (Saleh & Teich, 2019).

Bu baglamda, dalga vektorii k, parcaciklarin momentum uzayindaki
konumunu belirler. Bir boyutlu sistemde k=0, parcacigin sabit fazli oldugu,
uzayda salinim yapmadigi duruma karsilik gelir. Ayrica, bu nokta genellikle
enerji bandmin minimumudur; dolayisiyla polaritonlar burada toplanma
egilimindedir (Joannopoulos et al., 2008).

Polaritonlar, yari iletken mikro yapilar i¢inde foton ve eksitonlarin
melezlenmesiyle olusan kuazipargaciklardir (Borisenok, 2022). Bu par¢aciklar
¢ok hafif olduklan i¢in, diisiik sicakliklara gerek kalmadan ayni kuantum
durumuna yogunlasabilirler (Byrnes et al., 2014; Kasprzak et al., 2006). Bu
yogunlagma durumu, Bose-Einstein Yogunlagsmasi (BEC) olarak bilinir.
Polariton BEC’leri, klasik atomik BEC’lere kiyasla ¢ok daha yiiksek
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sicakliklarda-hatta oda sicakligina yakin kosullarda-gergeklesebilir (Kavokin et
al., 2022; Moxley III et al., 2021).

Yogunlagma, sistemin k=0 modundaki polariton sayis1 kritik bir esigi
gectiginde baglar. Ancak bu noktadan sonra sistem, sadece bu modda kalmaz.
Polaritonlar, enerjinin ve momentumun korunumu kurallarina uyarak
parametrik sagilma siiregleriyle yeni momentum durumlarina gegebilir. Bu
durumda, 6rnegin k=0 durumundaki bir polariton ¢ifti, karsiliklit momentuma
sahip [+1) ve |-1) durumlarina sagilir. Bu siire¢, kuantum optikte bilinen "Optik
Parametrik Osilator" (OPO) mekanizmasidir (Kavokin et al., 2022; Li et al.,
2017).

Bu sagilmalar, Hamiltonyen’de dort parcacikli korelasyonlu terimlerle
temsil edilir ve sistemin siirekli faz simetrisini (U(1)) kendiliginden kirmasina
yol acar. U(1) simetrisi, sistemin tiim pargaciklarmin fazi ayni miktarda
kaydirildiginda fizigin degismemesi anlamina gelir. Ancak bu simetri,
yogunlagsma sirasinda kendiliginden bozulur ve sistem bir faz (durum) seger.
Bu, klasik fizikte yere diisen kalemin rastgele bir yone egilmesi gibi
diislintilebilir 6ncesinde tiim yoOnler esitken, sonrasinda bir yon segilir
(Trypogeorgos et al., 2024).

Bu simetri kirihimi ayni1 zamanda uzamsal Gteleme simetrisinin de
ihlaline neden olur. Polariton yogunlugu artik uzayda homojen degildir; belirli
bir periyotla modiile olur. Bu yap1, hem siiperakiskanlik (fazda sabit akis) hem
de kristalimsi diizen (uzayda yogunluk modiilasyonu) i¢erdigi i¢in siiperkati faz
olarak tanimlanir (Sears & Saslow, 2010; Trypogeorgos et al., 2024).

Sistemdeki modiilasyonun fazi ise tiimiiyle sabit degildir. Ozellikle darbe
uyarimi kullanilan deneylerde, her uyarim farkli bir fazla yogunlasma
baslatabilir. Bu nedenle yapilan 6l¢timler, farkli fazlara sahip yogunlagmalarin
zaman ortalamasini igerir ve modiilasyon fazinda uzamsal diizensizlikler
gozlenir (Trypogeorgos et al., 2024).

Bu faz diizensizligi istenirse artirilabilir. Ornegin, sistem TEO ve TE1
modlart arasinda dogrusal kuplajin tamamen ortadan kaldirillacag:i sekilde
tasarlanirsa (kuplaj terimi Ua = 0 yapilirsa), sistemin modiilasyon fazi
sabitlenemez. Bu, fazin tamamen rastgele olmasina olanak tanir. Bdylece daha
"saf" bir siiperkati faz elde edilir ve kolektif uyarim modlar1 (6rnegin ses
benzeri modlar, faz salinimlari) ¢ok daha net gézlemlenebilir (Kavokin et al.,
2022; Trypogeorgos et al., 2024).
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Sonug olarak, bir boyutlu fotonik kristal dalga kilavuzlarinda polariton
yogunlagmasi, faz ve 6teleme simetrisi kirilimlart yoluyla siiperkati benzeri bir
faza gecisle sonuclanabilir. Bu sistemler, temel kuantum faz gegislerinin yani
sira optik cihazlar ve diisiik giiclii lazer uygulamalar1 agisindan da biiyiik
potansiyel tagimaktadir (Trypogeorgos et al., 2024).
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Sekil 1. Karsilikli ve koordinat uzaymda sistem temsili gosterimi (Trypogeorgos et
al., 2024).
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a. Siiperkati yapinin olusum mekanizmasi gosterilmektedir. Lineer ve
lineer olmayan sacilma siireclerinin birlesimi, koordinat uzayinda belirgin bir
yogunluk modiilasyonu meydana getirir (Trypogeorgos et al., 2024).

b. Sistemde dort temel yayillan moddan olusan bir enerji dagilimi
(dispersiyon) yer alir. Deneysel olarak elde edilen dispersiyon egrisi, 8%8
boyutlu etkili Hamiltonyenin sayisal ¢6ziimii ile oldukga iyi uyum icindedir
(Trypogeorgos et al., 2024).

¢. k =0’da bulunan |0) durumu (Bound-in-Continuum; BiC), parametrik
sacilma yoluyla +k.r modlarma (J+1)) gec¢is yapar. Esik giicliniin tizerinde bu
sacilmalar belirgin hale gelir ve [+1) modlarindaki polaritonlar gdzlemlenebilir
hale gelir. Bu sagilma siirecleri, |+1) durumlarmi dolduran foton ¢iftlerinin
olusumuyla karakterize edilir (Trypogeorgos et al., 2024).

d. Siiperkat1 dalga fonksiyonu vy, y)’nin yogunlugu, Steleme simetrisinin
kendiliginden kirilmasi sonucu olusan hizli bir modiilasyon gosterir. Bu
modiilasyon, 6zellikle y = 0 dogrultusunda, yaklasik %2,6 genlikli olarak
gozlemlenmistir (Trypogeorgos et al., 2024).
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3.2. Siipersolid Yapida Yerel Modiilasyon ve Uzun Menzilli

Tutarhhk

Bir sistemin siiperakiskan ya da siiperkati olup olmadigini anlamak icin
sadece parcaciklarin nerede yogunlastigina degil, ayn1 zamanda fazlarmin
birbirine ne kadar bagli olduguna, yani tutarliligina (koherens) da bakmak
gerekir. Bu baglamda, deneyde hem yerel (yakin mesafeli) hem de kiiresel
(uzun mesafeli) tutarliligt aragtirmak i¢in kullanilan o6lgiimler, sistemin
kuantum dogasini agiga ¢ikarmaktadir (Kavokin et al., 2022; Trypogeorgos et
al., 2024). Polaritonlar yogunlasmaya basladiginda, belirli bir bolgede fazlari
birbirine uyum saglamaya baslar. Bu uyumu anlamak i¢in kullanilan 6l¢iiye
birinci dereceden korelator denir ve gV(x—x") ile gosterilir. Bu biiyiikliik, iki
farkli konumdaki dalga fonksiyonlarinin birbirine ne kadar "benzer fazda"
oldugunu sdyler. Yani, dalga fonksiyonu bir yerde donmeye baslarsa, baska bir
yerde onu ne kadar izliyor, sorusunun cevabi aranir (Kavokin et al., 2022;
Trypogeorgos et al., 2024).

gW(x—x") fonksiyonu tlizerinde gézlemlenen kiigiik salinimlar sistemdeki
yogunluk desenleri ile ayni yerde ortaya ¢ikiyor. Bu ne anlama gelir? Faz
tutarliligl, sistemin bazi bolgelerinde biraz azaliyor — Ozellikle pargacik
yogunlugunun diisiik oldugu bolgelerde. Bu, bize sistemin sadece siiperakiskan
olmadigini, ayn1 zamanda kristal benzeri bir diizen sergiledigini de soyliiyor:
Yogunluk dalgalar1 ve faz iliskisi i¢ ige gegmis durumda. Iste bu, siiperkat: fazin
ayirt edici 6zelligidir (Sears & Saslow, 2010; Trypogeorgos et al., 2024).

Sistemde kiiresel faz uyumunun varligi, interferometrik yontemler
araciligiyla aragtirilmigtir. Bu yontemde, kondensatin farkli bolgelerinden gelen
151k dalgalar1 birbiriyle cakistirilarak interferogram desenleri elde edilmistir.
Boylece sistemin genel faz tutarlilifit dogrudan gdzlemlenebilmistir
(Trypogeorgos et al., 2024).

Elde edilen interferogramlar tizerinden iki temel nicelik hesaplanmistir:

e Cmod, sistem igerisindeki yogunluk modiilasyonlarmin siddetini, yani
kristal desenin ne kadar belirgin oldugunu nicel olarak ifade eder.
e Ccoh, sistemin faz uyumunun derecesini, yani parcaciklarin kolektif

davranis kapasitesini yansitir.

Yapilan Sl¢timler sonucunda, pompa giicii artirildikca Cmod degerinin
Ccoh’a gore daha hizli biiyiidiigii gézlenmistir. Bu durum, sistemde iki asamali
bir gecisin gerceklestigini gostermektedir: Oncelikle fazlarin kolektif uyumu
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saglanmakta, yani U(1) faz simetrisi kendiliginden kirilmaktadir. Bunu takiben
ise, uzaysal yogunluk modiilasyonlari ortaya ¢ikmakta ve kristal benzeri bir
diizen gelismektedir (Trypogeorgos et al., 2024).
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Sekil 2. Parametresel sagilma (Trypogeorgos et al., 2024).

a. k = 0 noktasinda Bose-Einstein Yogunlagsmasinin biiyiimesi
incelenmistir. Kondensasyon esigi olan yaklasik 250 uW gii¢ seviyesinin
iizerinde, hem enerji kaymasi (blueshift) hem de spektrumun genisligi yaklagik
1 meV degerine kadar artmaktadir; bu durum, kisa darbeli lazer uyarimina 6zgii
bir davranistir. Daha yiiksek giiclerde, yani yaklagik 800 uW iizerinde, sistemde
birinci uyartlmis mod enerji bandmin alt kisminda ortaya ¢ikmaktadir
(Trypogeorgos et al., 2024).

b. k =0 ve k = kr noktalarindan yayilan 1sin1m, polariton Bose-Einstein
yogunlugu ile orantilidir. Koherent (es fazli) ve koherent olmayan sagilma
stirecleri, Bose-Einstein yogunlugunun degisimine bagh farkli biiyiime
davraniglar1 sayesinde birbirinden ayrilabilmektedir. |+1) modlarindaki
yogunluk, kondensasyon esiginin {lizerinde sublineer bir artis gostermektedir;
daha sonra yaklagik 1,7 kat daha yiiksek giicte ikinci bir esik verimlilikte artisa
isaret eder. Alt grafikler, TE1 modlarindaki yogunluk dagilimmin diisiik
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giiglerde olduk¢a homojen iken, ikinci esikten sonra kx dogrultusunda daha
yerellestigini gostermektedir (Trypogeorgos et al., 2024).
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Sekil 3. Esik yoluyla uzaysal tutarlilik (Trypogeorgos et al., 2024).

a. Birinci dereceden korelator, siiperakiskan kismin ne kadar diizenli ve
uyumlu oldugunu dogrudan olger. Her gii¢ seviyesinde bu deger 1’e normalize
edildigi icin, korelatdriin dagilimiin genislemesi, koherens uzunlugunun yani
uyumun arttigimi gosterir (sagdaki grafiklerde beyaz cizgilerle gdsterilmistir).
Bu cizgilerin egimi yaklasik 133 pum/mW’tir. Korelatérdeki dalgalanmalar,
yogunluk dalgalanmalariyla baglantilidir; bu da kafes noktalarinda koherensin
biraz distiglinii gosterir (6rnegin 754 uW giiclinde, alt sagdaki grafikte
goriilebilir) (Trypogeorgos et al., 2024).

b. Modiilasyon derinligi ile koherens arasindaki iligki esik gii¢ iizerinde
incelenmistir. Bu iliski, daha 6nce Sekil 2b’de gordiigiimiiz gibi, iki farkl esik
noktasi oldugunu ortaya koymaktadir (Trypogeorgos et al., 2024).
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3.3. Etkilesime Bagh Modiilasyon Dinamikleri

Kuantum ¢ok govdeli sistemlerin incelenmesinde 6nemli konulardan
biri, bu sistemlerin kolektif uyarimlarinin anlagilmasidir. Bu uyarimlar sistemin
dissal bozulmalara kars1 verdigi tepkileri ve dinamik 6zellikleri belirleyici
nitelik tasimaktadir. Kolektif modlarin gozlemi ve kontrolii i¢in, kuantum
sisteminin ilgili simetriyi herhangi bir yonlendirme olmaksizin faz gegisi
stirecinde kendiliginden kirmasia olanak tanmmalidir. Siiperkati fazin tekli
modlu ve yiiksek kaliteye sahip olan bosluklar i¢inde gergeklestigi durumlarda
modiilasyonun dalga boyu tarafindan belirlenir. Boyle bir durumda Goldstone
moduna karsilik gelen fonon dalgalari gézlemlenemez. Bu tiir sistemlerde
belirli bir dalga vektoriine (k) sahip uyarimlar sistemdeki etkilesimlerin uzun
menzilli olmasinda dolayr bastirilir. Boylece k=0’daki yerel sikisma veya
genlesme hareketlerine karsilik gelen sonlu k’daki dalgalanmalar gézlenemez.
Fakat bu tlir fonon dinamikleri, spin-yOriinge baglantili sistemlerin serit
fazlarim1 yapilandirmalarda veya c¢oklu modlu bosluklarda translasyonel
simetrinin etkilesimler yoluyla bozuldugu dipolar sistemlerde gézlemlenebilir
(Lietal., 2017; Sears & Saslow, 2010).

Simetri kirilmasi1 kisa menzilli polariton-polariton etkilesimlerinden
kaynaklanmaktadir. Parametrik sacilma siireci sadece dolulugu sifir olmayan
[£1) modlarinda gerceklesebilir. Bu durum, [+1) modlarmin dalga sayisini kr
olarak belirler. Ayrica kr'nin degeri ise, polariton-polariton etkilesimlerinin
siddetine ve bu etkilesimlerin neden oldugu enerji kaymasina (maviye kayma)
baglidir. Bose-Einstein Yogunlagmasi'nin enerjisinin maviye kaymasinin sebebi
etkilesimin yogunlugunun artmasidir. Boyle bir durumda izo-enerjik bir siireg
olan optik parametrik osilatér (OPO) nedeniyle, [+1) modlarinin enerjisinin de
kaymasi gerekir. Bu bahsedilen enerji kaymasi, dalga vektoriiniin igeriye dogru
yani daha kisa dalga boylarma kaymasiyla gerceklesir. Fotonik modlar
eksitonla giiclii bir sekilde etkilestigi icin bu kayma dogrusal degildir. Bu
etkilesim ise eksiton rezonansina yakin enerjilerde artan bir egrilige yol acar
(Borisenok, 2022; Kavokin et al., 2022).
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Sekil 4. Esnek olmayan sagilma gorsellestirilmistir (Trypogeorgos et al., 2024).

a. |[-1) durumunun enerji ve momentumu, uyarim giiciiyle
degismektedir. Yiiksek giiclerde, ilk uyarilmis mod sag panelde goriilmektedir.
Dalga kilavuzu dispersiyonundaki |—1) konumu, siipersolidin girisimsel
yapisin1 belirler. Modlarin, eksitonla giiclii kuplaj nedeniyle egimli olmasi
sebebiyle, bu konum enerji b. (sol) ve dalga sayis1 (sag) eksenlerinde hareket
ederek katinin esnek olmayan bir yapiya sahip olmasina neden olur. Merkezi
tepelerin kaymasi, {ist panellerde gosterilen dispersiyon egrisini takip eder.
Daha diisiik enerjide beliren ikincil tepe ise, pompa giicli 0.8 mW’1 aginca k =
0 noktasinda ortaya ¢ikan ve TE1 modlarina sagilan ilk uyarilmis durumdur
(siyah ¢izgi ile isaretlenmistir).
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c. Tim uyarnm gligleri ortalamasma gore enerji dispersiyonu, |[—1)
durumunun karsilikli  uzayda nasil hareket ettigini goOstermektedir
(Trypogeorgos et al., 2024).

3.4. Fotonik Yogunlasma Ortaminda Kullanilan Deneysel

Prosediirler

3.4.1. Ornek: Bu calismalarda, 6zel olarak tasarlanmus bir yari iletken
yap1 kullanilir. Numune, molekiiler 151n epitaksisi yontemiyle iiretilir ve i¢inde
¢ok sayida GaAs kuantum kuyusu barindiran bir katkili Al-GaAs dalga
kilavuzu kullanilir. Bu yapi, 15181n belirli modlarla yayilmasina yardime1 olan
periyodik bir desen igerir (Wasilewski et al., 1997). Bu sayede, 151k ile madde
arasinda gii¢lii bir etkilesim saglanarak farkli modlar arasinda enerji transferi
gozlemlenebilir. Kullanilan diizenek, eksiton adi verilen kuantum
pargaciklartyla 15181n etkilesimini incelemek i¢in uygun segilir (Trypogeorgos
etal., 2024).

3.4.2. Lazer Uyarim Semasi: Numune, isikla etkilesim sirasinda
bozulmamasi icin ¢ok diisiik sicakliklarda (yaklasik 4 Kelvin) tutulur. Dalga
kilavuzu, kisa atimli bir lazerle dogrudan degil, dolayl (rezonanssiz) bigimde
uyarilir. Lazer 1511 yapinin belirli bir noktasina odaklanmis, boylece deneysel
kosullarin kontrollii bir sekilde saglanmasi miimkiin olur. Lazerin polarizasyon
yonii, yapmin fiziksel ozelliklerine gore ayarlanir (Kavokin et al., 2022;

Trypogeorgos et al., 2024).

3.4.3. interferometrik Olgiimler: Numuneden yayilan 1sik, deney
diizeneginde bulunan bir Michelson interferometresi ile analiz edilir. Bu sistem,
yayilan 15181 faz 6zelliklerini ortaya koymak amaciyla iki farkli 151k yolunu
karsilastirarak girisim desenleri iiretilmesine neden olur. iki 151k kolunun
dikkatli bir bi¢imde ayarlanmasi sayesinde, faz tutarliligi ve girisim netligi

optimize edilir.

3.4.4. Karsihkh Uzay Olciimleri: Farkli bir &lgiimde ise
interferometre kullanilarak 151831 yonsel bilesenleri tespit edilir. Bu amagla
kullanilan optik sistem, 15181 dalga uzayindaki (karsilikli uzay) dagilimini
kaydederek farkli modlarin ayristirilmasina olanak saglar.
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3.4.5. Tutarhlik Hesaplamasi: Tutarlilik, farkli noktalardan gelen
151k alanlarinin birbirleriyle ne 6l¢iide uyumlu oldugunu anlamamiza yardimci
olan bir ozelliktir. Bu aragtirmada, iki 151k kolu arasindaki girisim deseninin
goriiniirliigi olciilerek tutarliligin hesaplana bilecegi aktarilmistir. Bu 6l¢iimler,
sistemin kuantum diizeyde nasil davrandigini anlamamiza imkan tanir. Olgiim
hassasiyetini etkileyebilecek kiigiik hizalama farklarina dikkat edilmis, ancak
bu farklar analizlerin genel gegerliligini bozmayacak diizeydedir (Léonard et
al., 2017; Li et al., 2017; Trypogeorgos et al., 2024).

4. SONUC VE GELECEK PERSPEKTIFi

Bu caligmada polaritonik bir sistem igerisinde maddenin siiperkati
fazinin deneysel kanit1 anlatilmaya ¢alisilmistir. Elde edilmis olan bulgulardan
stiperkat1 sistemlerin fiziksel dogasinin arastirilmasina olanak saglayacak yeni
platformun kapilarin1 aralandigimi anlamaktayiz. Arastirmalarin daha cok,
stiperkat1 davraniglarin daha 6nce ultrasoguk atomik sistemlerde gézlemlendigi
literatiir baglaminda ele alindigin1 gérmekteyiz (Saccani et al., 2012). Sistemin
hem gergcek uzaydaki hem de karsilikli uzaydaki karakteristik ozellikleri;
diyagonal ve diyagonal olmayan uzun menzilli diizen yapilar ile etkilesimde
olan davranis bigcimleri detayli olarak analiz edildigi anlagilmistir. Gelistirilen
stiperkati faz, rezonans dis1 bir polariton siiperakigkaninin ¢eviri simetrisini
kendiliginden kiracak sekilde tasarlanan izo-enerjik bir OPO islemi araciligiyla
elde edilmistir Bu baglamda calisma, siiperkati fazlarin olusturulmasi
acisindan yalnizca denge dis1 polariton sistemlerine 6zgii, yeni bir mekanizma
sundugunu vurgulamistir. Bu yaklasim, atomik sistemlerde gozlemlenen
geleneksel mekanizmalarin dogrudan bir fotonik analogu olmayip, onlardan
niteliksel olarak farklilik gostermektedir (Li et al., 2017; Trypogeorgos et al.,
2024).

Parametrik sagilan 1s1gin ayrintili analizi, sistemin belirli bir esik
izerinde yogunlastigini ve OPO'nun daha yiiksek pompalama giiclerinde aktive
oldugunu ortaya koymaktadir. Teorik olarak, bu baglamda iki ayrn gegis
noktasinin (bifurkasyon) varligi 6ngoriilmektedir. Fotonik kristal mimarilerin
sundugu miihendislik olanaklar1 sayesinde modlar arasindaki dogrusal bagin
tamamen ortadan kaldirilmas1 miimkiindiir (Ustiin, 2011). Bu durum, tek atish
deneylerde ya da yiiksek mertebeden tutarlilik fonksiyonlarinda yogunluk



41| Fizik DUNYASI I: FiZIGIN BUGUNU

modiilasyonunun faz 6zgirliigiinin dogrudan goézlemlenmesini miimkiin
kilacaktir (Kavokin et al., 2022; Trypogeorgos et al., 2024).

Esik civarinda ve esik iizerindeki sacilan 1s181n istatistiksel analizi,
rezonansla c¢alisan OPO sistemlerinde oldugu gibi, yogunluk-yogunluk
korelasyonlarinda belirgin bir zirveye neden olan kiimelenme davranigini
sergilemektedir. Kristal modiilasyonunun periyodikligi, kisa menzilli polariton
etkilesimleri nedeniyle kesin ve kat1 bir yapida degildir. Bu nedenle, siiperkati
fazin diisiik enerjili uyarim spektrumu, sistemde mevcut olan kirtllmis
simetrilerle iligkili olarak ortaya ¢ikmasi beklenen iki fononik Goldstone modu
icermelidir. Bu tiir bir spektrumun deneysel gozlemi, siiperkatt maddeye 6zgii
ozelliklerin detayli arastirilmasi yolunda dogal ve kritik bir sonraki adimdir
(Sears & Saslow, 2010).

flerleyen calismalar kapsaminda, sistemin boyutsal ~6lgeginin
artirilmastyla birlikte ayrik donel simetrilerin kirilmasina bagli olarak stokastik
girdaplarin ¢ogalmas1 ve dinamiklerinin gozlemlenmesi de miimkiin hale
gelebilecektir. Parametrik sagilmanin Gtesine gegilerek, uzun menzilli dipolar
etkilesimlerin mihendisligi ile kristallesmeyi tetikleyebilecek yeni yollar
onermek miimkiindiir. Bu baglamda, dolayli eksitonlarin kullanimi veya
eksitonlarin bir elektron gazina baglandigi Bose-Fermi karigimi sistemlerin
degerlendirilmesi, siiperkati faz davraniglarini daha genis bir baglamda
incelemek agisindan umut verici stratejiler olarak One ¢ikmaktadir
(Gopalakrishnan & Vasseur, 2024).
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1. GIRIS

Bir alagim, yiiksek sicakliktan hizla sogutulup sabit sicaklikta
tutuldugunda zamanla sertliginin veya akma dayaniminin artmasi durumu
“cokelme ile sertlesme” seklinde tanimlanir. Cokelme sertlesmesi olgusu, ilk
kez 20. ylizyilin baslarinda, kiigiik miktarlarda Cu, Mg, Si ve Fe elementlerini
iceren Al bazli alagimlarda, erime noktalarinin hemen altindaki sicakliklarda
goriildii [1].

Oda sicakliginda zamanla sertlesme “yaglanma” olarak tanimlanir ve bu
"yaslanma" siireciyle ilgili ilk kabul edilebilir agiklama Merica ve arkadaglari
tarafindan yapilmis olup yaslanmanin, kati1 ¢ozeltide ¢oziiniirliigiin sicaklikla
artmasi1 sayesinde, daha diisiik sicakliklarda ise, yeni bir fazin c¢okelerek
olugmasi yoluyla meydana geldigi belirtilmistir [2].

1.1. Tarihsel Gelisim

Wilm ve Merica'nin ¢alismalari, fiziksel metaliirji alaninda bambagka bir
aragtirma sahasmin dogmasina yol acti [1, 2]. 1920'ler ve 1930'lardaki
caligmalar daha c¢ok malzemelerin dogrudan giliglenme mekanizmasini
anlamaktan ziyade, ¢okelme ya da yaslanma mekanizmalariin anlagilmasina
yoneliktir [3] Cokelme siirecindeki belirsizligi o yillarda ¢zme gayreti oldukga
biiyiik bir girisimdi, c¢ilinkii ¢okeltiler o donemin imkanlartyla dogrudan
gozlemlenemeyecek kadar kiiciik degisimlerdi [4, 5, 6]. Bu zorlu seriivenin
tarihsel gelisimi, ayrintili olarak 1930’larin sonlarinda Mehl ve Jetter tarafindan
yapilan ¢aligmada yer almaktadir [7]. Nitekim, o yillarda dislokasyonlarin,
Orowan, Taylor ve Polanyi tarafindan 1934 yilinda kesfedilmis olmasina
ragmen, ¢cokelme mekanizmalarinin etkilerine neredeyse hi¢ deginilmemis
olmasi, arastirmalarin odak noktasmin hala ¢okelme siireglerinin dogasina
yonelik olmadigini gostermektedir [4, 5, 6].

Zamanla Mott ve Nabarro’nun kurami, daha detayli ve daha uyumlu
cokelti sertlesme teorileriyle yer degistirirken; Orowan’in denklemi,
cokeltilerle giiclendirilen alagimlarin mekanik davranigini agiklamada temel bir
denklem olarak varhigini siirdiirmektedir [4, 8]. Dispersiyon veya deforme
olmayan alagimlarin pargaciklar tarafindan giiglendirilmesi teorisi igin bir temel
denklem gorevi gormektedir [4].

Dislokasyonlarin kayarak ¢okeltileri siiriiklemesi i{izerine kurulu olan
cokelme sertlesmesi olgusu Orowan'in "yaylanarak gecis" mekanizmasindan
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ayrilir [4]. Mott ve Nabarro bu noktay1 kabul etmekle birlikte, 1940'lar ve
1950'ler boyunca bu siirecin ayrintilarint anlama konusundaki aragtirmalar
oldukca azdir. Ornegin, Smith tarafindan 1950'de yayimlanan yaslanmaya
iliskin bir inceleme makalesi, ¢okelme mekanizmalarindaki gelismeleri
Ozetlerken, Mott-Nabarro ve Orowan’in ¢aligmalarina higbir atif yapmamigtir
[4,8,9].

1950'lerin sonlarina dogru ise arastirmalarin odagi, ¢okelme siirecleri
aragtirmalarindan giliclenme mekanizmalarinin kesfine ge¢mistir [9, 10, 11].
Cokelme sertlesmesi teorilerini formiile etme yoniindeki ilk girisimler, Kelly
ve Nicholson'in ¢okelme sertlesmesi {izerine klasiklesmis ¢alismasinda,
¢okelme ile sertlesmis alasimlarin mekanik davranisi iizerine kapsamli
tartigmalar yapilmis ve alasimlarin akma dayanimina yonelik teoriler sunarak
hayranlik uyandirict bir sekilde sonug¢lanmigtir [12]. Makalelerinin neredeyse
ticte biri, akma dayanimi teorileri de dahil olmak tizere ¢okelme sertlestirilmis
alagimlarin mekanik davranisina iligkin tartismalara ayirilmistir. Boylece, kati
cozeltilerden ¢okelme siireglerinin  karmagikligini anlamak igin gegen
neredeyse elli yillik siire sonunda, konuya dair daha rahat bir hakimiyet
saglanabilmistir. Yaslanma sertlesmesinin bu yoniiniin anlasilmasi, bugiine
kadar hicbir sekilde tamamlanmamis olsa da yaglandirilmis alasimlarin mikro
yapilarmin incelenmesi transmisyon elektron mikroskobu yardimiyla
Olciilebilir bir sekilde hizlandirilmistir. Bu teknigin derin etkisi, Kelly ve
Nicholson'in inceleme makalesinde giizel bir sekilde gosterilmistir [12].

1960’11 yillarda, c¢okelme sertlesmesi mekanizmalarin1 anlamada
etkileyici ¢alismalar yapilmistir. Koherensi giiclendirme, diizen giiglendirme,
modiil sertlesmesi ve istifleme-hata giiglendirmesinin ilk nicel teorileri bu on
yilda dnerilmis ve bag yapilara gore ayristirilan giiclendirmelerin biyiikliigi
tahmin edilmigtir. Bu teorilerin ¢ogu, dislokasyon-¢okelti etkilesimlerinin
istatistikleriyle ilgili yeni fikirler igermekteydi. Dahasi, dislokasyonlar ve
biiyiik nokta engel dizileri arasindaki etkilesimin bilgisayar simiilasyonu ilk kez
denendi. Cokelti sertlesmesinin mekanizmalarinin  anlasilmasindaki bu
ilerlemeler, Brown ve Ham tarafindan yazilan Oncii derleme makalesinde
ayrmtili olarak tartigildi. Calismalarini tamamen dislokasyonlarin gokeltilerle
etkilesime girme konusuna ayirmis ve ¢okelti mekanizmalarina ise minimum

diizeyde atifta bulunmusglardir [13].
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2. METOT

2.2. Calismamin Kapsami

Bu c¢alismada, son yillarda dislokasyon-parcacik etkilesimlerinin
istatistiklerini ve yaglanma sertlesmesi mekanizmalarimin anlagilmasi yoniinde
yapilan calismalar konu edildi. Onceki calismalara bazi zorunlu referanslar
yapilacak olsa da odak noktamiz yeni yaklagimlar1 daha ileriye tagiyan giincel
bulgular olacaktir [14].

2.3. Dislokasyon Teorisinin Temelleri

Metallerin ve alagimlarda yaslanma sertlesmesinin; siineklik, kirilma
toklugu ve gerilme korozyonuna karsi direnci gibi diger mekanik 6zellikler
iizerindeki etkileri O6nemli olsa da bu c¢aligmada esas olarak yaglanmig
polikristalin malzemelerin akma dayanimi ve tek kristallerin kritik kayma
gerilmesi (CRSS) {izerine yogunlasacaktir. Secilen deneysel veriler, son
yillarda aragtirmacilar tarafindan kabul gérmiis ¢okelme sertlesmesi teorilerini
smamak amaciyla titizlikle segilmistir [14].

2.4. Orowan Dislokasyon Mekanizmasi

Mott ve Nabarro yaglanma sertlesmesini dislokasyon kavramini
kullanarak agiklamaya c¢alisarak; dislokasyonlarin uyumsuz ¢dokeltiler
tarafindan olusturulan i¢ gerilmelerle etkilesime girdigini ve bunun
malzemenin dayanimini artirdigimi ileri stirmislerdir [8]. Birka¢ yil sonra
Orowan, sert pargaciklar iceren bir alagimin dislokasyon dinamigi i¢in 6nemli
bir parametre olan kayma gerilimini kayma sabiti (G), Burgers vektorii b ve

cokeltiler arasi uzakliga (Ls = A) bagl olarak tanimladi [4].

Bu denklem en genel hali agagida sekildedir.

Torw = e |1,23 (lna% — 0,18) + Ccore] Q)
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Burada A parametresi kenar ve vida tiirii dislokasyonlar i¢in sirasiyla
A=1 ve A = (1 —v) dir. Poisson orani (v), D ortalama tanecik boyutu, ao
dislokasyon ¢ekirdek genisleme parametresi, B uyum parametresi (0.7) ve Ccore
cekirdek enerjisidir.

core = Qcore IN (RO) (3)

To

Seklinde tanimlanir. oOcore: 0,5-1 araliginda biiyiikliiye sahip bir sabittir
(6rnegin Fe i¢in 0,86). Burada Ry(= R, = R;) ve ry sirasiyla izotrop bir
dislokasyonun dis ve i¢ kesme yaricaplaridir. Bu enerji dislokasyonun olusumu
esnasinda meydana gelen ¢ok kiiciik bir enerjidir. Her bir enerji kaymaya etki
edecegi i¢in ¢ekirdek kaymalar1 da bu enerjiyle baslar ve sonra biiyiik bir enerji
olan dislokasyon esneklik enerjisi ile kayma eylemi gerceklesir. Boylelikle bir
kristalin igerisindeki sert pargaciklar ile akma dayanimi arasindaki iligki
tanimlanabilir [4, 15, 16].

Bir dislokasyonun enerjisi iki 6zel enerjinin toplamidir. Bunlar esneklik
ve kor (¢ekirdek) enerjileridir [10, 17, 18]. Bu enerji:

Etoplam = Eelastik + Ecore “4)

Bir dislokasyonun toplam enerjisinin ¢ogu elastik gerinim enerjisi
katkisindan gelirken, c¢ekirdek enerjisinin toplam elastik gerinim enerjisinin
birkag yiizdesini olusturdugu bildirilmektedir [19, 20]. Bu enerjiler sirayla

Gb? 2 Ry
Eelastik = A (1 —vCos 9)ln (E) ()

Gb? 2 Ry
Ecore = Qcore A (1—=vCos*H)In (T_o) (6)

Enerji denklemlerdeki 6 dislokasyon karakteri olup Burgers vektoriiyle
dislokasyon ylizeyine teget olan dogrunun arasindaki kritik acidir (. Denklem
(3)'den, bir dislokasyonun elastik enerjisinin

1) 79 yardimiyla dislokasyon g¢ekirdek tanima,

i1) Ry tanimi ile baslangi¢ ve siir kosulu ve
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iii) logaritmik Oncesi enerji sabiti araciligiyla dislokasyon karakterine
(kenar veya vida) bagl oldugu anlagilir.

Elastik teorinin bir dislokasyonun ¢ekirdek enerjisini tanimlayamamast
ve kapsamli atomik bilginin bulunmamasi nedeniyle, burada c¢ekirdek
enerjisini, tek bir parametre olan .. Uzerinden gegen sonsuz diiz bir
dislokasyonun birim uzunluk bagina elastik enerjisine dogrudan orantili olarak
tanimlanir [10, 17, 21].

Dislokasyon dinamiklerini kontrol eden itici gii¢ esas olarak yiikleme
geriliminin ve her dislokasyon c¢izgisi tarafindan iiretilen i¢ gerilimlerin bir
fonksiyonudur. Simetrik olmayan dislokasyonlarin olusturdugu i¢ gerilim
alanmin hesaplanmasi ise, Levi-Civita parametrelerinin integral denkleminde
kullanilmasiyla miimkiindiir [10, 22, 23].

Dislokasyonlarin kayma gerilim alanini hesaplamadaki biiyiik bir zorluk,
R’nin sifira yaklastiginda iraksak olmasi gergegiyle ilgilidir. Bu zorlugu
ortadan kaldirmak icin farkli ¢oziimler 6nerilmistir. Bu ¢oziimler, dislokasyon
dinamigi hesaplamalarin1 kullanisli hale getirir. Yapilan ¢6ziim Onerisi ise,
R'min R, =R+ a, ile degistirilerck matematiksel bir déniisiimle tekil
gerilim alan1 hesaplamak yoniindedir. Bu doniisiim, dislokasyon cekirdek
genisligi parametresi olarak adlandirilan yeni bir diizenleme parametresi a,'in
tanimini1 ima eder. Buna gore kayma gerilimi denklem (2) ile tanimlanir [24,
25, 26].

Bu nedenle, bu tiir ¢aligmalarda kullanilan dislokasyon kayma gerilim
enerjisi iki ana parametreye indirgenir: Dislokasyon c¢ekirdek genisligi
parametresi a, ve c¢ekirdek enerji parametresi (... Bu parametrelerin
biiyiikliiklerine bagli olarak Orowan dislokasyon dinamigi c¢alismalari
yapilabilir. Bu tiir calismalar da sinirlar L = 10D = 1000b seklinde kabul
edilmistir[ref]. Kayma gerilimine bagh olarak da dislokasyonlarin hiz
viskozite katsayisina (B,,)) asagidaki sekilde baghdir [15, 25, 26].

b (B-V1)
Vort = B_v <exp exp (— F) >

(7

Sicakliga ve aktivasyon hacmine (V = 20b3) bagli olarak kritik gerilim ise
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kgT v
Tcz%ln<exp;;> (8)

denkleminden hesaplanir [15, 25, 26]. Dislokasyonlarin aktivasyon enerjisi de
B farkl1 bir sabit olmak tizere asagidaki denklemden hesaplanir.

AG=B-Vr )

Denklem (7) deki B sabiti agagidaki sekilde elde edilir.

T™h
By AD

B = tV — kgTIn( ) (10)

Hareketli dislokasyonlarin hiz ve yogunlugun bir fonksiyonu olarak
gerinim hizi € = pbv’yr tamimlayan Orowan deneysel hiz vy, 'nin

degerlendirilmesine de imkan verir. Dislokasyonlarin entalpileri ise denklem
(11) den hesaplanir [4, 16, 25].

H= 2 G (11)

3. ARASTIRMA VE BULGULAR

3.1. Dislokasyon-Parcacik Etkilesimin Istatigi

Bu béliimde, bir Burgers vektorii b ve kuvvet sabiti gerilimi I' olan bir
dislokasyonun, kayma diizlemi {izerindeki engellerle nasil etkilesime girdigini
nitel bir bakis agistyla ele alacagiz. Buradaki temel problem, uygulanan bir
kayma gerilimi t etkisiyle ilerlemeye c¢alisan dislokasyonun, hareketini
engelleyen bu engelleri nasil agabildigini belirlemektir. Noktasal engeller,
termal aktivasyon yardimiyla veya i¢ siirtinme davramisini etkileyen
dislokasyonun rastgele hareketi ile asilabilir. Normalde, bu siireclerin higbiri
cokelti sertlestirmesinde etkili degildir. Kat1 ¢ozelti sertlesmesi ve ig siirtiinme
terminolojisinde, ele alinan sonugclar, 0 K sicaklikta noktasal engeller arasindan
gecilebilen bir periyot icerisindeki dislokasyonlarin agir soniimlii hareketlerini
tanimlar [15, 27, 28].

Eger kayma diizleminde birim alan bagina ns engel bulunuyorsa, bunlar
arasindaki aralig1 tanimlamak i¢in kullanilan uygun bir 6l¢ii, "kare 6rgii aralig1”

(Ls) olarak bilinir ve su sekilde ifade edilir:
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Ly=ng2 (12)

Lg'min, bir engel ile en yakin komsusu arasindaki ortalama diizlemsel
aralik (ki bu Lg/2'dir) gibi diger karakteristik pargacik arasi araliklara esit
degildir. Ayrica, kayma diizlemini gecerken dislokasyon ¢izgisi boyunca
engellerin ortalama araligina da (L), esit degildir. Bunun yerine, bu ortalama
aralik, belirlenmesi gereken bir niceliktir [27, 28, 29].

Dislokasyon-parcacik etkilesimleri problemi, engellerin nokta engelleri
olarak m1 yoksa sonlu biiyiikliikte mi kabul edilecegine bagl olarak birkag
kategoriye ayrilabilir. Ayrica, Nabarro'nun siniflandirmasina gore, engeller
yerel (localized) veya yaygin-daginik (diffuse) olabilir. Sabit engeller, yalnizca
dogrudan fiziksel temas halinde olduklarinda dislokasyonlarla etkilesime giren
engellerdir. Ote yandan, dagmik engeller, bir mesafe, ® ve bir etkilesim
enerjisi, Uy ile karakterize edilen bir mesafede dislokasyonlarla etkilesime
girebilir. Yaygin engeller, Uy > 0 oldugunda itici ve Up < 0 oldugunda gekicidir
[27, 30, 31].

3.2. Sabit Engeller

Kayma diizleminde rastgele dagilmis noktasal engellerle etkilesime giren
bir dislokasyon, Sekil 1'de sematik olarak gdosterilmistir. Etkilesim
mekanizmasint agiklayabilmek igin, her bir engelin giiclinii tanimlamak
gerekir. Basitlestirmek adina, kayma diizleminde bulunan tiim engellerin esit
giice sahip oldugu varsayilacaktir. Gergekte, engel kuvvetleri bir dagilim
gosterir; ancak daha gergek¢i bu duruma, ilerleyen kisimlarda deginilecektir.
Dislokasyon, bir engele rastladiginda I' dislokasyonun karakterinden
bagimsizsa, uygulanan gerilimin etkisi altinda sabit yarigapli R yay1 seklinde
disar1 dogru egilecektir. Sabit olmayan I'’nin bazi sonuglar1 daha sonra
incelenecektir [26, 27, 32, 33].
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Sekil 1. Kayma diizleminde rastgele dagilmis noktasal engellerle etkilesime
giren bir dislokasyon

Ancak simdilik, engeller nispeten zayif oldugu siirece c¢ok iyi bir
yaklasim oldugu i¢in sabit ¢izgi gerilimi yaklasimini kullanacagiz.
Dislokasyon, engel iizerine etki eden kuvveti kaldiramayacak duruma gelene
kadar disar1 dogru egilecektir, bunun iizerine dislokasyon serbest kalacak ve
yeni bir engelle karsilasana kadar hareket edecektir [26, 27, 32].

Dislokasyon, iizerine etki eden kuvveti daha fazla tasiyyamayacak bir
konuma gelinceye kadar engelin etrafinda biikiilir ve sonunda engelden
kurtularak bir sonrakine ilerler. Bir engelin dayanabilecegi maksimum kuvvet
asagida tanimlanmistir [26, 27, 32].

Fn/2I' = cos(Y/2) (13)

Bu kuvvet mekanik denge acisina (egilmenin tamamlandigi a¢1) 0. (bkz.
Sekil 1) bagh olarak B. sekli tanimlanir.

Be = Bn/2I' = sin(6. / 2) (14)

Burada 8, = m — . Dislokasyonun engelden kurtulmasi igin gereken

kritik gerilim, t., dislokasyonun yaricapt R, = R, (dis kesme yarigap1) ile su
sekilde iligkilidir:

7. = I' / bR, (15)

Etkin engel mesafesi L ve R arasindaki iliski asagidaki sekildedir.
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sin(6./2) = L /2R, (16)

Bu ifadelerden (14) ve (15)’i denklem (16)’da yerine koydugumuzda,
kritik kayma gerilimi agagidaki sekilde elde edilir [26, 27, 32]:

tc = [2I'/ bL] sin(8, /2) = 2TB, /bL. (17)

Problemi detayli ¢dzmek igin L'nin uygulanan gerilime nasil bagh
oldugunu belirlemek gerekir. Bunu ¢dzmek igin Onerilen ilk yaklagim,
stirliklenme sirasinda bir kayma dislokasyonun yigin (forest) dislokasyonlarina
niifuz etme Ongoriisidiir. Bu yaklasimin geometrik olarak tanimlayip
istatistiksel teoride kullanan ilk kullanan Friedeldir. Bu argliman, dislokasyon
onu tutan engelden kurtuldugunda yeni bir engel araligina dogru yonelecektir.
Bu yonelimlerde engeller arasi uzaklik sabit kaldiginda kayma gerilmesi ve
buna bagl olarak egilme yarigap1 degismeyecektir. Dolayisiyla, Brown ve
Ham'in belirttigi gibi, sabit bir durumdaki ¢6ziim agiklanabilir. Bu sirada
dislokasyon onu tutan engelden her kurtuldugunda taranan ortalama alan, yeni
karsilagilan bir engeli kapsar. Bunun fiziksel terimlerle anlami, engelin giicii
arttikca, dislokasyonun daha fazla egilmeye zorlanmasi ve bdylece
uzunlugunun azalmasindan dolay1 yeni bir engel araligiyla karsilasip, o
araliktan ge¢me olasiliginin artmasidir. Bu siirecin geometrisi Sekil 2'de
ideallestirilmistir [13, 27, 32].

Sekil 2. Friedel istatistiklerinin temel geometrisinde taranan SF alani.

Sabit durum a¢ma kosulunun matematiksel bir ifadesi Friedel ve
Fleischer ve Hibbard tarafindan yaklasik ayni zamanda tiiretilmistir. Bu, su
ifadeye esdegerdir:

Spng =1 (18)
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Burada Sr, engelden kurtulduktan sonra dislokasyon tarafindan siipiiriilen
alandir. Sekil 2'nin geometrisinden, ¢ok ¢ok kiiciik 0. i¢in (; radyan degeri) igin
asagidaki esitlik denklem (12) yardimiyla elde edilmistir.

4R BS /L =1 (19)

Denklem (5)'i kullanarak etkili engel aralig1 L = Lr ile Ls arasinda,

L =1Lp=Ly/pe (20)

ile verilen bir iliski elde edilir, bu da denklem (17)'de kullanilarak,
T. = 2T B>* / bL (21)

sonucuna ulagilr.
Denklem (21)'i, boyutsuz bir gerilim, 1., seklinde boyutsuz bir bigimde

ifade etmek uygundur.
Tt = 1. blg /2T (22)

Bu sayede basit bir sonug elde edilir [27, 28]:
' = B (23)

Denklem (21) ve (23)'nin yalnizca S, kiiciik oldugunda gegerli oldugunu
unutmamak gerekir. Aslinda, B, > 0,5 degerleri (8. > 60 derece degerleri) icin
denklem (18) esitligi imkansizdir. Ciinkii 8, = 0,5 oldugunda dislokasyon, Sekil
2'deki merkezi engelden serbest birakildiginda, onu cevreleyen engeller
arasinda yarim daire seklini alir. Az ¢ok kabul goérmiis terminolojiye uygun
olarak, Friedel istatistikleri olarak tanimlanan sikistirmayir Onleme, yani
dislokasyonlarin siiriikklenmesinin 6niinii agma igleminin mekanizmasi dikkate
almir. Dislokasyon hareketine iligkin istatistiksel analitik teoriler, kii¢iik S,
siirinda denklem (20) ve (21) veya (23) ile hesaplanabilir [13, 27, 28, 32].
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Bir dizi nokta engel arasindan bir dislokasyonun niifuz etme
istatistiklerinin anlasilmasinda simiilasyon yontemlerinin ortaya ¢ikmasiyla
onemli ilerlemeler kaydedildi. Bunlardan ilki Kocks tarafindan kullanilan
grafiksel bir yontemdir. Bunu kisa bir siire sonra, Foreman ve Makin'in sabit I
'lik bir dislokasyonun ayni mukavemetteki 10.000'e kadar engelden olusan
diziler arasindan hareketini inceledigi bilgisayar simiilasyonunu kullanan ilk
aragtirma izledi. Foreman ve Makin'in bilgisayar simiilasyonu deneylerinde
CRSS, dislokasyonun termal aktivasyona ihtiya¢ duymadan diziye tamamen
niifuz ettigi 1" degeri olarak tanimlandi. Bu simiilasyon ¢alismalari, denklem
(23)iin 0,6'ya yaklasan S, degerlerinde bile (Sekil 2'deki geometrinin
karsilanamadig1 deger) olduk¢a dogru oldugunu gostermistir. Ancak, B.'nin
daha biiyiikk degerlerinde denklem (23)'ten sapmalar goriilir ve 7.* smnir
degerine yaklasir (8, = 1'de) [25, 26, 34].

7" = 081 [24]

Bu sonu¢ Orowan denkleminin basit, kullaniglt ve yaygin olarak kabul
gormiis bir seklidir. Foreman ve Makin, [, degerlerinin bire yaklastigi
durumlarda dislokasyonun kolay hareket ederek giiclii engeller dizisine etki
ettigini gosterdi. Dislokasyon S, kiiclik oldugunda neredeyse diiz bir ¢izgi
olarak goziikiirken, 5. biiyiik oldugunda diiz bir ¢izgiden 6nemli dl¢iide sapar
[4, 32, 34].

Morris ve Klahn tarafindan farkli bir bilgisayar simiilasyon caligmalari
ylritildi. Bu c¢alismalar, Foreman ve Makin'in c¢alismalarmi, kritik
konfigiirasyondaki (yani kritik gerilim degerlerinde) dislokasyon hatt1 boyunca
engel mukavemetlerinin dagilimmi ve engel araliklarinin dagilimini ve 7,."'nin
B.'ve bagimliligini incelemek igin farkl bir algoritma kullanarak genisletti.
Hanson ve Morris tarafindan c¢aligilan bilgisayar simiilasyon caligmalarinin
sonuclar1 da dahil olmak iizere, Foreman ve Makin'in sonuclartyla birlikte Sekil
3'te verildi. Bilgisayar simiilasyonlarindaki verilerin hepsinin énemli 6l¢iide
uyumlu oldugu ve tiim verilerin kii¢iik . (<0,5) degerlerinde denklem (23) ile
uyumlu oldugu goriilmektedir [32, 35, 36, 37].
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Sekil 3--Foreman ve Makin'in ve Hanson ve Morris'in bilgisayar simiilasyonuyla
olusturulan veriler (dolu egri denklem (25)'ten ve kesikli egri Denklem [23]'ten
hesaplanmistir).

Ancak Morris ve Klahn ve Hanson ve Morris, (20) denklemiyle tahmin
edilen L ve [, arasindaki iliskinin dogru bir sekilde uygulanmadigmni, teorik
degerlerin bilgisayar simiilasyonuyla iiretilen degerleri her zaman astigini
buldular [35, 36, 37].

Sekil 3'teki veriler tamamen deneysel bir temelde degerlendirilirse,
Denklem (23)4in bile kiigiik B, smirmi tam olarak saglamadigi goriiliir.
Ozellikle, bu verileri Sekil 4'te yapildig1 gibi, 7.* / §.** ve B2 bigiminde
cizersek, yaklasik olarak 0,9'a esit . degerleri igin gecerli olan neredeyse

dogrusal bir iliskinin gozlemlendigini goriiriiz. Sekil 4'teki veriler,
" = 0956857 (1- B2 /8) [25]
denklemine gore neredeyse tim [, araligi boyunca yeterince temsil edilir ve

tek ciddi sapma 0,9 < 8. <1 i¢in meydana gelir (burada bile anlasmazlik %5'ten
azdir). Denklem (25)'in yalnizca bilgisayar simiilasyonuyla iiretilen verilerin
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deneysel bir temsili oldugu ve dncelikle Denklem (23)'iin deneysel sonuglari
biraz fazla tahmin ettigi gozlemini vurgulamay1 amacladig, tutarsizligin S,
arttikca arttig1 vurgulanmaktadir. Sekil 3'teki verilerin biiyiik S, degerlerinde
(wc'in kiigiik degerleri) daha anlamli bir temsili, Brown ve Ham tarafindan

Onerilen
7. = 0,818, [26]

denklemi olup, bu denklem 0,5 < B, < 1 araliginda dogrudur ve Orowan
smirindaki akis gerilimi i¢in de daha dogru sonug verir (Denklem (24)).
Denklem (14) ve (22)' hatirladigimizda, giiclii parcacik dagiliminda CRSS'nin
I"den bagimsiz oldugu anlasilir [13, 32, 34, 37].

1.00

® FOREMAN AND MAKIN
096 E e J HANSON AND MORRIS

0.84

0.80 ] 1 | | | | ] 1 | ]

Sekil 4: Foreman ve Makin ve Hanson ve Morris'in verileri.

Bilgisayar simiilasyon deneylerinin sonuglari, dislokasyon ¢izgisi
boyunca nokta engellerin ortalama araliginin, engellerin giicli arttikca
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azaldigim agikca 6ngérmektedir; bu, Denklem (20) ile tutarhidir. Engellerin
ortalama aralig1 denklem [20] ile dngoriilenden daha kiigiik olmasina ragmen,
ortaya ¢ikan akis gerilimi denklem [23] ile 6ngoriilenden yalnizca biraz daha
kiigiiktiir. Giiglii engeller smirinda, etkili engel arali§i engel giiciinden
neredeyse bagimsiz hale gelir ve L = 1,25Lg degerine yaklagir. Bu,
dislokasyonun R, kiigiildiik¢e artan sayida engelle etkilesime girme olasiliginin
sonsuza kadar devam edemeyecegi gergeginin basit bir agiklamasidir [34, 37,
38].

Morris ve Klahn'm bilgisayar simiilasyonu c¢alismalarini, Hanson ve
Morris tarafindan tasarlanan, dislokasyon-parcacik etkilesimlerinin istatistiksel
problemine yonelik yeni bir analitik yaklasim izledi. Kayma diizleminde
rastgele dagitilmis bir dizi nokta engeli dikkate alinarak, Sekil 1'de goriilen
dislokasyon serisi ¢izgisinin sol sinirindan baglayan daha uzun bir ¢izginin
pargasi oldugu varsayilirmistir. Cizgi, yaricapt R olan dairesel pargalardan
olusur ve sol sinirdan "daire yuvarlama" ile iiretilebilir. Daire yuvarlama,
yarigapt R olan bir daireyi ¢evresindeki noktalardan veya engellerden birinin
etrafinda saat yoniiniin tersine dondiirmeyi igerir. Dislokasyonun bu iglemle
Sekil 5'teki k noktasina ulagtigini varsayalim. k, k - 1, k - 2, vb."'yi baglayan
parcalar, R'yi belirleyen gerilimin, (17) denklemini saglamak icin gereken
gerilimden daha kiiciik olmasi nedeniyle kararlidir. Dislokasyon ¢izgisinin k
noktasmin sagina dogru hareket etmesi, yeni kararli parcaciklarla etkilesimi
icerir. Bu etkilesim siirecinin istatistiksel teorisi Hanson ve Morris tarafindan
yaklasik olarak gelistirilmistir [35, 36, 37].
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Sekil 5. Hanson ve Morris'in daire yuvarlama yaklasim geometrisini gostermektedir
(golgeli alan, So, ortalama olarak, CRSS'ye karsilik gelen bir streste bir engel igerir).

Hanson ve Morris tarafindan kullanilan etkilesme geometrisi Sekil S'te
de gosterilmistir. Sekil 5'te k + 1 olarak etiketlenen engelin S. olarak etiketlenen
alanda mevcut oldugu gergegini bir an i¢in goz ardi edersek, dislokasyonun
(cemberin) baska bir engelle karsilagmadan k noktasi etrafinda
dondiiriilebilecegi ve yay 0. agisi kadar dondiiriilene kadar yapilandirmanin
kararli kalacag aciktir. Bu noktada kritik kirilma agisina ulagilir ve dislokasyon
k engelinden kurtulur. 6. agis1 boyunca siipiirme, dislokasyonun 6nde gelen
yarim ¢emberi Sekil 6'da gosterilen golgeli alanin tamamini tarar. Bu alan S
icinde bulunan herhangi bir nokta, dislokasyonun olasi bir kesisme noktasini
temsil eder ve bu nokta ¢ikik ¢izgisinin yeni bir kararlh parcasini dogurabilir
[36, 37].
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REGIONTI:
0<d <0,
< 6<0,

REGIONII :
Oc—1r<¢<0
0<8 <6,
REGION IIT :
- < ¢<9c—7;
0<6@ <d-7

Sekil 6: Bir engelin etrafinda bir dislokasyonun kirilma mukavemeti 8.'a ulagana kadar
dairesel olarak yuvarlanmasiyla olusturulabilen tiim alani, S, gostermektedir.

Bolgeler I, II ve III, gosterilen 8., ¢ acilariyla tanimlanmistir. Bu
bolgelerin sinirlari, Denklem 32'deki integrallerin sinirlarini tanimlar. Yogun
bir sekilde ana hatlari ¢izilen alan, Sekil 5'teki golgeli alanla ayn1 dneme
sahiptir [36, 37].

Ancak problemin kisitlamalarindan biri, dislokasyonun yar1 diiz kalmas1
gerekliligidir. Bu, Sekil 6'daki etkilesme alaninin alt kismindaki noktalari,
ornegin k' + 1 olarak etiketlenen noktay1 hari¢ tutar, ¢iinkii ¢ikigin k' + 1
noktasindan k' + 1'in sagindaki bir noktaya kadar devam etmesi, ¢ikigin yari
diiz ¢izgi konfigiirasyonundan 6nemli 6l¢iide sapmasina neden olur. Bu nedenle
yart diizlik gereksinimi, dairenin ¢ok daha kiicilk alan olan S/'ye
yuvarlanmasiyla olusturulan genel arama alani S'nin bir kismmi hari¢ tutar.
Yarn diizliik kosuluna bakmanim bir baska yolu da sudur. Diyelim ki k' + 1
noktasi, aslinda karsilagilan bir sonraki nokta olsun. Daire yuvarlama siirecine
devam edilir, ancak ayni zamanda yarim daireyi k' + 1 etrafinda dondiirerek
olusturulan yeni parcanin, ¢ikigin yari diiz kalmasini saglayan bir kesisim
tiretmesi beklenen degerdir. Ancak, k' + 1 engelinin kuvvetini agmadan bunu
yapmak pratik olarak imkansizdir [36, 37].
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Hanson ve Morris S.'yi su sekilde belirler. S'deki noktalarin koordinatlari
0, ¢ koordinat sistemiyle belirlenir. 6 koordinati, dislokasyon ¢izgisinin 6nde
gelen yarim dairesindeki bir noktadir (6 = 0 noktalarinin yeri, yarim dairenin
baslangic konumunu tanimlar), ¢ ise arkadaki yarim daire iizerindeki bir
noktadir (bu ¢izginin baglangic konumu, ¢ = - ® noktalarinin yeridir). Bu
koordinat sistemini kullanmanm avantaji, ¢ 'in ardistk engellerdeki
dislokasyon segmentlerinin tegetsel yonleri arasindaki agiy1 tanimlamasidir. Bu
nedenle yari-dogruluk kosulu su denklemle ifade edilir:

(¢) =0 [27]

0, ¢ koordinatlar agisindan, dS alan eleman1 olmak tizere
dS = R?*sin(0 — ¢)do d¢ [28]

ile verilir ve bu, denklem [22] kullanilarak boyutsuz bicimde asagidaki

sekilde yazilabilir:

dS* = (R)?sin(6 — ¢)do d¢ [29]
Burada

$* =S/L* = Sn [30]
Ve

R* =1/21" [31]

seklinde tanimlanir [36, 37]. Denklem [30], S icindeki kararli dislokasyon
segmentlerinin liretilebilecegi nokta sayisinin bir 6l¢iisii oldugu ve dislokasyon
¢izgisinin dizinin sag tarafina dogru devam etmesini agiklar. Yaklagik olarak
denklem [27] ile tutarli olan uygun noktalarin se¢ildigi alt alan, denklem [30]
tarafindan tanimlanan boyutsuz alanin ortalama olarak bir nokta igerdigi
sekildedir. Bu, ¢ degerine, yani — ¢ 'a bir alt sinir koyar, boylece denklem
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Se/Ls® =S = (R [ [ sin(6 — ¢) do do [32]

CRSS'ye karsilik gelen t degerinde tahmin edilir. Denklem [32]'deki
integrallerin  smirlari, entegrasyon bolgesine baghdir ve Sekil 6'da
gosterilmistir.

Hanson ve Morris teorisinde, S alani genellikle n engel igerir, boylece
S* = n olur ve her engel, engel k'dan uzanan kararl bir dislokasyon pargasi
iizerindeki komsu bir noktay1 temsil eder. Gerilim kiigiikse, R biiyiiktiir ve n de
Oyledir; yani, k'da cok sayida kararli parca olusabilir. T arttikca R ve kararl
parca sayisi azalir. T ¢ok biiylik olursa, R o kadar kiiciik olur ki higbir kararl
dislokasyon bulunamaz. Kararlilik ve kararsizlik arasindaki gecis, CRSS'yi,
t.*'yi tanimlar ve Hanson ve Morris, ayrigma siireclerinin istatistiksel teorisini
kullanarak, {n) = S.° = 1 kosulunun, Denklem [32]'ye esdeger oldugunu ve
en kararli dislokasyon ¢izgisini tanimladigin1 gosterir. Teorinin denklemleri,
soldan saga dogru ilerleyen bir daire yuvarlama prosediirii i¢in gelistirilirken,
nihai sonuglar baglangic kosullarindan ve daire yuvarlama yoniinden
bagimsizdir [36, 37, 38].

Analitik amaglar i¢in Denklem [32]'yi su sekilde ifade etmek uygundur

(R So =1 [33]
burada Sy boyutsal olmayan yarigaptan bagimsiz bir alandir. Integrallerdeki
uygun sinirlar kullanarak (Sekil 6), denklem [27] ve [32] asagidaki sekilde elde

edilir,

So= 0c + sin(¢po) — sin(6: — ¢o) [34]
ve

0,>
So{ ;)= > + ¢olsin(6: + ¢o) — sin(Pg)] — cos(¢py)
+cos(f, + ¢o); P < m — 6, [35]

Bu denklemler, t.*i¢in Denklem [33]'yi ¢6zmek i¢in gereken 6. ve ¢
arasindaki gerekli iliskiyi saglar. Bu denklemlerin sayisal olarak elde edilen
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¢Oziimleri, bilgisayar simiilasyonu tarafindan iiretilen sonuglardan biraz
farklhidir. Bu nedenle, Sekil 4'te gosterilen ve denklem [25] ile elde edilen
sonuglar ile denklem [23]'nin tahmini arasindaki tutarsizlik yari nicel bir
gerekcelendirme saglarlar [36, 37].

Denklemler [34] ve [35] kapali formda ¢6ziilemez ancak Melander'in
gosterdigi gibi, kiiciik 6, ve ¢y (= 2.) smirinda

so=4BS>/3 + 2 B o + Be o’ [36]

0 =28" = 3Bcho” — Beo’ [37]

denklemlerine indirgenirler.

Denklem [37]nin ¢6ziimii igin bir 6rek olarak ¢y= 0.33886, =
0.67768, esitlikleri kullanilarak ve Denklem [31]'yi de hesaba katarak denklem
[33] baz alindiginda su sekilde sonuglanir:

3
7. = 0,8871 8.2 [38]

Hanson ve Morris ayrica, simirlayici konfigiirasyondaki dislokasyon
¢izgisi boyunca sabit noktalar arasindaki ortalama mesafe (L) ve dislokasyonu
sabitleyen engeller {izerindeki kuvvetlerin dagilimi igin acik ifadeler
tiiretmistir. 0.'nin kii¢lik degerleri i¢in, Denklem [20]'un

(L) = 0,764Ls/ B.? [39]

ile degistirilebilecegini 6nermislerdir [36, 37, 39, 40].

Labusch, Hanson ve Morris'in teorisindeki etkilesme olasiliklarini
istatistiksel mekanik bir yaklasimdan yeniden ele ald1 ve ayrisma siiregleri
teorisini kullanarak kararli dislokasyon segentlerinin olusumuyla iligkili
dejenerasyonlari hesaba katmaya ¢alist1. 7.* ve ile ilgili katsaymin diizeltilmis
degerini elde ederek asagidaki sonuca ulasti [41].
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7. = 0,949 B.3/? [40]

Denklem [40]'daki sayisal sabit, Sekil 4'teki limit f. — 0'daki degere
deneysel olarak ¢ok yakindir (bkz. Denklem [25]). Ek olarak, Labusch, Hanson
ve Morris tarafindan tiiretilen denklemden daha iyi bir sekilde bilgisayar
simiilasyonu deneylerinin sonuglariyla uyum iginde olan, dislokasyon ¢izgisi
boyunca sabit noktalar arasindaki mesafelerin dagilimi i¢in de denklemler
tiretmigtir. Labusch, bilgisayar simiilasyonu deneylerinin sonuglariyla
milkemmel bir sekilde uyum iginde olan, sabit noktalara etki eden kuvvetlerin
dagilimi i¢in bir denklem tiiretmistir [36, 37, 41].

Bilgisayar simiilasyon deneylerinin sonuglariyla biiyliik Olciide
desteklenen, dislokasyon-nokta engel etkilesimlerinin istatistikleri teorisindeki
caligmalar, denklem [18]'in neden bu kadar yararli bir sonug¢ verdigine dair
onemli ongoriiler saglar. Sekil 2'de kullanilan basit geometri, ¢ok gercek bir
anlamda, denklem [27] ile dogrulanir. Dislokasyon merkezi engelden
kurtuldugunda taranan alan1 hesaplama amaciyla nispeten zayif engellerin diiz
bir ¢izgide diizenlenmesi, yari-diizlik kosulunun alternatif bir ifadesidir.
Denklem [18], aslinda, denklem [32]'in bir varyasyonudur, ancak geometri ve
yeni engelle karsilagsma siireci oldukea farklidir [11, 27, 36, 37, 38].

Analitik teori ayrica CRSS'nin, Sekil 4'te gosterilen ve denklem [25] ile
ifade edilen sistematik sapmayi aciklayamamasina ragmen, genel olarak
Denklem [23] ile tahmin edilen degerin biraz altina diigtiiglinii 6ngorir.
Denklem [40] veya ampirik sonug, denklem [25], yaklasik 0,7'nin altindaki 2/3¢
degerlerinde nokta engellerle giiclendirmenin en iyi tahminini saglar. Orowan
sinirina yaklasildikg¢a, denklem [26], T.*'nin en uygun tahminini verir [13, 36,
37, 41].

3.3. Yaygin Engeller

Bir dislokasyon ile daginik engeller arasindaki etkilesim ilk olarak Mott
tarafindan ele alindi; Mott'un yaklasimi, aslinda, dislokasyon hatti boyunca
engellerin araliginin belirlenmesinde dislokasyon esnekliginin roliinii kabul
eden en erken yaklagimlardan biriydi. Mott, uygulanan sifir gerilimde ¢ekici
engellerle (Up < 0) etkilesime giren tek bir dislokasyonla ilgilendi. Etkilesim,
dislokasyonun ortalama genligi h/2 olan zikzak bir konfiglirasyon almasina

neden olur. Geometri, Sekil 7'de sematik olarak gdsterilmistir. Dislokasyon
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hatt1 boyunca etkili engel aralig1 (simdi Mott araligi olarak bilinir), Ly, kismen
dikdortgen Lyh tarafindan tanimlanan alanin ortalama bir engel igermesi

kosuluyla belirlenir [42], yani
nglyp = 1 [41]
h ile problemin diger parametreleri, 6zellikle Uy ve I' arasindaki iliski,

engellerin zikzak dizisindeki dislokasyon ¢izgisinin toplam enerjisini en aza

indirerek bulunur. Bu, h i¢in su sekilde verilen ifadeyle sonuglanir:
h3 =Uy/2n, T [42]
Denklemler [12] ve [41] kullanildiginda su sonug elde edilir:

Ly = (2TLs"/Up)'? [43]

Mott istatistikleri olarak adlandirilan durum igin elde edilen denklem

[417un denklem [18]'e benzemektedir. Uygulanan bir stresin etkisi altinda,

dislokasyon, maksimum kuvvet Fy, uygulanana kadar engelden kurtulamaz, bu
noktada su yazisabilir:

Uy = Bhw [44]

T. 'yi hesaplamak igin, [14], [43] ve [44] denklemlerini kullaniriz; bunlar [17]
denklemiyle birlikte su sonucu verir:

T. = 2lw'/3 B3 L 43 [45]

Boyutsuz bir aralik olarak, tanimlanarak denklem [45], denklem [22]
kullanilarak boyutsuz bigimde ifade edilebilir. Burada  alt kristal boyutudur
(D> w) [13, 34, 42].

1 4
" = (0)3 B3 [46]
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Bu, Mort istatistik yaklagimi i¢in denklem [23]'nin karsiligidir. Denklem [43]
ve [45]'teki sayisal katsayilar 6nceki islemlerden biraz farkli oldugunu ancak
Sekil 7'de gosterilen ayn1 geometriyi kullanan Friedel tarafindan verilen
tahminle uyusmaktadir [27, 42].

_L
T

Lw
Sekil 7: Mott istatistiklerinin temel geometrisi. Dislokayon, o araliginda kendisiyle
etkilesime giren engeller arasinda zikzaklar cizer.

Mott'un orijinal gelistirmesi, Riddhagni ve Asimow, Labusch ve en son
olarak Schindlmayr ve Schlipf tarafindan daha yakin tarihli makalelerde
yeniden ele alindi. Labusch ve Schindlmayr ve Schlipf'in teorileri birkag agidan
farklilik  gostermektedir. Labusch'un teorisinin temel denklemleri, bir
dislokasyon cizgisine etki eden kuvvetlerin, kayma diizlemindeki komsu
engellerin  dagilmiyla dikkate almmasindan tiiretilmistir. Ote yandan
Schindlmayr ve Schlipfin teorisi, Mort'un orijinal teorisi gibi, zikzak bir
konfigiirasyonda  dislokasyonun  enerjisinin en aza indirilmesine
dayanmaktadir. Bu yaklagimlar ancak, itici ve c¢ekici dagmik engellere
uygulanabilir. Her iki teoride de CRSS igin ¢6ziimsel yaklagim:

no = (w/Ls)(2I [ Ex)"/? = w*B /2 [47]

seklinde tanimlanan bir no parametresi seklindedir [41, 43, 44, 45, 46].
Labusch'un makalelerinde bu parametre 19?2 bigiminde goriiniirken,
Schindlmayr ve Schlipf'in teorisinde 1o bigiminde goriiniir. En son iki teori her
ikisi de mo biiylidiikge, yani biiyiik ®" veya kiiglik B rejiminde, akis stresinin
Mott istatistikleri tarafindan yonetildigini dngdriir, Denklem [45] t. degerini
belirtir. Kiigiik ®" sinirinda, engeller oldukea yerellestirildiginde, dislokasyon-
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pargacik etkilesimleri Friedel istatistikleri kabul edilir ve T denklem [21] ile
verilir [27, 42, 44].

Mott istatistiklerinin gercek bir duruma uygulanip uygulanamayacagi
acikca tartisilir. Brown ve Ham ve Nabarro tarafindan yapilan tartismalar, dile
getirilen endigelerin  baglica 6rnekleridir. Tartisma konusu, CRSS'in,
dislokasyon sabitleme noktalarindan disar1 dogru yaylandiginda yeni engeller
tarafindan m1 (Friedel istatistikleri) yoksa uygulanan sifir stres altinda onu
ceken engellerden dislokasyonun serbest birakilmasi tarafindan mi (Mott
istatistikleri) yonetildigidir. Nabarro tarafindan da belirtildigi gibi, denklemler
[21] ve [45]'ln uygulanmasi beklendigi gibi mo iizerindeki kesin sinirlara
baglidir. Bu baglamda "yaygm" taniminin ¢ok 6nemli oldugu goriilmektedir.
Engeller, Ly (w* = 1) ile karsilastirilabilir bir aralikta bir dislokasyonla
etkilesime girebiliyorsa, Friedel siirecini tanimlayan karsilagma istatistikleri
daha az anlamli hale gelir ¢iinkii dislokasyon, onu sabitleyen bir engeli agmadan
cok Once yeni bir engelle etkilesime girebilir. Labusch ve Schindlmayr ve
Schlipf'in analitik teorileri, o> 1'in Mott istatistiginin kabulii, no < 1'in ise
Friedel istatistiginin kabulii oldugunu ileri siirmektedir [13, 31, 41, 47].

Daha sonra daha net anlasilacak nedenlerden dolayi, Mott
istatistiklerinin gecerli olmasi igin ®™> 1 olmasi gerektigi burada
onerilmektedir (Denklem [47]'ya gore no, ®" <« ligin limit B — 0'da olduk¢a
biiylik olabilir (yani engeller ¢cok zayifladiginda). Belki matematiksel olarak
kesin olmasa da bu kriterlerin mikro yapisal diizeyde gorsellestirilmesi
kolaydir. Engeller bir bir dislokasyona uygulanan gerilimin etkisi altinda disar
dogru egilirken, artan sayida engellerle karsilagtiginda engeller arasina
yerellestigi, ancak dislokasyona uygulanan gerilim sifir ise etkilesime
girebilecegi yaklasimi CRSS'deki aymi engellerle etkilesime girdiginde
hareketlendigi yaklagimiyla ortiigiir. Bu argiimanlar ayrica Kocks tarafindan
Onerilen kriterlerle de tutarlidir [34, 44, 47].

Bir dislokasyonun bir dizi daginik engelden gecerek hareketini inceleyen
bilgisayar simiilasyon caligmasmi tek oOrnegi Schwarz ve Labusch'un
ornegidir. Buna gore dislokasyon dinamik parametresini hareket denklemi
seklinde ve konum koordinatlarin uygun bir normalizasyonu ile,

T =1 Be 3/2 [4‘8]
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tanimlanan azaltilmis bir stres olarak t."* ifade ettiler [48].

Sozde "agir1 sontimli" dislokasyon hareketi (yani eylemsizlik etkilerinin
onemsiz oldugu dislokasyon hareketi) igin t."'nin mo'nun benzersiz bir
fonksiyonu oldugunu buldular. Problemin ¢6ziimii, engel ile dislokasyon
arasindaki etkilesim profiline baglidir. Bundan dolay1 Schwarz ve Labusch, biri
simetrik digeri asimetrik olmak {izere iki tiir kuvvet-boyut etkilesimi
diisiindiiler. Simetrik etkilesim, enerjiyi koruyan etkilesimler olarak
adlandirildi (dislokasyon engeli tamamen astiktan sonra da enerji sabittir).
Asimetrik etkilesmede, enerji, depolayan etkilesimlerin toplamini temsil eder
(6rnegin, dislokasyonun etkilesimin itici kismindan ge¢mesiyle kazanilan
enerji, etkilesimin ¢ekici kism1 olmadigi i¢in depolanir). Sonuglar1 Sekil 8'de
yeniden tiretilmistir [48].

2.0
1.8

1.6

(1]

1.2

1.0 C ENERGY CONSERVING
O ENERGY STORING

0.8 1 | I} 1 1 |
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2

o
Sekil 8: Schwarz ve Labusch'un, dislokasyon hareketi iizerindeki atalet etkilerinin

ihmal edilebilir oldugu durumlarda, enerjiyi koruyan veya enerjiyi depolayan
engellerden olusan seriler arasinda dislokasyon hareketine iligkin teorik sonuglar.

Enerjinin korundugu etkilesimler i¢in Schwarz ve Labusch, bilgisayar
simiilasyonuyla elde edilen verileri asagidaki denklemle tanimladilar [48].

7. = 0,94(1 + Cg;. o) /3 [49a]
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Enerji depolama etkilesim durumlar igin veriler ro'in tiim araligi boyunca

neredeyse dogrusaldir ve her iki denklem de birbiriyle tutarlidir [48].

.7 =0,94(1 + Cs.no) [49D]

Denklem [49]'da Cs; = 2.5ve Cg;' = 0.7 deneysel sabitlerdir. 1o (<0.4)'iin
kiiciik degerlerinde her iki denklem de benzer sonug verir. Denklem [38a], 1o
biiylidiikge (>>1) Mort istatistiklerinin sapmaya noktasina yaklasildigini, 1o <<
1 oldugunda ise Friedel istatistiklerine daha uygundur. Bundan dolay1 sayisal
faktorler harig, denklem [21] ve [45] iki sinir degeri i¢in de kullanilir [27, 42].

Schwarz ve Labusch'un sonuglari, 1o parametresinin davranisi yoluyla
Mott ve Friedel istatistiklerindeki noktalar arasinda kabul edilebilir bir sekilde
stirekli bir baglanti var gibi goriinse de argiimanlarinin yalnizca kiigiik P
degerleri i¢in gegerli oldugu gercegini gozden kagirmak gerekir. Kullandiklari
hareket denklemini inceledigimizde bunun nedeni agiklia kavusur.
Dislokasyon lizerindeki kuvvet ¢izgisel kayma geriliminden kaynaklanan
katkiy1 ifade eder. Dislokasyonun egrilik yaricapi ise: , seklinde yazilir burada
y, baslangicta x yoniinde uzanan dislokasyon ¢izgisinin yer degistirmesidir. Bu
denklem dislokasyon i¢in egrilik yaricapinin kesin ifadesi olarak kabul
edilmistir [19, 48, 49].

Dislokasyon ¢izgisi hemen hemen diiz ise bu ifadedeki payda ihmal
edilebilir. Ancak engeller makul derecede giiclii oldugunda bu terimin
dislokasyon yarigcapina katkisi 6nemli olmaya baglar. Bu degisimde dy/dx'in
maksimum degeri 3¢ 'dir. Burada B. > 0,3 (yaklasik) degerleri hesaplamalarin
sonuclarmi etkileyecektir. Bu tlir pargaciklari i¢in Schwarz ve Labusch
teorisinin denklemlerinin ¢6ziimii artik yalnizca me'a bagh degildir, aym
zamanda [ 'ye de baglidir. Dolayisiyla Schwarz ve Labusch'un ry degisimleri
hesaplama sonugclar1 i¢in etkili olacagi sonucuna varilir. Ciinkii 1o yalnizca
o'nin kendisi sifira yaklagirken B. kiiciik kaldig1 durumlarda sifira yaklasir.
Bundan dolayi bu yaklagim teorisi etkilesim araliklarinin ¢ok kiigiik oldugu (
Ls<<) giiclii engeller i¢in gegerli olmaz [41, 48, 49].



Fizik DUNYASI I: FiZiGiN BUGUNU | 72

3.3.1.Farkh Giiclere Sahip Engellerin Etkilesimleri

Herhangi bir alasimda gergekte ¢okeltiler tamamen sert asla bir boyutlu
dagilimlara sahip degillerdir. Ciinkii parcacik boyutlarinin her zaman
istatistiksel bir dagilimi1 vardir. Sadece tek bir pargacik boyutu olsa bile, kayma
diizlemi belirli bir sekle sahip bir parcacigi farkli konumlarda keseceginden ve
kayma diizleminin kendisinde kesit alanlarmin dagilimina yol agacagindan, bir
dislokasyonun engel mukavemeti dagilimmin CRSS'yi nasil etkiledigini tahmin
etmek 6nemli hale gelir. Bu etkilesimlerde kayma diizlemindeki bir parcacigin
kesiti, o parcacigin bir dislokasyon hareketine kars1 direnciyle iligkilidir. Asil
sorun, ¢Okelti matrisi ve ¢Okelti mukavemetlerinin alagimin mukavemetini
artirmak i¢in nasil bir araya geldigidir. Bu sorun, bilgisayar simiilasyon
caligmalarinda sorun olarak goriillmemistir, ¢linkii matrisin CRSS'si sifirdir [14,
37,38, 50, 51, 52].

CRSS'ye iki veya daha fazla mukavemete sahip farkli engellerin
katkilarin1 agiklamak igin ¢esitli iliskiler onerilmistir. Bei ve B2 mukavemetli
iki tiir engeli ele alalim ve Bci mukavemetli engeller kendi baslarina mevcut
oldugunda, kayma gerilimi t; ile verilen malzemenin mukavemetinde bir artiga
neden olduklarini varsayalim. Benzer bir argiiman B, mukavemetli engeller
icin de gegerlidir. Matrisin akis geriliminin nasil hesaba katilacagi simdilik géz
ard1 edilerek, biiyiikliigii sifir kabul edilecek. iki tiir engel icin de akis gerilimi
icin en yaygm ifadeler Brown ve Ham tarafindan tartigilarak asagidaki

sekillerde tanimlanmustir [34, 53].

Ter + Tep [50a]
1.2 = 142 + 15,2 [50b]
T, = Tchll/z + Tchzl/z [SOC]

X ve X iligkisi:

X1 = ng/ng Xy = ng/ng = 1-X; [51]
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Seklinde olup burada ng; ve ng sirasiyla birinci ve ikinci tipteki birim alan
basina engel sayisidir. Denklemler [12] ve [22]' kullanarak toplama kurallari,
[50] denklemleri sirasiyla asagidaki gibi tanimlanir [13, 53].

1 1

7" = Te1 ' X12 + T2 X52 [52a]
(T2 = (1)K + (127)%X; [52b]
T = 14X + 12" Xs [52c¢]

Ug segenekten ilki (dogrusal iist iiste binme) yapilabilecek en basit
varsayimi agiklar. Ikincisi Koppenaal ve Kuhlmann-Wilsdorf tarafindan ilk kez
ortaya atilan Pisagor toplama kuralidir ve tgiinciisii de ilk ikisine bagh olan
karigimlar yasasidir [13, 54].

Baska ekleme kurallar1 da Onerilmistir. Labusch teorisi, su tiirde bir iist
iiste binme yasas1 dnermektedir.

V2= 1y 2t 1y 32 [53]

Tc
Bu denklem, iki farkli tiirdeki daginik engellerin karisimlariyla smirli gibi
goriinmektedir. Cilinki bu tiir engellerin sertlestirmesi dikkate alinarak denklem
[53] tiiretilmistir. En son Biittner ve Nembach ve Neite ve digerleri, q'nun
ayarlanabilir bir parametre oldugu kabuliiyle 7,9 = 7.,9 4+ 7,7 [54]

tiirlinde bir ekleme kural1 dnermislerdir [55, 56].

Bu ekleme kurallarindan birinin veya digerinin kullanilmasinin baslica
gerekcesi, bunlarin bilgisayar simiilasyonuyla iretilen verilerle ne Olgiide
uyumlu oldugudur. Ozellikle, Foreman ve Makin, bilgisayar simiilasyonu
deneylerinde X; ve X, degerleri araliginda 1" ve 7To'nin gesitli
kombinasyonlarini ele aldilar ve ayrica kare spektrumlu bir engel kuvvetinin
CRSS iizerindeki etkisini arastirdilar. En zayif kombinasyonlar i¢in denklem
[50b]'nin (veya [52b]) X; ve Xo'nin tiim olas1t kombinasyonlari i¢in verilerinin
en iyi sekilde sonug verdigini gdzlemlediler [13, 32].

Ayrik nokta engellerinin rastgele bir karigiminin etkisi, Hanson ve
Morris tarafindan teorik olarak arastirilmisg;
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()? =X X; soi [55]
0=2;X; soi{ i) [56]

Soi ve { ¢i Ynin denklem [34] ve [35] ile verildigi sonuglar tiiretmislerdir.
Denklem [36] ve [37] ile verilen kiiciik Bei ve doi igin gecerli sonuglart denklem
[55]'e koydugumuzda, denklem [52b]'nin genellemesi olan

(T =2 X (1o7)? [57]

sonucu elde edilir. Boylece Hanson ve Morris'in teorisi, ilk kez Koppenaal ve
Kuhlmann-Wilsdorf tarafindan 6nerilen Pisagor toplama kural i¢in gerekce
saglamig olur. Bu gercek Louat tarafindan fark edilmis, ancak Hanson ve
Morris tarafindan acike¢a belirtilmemistir [36, 37, 54, 57].

Cesitli st liste binme yasalarinin sonuglarini (Denklem [50] ve [52])
Foreman ve Makin'in bilgisayar simiilasyon deneylerinin sonuclariyla
karsilagtirmak ogretici olur. Bu, Sekil 9 ve 10'da yapilmistir. Sekil 9'da Pisagor
iist liste binmenin, kullanilan {i¢ farkli engel kuvveti kombinasyonu igin teori
ve deney arasindaki en iyi uyumu agik¢a sagladigini agiktir. Foreman ve
Makin'in belirttigi gibi, uyum, diger iki kombinasyondan ¢ok, en zayif iki
engelin kombinasyonu i¢in ¢ok daha iyidir. Sekil 9'da ayrica, dogrusal iist iiste
binme yasasinin, ¢ogu engel kuvveti ve konsantrasyonu kombinasyonu igin
toplam CRSS'ye i¢in iyi bir yaklagim degildir. dt*/dX,, X5 - 0 iken oo ve X; —
1 iken -0 yaklastigindan, denklem [41a]'nin genellikle kotii bir yaklagim olmasi
sasirtict olmamalidir. Ancak, Brown ve Ham'in de belirttigi gibi, az sayida
giiclii engelle ¢ok sayida zayif engelin bir arada bulundugu durumlarda (X,>
0.95, 11" = 0.809, 1" = 0.260), dogrusal siiperpozisyon, Pisagor
stiperpozisyonundan daha iyi bir uyum firetir [13, 32, 54].
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Sekil 9-- Foreman ve Makin'in iki farkli giicteki engellerin rastgele karisimlari
icin teorik sonuglar (ii¢ iist {iste binme yasasiyla karsilastirilmistir). X,, daha
zay1f engellerin alan yogunlugunu tanimlar.

09

(¥ max * Ymin/2

Sekil 10: Foreman ve Makin'in engel mukavemetlerinin siirekli dikdortgen dagilimi
icin simiilasyon sonuclar1 (Pisagor siiperpozisyonu (dolu egriler) ve genellestirilmis
karigim yasasi (kesikli egriler) tahminleriyle karsilagtirtlmistir).

Foreman ve Makin tarafindan kullanilan engel kuvvetlerinin siirekli
dagilimi i¢in, yalnizca Denklemler [41b] ve [41c] ile karsilastirma uygundur.
Sekil 10'daki egrileri olustururken, Denklemler [41b] ve [41c] siirekli degisken

Y .cinsinden ifade edilmis veya

()2 = [, g (ol W2 dy (58]
ya da
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70" = [ ()T (W) die [58b]
olarak ifade edlebilir. Burada dagilim fonksiyonu kendisi

g(\l/c) =1/ (\|/max' \lfmin) =1 /\VW [59]

bigiminde ifade edilmistir.

Wmax, Wmin V€ Wy tanimlart Foreman ve Makin tarafindan kullanilanlarla
aymidir. Hesaplamalar i¢in 0< . <0.88 180°> y. > 56.715° i¢in denklem [25]
kullanilirken, y. < 56.715° i¢in denklem [26] kullanildi (bu B. degerinde
denklem [25] ve [26] ayn1 t." degerlerini verir). Foreman ve Makin tarafindan
secilen dagilimla (denklem [59]), denklem [58a]'daki integral kapali formda
degerlendirilebilir, ancak denklem [58b]'deki integral yalnizca sayisal olarak
degerlendirilebilir [13, 25, 36, 37].

Sekil 10'dan en agik sekilde ortaya ¢ikan iki nokta, denklem [52b]'nin,
Denklem [52c]'den ¢ok daha fazla bilgisayar simiilasyonu deneylerinin
sonuclartyla uyumlu olmasidir. Etki, Foreman ve Makin'in belirttigi gibi, biiyiik
V. degerlerinde (yani daha zayif engeller icin) en belirgindir. Brown ve Ham
tarafindan belirtilenin aksine, genellestirilmis karisim yasasi (denklem [52c]),
giicli  parcaciklarm  dar dagilmlann  disinda, genellikle bilgisayar
simiilasyonunun sonuglartyla iyi bir uyum i¢inde degildir. Neredeyse tiim
kosullarda ve tiim pratik amagclar i¢in, engel gliglerinin dagiliminin ortalama
glicteki engel tarafindan temsili yeterince hakli ¢ikarilmistir. Engeller giiclii
oldugunda gozlemlenen Pisagor {ist iiste binmesi ile bilgisayar deneylerinin
sonuglar1 arasindaki tutarsizlik ¢ok biiyiik degildir. Daha zayif engeller i¢in
uyum esasen mitkkemmeldir [13, 25, 32].

Sekil 9 ve 10'daki veriler, [57] denkleminde ifade edilen Hanson ve
Morris teorisinin Ongdriilerinin deneysel dogrulamasimi saglar. Pisagor
stiperpozisyonu, belirgin veya siirekli olarak dagitilmig giiclere sahip zayif
engellerin limitinde dogru yasadir. Giiglii veya giiglii art1 zayif, belirgin
engellerin karigimlari i¢in, hemen hemen tiim kosullar altinda miikemmel bir

yaklagimdir. Bu baglamda, t.;" ve 12" agisindan

(1) = ()X 1%+ (1,7)9 X Y2 [60]
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olarak yazilabilen [54] denkleminin, q degeri uygun sekilde secilirse Sekil
9'daki verilerle miikemmel bir uyum sagladigini belirtmekte fayda var. 1c," =
0,809 ve 12" = 0,530 kombinasyonu i¢in q = 1,75, 11" = 0,809 ve 12" = 0,260
q= 1,4, 11" = 0,530 ve 12" = 0,260 i¢in ise q = 1,8'dir. Engelin giicii azaldikca
q teorik olarak beklendigi gibi acikga 2'ye yaklasir [25, 32, 36, 37, 55, 56].

3.3.2.Sonlu Engel Boyutunun Etkisi

Cokelti sertlestirmesini inceleyen teorik aligmalarda, sonlu boyuttaki
cokeltileri nokta engeller olarak kabul edilir. Ancak, ortalama diizlemsel engel
araliginin ortalama parcacik boyutlarina kiyasla ¢ok biiylik olmasi (veya
esdeger olarak, hacim kesri f kiigiik oldugunda) durumunda daha dogru
sonuglar verir. Birgok durumda bu varsayim hatali sonuglar verebilir. Bu
nedenle, sonlu pargacik boyutunun etkisini tahmin etmek igin Onceki
denklemlerden bazilarini yeniden gézden gegirmek gerekir [13, 52, 58, 59, 60].

Burada, sonlu parcaciklar icin gecerli olan L nicelikleri, ortalama
parcacik yarigapi ( r=(Re) ), ortalama diizlemsel yaricap ( rs ) ve hacim kesri f
arasindaki iligkileri hatirlamak yararli olacaktir. Bu parametreler arasindaki
uygun iliskiler asagida 6zetlenmistir [14, 50]:

*Kolayca ortadan kaldirilamayan bazi son derece uzun siireli yanlis
anlamalar vardir. Bunlar arasinda siklikla kullanilan ancak yanlig olan iligkisi

vardir. Yanhstir ¢linkii (%) # (75 )2.

m(r2)/Ls* = f; (61a)
(rs) = m(r)/4; (61b)
(r;2) = 32(r;)?/n? (61c)

Denklem [61¢]'nin [61a]'ya ikame edilmesi su sonucu verir:

L= ()" o0 = ()" ¢ (621

37f, 3f
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Nokta pargacik yaklasiminin en basit durumu, Sekil 2'de gosterilen
yapilandirmanin sonlu pargaciklar durumu i¢in kabul edilmistir. Ancak farkli
durumlar olabileceginden olasiliklardan bazilari Sekil 11'de gosterilmistir.
Sekil 11(a), ¢okeltilerin siirin1 saran ve kritik kirilma agisina ulasilana kadar
bunlar1 kesemeyen gecirgen olmayan parcaciklar i¢in yapilandirmay: temsil
eder; bu durum, koherens sertlestirmesi sirasinda elde edilen duruma benzerdir,
ancak tam olarak esdeger degildir. Sekil 11 (b), dislokasyonun pargacigi
delebildigi ve parcacigin i¢indeki dislokasyon ¢izgisinin yay1 diizlemsel ¢apa
dayandiginda kritik bir yapilandirmaya ulastigi zaman beklenen geometriyi
tanimlar. Bu, diizen giiclendirme problemindeki kritik yapilandirmadir. Sekil
11 (c), dislokasyonun tiim parcacigi deldikten sonra maksimum direng
kuvvetini deneyimledigi zaman beklenen geometridir. Bu durum, istifleme
veya ayrigma hatasi sirasinda meydana gelebilecek bir duruma biraz benzer [12,
13, 61].
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(a)

(b)

(c)

Sekil 11. Friedel istatistiklerinin geometrisinin sonlu engeller i¢in gesitli uyarlamalarini
gostermektedir. (a)'da parcaciklar kritik kirilma agisina ulagilana kadar gecilemez.
(b)'de dislokasyon pargacigin merkezine yakin bir noktaya kadar igine isler ve bu
noktada serbest kalir. (c)'de maksimum diren¢ kuvveti, dislokasyon pargacigi tamamen
delmek tizereyken meydana gelir.

Sekil 11'de tanimlanan ii¢ durumun her birinde SF'nin hesaplanmasi
cebirsel olarak karmasiktir; ancak ¢ok zor degildir. Sekil 11(a) igin kritik

kirilma agisina baglhidir.

(@) -1 = B2 — 0814f [63]

Denklem [10] ile karsilastirildiginda, sonlu engeller igin akis geriliminin, ayni
kopma mukavemetine sahip nokta engeller i¢in hesaplanan akis geriliminden
daha biiyiik oldugunu, mukavemetteki artig derecesinin f'nin artmasina bagh
oldugu goriilmiistiir [14, 52, 53, 55, 60].
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Sekil 11(a)'daki geometri, tanimlayan dislokasyon-¢okelti etkilesiminin
tipinin, Hanson ve Morris'in tarama geometrisinin bir uyarlamasimi kullanarak
sonlu parcacik boyutunun etkisini aragtiran Melander tarafindan calisilan ile
ayni olmasi nedeniyle 6zellikle secildi. Melander, f ve . deger araliginda
yalnizca bir deger i¢in sonlu engel boyutunun etkisini hesapladi ve CRSS'nin
her zaman esdeger giicteki nokta engeller i¢in olandan daha disiikk oldugunu
buldu. Melander'in hesaplamalar1 ile Denklem [63]'te somutlastirilan basit
sonu¢ arasindaki tutarsizliklarin nedenleri anlagilamamistir. Ancak onun
degerlendirmeye almadigi tarama alanmin biiyiik bir kismiyla yakindan ilgili
olabilir. Tutarsizlik heniiz ¢6ziilememis olsa da denklem [63]'e yol agan
arglimanlarda hata bulmak zordur. Pargacik yaricapi kiictildiikce gercek fiziksel
durumu giderek daha iyi temsil etmeleri gerekir [16, 36, 39, 40].

Sonlu engel boyutunun bir diger potansiyel olarak 6nemli sonucu,
pargaciklar ¢ok zayifsa, dislokasyonun kirilma mukavemetini astiktan sonra
merkezi engeli asamayabilecegidir. Bunu gerekli bir kosul olarak alarak, Sekil

11(a)'daki geometri i¢in bulunur. Bu, [20] ve [62] denklemlerini kullanarak,

kiiciik f icin gecerli olan S = % = 1,18f sonucunu verir. Denklem [63],

Bc<Pmin olacak kadar zayif parcaciklar icin CRSS'yi tanimlayamaz. Melander,
kullandig1 farkli geometri nedeniyle 1.18 f'den farkli bir degeri tanimlamistir.

Ayni argiiman Sekil 11(b)'deki geometriye uygulanirsa, buluruz; bu da S, =
3nf

= 0.3f sonucunu verir.

Sonlu pargacik boyutunun CRSS iizerindeki etkisine dair bagka bir
istatistiksel calisma daha yapilmamistir. Ancak, Schwarz ve Labusch'nin
sonuglarmin bir yorumu, (rs) degerinin etkilesim aralig1 o'nin bir pargasi olarak
dahil edilmesi sartiyla sonlu engellerin CRSS'sinin tahmin edilebilecegidir. Bu
aslinda birkag arastirmaci tarafindan ¢alisilmistir. Bu yaklasim kolayca yanlig
anlagilabilir. Ciinkii sonlu aralikli dagimik engeller ile sonlu ancak
yerellestirilmis engeller arasinda gercek bir ayrim vardir. Elastik bir bozulma
iireten bir bilesim dalgalanmasi birincisine drnektir, uyumsuz olmayan diizenli
tutarli bir ¢okelti ise ikincisine ornektir [13, 30, 48, 52, 55, 56].

Gegilmez pargaciklar igin sonlu engel boyutunun sonucu, L, asagidaki
denklemden hesaplanir.

Ly =ns"Y? — (r) = [(32/3nf)"/? — 2] (r5) [64]
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Denklem [64] araciligiyla kare kafes araligi, merkezden merkeze araliktan
ziyade sonlu engeller arasindaki serbest araligin bir 6l¢iisii haline gelir [52, 60,
62].

Bu makalenin geri kalaninda sonlu engellerin kiiresel sekilli oldugu
varsayilacaktir. Bu elbette genel olarak dogru degildir, ancak tartismay1 biiytik
Olciide basitlestirir. Gergek ¢okeltilerin sekillerinin genellikle es eksenli olmast,
boylece inceleme bazinda uygun sekilde tanimlanmis etkili (etkin) bir pargacik
"yarigapindan" bahsedebilmemiz siklikla gergeklesir. Bu tiir kosullar altinda
kiiresel pargaciklar i¢in tiiretilen denklemlerin modifikasyonlar1 basittir. Ancak
pargaciklar es eksenli degilse (6rnegin, disk veya igne seklinde), 6zel sorunlar
ortaya c¢ikabilir. Bunlar incelenemeyecektir; ¢linkii gergekei bir sekilde hayal
edebilecegimiz durumlarin cesitliligi nedeniyle genellemeler neredeyse
imkansizdir [14, 52].

4. SONUCLAR

Yukarida tartisilan sabit ve yaygin engellerin dislokasyon hareketine
etkileri ile farkli giiclere sahip engellerin etkilesimlerine ait ilgili
denklemlerdeki dagilim fonksiyonlari ve konuyu 6zelde agiklamak igin Al- 1.1
Sc ve Al-1.9 Sc alagimlarinin ilgili datalarin1 kullanarak istatistik sonuglarin
uygulamasi yapildi. Bu maksatla 6nce denklem 23, 25, 26, 38 ve 40 esitlikleri
birlikte kullanilarak elde edilen istatistik sonuglar asagidaki sekillerde verildi.
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1. GIRIS

Diinya genelindeki enerji talebinin yiikselmesi, fosil yakit rezervlerinin
azalmasi ve cevresel kaygilar, insanligi temiz ve siirdiiriilebilir enerji
kaynaklarina yonelmek zorunda birakmistir. Bu arayista, riizgar, giines, gelgit
ve jeotermal gibi yenilenebilir kaynaklarin yani sira niikleer ve hidrojen enerjisi
gibi c¢esitli alternatifler 6ne ¢ikmaktadir. Ancak, niikleer atik sorunu veya
mevsimsel/yerel kisitlamalar gibi dezavantajlar disiiniildiiglinde, hidrojen
enerjisi en umut verici ve temiz teknoloji olarak dikkat ¢cekmektedir (Al, 2019;
Al, Kurkcu, & Yamcicier, 2020; Al & Yamcicier, 2022; Al, Yortanl, & Mete,
2020; Ornek, Al, lyigor, & Lafci, 2024). Hidrojen, dogada yaygmn olarak
bulunan ve zararli olmayan bir elementtir. Bir enerji tagiyicist olarak hizmet
eder ve temiz yanmasi ve yalnizca su iiretmesi gibi avantajlar sunar. Hidrojen,
tagmabilir elektronik cihazlarda, yakit hiicreli araglarda ve evsel enerji
santrallerinde enerji tasiyicisi olarak kullanilabilir. Bununla birlikte, hidrojen
teknolojisinin listelenen avantajlara ragmen, iretim, tasima ve depolama
stirecinde bir dizi teknik sorunla basa cikilmasi gerekmektedir. Hidrojen
depolama oOzellikle 6nemli bir konudur ve derinlemesine arastirma ve
gelistirme gerektirir. Hidrojen hem hacimce hem de agirlikga yiiksek enerji
yogunluguna sahiptir (Roes & Patel, 2011). Hidrojenin enerji yogunlugu,
agirhigma gore yiiksektir (benzinden 3 kat fazla), ancak hacmine gore diistiktiir
(benzinden 4 kat daha az). Bu durum, hidrojeni hidrokarbon yakitlarla
karsilastirildiginda bir dezavantaj haline getirir (Chen & Zhu, 2008; Jena, 2011;
Orimo, Nakamori, Eliseo, Ziittel, & Jensen, 2007; Paggiaro, 2008).

Gilinimiizde hidrojen, araglarda genellikle sikistirilmis gaz veya
stvilastirilmis formda (kriyojenik tanklarda) depolanir. Ancak her iki yontem
de 6nemli zorluklar igerir:

* Sikigtirilmig gaz tanklar1 hem giivenlik hem de hacim sorunlar yaratir.

* Stvi hidrojen depolamas1 ise daha da karmasiktir. Hidrojenin
stvilastirilmast i¢in kendi enerji igeriginin yaklasik %35'i kadar biiyiik miktarda
enerji gerekir ve bu da devasa tesisler ile karmagsik dagitim sistemlerini zorunlu
kilar. Ayrica, hidrojenin ~20 Kelvin (-253°C) gibi ¢ok diisiik bir doygunluk
sicakligia sahip olmasi nedeniyle, buharlagmay1 (boil-off) 6nlemek igin 6zel
ve oldukca pahali yalitimli tanklar kullanmak gerekir.

Bu nedenlerle, hidrojenin gaz veya sivi halde depolanmasi verimsiz bir
yontemdir.
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Giliniimiizdeki arastirmalar, yiiksek gravimetrik ve hacimsel yogunlukta
hidrojen depolamasina olanak taniyan, ideal kinetik ve termodinamik
ozelliklere sahip malzeme ve yontemlere odaklanmistir. Bu arayista, hidrojenin
sikistirilmast ve sivilastirilmasi yontemlerine kiyasla ¢ok daha giivenli ve
kullanish olan kati hal depolamasi 6ne ¢ikmaktadir. Ozellikle metal veya
kompleks hidritler ve metal organik ¢ergeveler (MOF'lar) gibi malzemeler, bu
alandaki son ¢aligmalarin en umut verici konular1 arasinda yer almaktadir.
Yiiksek hidrojen depolama kapasiteleri ve farkli sicaklik/basing kosullarina
uyum yetenekleri sayesinde metal hidritler, bu alandaki en 6nemli arastirma
konularindan biri haline gelmistir (Sreedhar, Kamani, Kamani, Reddy, &
Venugopal, 2018). ABD Enerji Bakanligi (DOE) gravimetrik hidrojen
depolama kapasitesi i¢in agirlikca %4,5'lik bir hedef belirlemistir. Bu hedefe
ulasmak amaciyla, atom numarasi 20'den kiigiik olan hafif malzemeler lizerinde
aragtirmalar yogunlagsmistir (Dunn, 2002). Metal hidratlarin, 6rnegin MgH> ve
LiH gibi, %5-8 agirlik oraninda gravimetrik hidrojen yogunlugu (GHD) ile
hidrojen depolamada yaygin oldugu bilinmektedir (Niaz, Manzoor, & Pandith,
2015). Bu tiir malzemeler iizerine yogun ¢aligsmalar devam etmektedir.

Yiiksek yogunluklu hidrojen depolamasi, hidrokarbon yakitlarla
rekabet edebilmek ve enerji sektdriinde verimliligi artirmak igin kritik bir
Ooneme sahiptir. Bu hedefe ulagmak igin, uygun kombinasyonlara ve kristal
yapilara sahip yeni malzemelerin gelistirilmesi gerekiyor. Bu noktada,
hesaplamali malzeme bilimi arastirmacilara ii¢ temel avantaj sunar:

e Malzemelerin atom diizeyinde daha iyi anlagilmasi,
e Onceden sonuglarin tahmin edilmesi,
e Deneysel calismalardan once malzemelerin fiziksel ve kimyasal

Ozelliklerinin yorumlanmasi.

Glniimiiziin gelismis bilgisayar giicii ve karmagsik algoritmalar sayesinde,
malzeme 6zelliklerini detayl bir sekilde tahmin etmek miimkiin hale gelmistir.
Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) gibi araglar, malzemeler hakkinda
kapsamli bilgiler sunabili. Ornegin, bir malzemenin termodinamik
Ozelliklerini tahmin etmek icin kusursuz bir kristal ile bozulmus bir kristal
arasindaki toplam enerji farki hesaplanabilir. Benzer sekilde, atomlarin
yerinden ¢ikarilmasiyla kalan atomlardaki kuvvetler incelenerek fonon modlart
ve malzemenin titresim Ozellikleri belirlenebilir. DFT, malzemenin

deformasyona verdigi tepkiyi analiz ederek elastik Ozelliklerini de ortaya
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koyabilir. Bu sayede, pahali deneysel ¢aligmalara gerek kalmadan, yapisal,
elastik, elektronik ve optik Ozelliklerin ideal kombinasyonuna sahip yeni
hidritler 6ngoriilebilir. Bu yaklagim, kaynak, insan giicii ve zamandan tasarruf
etmeyi de saglar. Bu boliimde genel olarak yiiksek yogunluklu kat1 hal lityum
tabanli hidrojen depolama malzemelerine ve yogunluk fonksiyonel teorisi ile
yapilan malzeme arastirmalarina yer verilecektir.

2. LITYUM TABANLI KOMPLEKS HIiDRITLER;

YOGUNLUK FONKSiYONEL TEORiSi CALISMALARI

Bu boliimiin ana odak noktasi, perovskit ve lityum bazli hidritlerin
yapisal, elektronik, termodinamik ve optik 6zelliklerinin yogunluk fonksiyonel
teorisi kullanilarak incelenmesidir. Bu arastirmalar, fosil yakitlara g¢evreci bir
alternatif olarak hidrojenin giivenli ve etkili bir sekilde depolanmasi sorununa
¢Oziim aramaktadir. Lityum tabanli malzemeler diger malzemelere kiyasla
agirlik¢a hafif olmalarindan dolay1 dikkat ¢ekmistir.

Perovskit tipi hidritlerin, LiBaHs, LiSrHs ve LiCsHs hidrojen depolama
potansiyeli yogunluk fonksiyonel teorisi ile incelemistir (Raza, Murtaza, Umm
e, & Arif Khalil, 2019). Bulgular, tiim bilesiklerin dolayli bant araligina sahip
yart iletken 6zellik gosterdigini ve LiBaHs’lin diislik termal iletkenligi, ytliksek
elektriksel iletkenligi ve yliksek Debye sicakligi sayesinde en kararli ve en
uygun aday oldugunu ortaya koymaktadir. LiSrHs de kararli bir yap1
sergilerken, LiCsHs’iin kiibik fazda dinamik olarak kararsiz oldugu
belirlenmistir. Genel olarak, LiBaHs ve LiSrHs hidrojen depolama i¢in umut
verici malzemeler olarak One c¢ikmaktadir. Diger bir ¢alismada, Li2XHs
bilesiklerinde X (C, Si, Ge) atomlarinin varliginin, Li-H iyonik baglarmna etkisi
incelenmigtir (Khenfer et al., 2021). Lityum bazli hidriirlerde hidrojen
depolama ozelliklerinin iyilestirilmesi amaciyla, LiXHs (X = C, Si, Ge)
bilesiklerindeki baglanma etkilerini yogunluk fonksiyonel teorisi ve tam
potansiyelli lineerize edilmis diizlem dalga (FP-LAPW) yontemleri kullanarak
incelenmistir. Karbon, silisyum ve germanyum atomlarmin Li ve H atomlari ile
kovalent bag olusturma egiliminin, Li-H arasindaki iyonik bag etkilesimini
zayiflatarak hidrojen desorpsiyon karakteristiklerini olumlu yonde degistirdigi
tespit edilmistir. Yapilan hesaplamalar, bu ikame elementleri neticesinde
ozellikle Li2CHz bilesiginin en diisiik olusum enerjisine ve en kiigiik kafes
parametrelerine sahip oldugunu ortaya koymustur. Bu kovalent bag olusumu,
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termodinamik kararliligi azaltarak hidrojenin daha diisiik sicakliklarda
salinmasin1 saglamaktadir. Bulgulara gore, Li2CHs bilesigi, incelenen tiim
bilesikler arasinda en diisiik olusum enerjisine ve en kiigiikk kafes
parametrelerine sahiptir. Li.CHs bilesiginin %11,74 gibi oldukca yiiksek bir
gravimetrik hidrojen depolama kapasitesi ve sadece 92.8 K gibi diisiik bir
hidrojen desorpsiyon sicaklig1 sergiledigi tespit edilmistir. Bu sonuglar, C, Si
ve Ge atomlarmin kovalent bag olusturarak hidrojenin serbestlesmesi igin
gereken enerjiyi  dlslirdiigiinii ve boylece kinetik engelleri astigini
dogrulamaktadir. Bunun yani sira LiBHs (B = Be, Mg, Ca) bilesiklerinin
hidrojen depolama o&zellikleri, hem hacimsel (bulk) hem de [0 0 1] yiizey
modelleri iizerinden hibrit yogunluk fonksiyonel teorisi (hybrid-DFT)
kullanarak detayli bir sekilde incelenmistir (Zosiamliana et al., 2025). Sonuglar
bu malzemelerin yapisal, elektronik, mekanik ve termodinamik kararliliklarini
ortaya koymustur. Negatif olusum enerjileri ve Born kararlilik kriterlerine
uyum hem bulk fazim hem de LiH ile sonlanan (S-2) yiizeylerin kararli
oldugunu gostermistir. LiBHs perovskit hidriirlerinin hem bulk hem de yiizey
formlarinin hidrojen depolama uygulamalar i¢in potansiyel tasidigi ve yiizey
terminasyonunun termodinamik Ozellikleri optimize etmede kritik bir rol
oynadig1 ortaya konmustur.

Perovskit tipi hidriirlerden olan XLiHs (X = Mg, Ca, Sr, Ba)
bilesiklerinin hidrojen depolama kapasiteleri ve fiziksel 6zellikleri de yogunluk
fonksiyonel teorisi kullanarak incelenmistir (Ayyaz et al., 2025). MgLiHs,
CaLiHs, SrLiHs ve BaLiHs i¢in sirastyla %8,76, %5,99, %3,07 ve %2,03
gravimetrik hidrojen depolama kapasiteleri hesaplanmistir. Elektronik bant
yapisi ve durum yogunlugu analizleri, malzemelerin yariiletken karakterde
oldugunu ortaya koymustur. SrLiHs, 344.41 K ile en yiiksek Debye sicakligina
sahipken, desorpsiyon sicakliklarin pratik uygulama araliginda (233-333 K)
oldugu bulunmustur. Elastik sabitler ve modiiller, tiim bilesiklerin mekanik
olarak kararli ve siinek davranis sergiledigini, ayn1 zamanda 6nemli Olgiide
anizotropiye sahip oldugunu isaret etmistir. Sonuglar, bu malzemelerin kat1 hal
hidrojen depolamada kullanilabilecegini isaret etmektedir. Bir diger ¢aligma da,
LiBH4 ve LiAlH4 kompleks hidriirlerinin o, B ve y fazlarinin mekanik ve
termodinamik 6zellikleri incelenmis (Ghellab et al., 2022) malzemelerin elastik
sabitleri, bulk modiilii, kayma modiili ve Young modiilii gibi mekanik
parametreler hesaplanmistir. LiBH4'lin elastik sabitlerinin benzer bor hidriirlere
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kiyasla daha yiiksek oldugu, B-LiAlH4'Un ise [001] yoniinde daha kolay
sikigtirilabilir oldugu tespit edilmistir. Ayrica, B-H baglarinin Al-H baglarmdan
daha kisa ve giiclii olmasi nedeniyle LiBH4'lin bulk modiiliiniin daha biiytik
oldugu ve dolayisiyla daha kararli bir yap1 sergiledigi sonucuna varilmistir.
Mekanik davranis agisindan, a-LiAlH4 hari¢ tiim bilesiklerin siinek oldugu
belirlenirken; 6zellikle LiBH4'lin tek eksenli deformasyonda daha fazla hacim
degisimi gosterdigi gozlemlenmistir. Sonug olarak, bu hidriirlerin hidrojen
depolama uygulamalarinda mekanik ve termal agidan umut vadeden
malzemeler oldugu vurgulanmstir.

Perovskit yapili LiBeHs ve NaBeHs hidriirlerinin mekanik ve elektronik
ozellikleri, WIEN2k paketi {izerinden FP-LAPW yoOntemiyle gerceklestirilmis;
PBE-GGA, WC-GGA, LDA ve TB-mBJ gibi cesitli degisim-korelasyon
fonksiyonelleri kullanilarak optimizasyonlar yapilmistir (Rehmat et al., 2017).
LiBeHs'liin ortorombik (Pnma) ve kiibik (Pm3m), NaBeHs'lin ise kiibik
fazlarinin elastik sabitleri hesaplanmis ve mekanik olarak kararli olduklar1 Born
kriterleriyle dogrulanmistir. Hesaplanan bulk modiilii (B), kayma modiilii (G),
Young modiilii (E) ve Poisson orani (v) degerleri, bu malzemelerin NaMgHs ve
LiBHa4 gibi diger hidriirlere kiyasla daha yiiksek mekanik mukavemete sahip
oldugunu, ancak B/G <1.75 ve diisiik v degerleri nedeniyle gevrek davranig
sergilediklerini gostermistir. TB-mBJ potansiyeli kullanilarak hesaplanan bant
araliklarini, LiBeHs ve NaBeHs'lin yalitkan karakterde oldugunu ortaya
koydugu goriilmiistiir. Debye sicakliklarinin yiiksek bulunmasi, bu hidriirlerin
giiclii bag yapismma ve yiiksek termal kararliliga sahip olduguna isaret
etmektedir.

Literatiirde, bircok malzeme yogunluk fonksiyonel teorisi hesaplamalari
kullanilarak kati hal hidrojen depolama i¢in incelenmistir. LiBeH; (Xiao-Jiao
et al., 2008), LiCaH3 (Al, 2021), LiBH4 (Ziittel et al., 2003), Li.MgH4 (Al,
Kurkcu, et al., 2020), LiZrH; (Candan & Akbudak, 2025) vb. DFT hidrojen
depolama malzemelerinin temel 6zelliklerini anlamada giiclii bir ara¢ olsa da
bu malzemelerin kinetik 6zelliklerinin, hidrojen absorpsiyon/desorpsiyon
dongiilerinin deneysel olarak calisilmasi gerekmektedir. Bu baglamda, yapilan
hesaplamalar deneycilere yol gosterecektir.
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3. SONUCLAR VE GELECEK PERSPEKTIiFLER

Lityum tabanli kompleks hidritler (LiBHa4, LiAlH4, LiBeHs vb.), yiiksek
hidrojen depolama kapasiteleri ve termodinamik kararliliklar1 nedeniyle
gelecek vaat eden malzemelerdir. Yogunluk fonksiyonel teorisi hesaplamalari,
bu malzemelerin elektronik yapilarini, faz gecislerini, elastik 6zelliklerini ve
hidrojen baglanma mekanizmalarini atomik diizeyde anlamada kritik bir rol
oynamustir. Ozellikle, farkli fazlarin (o, B, y) kararlilik analizleri, hidrojen
desorpsiyon enerjileri ve katki maddelerinin (6rnegin Ti, Fe) katalitik etkileri
DFT ile incelenmistir. Ancak, DFT'nin geleneksel fonksiyonelleri (GGA, LDA)
ozellikle zayif bag etkilesimlerinde ve enerji aralig1 tahminlerinde sinirlamalara
sahiptir. Bu nedenle, hesaplanan 6zelliklerin deneysel verilerle dogrulanmasi
ve ileri hesaplama veya makine Ogrenmesi yoOntemleri kullanilarak
gelistirilmesi  gerekmektedir. Bu c¢alismalar bu alandaki gelismeleri
hizlandiracaktir. Ozellikle, hidrojen difiizyon bariyerleri, arayiizey etkilesimleri
ve mekano-kimyasal siire¢lerin modellenmesi, ger¢ek uygulamalara yonelik
kritik bilgiler saglayacaktir. Ayrica, toksisite sorunlar1 (Be i¢eren hidritler) ve
geri donilisimliilik gibi pratik engellerin asilmasi i¢in DFT, deneysel
caligmalarla entegre bir sekilde kullanilmalidir. Yeni nesil hibrit hidrit
sistemleri (0rnegin, nanokompozitler veya ¢ift katyonlu hidritler) ve
elektrokatalitik hidrojen salinim mekanizmalar1 da DFT ile kesfedilmesi
gereken alanlardir. Sonug olarak, DFT, lityum bazli hidritlerin endiistriyel
hidrojen depolama uygulamalarina gegisinde kilit bir enstriiman olmaya devam
edecektir.
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1. GIRIS

Kiiresel enerji talebindeki artis, fosil yakit rezervlerinin sinirli olmasi ve
bu yakitlarin cevresel etkileri, siirdiiriilebilir ve temiz enerji kaynaklarinin
gelistirilmesini zorunlu kilmaktadir (Liu et al., 2020; Moradi & Groth, 2019).
Komiir, petrol ve dogal gaz gibi geleneksel kaynaklarin giderek tiikenmesi,
enerji arz giivenligi ve fiyat istikrarsizlig1 gibi sorunlarla birlikte, yenilenebilir
enerjiye yonelimi hizlandirmaktadir. Bu doniisiim; c¢evresel etkilerin
azaltilmasi, karbon emisyonlarmin kontrol altma alinmasi ve enerji
sistemlerinde uzun vadeli siirdiiriilebilirligin saglanmasi agisindan kritik 6neme
sahiptir (S. K. S. Patel, R. K. Gupta, M. V. Rohit, & J.-K. Lee, 2024; Wang,
Zhang, Tan, Liang, & Zhang, 2023).

Alternatif enerji kaynaklart arasinda hidrojen, sahip oldugu yiiksek 6zgiil
enerji kapasitesi ve ¢evre dostu d6zellikleri nedeniyle 6ne ¢ikmaktadir (Dutta,
2014; Rusman & Dahari, 2016). Hidrojen; sabit enerji iiretim sistemlerinde,
yakit pillerinde, tasinabilir cihazlarda ve enerji depolama siireglerinde
kullanilabilmektedir (M. Yang, Hunger, Berrettoni, Sprecher, & Wang, 2023).
Ayrica dogrudan elektrifikasyonun zor oldugu sanayi sektorlerinde
karbonsuzlagtirma i¢in Onemli bir segenek olarak degerlendirilmektedir.
Hidrojen, sentetik yakitlar ve kimyasallar iiretiminde rol almasi, kesintili
yenilenebilir enerji kaynaklarinin entegrasyonunu kolaylastirmasi ve dongiisel
ekonomi i¢inde yer alabilmesi bakimindan da stratejik bir potansiyele sahiptir
(S. K. S. Patel, R. K. Gupta, M. V. Rohit, & J. K. Lee, 2024).

Kiiresel ol¢ekte enerji sistemlerinin karbonsuzlastirilmasinda karbon
notr hidrojen iiretimi temel bir asamadir. Ozellikle, yenilenebilir enerji

3

kullanilarak suyun elektrolizi yoluyla elde edilen “yesil hidrojen”, net sifir
karbon hedefleri ile uyumlu bir segenek olarak 6ne ¢ikmaktadir (Chen et al.,
2021; Muhammed et al., 2023; Rampai, Mtshali, Seroka, & Khotseng, 2024;
Xu, Zhou, Li, & Ding, 2024). Bu yaklasim, sektorler arasi sinerji yaratmakta,
enerji sistemine esneklik kazandirmakta ve teknolojik maliyetlerin
diistiriilmesine katki saglamaktadir. Yenilenebilir enerjinin ucuzlamas: ve
elektroliz teknolojilerindeki ilerlemeler, yesil hidrojenin yaygin kullanimini
tesvik etmektedir (Chirosca, Rusu, & Minzu, 2024; Gomez & Castro, 2024;
Kaleem, Zaman, & Rajakaruna, 2024; Losiewicz, 2024; Nadaleti, de Souza, &
Lourengo, 2022; Nnabuife, Quainoo, Hamzat, Darko, & Agyemang, 2024;

Tuluhong, Chang, Xie, Xu, & Song, 2024). Bununla birlikte, hidrojenin enerji
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sistemlerinde etkin bir bigimde kullanilabilmesi i¢in liretim, depolama, tasinma
ve nihai kullanim agamalarmin biitiinciil olarak ele alinmasi gerekmektedir.

Bu asamalar arasinda en kritik engellerden biri, hidrojenin giivenli ve
verimli bi¢imde depolanmasidir. Hidrojen, fosil yakitlarla karsilastirildiginda
oldukga diisiik hacimsel enerji yogunluguna (9,9 MJ/m?3, LHV) sahiptir ve bu
durum biiyliik hacimli depolama gereksinimlerini ortaya g¢ikarmaktadir. Bu
sorunun asilmasi icin yiiksek basingli depolama, kriyojenik sivilagtirma veya
hidrojen molekiillerini absorbe/adsorbe edebilen malzemelerin kullanimi gibi
yontemler gelistirilmistir (Moradi & Groth, 2019). Depolama teknolojileri
genel olarak iki ana kategoriye ayrilmaktadir: fiziksel temelli yontemler
(sikistirilmig gaz, s1vi veya kriyojenik depolama) ve malzeme temelli yontemler
(fizisorpsiyon ve kemisorpsiyon). Fizisorpsiyonda hidrojen, konak malzeme ile
zayif van der Waals etkilegsimleri araciligiyla baglanirken; kemisorpsiyonda
hidrojen ile depolama ortami arasinda gii¢lii kimyasal baglar olugmaktadir (X.
Yang, Li, Zhang, & Hou, 2023). Bu siiregler farkli sicaklik ve basing
kosullarinda gergeklesmekte olup, metal-organik kafesler (MOF), zeolitler,
karbon nanotiipler ve fullerenler gibi birgok malzeme bu amagla arastirilmistir
(Kumar, Sathe, & Dhilip Kumar, 2019; Sanyal, Nair, Jha, & Chakraborty,
2023). Ancak bu malzemelerin ¢ogu disiikk baglanma enerjileri nedeniyle
hidrojenin yalmzca ¢ok diisiik sicakliklarda tutulmasina imkén vermektedir.
Uygulamada ise hidrojenin ortam kosullarina yakin sicaklik ve basinglarda
giivenle depolanip serbest birakilabilmesi temel hedeftir.

Bu baglamda, hafif metal hidritler hidrojen depolama i¢in dikkat ¢eken
bir malzeme smifi olarak 6ne ¢ikmaktadir. Ozellikle magnezyum (Mg) ve
alagimlarina dayali hidritler, yliksek teorik hidrojen kapasitesi (%7,6 agirlik¢a)
ve genis hammadde bulunabilirligi sayesinde biiyiik potansiyele sahiptir (Xie
et al., 2020). Bununla birlikte, Mg tabanli malzemelerin hidrojen depolama
uygulamalarinda kullanilabilmesi; yiliksek hidrojen desorpsiyon sicakligi,
yavas kinetikler ve smirli ¢evrimsel kararlilik gibi sorunlarin asilmasin
gerektirmektedir (Crivello, Dam, et al., 2016). Bu nedenle, son yillarda nano-
yapilandirma, alagim olusturma, katalizor katkilama ve kompozit tasarimi gibi
cesitli stratejiler gelistirilmis ve Mg tabanli sistemlerin performansini artirmaya
yonelik yogun arastirmalar yiiriitilmiistiir (Aguey-Zinsou & Ares-Fernandez,
2010; Dornheim et al., 2007; Orimo & Fujii, 2001).
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2. MAGNEZYUM TABANLI HIDROJEN DEPOLAMA
MALZEMELERi; TERMODINAMIK VE KINETIK
SINIRLAMALAR

Hidrojen Absorbe/Adsorbe Kinetiklerindeki Stmirlamalar ve

Nanoyapilandirma Stratejileri

Mg’deki hidrojen sorpsiyonu birka¢ adimdan olusur: H> molekiillerinin
ayrismasi, atomik diflizyon, hidrit ¢ekirdeklenmesi ve biiyiime. Bunlar
arasinda, ylizey ayrismasi ve MgH. tabakasindan difiizyon, ana kinetik
darbogazlari temsil eder. Ogiitiilmemis Mg tozlar1 igin 300°C' de hidrojen
emilimi ihmal edilebilir diizeydedir ve tam desorpsiyon 350°C' yi asan
sicakliklar gerektirir (Zhu, Lu, Ouyang, & Wang, 2013). Nano-yapilandirmanin
bu sorunlarin iistesinden gelmek icin etkili bir strateji oldugu kanitlanmigtir.
Yiiksek enerjili bilyal1 6giitme, kristalit boyutunu 20 nm'nin altina diisiiriir, tane
st diflizyonunu artirir ve pasiflestiricic MgO/Mg(OH): yiizey katmanimni
bozar. Ornegin, Nb.Os katkili nanokristali MgH., 300°C" de dakikalar i¢inde
tam hidrojen alimi/salinimu ile hizli emilim ve desorpsiyon gosterir (Dornheim
etal., 2007).

Katalizorler, magnezyum tabanli sistemlerde hidrojen depolama ve salim
stireglerinin kinetigini 6nemli dl¢giide iyilestirmektedir. Gegis metalleri (Ti, V,
Fe, Ni) ve metal oksitler (V20s, Nb20s, Cr20s), hidrojenin ayrigsma ve
rekombinasyon reaksiyonlar1 i¢in etkin katalitik bolgeler olarak islev
gormektedir. Ozellikle V20s katkilarinm, katkisiz MgHz’ye kiyasla hidrojen
desorpsiyon hizin1 sekiz kata kadar artirdigi literatiirde rapor edilmistir
(Dornheim et al., 2007). Benzer sekilde, Mg-nadir toprak hidritleri veya Mg-Ni
fazlar1 gibi nanokompozitlerin in-situ olusumu sinerjik etkiler yaratarak, oda
sicakligia yakin kosullarda hidrojen geri alimint miimkiin kilmigtir.

Alasimlama ile Termodinamik Modifikasyon

Hidrojen absorbe/adsorbe kinetigi kayda deger dlgiide gelistirilmis olsa
da, termodinamik kararliik hélen temel bir engel olarak varligin
siirdiirmektedir. Ozellikle Mg—H baglarmin yiiksek ayrisma entalpisi, ABD
Enerji Bakanligi’nin (DOE) arag ici yakat hiicresi uygulamalari i¢in 6ngdrdiigii
yaklasik 30-40 kJ/mol H: araligindaki hedef degerlerle karsilastirildiginda,
pratik ag¢idan uygun olmayan desorpsiyon sicakliklarina yol agmaktadir.
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Mg’nin gegis metalleri ile alagimlanmasi, MgH-’yi termodinamik olarak
kararsizlagtirmaya yonelik etkili bir yaklasim sunmaktadir. Ornegin, MgaNi
bilesigi, MgH-’ye kiyasla daha diisiik olusum entalpisine (~—64,5 kJ/mol H)
sahip Mg:NiHs’li olusturmakta; ancak bu durum, hidrojen depolama
kapasitesinde belirgin bir azalma ile sonug¢lanmaktadir (Dornheim et al., 2007;
Zhu et al., 2013). Benzer sekilde, MgFeHs ve Mg.CoHs gibi tiglii hidritler
yiiksek gravimetrik ve hacimsel kapasiteler sergilemelerine ragmen, asiri
yiiksek kararlilik (6rnegin Mg-FeHs icin AH = —77 kJ/mol H:) veya sentez
stirecindeki zorluklar nedeniyle sinirli uygulanabilirlik gdstermektedir.

Bu baglamda 6zellikle umut vadeden stratejilerden biri, MgH2’nin LiBHa
veya NaAlH« gibi diger kompleks hidritlerle birlestirilerek reaktif hidrit
kompozitlerinin (RHC) olusturulmasidir. Bu sistemlerde gerceklesen eslesmis
reaksiyonlar, desorpsiyonun toplam entalpisini etkili bir sekilde azaltmakta ve
aym1 zamanda geri doniigiimliiligii artirmaktadir. Bununla birlikte, dongiisel
kullanim sirasinda kapasite kaybinin en aza indirilmesi ve uzun vadeli geri
doniisiimliliigin  saglanmasi, bu yaklagimin pratik uygulanabilirliginde

¢oziilmesi gereken baglica sorunlar olmaya devam etmektedir.

Mg Bazli Intermetalik Hidritler

Literatiirde vurgulanan temel yaklagimlardan biri, alagimlama ve
destabilizasyon reaksiyonlar1 yoluyla MgH>'nin modifikasyonudur. Mg-Ni,
Mg-Ti ve Mg-Fe alagimlari gibi sistemlerin yan1 sira Mg-NiHas ve Mg.FeHs gibi
kompleks hidritlerin hidrojen baglanma enerjilerini degistirerek kinetigi
iyilestirdigi gosterilmistir. LiBHs-MgH>, LiNH.-MgH> ve NaAlH+-MgH- gibi
reaktif hidrit kompozitler de, ara fazlarin olusumu desorpsiyonun genel
entalpisini azalttig1 i¢in gelismis performans gostermektedir (Aguey-Zinsou &
Ares-Fernandez, 2010; Crivello, Denys, et al., 2016; Dornheim et al., 2007).
Bu stratejiler, umut verici olmakla birlikte, genellikle ¢cevrim sirasinda geri
doniistimlilliik ve kapasite tutma dengesini saglamak i¢in dikkatli bir
optimizasyon gerektirir.

Bunun yani sira, reaktif hidrit kompozitler araciligiyla gerceklestirilen
kararsizlagtirma, Mg-tabanl sistemlerin performansini iyilestirmek i¢in umut
verici bir strateji olarak 6ne ¢ikmaktadir. MgH>’nin LiBHa4, LiNH2, NaAlHa4 ve
Ca(BH4): gibi karmagsik hidritlerle eslestirilmesi, desorpsiyonun genel
entalpisini disiiren sinerjik reaksiyonlara yol acarak ¢alisma sicakliklarinin
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azaltilmasinit saglamaktadir. Buna ek olarak, MgH:-Si kompozitleri gibi
sistemler, geri doniisiimliiliigi ve dongiisel kararliligi artirma agisindan
kimyasal kararsizlastirma stratejilerinin potansiyelini daha da vurgulamaktadir.
Basit ikili alagim ve kompozitlerin 6tesinde, Mg(BHa)2, Mg:FeHs ve Mg>NiHa
gibi daha karmasik magnezyum bazli hidritler, magnezyumun yiiksek
depolama kapasitesinden yararlanirken ayni1 zamanda termodinamik ve kinetik
Ozelliklerin ayarlanmasina imkan taniyan alternatif yaklasimlar sunmaktadir.

Son zamanlarda yapilan hesaplamali c¢aligmalar, optimize edilmis
kararliliga sahip magnezyum bazli intermetalik hidritlerin tasarimina yonelik
kritik bir kilavuz sunmaktadir. Abdellaoui ve arkadaslari, yogunluk fonksiyonel
teorisi (DFT) ve kinetik Monte Carlo simiilasyonlarmi kullanarak MgNiHs,
MgCoHs ve bunlarin karisik bilesigi olan MgCoo.sNio.sHs'li  incelemistir
(Abdellaoui et al., 2018).

Elde edilen bulgular, kararlilik ve kinetik arasindaki dengeyi net bir
sekilde ortaya koymaktadir:

MgNiHs, hizli kinetik ozellikler sergilemesine ragmen termodinamik
olarak kararsizdir (AH=-9.96 kJ/mol Hz), 77 K sicakiikta ayrismaktadr.

MgCoHs ise olduk¢a kararlidir (AH=—73.3 kJ/mol Hz), bu da 561 K'deki
yiiksek — ayrisma  sicakligi  nedeniyle  desorpsiyonu  pratik  olarak
zorlastirmaktadur.

MgCoo.sNio.sHs ise bu u¢ noktalar arasinda bir denge kurarak orta
diizeyde bir entalpi (—45.9 kJ/mol H:) ve ayrisma sicakhgr (~351 K)
gostermektedir. Bu ozellikler, yakit hiicresi uygulamalart icin belirlenen DOE
hedefleriyle biiyiik 6l¢giide uwyumludur. Daha da onemlisi, bu bilesik yiiksek
hacimsel hidrojen yogunlugunu (133.7 g Hx/L) korumakta ve hizli sarj siiveleri
(~4.6 dakika, 400 K ve 10 bar'da) sergilemektedir.

Bu sonuglar, ab initio modellemeye dayanan kombinatoryal alagimlama
stratejilerinin, kararlilik ve kinetik arasindaki boslugu dolduran yeni Mg bazli
malzemelerin rasyonel olarak tasarlanmasi i¢in gii¢lii bir ara¢ olabilecegini
gostermektedir.

Literatiirde yapilan c¢aligmalar temel olarak MgH2’yi 6n plana
cikarmakta; bunu takiben alagimlama yaklagimlarmi (6r. Mg-Ni, Mg-Ti),
kompleks hidritleri (Mg(BH4), MgoFeHs, Mg:NiHs) ve kompozit
dengesizlestirme sistemlerini (LiBH+-MgH., LiNH:-MgH., NaAlH.-MgH-,
Ca(BH4).-MgH>) ele almaktadir. Baz1 ¢caligmalarda ortak bi¢imde, kinetiklerin
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iyilestirilmesi ve desorpsiyon sicakliklarinin diigiiriilmesi agisindan en etkili
stratejilerden  birinin nanoyapilandirma (nanopartikiiller, ince filmler,

nanokonfinman) oldugu vurgulanmaktadir.

3. SONUCLAR VE GELECEK PERSPEKTIFLER

Magnezyum tabanli hidrojen depolama malzemeleri, yiiksek teorik
kapasite ve siirdiiriilebilirlik a¢isindan sunduklar1 avantajlarla dikkat
¢ekmektedir. Bununla birlikte, yiiksek calisma sicakliklari, yavas hidrojen
absorbe/adsorbe kinetikleri ve sinirli gevrimsel kararlilik gibi temel zorluklar,
bu malzemelerin pratik uygulamalarmi kisitlamaktadir.  Gelecekteki
aragtirmalarin; kontrollii nanoyapi tasarimi, ¢ok bilesenli katalizor
gelistirilmesi, hibrit kompozitlerin sentezi, ileri diizey karakterizasyon
yontemlerinin kullanimi1 ve yapay zeka destekli hesaplamali modellemeler
iizerine yogunlasmasi gerekmektedir. Bu tir c¢alismalar, Mg-tabanl
malzemelerin ~ performansini iyilestirerek ~ hidrojen ekonomisine
entegrasyonunu kolaylastiracak ve kiiresel karbonsuzlagma hedeflerine 6nemli
katkilar saglayacaktir.
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1. GIRIS

Heusler alagimlar ilk kez 1903 yilinda F. Heusler tarafindan kesfedilmis
olup (Heusler, 1903), giinlimiizde yari-metal manyetikler, spintronik,
termoelektrik malzemeler ve hidrojen depolama uygulamalar1 gibi genis bir
alanda kullanilabilme potansiyeli nedeniyle yogun ilgi gérmektedir (Graf et al.,
2011; Casper et al., 2012). Bu alagimlar, X>YZ (tam Heusler) ve XYZ (yarim
Heusler) olmak {iizere iki temel yapisal grupta incelenmekte ve farkli element
kombinasyonlart ile c¢ok c¢esitli elektronik ve manyetik Ozellikler
sergileyebilmektedir (Galanakis & Mavropoulos, 2003; Kiibler et al., 1983).
Ancak Heusler bilesiklerinin ¢ok genis bir kimyasal bilesim uzayma sahip
olmasi, deneysel sentez ve karakterizasyon caligmalarini olduk¢a zaman alici
ve maliyetli hale getirmektedir.

Bu noktada, ilk-prensip hesaplamalar 6zellikle yogunluk fonksiyonel
teorisi (DFT), malzeme o&zelliklerini 6ngdérmede giiclii bir yontem olarak
kullanilmaktadir (Curtarolo et al., 2013; Jain et al., 2013). DFT tabanl
caligmalar sayesinde Heusler alagimlarinin yapisal, elektronik, manyetik ve
fonon ozellikleri detayli olarak incelenebilmekte ve potansiyel uygulama
alanlar1 belirlenebilmektedir. Ancak yiiksek dogruluklu hesaplamalarin yogun
hesaplama maliyeti, Heusler alasimlarinin tiim potansiyel bilesimlerinin
sistematik olarak taranmasini kisitlamaktadir (Legrain et al., 2017).

Son yillarda makine 6grenimi (ML) ve yapay zeka (YZ) yontemleri, bu
sinirlamalar1 agmak igin dnemli bir alternatif olarak 6ne ¢ikmistir (Mitra et al.,
2022; Miura et al., 2022). ML modelleri, mevcut deneysel ve teorik veri
kiimelerinden &grenerek yeni alagimlarin temel ozelliklerini hizli, diisiik
maliyetli ve ¢ogu durumda yiiksek dogrulukla dngorebilmektedir. Ozellikle
Heusler alagimlar1 gibi genis kimyasal varyasyona sahip sistemlerde, ML
tabanli modellerin kullanimi1 arastirma siiresini 6nemli ol¢iide kisaltmakta ve
deneysel calismalara yol gosterici olmaktadir (Hilgers et al., 2025; Baigutlin et
al., 2024).

Bu calismada, farkli veri kiimeleri kullanilarak gelistirilen bir makine
6grenimi modeli yardimiyla Heusler alagimlarinin 6rgii sabiti tahmin edilmistir.
Caligmanin temel amaci, Heusler yapilarinin kararlilik ve fonksiyonel
Ozelliklerini 6ngdrmek i¢in hizli, glivenilir ve 6l¢eklenebilir bir yapay zeka
tabanli yontem sunmaktir. Elde edilen sonuglarin, yeni alagimlarin kesif
siirecine katki saglamasi ve malzeme bilimi alaninda yapay zeka destekli
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tasarim yaklagimlarinin 6nemini ortaya koymasi beklenmektedir (Li et al.,
2025).

2. METOT

Bu c¢alismada, farkli makine 6grenmesi yontemlerinin 6ngorii giiclinii bir
araya getirmek amaciyla topluluk (ensemble) Ogrenmesi yaklagimi
benimsenmistir. Topluluk 6grenmesi, hata oranlarini azaltmasi ve modellerin
kararliligint artirmasi nedeniyle literatiirde yaygin bigcimde kullanilan bir
yontemdir (Breiman, 1996; Dietterich, 2000; Zhou, 2012). Ozellikle heterojen
veri yapilarinda tek bir modele bagl kalmanin sinirliliklarini asmak igin etkili
bir alternatif sundugu belirtilmektedir (Rokach, 2010).

Calismada Dogrusal Regresyon, Karar Agaclari, Destek Vektor
Regresyonu ve Rastgele Orman gibi birden fazla regresyon modeli ayr1 ayri
egitilmistir (Hastie et al., 2009). Her bir modelin tahmin giicii, determinasyon
katsayisi (R?) kullanilarak degerlendirilmistir. R?> degeri, modelin bagimli
degiskeni aciklama giiciinii ortaya koydugundan topluluk modelinde
agirhiklandirma katsayis1 olarak tercih edilmistir (Draper & Smith, 1998).
Boylece, R? degeri yiiksek modellerin nihai tahmin iizerindeki etkisi artirilmas,
daha diistik degere sahip olanlarin katkist sinirl tutulmustur.

Topluluk tahmini, bireysel modellerin dngoriilerinin agirlikli ortalamasi
alinarak elde edilmistir. Kullanilan formiil asagida sunulmaktadir:

. YK(R?x9;
Yensemble = (k(Rz}), ) (1)

Burada k, kullanilan model sayisini; ¥;, i’inci modelin tahmin degerini;
R? ise ilgili modelin dogrulama setinde elde ettigi determinasyon katsayisini
gostermektedir. Negatif R? degerine sahip modeller analize dahil edilmemis ya
da agirlig1 sifir kabul edilmistir.

Bu siirecte veri seti egitim ve test olmak {izere ikiye ayrilmistir. Tiim
modeller dnce egitim verisi lizerinde 6gretilmis, ardindan test verisi lizerinde
degerlendirilmis ve her birinin R? degerleri kaydedilmistir. Elde edilen bu
degerler topluluk modelinde agirliklandirma i¢in kullanilmistir. Béylece farkli
algoritmalarin gii¢lii yonlerinden faydalanilmis ve tekil modellere kiyasla daha

kararli ve giivenilir sonuglar elde edilmistir.
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Sonug olarak, R? tabanli agirliklandirilmis topluluk 6grenmesi yaklagimi
hem model ¢esitliligini korumus hem de basarimi yiiksek modellerin etkisini

artirarak daha saglam 6ngoriiler sunmustur.

3. ARASTIRMA VE BULGULAR

Sekil 1: Fm-3m (#225) uzay grubundaki tam Heusler alagimlarinin temsili kristal yapisi

Sekil 1°de goriildiigii lizere tam Heusler alasimlart XoYZ genel
formiiliine sahip olup Fm-3m (No. 225) wuzay grubunda
kristallenmektedir. Bu yapida X atomlart (elementl ve element2) 8c
Wyckoff pozisyonunda (%4, %4, ¥4), Y atomu (element3) 4a pozisyonunda
(0, 0, 0) ve Z atomu (element4) ise 4b pozisyonunda (%%, Y, %) yer
almaktadir. Boylece birim hiicrede toplam 16 atom bulunur. X-Y ve X—
Z atomlar1 arasindaki ilk komsuluk uzakligi v3/4 a, olup, Y ve Z
atomlarn yiiksek simetriye sahip merkez pozisyonlarda yer almaktadir.
Genel olarak, X atomlarnt geg¢is metalleri (6rnegin Co, Fe, Ni, Mn)
arasindan secilmekte, Y atomu genellikle daha erken gecis metalleri
(6rnegin Ti, V, Cr) tarafindan isgal edilmektedir. Z atomu ise ¢ogunlukla
ana grup elementleri (6rnegin Al, Si, Ge, Sn) arasindan tercih
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edilmektedir. Bu se¢im, elektron sayis1 ve hibritlesme etkileri tizerinden
alastmin  elektronik ve manyetik Ozelliklerini  belirleyici  rol
oynamaktadir (Galanakis & Mavropoulos, 2003; Kiibler et al., 1983;
Grafet al.,, 2011).

HeusLearnKID - Machine Learing-based Prediction — O X
Element 1:|
Element 2: ji
Element 3:‘
Element 4: ‘7
TahminYap

Sekil 2: Gelistirilen yapay zeka modelinin basit araytizii (HeusLearnKID)

Sekil 2’de gelistirilen HeusLearnKID adli yapay zeka tabanli tahmin
aracinin arayiizii sunulmaktadir. Bu arayiiz, kullanicilarin Heusler alagimlarina
ait temel girdileri (6rnegin bilesim, element se¢imi) kolayca tanimlamasina
olanak tanimaktadir. Model, topluluk oOgrenmesi yaklasimiyla egitilmis
regresyon algoritmalarini arka planda caligtirarak Orgli sabiti tahminlerini
iiretmektedir. Arayliiziin tasarimi, aragtirmacilara hem hizli hem de kullanici
dostu bir deneyim sunmak amaciyla basitlestirilmigtir. Kullanici, yalnizca
malzeme bilesimini segerek sistemden tahmin sonuglarini alabilmektedir. Bu
sayede arastirmacilar, hesaplamali maliyetlere girmeden, farkli element
kombinasyonlarinin yapisal parametreleri hakkinda 6n bilgi edinebilmektedir.
Ayrica, arayiiz ¢iktilarinda Ortalama Kare Hatas1 (Mean Squared Error (MSE))
ve model giiven skoru (Murphy, 2012) degerleri de gosterilmektedir.
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Tablo 1: Baz1 tam Heusler alasimlarinin tahmin edilen 6rgii sabiti (a0, A) degerleri.

Malzeme Bu ¢alisma ay Diger calismalar ay Fark %
0s2S¢Ga 6.245 6.263% -0.29
Mn:CrSi 5.878 5.593° 5.10
Mn2VSi 5.827 5.652° 3.10
Ti:FeGa 6.025 6.101¢ -1.25
V:FeGa 5.967 5.921°¢ 0.78
Ti:FeSi 5.978 5.993¢ -0.25
Ti2FeGe 5.986 6.0764 -1.48
Ti2FeSn 6.149 6.334¢ -2.92
Co2MnGe 5.751 5.727¢ 0.42
Co:MnSi 5.734 5.622°¢ 1.99
Ruz2ScGa 6.228 6.229f -0.02
Ru:TiGa 6.126 6.098f 0.46
Ru:VGa 5.998 6.013f -0.25

a Tyigér, 2024; ® Iyigor ve ark., 2024; ¢ Ornek ve ark., 2021; ¢ Ozduran ve ark., 2021;
¢ Ozduran ve ark., 2020; f Candan ve ark., 2018

Tablo 1’de rastgele secilmis bazi tam Heusler alagimlarinin 6rgii sabiti
(a0, A) degerleri, bu calismada gelistirilen yapay zeka modeli ile tahmin edilen
sonuglar ve literatiirde raporlanan degerler ile karsilastirmalt olarak
sunulmaktadir. Tabloda yer alan sonuglar incelendiginde, elde edilen orgii
sabitlerinin literatiir ile genel anlamda oldukga iyi bir uyum igerisinde oldugu
gorlilmektedir. Tahmin edilen degerler ile 6nceki ¢aligmalar arasindaki fark
cogunlukla £3% araliginda kalmakta olup, yalnizca belirli baz1 alasimlarda bu
farkin gorece daha yiiksek degerlere ulastigi gozlemlenmektedir. Ornegin
Mn,CrSi alagimi i¢in fark %5.10 seviyesine ¢ikarken, Ti,FeSn alasimi igin -
%2.92 oraninda negatif bir sapma rapor edilmistir. Bu tiir sapmalar, kullanilan
veri setinin i¢erdigi alagimlarin ¢esitliligi, egitim sirasinda kullanilan 6rneklerin
temsiliyeti ve literatiirde raporlanan degerlerin hesaplama ydntemlerindeki
farkliliklardan (DFT fonksiyoneli, pseudopotansiyel se¢imi, k-nokta agi
yogunlugu, optimizasyon parametreleri vb.) kaynaklanabilmektedir. Bununla
birlikte, Ru,ScGa alagimi i¢in tahmin edilen orgii sabiti ile literatiir degeri
arasindaki farkin —%0.02 gibi ihmal edilebilir diizeyde olmasi, gelistirilen
modelin belirli alasim gruplarinda oldukca yiiksek dogruluk sagladigini
gostermektedir. Benzer sekilde Co.MnGe (%0.42) ve Ru,TiGa (%0.46)
alagimlar1 da modelin yiiksek dogrulukta tahminler yapabildigi ornekler
arasinda yer almaktadir. Bu sonuglar, gelistirilen yontemin hem gecis metalleri
(Co, Mn, Ti, V, Ru gibi) hem de ana grup elementleri (Si, Ge, Sn, Ga vb.) iceren
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farkli kimyasal kombinasyonlarda gilivenilir sonuglar iretebildigini

gostermektedir.
Bu Calisma ile Diger Calismalar Arasindaki Hata Orani (%)
5
4
Y
2
2
1
£ .
O _____
— /3 | I—
_1,
,2,
-3
x o > @ &
& &
A R U G AP

Malzeme

Sekil 3: Tahmin edilen Heusler malzemelerin Orgii sabitleri iizerinden diger
calismalarla arasindaki yiizdelik farklar.

Sekil 3’te tahmin edilen Orgii sabitleri ile literatiir degerleri arasindaki
ylizdelik farklarin grafiksel sunumu verilmistir. Grafik incelendiginde, farklarin
biiyilk bir boliimiiniin sifir etrafinda yogunlastigi, yani modelin literatiir
degerlerini olduk¢a dogru bir sekilde yeniden {iretebildigi anlasilmaktadir.
Yalnizca birkag alagimda farkin %5 ile %3 seviyesine ulastigi gézlenmis, bunun
disinda tahminlerin literatiir ile olduk¢a yakin oldugu ortaya konulmustur.
Ayrica grafiksel dagilimda pozitif ve negatif farklarin birbirini dengelemesi,
modelin sistematik bir yanlilik (bias) egilimi gdstermedigini, yani belirli bir
yoOnde siirekli olarak asir1 veya diigiik tahmin yapmadigini isaret etmektedir. Bu
durum, gelistirilen modelin kararliligin1 ve 6ngérii giiciinii artiran énemli bir
avantajdir. Tablo 1 ve Sekil 3 birlikte degerlendirildiginde, gelistirilen yapay
zeka tabanli topluluk 6grenmesi modelinin 6rgili sabiti tahminlerinde yiiksek
dogruluk ve giivenilirlik sundugu sonucuna ulasilabilir. Elde edilen sapmalar,
literatiirde kullanilan yontemlerin ¢esitliligi ve hesaplama parametrelerindeki
farkliliklar g6z Oniinde bulunduruldugunda kabul edilebilir diizeydedir.
Dolayisiyla, dnerilen modelin yeni Heusler alasimlariin yapisal 6zelliklerinin
hizli ve diisik maliyetli bir sekilde ongoriilmesinde etkili bir arag olarak
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kullanilabilecegi sdylenebilir. Ayrica, modelin kullanici dostu bir arayiiz
(HeusLearnKID) ile birlikte sunulmasi, arastirmacilarin farkli element
kombinasyonlarimi kolaylikla test edebilmesine ve deneysel ¢alismalara yon
verecek On bilgiler elde etmesine imkan saglamaktadir.

4. SONUCLAR

Bu calismada, tam Heusler alagimlarmin 6rgii sabitlerini tahmin etmek
amaciyla yapay zeka tabanli bir topluluk 6grenmesi modeli gelistirilmis ve
farkli alasimlara uygulanarak sonuclar literatiirde raporlanan degerlerle
kargilagtinlmigtir. Elde edilen bulgular, gelistirilen modelin o6rgii sabiti
tahmininde yiliksek dogruluk sundugunu ve ¢cogu durumda hata oranlarinin
kabul edilebilir siirlar igerisinde kaldigini géstermektedir. Tablo 1’de sunulan
karsilastirmalt degerler incelendiginde, modelin tahminleri ile Onceki
calismalar arasindaki farklarin genellikle +3% araliginda yogunlastigi
goriilmiistiir. Sekil 3’te gosterilen yiizdelik farklarn grafiksel dagilimi ise,
modelin sistematik bir yanlilik egilimi sergilemedigini ve farkli kimyasal
kombinasyonlarda dengeli tahminler iiretebildigini ortaya koymustur. Bu
bulgular, gelistirilen yontemin hem gegis metalleri hem de ana grup elementleri
iceren genis bilesim uzayinda giivenilir sonuglar verdigini kanitlamaktadir.

Modelin en 6nemli avantajlarindan biri, farkli makine 6grenmesi
algoritmalarinin gii¢lii yonlerini bir araya getiren R? tabanli agirliklandirilmis
topluluk yaklasimi sayesinde, tekil modellere kiyasla daha kararli ve ongdrii
giicli yiiksek sonuglar elde edebilmesidir. Ayrica gelistirilen kullanici dostu
arayliz (HeusLearnKID), arastirmacilarin farkli element kombinasyonlarini
hizli ve pratik bir sekilde test edebilmesine olanak tanimakta, boylece deneysel
ve hesaplamali ¢aligmalar Oncesinde Onemli bir yol gosterici islev
iistlenmektedir.

Sonug olarak, bu calisma Heusler alagimlarinin yapisal 6zelliklerinin
tahmininde yapay zeka tabanli yaklagimlarin giiclii bir alternatif sundugunu ve
malzeme kesif siirecinde zaman ve maliyet acgisindan onemli avantajlar
saglayabilecegini ortaya koymaktadir. Gelecekte yapilacak ¢aligmalarda, daha
genis veri kiimeleri ile modelin egitilmesi ve manyetik, elektronik ya da
mekanik 6zelliklerin de benzer yontemlerle 6ngdriilmesi, yapay zeka destekli
malzeme tasariminin etkinligini daha da artiracaktir.
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1. GIRIS

Tiyosemikarbazonlar, organik ve koordinasyon kimyasinin gelisimine
paralel olarak 20. yiizyilin ortalarindan itibaren 6zellikle metal iyonlartyla
kompleks olusturma kabiliyetinin anlasilmasi sonucu yogun aragtirma konusu
olmusglardir. 1950’lerde metal komplekslerinin antibakteriyel ve antitiiberkiiloz
etkileri fark edilmis edilmis (Cobanoglu, 2005; Rodriguez vd., 2005; Klayman
vd., (1979); Scovill vd., 1982), yiiksek biyolojik aktivite ozellikleri ve giicli
ligand davranmiglari nedeniyle 1980°li yillardan itibaren kanser tedavisi
potansiyeli 6n plana ¢ikmistir. Tiyosemikarbazonlar, hem serbest ligand
formunda hem de gecis metalleri ile kompleks olusturabildikleri i¢in cesitli
farmakolojik etkiler gosterebilirler. Bu anlamda, tiyosemikarbazon tiirevleri
kimyasal Ozellikleri, antitimor, antibakteriyel, antiviral ve aktivitel gibi
oldukca fazla biyolojik aktivitelerinden dolay1 ilag sanayinde yaygin olarak
incelenmektedir. Son yillarda bazi tiyosemikarbazon tiirevleri hibrit ve
kompleks formiilasyonlarina gore antikanser amagh klinik asamaya ulagmis
durumdadir (Lobaba vd. 2009; Baldini vd., 2003; Siileymanoglu, 2017). Yine
tiyosemikarbazon igerikli bilesikler iizerine konformasyonel davranis, bio-aktif
tiyosemikarbazon tiirevlerinin gelistirilmesi, yeni tiyosemikarbazon sentezi
karakterizasyonu ve antimikrobiyal-antioksidan aktivitelerin degerlendirmesi,
SARS-CoV-2 ve kuantum kimyasal analizleri iizerine yogun calismalar
yapilmaktadir (Samigullinaa vd., 2021; Acharya vd., 2021; Han vd., 2022;
Amal vd., 2021; Kozyra vd., 2022; Rabia vd., 2020; Giider vd., 2022; Manaf
vd., 2021; Kapil wvd., 2021). Bazi tiyosemikarbazonlarin metalik
komplekslerinin &zellikle de Fe ve Ni bilesiklerinin, agirt boliinen kanser
hiicrelerinin  boliinmesini engelledikleri {izerine farmakoloji ve saglik
bilimlerinde yogun c¢aligmalar yapilmaktadir (Richardson vd.,2006; Whitnall
vd., 2006; Danuta vd., 2007). Bu anlamda hem metal selasyonunu hem de
enzim inhibisyonunu ayni anda hedefleyen tiirevlere yonelik ¢ok fonksiyonel
tasarimlar 6n plana ¢ikmaktadir.

Ilaglarin endiistriyel iiretimi, birgok nedene bagl zorluk ve yiiksek
maliyet gerektirmektedir. Bu nedenle sentezlenecek kimyasal reaksiyonlarin
tahmini sonuglart hakkinda bilgi edinilmesi ve optimum sartlarin
saglanabilmesi i¢in, bilgisayar destekli teorik ¢aligmalar hem zamanlama hem
de maliyet acisindan olduk¢a 6nem arz etmektedir. Bilgisayar destekli teorik
hesaplamalar, FT-IR, NMR, UV, elektronik ve lineer olmayan optik 6zellikleri
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iizerine olup, detayli incelemeler Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) ile
desteklenmektedir (Mlahi vd., 2015; Yousef vd., 2014; Lobana vd., 2014;
Castineriras vd., 2014).

Bu boliimde tiyosemikarbazonlar ve iki farkli kompleksinin
yapisal ve elektronik 6zellikleri kuantum mekaniksel hesaplama yontemiyle
teorik hesaplamalar yapilarak, deneysel sonuglarla karsilastirilmistir. Boylece,
tiyosemikarbazon ve tlirevlerinin ilag endiistrisinde amaca uygun optimum
sentez yontemlerine ve molekiiler diizeyde detayli etkilesmeleri ile saglk
yoniinden tedavi siirecine olumlu katkilar yapmasi amaglanmistir. Incelenen
tiyosemikarbazonlar; 2-Formilpiridin 3-azabisiklo nonil tiyosemikarbazon
(HFobcn) (CisH20N4S) ve 2-Asetiliridin 3-hekzametiliminil tiyosemikarbazon
(HAchexim) (Ci4H20N4S) molekiillerinin  yapis;, formiili ve temsili
gosterimleri asagida verilmistir (Toprak, 2024).

e T %

-~ L
@ O

HFObCH (C15H20N4S) HAcheXim (C14H20N4S)

2. KUANTUM MEKANIK HESAPLAMA DETAYLARI

2.1. Gaussian 09 Revision D.01 Programm

Tiyosemikarbazon igeren HFobcn ve HAchexim molekiiler
komplekslerin elektronik, spektroskopik, yapisal ve dogrusal olmayan optik
Ozelliklerinin teorik olarak hesaplanmasinda Gaussian 09 Revision D.01
programi kullanilmistir. Gaussian 09 Revision D.01 programi; atom, molekiil
ve kompleks yapilarin geometrik optimizasyonu ile kararli durum enerjileri,
titresim frekanslari, kuvvet sabitleri ve dipol momentleri gibi enerjiye bagl
Ozellikleri hesaplayabilmektedir. Yine atom ve molekiiler yapilar icin; NMR ve



131 | Fizik DUNYASI I: FiZiGIN BUGUNU

IR spektrumlari, atomik yiikler, molekiiler orbital enerjileri, elektron ilgisi,
iyonlagma enerjileri, kutuplanabilirlik parametreleri, elektrostatik potansiyel,
spin yogunlugu ve elektron yogunlugu haritalar1 gibi bircok o6zelligin
hesaplanmasina imkan verir. Bu ¢alismada Gaussian 09 Revision D.01 paket
programi, B3LYP ve HSEH1PBE metotlar1 ve 6-311++G(d,p) temel seti, metal
iyonlari i¢in ise LanL2DZ temel seti kullanilmustir.

HFobcen ve HAchexim molekiillerinin kararli hal yaklagik geometrileri,
GaussView 5.0 paket programu ile teorik {i¢ boyutlu olarak ¢izilerek, Gaussian
09W paket programinda giris verileri olarak kullanildi. Gaussian 09 Revision
D.01 programi aracilifiyla yapilan hesaplamalar, GaussView 5 programi
kullanilarak molekiilerin gorsel grafik temsilleri elde edildi (Tamer, 2016 ve
Toprak vd., 2023). Denge durumunda HOMO-LUMO enerjileri zamana bagl
B3LYP (TD-B3LYP) yontemi kullanilarak hesaplandi. Bu enerjiler dikkate
almarak sertlik (1) ve elektronegatiflik () parametreleri belirlendi ve kararl
yapilarin indiiklenmis dipol momentleri (), ortalama kutuplanabilirlik (<a>),
yonelime bagl kutuplanabilirlik (Aa) ve yiiksek mertebeli kutuplanabilirlik ()
degerleri hesaplandi.

2.2. Molekiiler Elektrostatik Potansiyel Yiizeyler (MEPS)

Molekiiler bir sistemin g¢evresi ile etkilesimini incelemek icin yaygin
olarak Molekiiler Elektrostatik Potansiyel (MEP) yontemi kullanilir. MEP
ylizeyi molekiiller arasi etkilesmeleri 6nceleyerek, 6zellikle ilag etken maddesi
olan molekiilerin biyolojik fonksiyonlari ve enzim katalizi vb 6nemli siireglerle
ilgili bilgi elde edilen bir yontemdir (Weinstein vd., 1975; Perutz 1978;
Warshel 1981; Politzer vd., 1985). Bu nedenle daha ¢ok ligand ve protein
arasinda vuku bulan elektrostatik etkilesmelerin optimizasyonunu esas alan
MEP vyiizeyleri, bilgisayar destekli ilag tasariminda yogun olarak
kullanilmaktadir. MEP yiizeyleri, elektrofilik ve niikleofilik tepkimelerin
olabilecegi olas1 bolgelerin belirlenmesinde, molekiil i¢i olusabilecek hidrojen
baglar1 hakkinda da bilgiler verir. Molekiiliin herhangi bir konformasyonu i¢in
molekiiler elektrostatik potansiyel molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP)
fonksiyonu V (7), ¢ekirdeklerin ve elektronlarin dagilimi katkisina sahiptir ve
asagidaki esitlik ile verilir.
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Burada 7, ¢ekirdek konumunu, Z, ¢ekirdek yiiklerini tanimlar. ikinci terimdeki
integral biitiin uzay {izerinden olup, r integrasyon degiskenidir.

2.3. Molekiiler Kenetlenme

Molekiiler kenetlenme (molecular docking), bir molekiiliin digerine
baglanarak kararli bir kompleks olusturmast sirasinda tercih ettigi
konformasyonlar1 belirleyen bir yontem olup, molekiiler etkilesimde
reseptorler ve ligandlar arasindaki baglanma ve afiniteyi ongdren bir ilag
tasarimi metodudur. Bdylece yeni ilaglarin gelistirilmesine 6nemli katki
saglamakta ve uzun siiren, maliyetli olan laboratuvar ¢aligmalari i¢in, kisa
stirede daha diisiik maliyetlerle en optimum degerlerin elde edilmesini miimkiin
kilmaktadir. Genellikle reseptdr protein ve ligand ise kiiciik bir molekiildiir
(Lengauer ve Rarey, 1996; Walker ve McEldowney, 2013; Huang vd., 2010;
Sliwoski vd., 2014). Molekiiler kenetleme ile, atomlarin uzaydaki tercih edilen
pozisyonlarini tahmin edilebilir ve bir molekiiliin diger bir molekiille kararli bir
kompleks olusturmasi saglanabilir. Kenetleme yontemi protein-protein ve
protein-ligand olmak iizere iki tiirde uygulanir. Protein-protein kenetleme,
bilgisayar similasyonuna tabi tutulmusg iki protein molekiiliinlin birbiriyle
baglanmasini/etkilesimini  igermektedir (Cicek, 2016). Ligand-protein
kenetlemede ise ligandin serbest, proteinin (reseptdriin) sabit oldugu ve hem
ligandin hem de proteinin esnek oldugu durumlar incelenmektedir. Bunlara
ilaveten literatiirde, kenetleme yontemiyle ligand-DNA/RNA kenetleme
caligmalar1 da mevcuttur (Giiner, 2000; Dias vd., 2008; Thiriot ve Monard,
2009). Kenetleme caligmasinda ligand ile reseptor aktif bolgesi arasindaki
eslesme agirlikli olarak dikkate alinir ve molekiillerin ¢oziicii tarafindan
erigilebilir ylizey alanlarinin eslesmesine esasmma dayanir. Molekiiler
kenetlemenin temel yaklasimlarindan biri sekil tamamlayicilik, digeri ise
simiilasyon yaklagimidir. Sekil tamamlayicilik yaklagiminda ligand ve reseptor,
birbiriyle eslesen iki ylizey olarak ele alindiginda, simiilasyon yaklasiminda her
konformasyon i¢in ligand-reseptor etkilesim enerjileri hesaplanir (Shoichetvd.,
1992).

Molekiiler kenetleme islemi Oncesinde iki Onemli temel asama;
reseptdrlerin kenetlemeye hazirlanmasi ve ligand yapilarinin dogru bir sekilde
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belirlenmesidir. Protein yapilar1 deneysel olarak X-1sinlar1 spektrumlar ile ya
da NMR analizleri ile 1-2 A ¢dziiniirliik seviyesine kadar belirlenebilmektedir.

3. BULGULAR

3.1. HFobcn ve HAchexim Molekiillerinin Geometrisi Ve

Yapisal Parametreleri

Tiyosemikarbazit  igeren  2-Formilpiridin ~ 3-azabisiklo  nonil
tiyosemikarbazon (HFobcn) (CisH20NsS) 2-Asetilpiridin  3-hekzametiliminil
tiyosemikarbazon (HAchexim) (Ci4H20N4S) molekiillerinin adlandirilmalari,
temsili gosterimleri, molekiiler formiilleri, yapilar1 ve kristal yap1 bilgileri
Tablo 1°de verilmistir.
Tablo 1: HFobcn ve HAchexim molekiillerinin adlandirilmalari, gosterimleri,

molekiiler formiilleri, yapilar1 ve kristal yapi bilgileri
Molekiiliin Ad1 Temsili Molekiiler | Molekiiliin Kristal Yap: Bilgileri Referans

Gosterim Formiilii Yapisi
2-Formilpiridin HFobcn CisHooN4S Kristal Sistemi: (West
3-azabisiklo Orthorhombic vd.,1996)
nonil Uzay Grubu: P,, 2,
tiyosemikarbazon Birim Hiicrenin Hacmi:

V=1478.7 (6) A3
Birim Hiicredeki
Molekiil Sayisi: Z=4
1}‘ Kristal Boyutlari:
HoerN | 0.48x0.26x 0.16 mm

2-Asetilpiridin 3- | HAchexim | C;4Hy0N4S Kristal Sistemi: (West
hekzametiliminil Monoclinic vd.,1996)
tiyosemikarbazon Uzay Grubu: P2,/a (no.
Qr 14)
\H’N‘N Birim Hiicrenin Hacmi:

\ A, V=1483 (2) A3
Q Birim Hiicredeki
Molekiil Sayis1: Z=4
Kristal Boyutlar:
0.30x 0.10 x 0.60 mm

HFobcn ve HAchexim molekiillerinin taban durumu molekiiler
geometrileri, HSEH1PBE, B3LYP metotlar1 kullanilarak ve 6-311++G(d,p)
temel seti ile hesaplanmistir. X-Isimi kirinimu ile elde edilen geometrik yapilar
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(Altalhi vd., 2021) ve hesaplama sonucu optimize edilmis geometrik yapilar
sirastyla Sekil 1. (a, b) ve Sekil 2. (a, b) de verilmistir. Her iki metod ve temel
set ile elde edilen bag uzunluklar1 ve bag agilari, literatiirde sunulan deneysel
sonugclar ile karsilastirmali olarak sirasiyla Tablo 2. ve Tablo 3.’te verilmistir.

a) b)

Sekil 1. HFobcen molekiiliine ait (a) X-Isini kristal yapisi, (b) Teorik olarak elde edilen
optimize geometrik yapisi (West vd.,1996).

Tablo 2. HFobcn molekiilii igin deneysel X-ray (Dias vd.,2017), B3LYP ve
HSEHIPBE metotlarinda 6-311++G(d,p) baz seti kullanilarak hesaplanan bag
uzunluklar1 (A), bag acilar1 (°)

Parametreler Deneysel Teorik Parametreler Deneysel Teorik
uzu“lfli‘l%‘ n ) v;((.l:):ig{;) B3LYP HSEH1PBE Bag agila1 (°) vﬁ‘l’e;gtﬁ) B3LYP HSEH1PBE

NI-CI 1.35 (1) 1.3522 1.3522 CI-N1-Cl1 117.7 (7) 118.606 118.606
c1-C2 1.49 (1) 1.4645 1.4645 NI-C1-C2 116.7 (7) 119.627 119.627
C2-N2 1.26 (1) 1.2924 1.2924 C1-C2-N2 1322 (7) 130.309 130.309
N2-N3 1.321 (8) 1.3384 1.3384 C2-N2-N3 117.6 (6) 119.690 119.690
N3-C3 1.37 (1) 1.3939 1.3939 N2-N3-C3 124.6 (6) 120.871 120.871
C3-81 1.686 (8) 1.6705 1.6705 N3-C3-S1 119.3 (5) 122.097 122.097
C3-N4 1.348 (9) 1.3712 1.3712 N3-C3-N4 116.2 (6) 113.136 113.136
CII-NI 1.34(1) 1.3363 1.3363 S1-C3-N4 124.4 (6) 124.738 124.738
N4-C21 1.48 (1) 1.4690 1.4690 NI-C11-C12 123.5 (8) 123.567 123.567
C26-N4 1.46 (1) 1.4646 1.4646 N1-C1-C14 122.2 (8) 121.277 121.277

C14-C1-C2 121.1 (7) 119.097 119.097

C3-N4-C21 124.7 (6) 123.748 123.748

C3-N4-C26 121.8 (6) 120.062 120.062

N4-C21-C22 113.0 (6) 114.011 114.011

N4-C26-C25 113.9 (6) 113.796 113.796

C21-N4-C26 113.5 (6) 114.898 114.898
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> 9
a) b)

Sekil 2. HAchexim molekiiliine ait (a) X-Isini1 kristal yapisi, (b) Teorik olarak
elde edilen optimize geometrik yapis1 (West vd.,1996).

Tablo 3. HAchexim molekiilii i¢in deneysel X-ray (West vd.,1996), B3LYP ve
HSEHI1PBE metotlarinda 6-311++G(d,p) baz seti kullanilarak hesaplanan bag
uzunluklar1 (A), bag acilari (°)

Parametreler Deneysel Teorik Parametreler Deneysel Teorik
Bag X-Ray B3LYP HSEH1PBE Bag acilar (°) (West B3LYP HSEH1PBE
uzunluklar (A) (Dias vd.,1996
vd.2017)
NI1-Cl1 1.34 (1) 1.3488 1.3218 C1-N1-C11 117 (1) 119.047 118.898
C1-C2 1.49 (1) 1.4676 1.4613 C1-N1-C11 117 (1) 119.047 118.898
C2-C4 1.47 (1) 1.4929 1.4846 C1-N1-C11 117 1) 119.047 118.898
C2-N2 1.29 (1) 1.3115 1.3059 N1-C1-C2 115 (1) 116.001 115913
N2-N3 137 (8) 1.3211 1.3111 C1-C2-N2 118 (1) 116.823 116.629
N3-C3 1.36 (1) 1.3784 1.3719 C1-C2-C4 122 (1) 125.157 125.362
C3-S1 .70 (8) 1.7073 1.6967 C4-C2-N2 120 (1) 118.018 118.007
C3-N4 1.36  (9) 1.3596 1.3523 C2-N2-N3 125 (1) 124.347 124.318
C11-N1 1.34(1) 1.3267 1.3218 N2-N3-C3 110.8(8) 113.208 112.756
N4-C21 145 (1) 1.4765 1.4646 N3-C3-S1 124.7(8) 124.130 124.094
C26-N4 1.46 (1) 1.4690 1.4573 N3-C3-N4 112(1) 113.408 113.545
S1-C3-N4 123.4(9) 122.460 122.361
N1-C11-C12 124 (1) 123.464 123.539
N1-C1-C14 123 (1) 121.383 121.651
Cl14-C1-C2 122 (€))] 122.615 122.436
C3-N4-C21 121 (€))] 119.676 119.543
C3-N4-C26 121 (€))] 122.074 121.889
N4-C21-C22 116 (1) 114.029 113.773
N4-C26-C25 115 (1) 113.270 112.958

C21-N4-C26 118 1) 118.250 115.552
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Hesaplanan bag uzunluklart ve bag agilar1 deneysel degerlerle
karsilastirildiginda, B3LYP modeli ile hesaplanan bag uzunluklarmin
HSEHIPBE modeli ile elde edilen degerlerden bir miktar biiyiik oldugu
gorlilmektedir. Tablodan goriildiigli gibi bag acilari ise; her iki model ile
hesaplanan degerler birbirine ¢ok yakin olup, literatiirde yer alan deneysel
sonuglarla karsilastirildiginda hesaplanan tiim sonuglarin uyumlu oldugu
goriilmektedir.

Her iki molekiil i¢in de B3LYP metoduyla hesaplanan titresim frekans
degerlerinin, HSEHIPBE metoduyla hesaplanan degerlere gore deneysel
sonuclara daymn yakin oldugu gozlenmis ve titresim frekanslarinin ayni
zamanda literatiir degerleri ile de uyumludur (Toprak, 2024).

3.2. HFobcn ve HAchexim Molekiillerinin 'H ve 3C NMR Sonuglar:

NMR ve hesaplamali yontemlerin birlikte kullanimi, biiyiik molekiiler
sistemlerin yapilarim1  belirlemede avantaj saglamaktadir. HFobcn ve
HAchexim molekiilleri i¢in, B3LYP/6-311++G(d,p) ve HSEHIPBE/6-
311++G(d,p) yontemleri kullanilarak hesaplanan 1H ve 13C NMR kimyasal
kayma degerleri deneysel karsiliklar ile birlikte Tablo 4 ve 5°te verilmistir.

Tablo 4. HFoben molekiiliiniin B3LYP ve HSEH1PBE yontemleri ile hesaplanan ve
deneysel 'H (R1: Nomiya, vd. 2004) ve *C (R1, R2: West vd.1994) NMR kimyasal

kaymalari

'H/ 3C Deneysel B3LYP HSEH1PBE

'H
N3-H 15.195 [R2] 14.3642 14.3954
Cl11-H 8.595 [R1] 8.6627 8.7664
C13-H 7.888 ["] 7.8834 8.0181
Cl14-H 7473 ["] 7.4156 7.5328
C2-H 7.496 ["] 7.4098 7.5123
Cl12-H 7.342["] 7.1645 7.3006

13C

C3 182.1["] 194.3020 192.4260
Cl1 152.3["] 162.0500 161.5060
C11 147.5["] 154.2180 154.6270
(o¥) 1359["] 135.6180 1,6.1240
C13 137.9[["] 142.9540 143.5230

C12 123.6 ["] 126.0460 126.4960
Cl4 125.4 "] 129.2930 129.6710
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Tablo 5. HAc4E molekiiliiniin B3LYP ve HSEH1PBE yontemleri ile hesaplanan ve
deneysel '*C (R1: Nomiya, vd. 2004; R3: John vd. 2003) ve 'H NMR kimyasal
kaymalari

TH/ BC Deneysel B3LYP HSEH1PBE
H
N2-H 15.117 [R2] 15.0485 15.3577
Cl1-H 8.527 "] 8.8653 8.9172
C13-H 7.850 ["] 7.7076 7.8035
Cl4-H 7.420 [R1] 7.4285 7.5333
Cl2-H 7313 " 7.1126 7.2147
C26-Ha 3.76 [R3] 5.0177 5.0903
C26-Hb 3.76 ['"] 3.2602 3.3071
C21-Ha 3.76 [[] 4.5489 4.6382
C21-Hb 3.76 ["] 3.6850 3.6632
C24-Ha 1.55 "] 1.6621 1.4303
C24-Hb 1.55["] 1.8079 1.6613
C23-Ha 1.55["] 1.7794 1.7835
C23-Hb 1.55 "] 1.7827 1.7835
C22-Ha 1.79 "] 1.8079 1.8410
C22-Hb 1.79 "] 2.1063 2.1615
C25-Ha 179 ["] 2.1699 2.2006
C24-Hb 1.79 "] 1.8079 1.6613
C4-Ha 224" 24712 2.5549
C4-Hb 224" 2.3563 2.3867
C4-He 224" 2.3064 2.2963
13C
c3 179.76 ["] 198.3830 193.5390
Cl 151.80 [R2] 157.9420 156.5730
cll 147.20 ["] 157.0750 156.0240
2 159.19 [R3] 139.1390 137.0000
c13 137.80 R2] 142.7230 142.6050
c12 123.40 ["] 126.8770 126.5840
Cl4 125.90 ["] 123.5480 123.0170
C21 51.94 [R3] 55.6370 53.9768
€26 51.94["] 45.9481 44.3408
C25 27.50 ["] 32.1241 30.6955
22 27.50 ["] 29.2986 27.8980
23 27.86 ["] 30.9484 29.7983
C24 27.86 ["] 27.8665 26.5878

Elektronegatif atomlara bagli olan H atomlarinin "H NMR sinyalleri her
iki molekiil i¢in literatiir sonuglariyla uyumlu olmakla beraber, bir miktar
yiiksek degerlerde gozlenmektedir (Pekparlak vd., 2018). Diger yandan,
aromatik C atomlarinin 100-150 ppm araliginda NMR sinyali verdigi iyi
bilinmekte ve elektronegatif atomlara koordinasyon durumunda bu aromatik C
atomlarindan kaynaklanan NMR sinyalleri daha yiiksek degerlere kaymaktadir
(Kilig-Cikla vd., 2016). HFoben molekiiliinde 182.1-125.4 ppm (Nomiya vd.,
2004) araliginda rapor edilen aromatik '*C NMR degerleri B3LYP yontemi
kullanilarak, 194.3020-129.2930 ppm araliginda hesaplanmistir. HAchexim
molekiiliinde ise 179.76-27.86 ppm (West vd., 1994; John vd., 2003) araliginda
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rapor edilen aromatik '*C NMR degerleri B3LYP yontemi kullanilarak,
198.3830-27.8665 ppm araliginda hesaplanmistir. Tablo 4 ve Tablo 5’ten
goriildiigli gibi, C3 atomu elektronegatif N ve S atomlarina koordine oldugu
icin NMR sinyali daha yiiksek degerlere kaydigi acikca goriilmektedir. Her iki
B3LYP ve HSEHIPBE yontemleri ile yapilan hesaplamalarin da deneysel
degerlere yakin sonuglar verdigi goriilmektedir (Toprak, 2024).

3.3. Elektronik ve Dogrusal Olmayan Optik Ozellikler

HFoben ve HAchexim molekiillerinin elektronik sogurma HOMO ve
LUMO enerjileri, B3LYP/6-311++G(d,p) ve HSEHIPBE/6-311++G(d,p)
yontemleri kullanilarak hesaplanmistir. Her iki yontemle elde edilen sinir

molekiiler orbitalleri sirasiyla Sekil 3 ve 4’te verilmistir.

b

t 3 Lumo #. Lumo
( -5,2132 eV) Jf}j (-5,2142 ¢V)
1
AE=1,9888 ¢V AE=2,0213 ¢V
Bd, s 0
; HOMO 3 S el
%.g & W Tmys HOMO
g%e *% 7 (72020 eV) s L (-7,2355 eV)
J""‘v J‘ “ ?

Sekil 3. HFobcn molekiiliiniin (a) B3LYP, (b) HSEHIPBE yontemleri ile elde edilen
sinir molekiiler orbitalleri
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LUMO * LUMO

(-5,2627 eV) ‘e e (-5,2591 eV)

T Wieee T
‘T

AE=2,0291 eV AE=2,0570 eV

J e -
Ee— & HOMO
HOMO
(-7,2918 eV) ¢ t.‘ (-7,3161 eV)

(@) (b)
Sekil 4. HAchexim molekiiliiniin (a) B3LYP, (b) HSEH1PBE yontemleri ile elde edilen
sinir molekiiler orbitalleri

HFobcn ve HAchexim molekiilleri i¢cin HOMO-LUMO  enerji
araliklarinin birbirine olduk¢a yaki degerde oldugu goriilmektedir. Her iki

yontemle hesaplanan elektronik yap1 parametreleri Tablo 6’da verilmistir.

Tablo 6. HFobcn ve HAch exim molekiillerinin elektronik yap1 parametreleri

HFobcn HAchexim

Parametre B3LYP HSEH1PBE B3LYP HSEH1PBE
EHOMO (eV) -7.2020 -7.2355 -7.2918 -7.3161
ELUMO (eV) -5.2132 -5.2142 -5.2627 -5.2591

AE (eV) 1.9888 2.0213 2.0291 2.0570
n(eV) 0.9944 1.0107 1.0146 1.0285

g (eV) 6.2076 6.2249 6.2773 6.2876
m (eV) -6.2076 -6.2249 -6.2773 -6.2876
S (1/eV) 1.0056 0.9894 0.9856 0.9723

En yiiksek dolu molekiil orbital enerjileri (HOMO) ve en diisiikk bos
molekiil orbital enerjileri (LUMO) denge durumunda B3LYP ve HSEH1PBE
yontemleri ve 6-311++G(d,p) temel seti kullanilarak hesaplanmis ve elde edilen
sonuglar Tablo 6’da goriilmektedir. HOMO ve LUMO arasindaki enerji farki
HFobcn molekiilii i¢in 1.9888 ve 2.0213 ¢V, HAchexim molekiilii i¢in 2.0291
ve 2.0570 eV olarak hesaplanmistir. Nispeten diisiik olarak elde edilen HOMO-
LUMO enerji araligi molekiil i¢cinde yiik gecislerinin aktif oldugunun bir
gostergesidir. B3LYP ve HSEHIPBE yontemleri kullanilarak HFoben ve
HAchexim molekiillerinin  dogrusal olmayan optik oOzellikleri de
hesaplanmigtir. Elektron yogunlugu fazla olan bolgeden az olan bolgeye dogru
konjuge gruplar iizerinden gergeklesen molekiil i¢i yiik transferleri, dipol
moment (p) ve kutuplanabilirlikte (o) artiglara neden olabilmektedirler. Yiiksek
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mertebe kutuplanabilirlikte (B) molekiiler sistemlerin dogrusal olmayan optik
Ozelliklerinin 6nemli bir Olgiiti olup, herhangi bir molekiiler sistemin
parametresinin yiiksek olmasi, konjuge = sistemi boyunca elektronlarin
hareketinden kaynaklanan molekiil i¢i yiik transferine isaret eder (Altalhi vd.,
2021; Colthup vd., 1975). Kutuplanabilirlik degerleri i¢in hesaplamalarda, a: 1
a.u.=0,1482x102* esu ve yiiksek mertebeli kutuplanabilirlik degerleri B: 1
a.u.=8,6393x10* esu birim ¢evirme ¢arpanlar1 kullanilmustir.

B3LYP seviyesi ile HFoben ve HA chexim molekiilleri igin dipol moment
parametresi sirasiyla 7.7828 ve 5.1598 Debye olarak elde edilmistir. Ayn1
seviye kullanilarak kutuplanabilirlik parametreleri ise sirasiyla 3.65x102% ve
3.92x102 esu olarak elde edilmistir. Statik yiiksek mertebe kutuplanabilirlik
parametreleri de her iki molekiil igin sirayla 11.2887x10% ve 34.9799x10%°
esu olarak elde edilmistir. Literatiirde referans molekiil olarak p-nitroanilin
(pNA) i¢in elde edilen B parametresi 9.2x10% esu olarak rapor edilmistir
(Novak vd., 2009). Bu sonuglara gore incelenen her iki molekiiliin de dogrusal
olmayan optik malzemeler icin iyi adaylar oldugu soylenebilir. Dogrusal
olmayan optik 6zelliklerin artmasinda, molekiiler yapidaki aromatik halkalar
arasindaki konjuge m baglarmin uzun olmasinin etkili olabilecegi
diistintilmektedir (Toprak, 2024).

3.4. Molekiiler Yiizey Ozellikleri

Molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP), molekiiler davranislarin
reaktifligi, yapr aktifligi ve hidrojen baglarmi agiklamada kullanilan bir
yontemdir (Altalhi vd., 2021). HFobcn ve HAchexim molekiilleri igin
molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP) yiizey haritalari, B3LYP ve
HSEHI1PBE yontemleri ile hesaplanmis ve her iki yontem sonuglar1 benzer
olduklarindan sadece B3LYP sonuglarina goére 3 boyutlu molekiiler
elektrostatik potansiyel yiizey haritalar sirayla Sekil 5 ve Sekil 6°da verilmistir.

Sekil 5. HFoben molekiiliiniin B3LYP yontemi  Sekil 6. HAchemix molekiiliiniin B3LYP
ile elde edilen MEP yiizeyi yontemi ile elde edilen MEP yiizeyi
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HFoben ve HAchexim molekiilleri icin elektrostatik potansiyel
araliklar yaklagik olarak sirasiyla -0.0594, — 0.0592 ve -0.0570 — 0.0571 au
olarak elde edilmistir. Her iki molekiilde de kiikiirt atomu negatif elektrostatik
potansiyel yogunluguna sahipken, N-H, aromatik ve metil grubu hidrojen
atomlarinin pozitif potansiyele sahip olduklar1 sdylenebilir. Sekil 5 ve Sekil
6’da goriildiigii gibi her iki molekiiliin reaktif kisimlart mavi ve kirimizi renkler
ile simgelenmistir. Buna gore, her iki molekiiliinde N-H grubu veya S atomu
tizerinden etkilesim yapabilecekleri goriilmektedir.

3.5. Molekiiler Kenetlenme

HFobcen  (2-Formylpyridine 3-azabicyclo nonylthiosemi-carbazone
(CisH20N4S)) ve HAchexim (2-Acetylpyridine 3-hexamethyleneiminylthio
semi-carbazone (Ci4H20N4S)) molekiillerinin kararli yapilar1 i¢in, HIV 1I
proteaz (Human Immunodeficiency Virus (HIV) Il Protease (PDB Code: 1hsg))
arasindaki molekiiler kenetlenme ¢alismalar1 yapilmistir. Literatiirde, protein
ve ligand-protein kompleks yapilarinin kaydedildigi veri bankalarinin 6nciileri
RCSB protein data bank (Berman vd., 2000) worldwide protein data bank
(Berman vd., 2003) ve Uniprot (Consortium 2019) data bank kullanilmaktadir.
Her iki molekiiler kompleks i¢in kullanilan protein yapilart RCSB den elde
edilmistir. RCSB PDB veri tabani, ¢ok biiyiik sayida biyolojik makro molekiiler
yapilar1  igermekte  olup, bir adet PDB  dosyasina  (1lhsg)
https://www.rcsb.org/search adresinden ulasiimistir (Kémiircii 2020).

HFoben ligandi ile HIV II proteaz (Human Immunodeficiency Virus
(HIV) II Protease (PDB Code: 1hsg)) arasindaki etkilesimler {i¢ boyutlu olarak
sirastyla Sekil 7°de verilmistir. HFoben ligandi ile HIV I proteaz arasindaki
etkilesim 2 boyutlu goriintiisinde, HFobcen ligandi biyolojik hedef yapiya
hidrojen bagi, elektrostatik ve pi-alkil etkilesimleri vasitasiyla etki ettigi
sOylenebilir. HFoben ligandi HIV 1II proteaz’in THR B:80 kalintis1 ile
geleneksel hidrojen bag etkilesimi olugturdugu ve bu etkin etkilesimlerin ligand
etkisinin hedefe aktarilmasi agisindan 6nemlidir. Sekil 8’de ayrica HFobcn
ligandiin hidrojen bag aktif bolgeleri de goriilmektedir.
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Sekil 7. HFobcen ligand: ile HIV 1T Sekil 8. HFoben ligandi icin H
proteaz arasindaki etkilesim bag aktif bolgeleri

Tablo 7°de HFobcn ligandi ile HIV II proteaz arasindaki etkilesimler i¢in
toplam baglanma enerjisi-3.47 eV olarak verilmektedir. Bu enerji degerinin
diisiik olmas1 ligand ile hedef yapi arasinda etkili bir kordinasyon oldugu
anlamimna gelmektedir. Buna ek olarak, HFobcn ligandinin HIV 1II proteaz

iizerine minimum inhibisyon sabiti ise 2.87 mM olarak elde edilmistir.

Tablo 7. HFobcn ligandi ile HIV 11 proteaz arasindaki etkilesim parametreleri

Parametreler Degerler
Baglanma enerjisi -347eV
Molekiiller arasi etkilesim enerjisi -4.08 eV
Vdw-H Bagi-Ayrisma enerjisi -4.08 eV
Elektrostatik enerji 0.00 eV
Inhibisyon etkisi 2.87 mM

HAchexim ligandi ile HIV II proteaz (Human Immunodeficiency Virus
(HIV) II Protease (PDB Code: 1hsg)) arasindaki etkilesimler ii¢ boyutlu olarak
Sekil 9’da verilmistir. HAchexim ile HIV Il proteaz arasindaki etkilesim 2
boyutlu goriintiisiinde, HAchexim ligand1 biyolojik hedef yapiya hidrojen bagi,
elektrostatik ve pi-alkil etkilesimleri vasitasiyla etki etmektedir. HAchexim
ligand1 HIV II proteaz’in GLN A:61 kalmtis1 ile 1.99 A uzunlugunda bir
geleneksel hidrojen bag etkilesimi olusturdugu goriilmektedir. Sekil 10°da
ayrica HAchexim ligandinin hidrojen bag aktif bolgeleri de goriilmektedir.

Sekil 9. HAchexim ligandi ile HIV II Sekil 10. HAchexim ligand1 i¢in H proteaz
arasindaki etkilesim bag aktif bolgeleri
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Tablo 8’de HAchexim ligand1 ile HIV II proteaz arasindaki etkilesimler
icin toplam baglanma enerjisi -4.53 eV olarak verilmektedir. Bu enerji
degerinin diisiik olmasi ligand ile hedef yap1 arasinda etkili bir kordinasyon
oldugu anlamina gelmektedir. Buna ek olarak, HAchexim ligandinin HIV II
proteaz iizerine minimum inhibisyon sabiti ise 477.02 uM olarak elde edilmistir
(Toprak, 2024).

Tablo 8. HAchexim ligandi ile HIV II proteaz arasindaki etkilesim parametreleri

Parametreler Degerler
Baglanma enerjisi -4.53 eV
Molekiiller arasi etkilesim enerjisi -4.54 eV
Vdw-H Bagi-Ayrisma enerjisi -4.54 eV
Elektrostatik enerji 0.00 eV
Inhibisyon etkisi 477.02 uM

4. SONUC VE TARTISMA

HFoben  (2-Formylpyridine 3-azabicyclo nonylthiosemi-carbazone
(CisH20N4S)) ve HAchexim (2-Acetylpyridine 3-hexamethyleneiminylthio
semi-carbazone (Ci4H20N4S)) molekiilleri i¢in taban durumu geometrisi,
titresim frekanslari, elektronik sogurma dalga boylari, 'H ve '3C NMR kimyasal
degerleri B3LYP ve HSEHIPBE yontemleri ile 6-311++G(d,p) temel seti
kullanilarak hesaplanmistir Teorik hesaplamalarda her iki molekiil ig¢in de
sirastyla, minimum enerjili-kararli yapilar i¢in geometri optimizasyonu yapildi.
Hesaplanan titresim frekanslarinin titresim modlar1 belirlendi ve deneysel
sonugclarla karsilastirildi. Elektronik ve dogrusal olmayan optik 6zellikler i¢in
HOMO ve LUMO enerjileri ve elektronik yap1 parametreleri hesaplamalarinda
iki yontemde de birbirine yakin degerler elde edildi. Ozellikle her iki molekiiler
yap1 i¢in statik yiiksek mertebe kutuplanabilirlik parametreleri kayda deger
olarak hesaplanmistir.

Tiyosemikarbazon iceren her iki kompleksin elektronik spektrumlari,
kararli hal geometrileri esas alinarak gaz fazinda zamana bagli B3LYP (TD-
B3LYP) metodu ile dogrusal olmayan optik (NLO) 6zellikler incelendi. Exnomo
(en yiiksek dolu molekiil orbital) ve Erumo (en diisiik bos molekiil orbital)
enerjileri, denge durumu indiiklenmis dipol momentleri (p) ile ortalama
kutuplanabilirlilik (<o>), yonelime bagli (Aa) ve yiikksek mertebeli
kutuplanabilirlik () degerleri hesaplanmistir.
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Molekiiler elektrostatik potansiyel (MEP) hesaplamalarinda Her iki
komplekste de kiikiirt atomunun negatif elektrostatik potansiyel yogunluguna
sahip olduklar1 belirlenmistir. Yine molekiiler komplekslerin ligandi biyolojik
hedef yapiya, 1.99-2.58 A araliginda degisen hidrojen bag1 etkilesimi
olusturdugu ve pi-alkil etkilesimleri vasitasiyla etkidigi gozlenmistir.
Molekiiler kenetlenme hesaplamalarinda baglanma enerjisinin yani sira,
molekiiller arasi etkilesim enerjisi, Vdw-H bagi-ayrigsma enerjisi, elektrostatik
enerjiler ve inhibisyon etkileri de belirlenmistir. Bu kompleks molekiillerden
HAchexim molekiiliin baglanma, molekiiller arasi etkilesimi, Vander Waals
enerjisi daha yiiksek oldugundan, HFobcn kompleksine gore hedef yapiyla ¢ok
daha yogun etkilesimlere girdigi seklinde yorumlanabilir. Bu da biyolojik
etkilerini hedef yapiya aktarma konusunda daha bagarili olacagini
gostermektedir. ilave olarak, HFobcn molekiiliiniin inhibisyon etkisi 2.87
hesaplanirken, HAchexim molekiiliiniin inhibisyon etkisi 477.02 uM olarak
hesaplanmigti. HFobcn — molekiiliiniin - inhibisyon  etkisinin =~ miliM
mertebesindeyken HAchexim kompleksinin inhibisyon etkisinin mikroM
mertebesinde olmasi, HAchexim kompleksinin hedef yapiy1r daha diisiik
konsantrasyonlarda inhibe avantajin1 yansitmaktadir. Bu sonuca gore
HAchexim (2-Acetylpyridine 3-hexamethyleneiminylthio semi-carbazone
(C14H20N4S)) molekiiliiniin, ilag tretimine katki saglayacak daha uygun
tiyosemikarbazon kompleksi olabilecegi sOylenebilir.

Sonug olarak, detaylar1 yukarida verilen kuantum mekanik hesaplamalar
ile en diisiik enerjili yapilardan elde edilen baglarin titresim frekanslari,
kimyasal kayma degerleri, elektronik gecisleri ve yogunluk fonksiyonel teorisi
metotlar1 yardimiyla edilen teorik verilerin biiyiik 6lgiide deneysel verilerle
uyumlu oldugu goriilmiistiir. Elde edilen teorik hesaplama sonuglari biitiin
olarak degerlendirildiginde, ulasilabilir literatiirdeki deneysel sonuclar ile
uyumlu oldugu ve tiyosemikarbazon igeren bu tiir molekiillerin optimize

geometrilerinin, ilag endiistrisine olduk¢a dnemli katkilar saglayabilecektir.
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1. Giris

Heusler alagimlari, yiiksek mekanik dayanimlari, manyetik 6zellikleri ve
elektronik bant yapilarmmin miihendislik acisindan ayarlanabilir olmasi
nedeniyle bilimsel ve endiistriyel arastirmalarda biiyiik ilgi gérmektedir. 1903
yilinda Friedrich Heusler tarafindan kesfedilen bu intermetalik bilesikler, ilging
manyetik ozellikleriyle dikkat cekmistir. Ozellikle, manyetik olmayan
bilesenlerden olugsmalaria ragmen ferromanyetik davranig sergileyebilmeleri,
bu alagimlarin fiziksel temellerini anlamak agisindan 6nem arz etmektedir.
Heusler alasimlar1 genel olarak tam (full) ve yar1 (half) Heusler olmak iizere iki
ana gruba ayrilmaktadir. Tam Heusler alagimlart X.YZ formiiliiyle ifade
edilirken, yari-Heusler alagimlar1 XYZ formiiliine sahiptir ve kristal yapilarinda
bir atomik bosluk icerir. Bu eksiklik, elektronik bant yapismin miihendislik
acisindan kontrol edilebilmesini saglayarak spintronik, termoelektrik ve
manyetik uygulamalarda avantaj sunmaktadir (Gupta & Seh, 2021). Yari-
Heusler alagimlarmin yiiksek Curie sicakliklari, yar1 metallerdeki spin
polarizasyonu ve diisiik termal iletkenlikleri, onlar yiiksek verimli
termoelektrik malzemeler ve manyetik veri depolama aygitlar1 i¢in ideal birer
aday haline getirmektedir. Bu baglamda, BeFeAl yari-Heusler alagimi, 6nemli
baz1 Ozellikleriyle dikkat c¢eken bir sistemdir. Berilyum (Be), diigiik atom
agirhigr ve yliksek mekanik dayanikliligi sayesinde alasimin hafif ve saglam
olmasini saglarken, demir (Fe) malzemeye manyetik 6zellik kazandirmaktadir.
Aliiminyum (Al) ise kimyasal kararliligi artirarak yapisal biitiinligi
desteklemektedir (Nembach, 2000). Bununla birlikte yapilan bir¢ok calismada
BeFeAl alagimi igerisindeki zehirli dogaya sahip Be elementi gibi
kimyasallarin gevreye, bitkilere ve dolayist ile bitki ortilisiine ve canlilara
yapmis oldugu etkiler ele alinmstir (Ozdemir ve arkadaslari, 2012, 2015; Sepet
ve arkadagslari, 2014, 2020). Bu alasimin sentezlenerek deneysel ¢aligilmasi
durumunda Berilyumun c¢evreye ve canlilara verebilecegi zararlar dikkate
alinarak calisma yapilmalidir.

Ancak, BeFeAl'nin elektronik, manyetik ve termodinamik 6zellikleri
lizerine yapilan calismalar olduk¢a smirlidir. Bu ¢alisma, Yogunluk
Fonksiyonel Teorisi (DFT) (Duan ve ark., 2014) tabanli hesaplamalarla
BeFeAl'nin elektronik, manyetik, mekanik ve termodinamik 6zelliklerini
kapsamli bir sekilde analiz etmeyi amaglamaktadir. Oncelikle bant yapisi ve

durum yogunlugu (DOS) analiz edilerek malzemenin metalik veya yari iletken
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karakter tagiy1ip tasimadigi belirlenmistir. Elastik sabitler ve mekanik modiiller
kullanilarak mekanik dayanikliligi, manyetik moment hesaplamalar1 ile
malzemenin manyetik durumu degerlendirilmistir. Ayrica, Debye sicakligi ve
serbest enerji hesaplamalariyla termodinamik kararliligi incelenmistir.
BeFeAl’nin incelenmesi bircok acidan 6nem arz etmektedir. Ik olarak, bu
malzeme iizerine yapilan ¢aligmalarin smirli olmasi, elde edilen bulgularin
literatiire dnemli katkilar sunmasin1 saglamaktadr. Ikinci olarak, BeFeAl’nin
elektronik bant yapist ve manyetik momenti detaylandirilarak manyetik
depolama ve spintronik uygulamalarda kullamilip kullanilamayacag:
degerlendirilmistir. Ucgiincii olarak, mekanik ve termodinamik o6zellikleri
incelenerek yiiksek sicaklik uygulamalarindaki performansi
degerlendirilmistir. Bu kapsamli analizler, BeFeAl'nin ileri teknoloji
uygulamalarinda kullanilma potansiyelini anlamak agisindan 6nemli bir temel
olusturacaktir. ~ Ozellikle spintronik ve manyetik veri depolama
teknolojilerindeki olasi rolii, bu alagimin gelecekteki arastirmalarda daha fazla

incelenmesine olanak saglayacaktir.

2. YONTEM

Bu calismada, BeFeAl yari-Heusler alagiminin yapisal, elektronik,
elastik ve termal 6zellikleri detayli olarak incelenmis ve teknolojik uygulamalar
icin potansiyeli degerlendirilmistir. Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT)
tabanli hesaplamalar, Quantum ESPRESSO (QE) paket programi kullanilarak
gergeklestirilmistir (Marini ve ark., 2023). QE, malzeme biliminde yaygin
olarak kullanilan agik kaynakli bir yazilim olup, diizlem dalga tabanli DFT
hesaplamalart igin gelistirilmistir (Giannozzi ve arkadaslari, 2020).
Hesaplamalar sirasinda, malzemenin kararli durumunun belirlenebilmesi i¢in
minimum enerji konfigiirasyonu elde edilmistir. Bunun i¢in, elektronik taban
durum yiik yogunlugu ve degis-tokus korelasyon potansiyelinin hesaplanmasi
gerekmektedir. Bu amagla, degis-tokus korelasyon potansiyelinin
belirlenmesinde  Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE-GGA) genellestirilmis
gradyent yaklagimi kullanilmistir (Perdew, Burke ve Ernzerhof, 1996).
Atomlarm ¢ekirdek ve degerlik elektronlar1 arasindaki etkilesimleri
tamimlamak i¢in  ultrasoft psddopotansiyeller kullanilmistir.  Dalga
fonksiyonlarinin kinetik enerji kesme degeri 40 Ry, elektronik yiik yogunlugu
kesme degeri ise 400 Ry olarak secilmistir. Fermi ylizeyi civarindaki
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hesaplamalar i¢in Smearing yontemi kullanilmis ve Smearing parametresi 0.05
Ry olarak ayarlanmisti. BeFeAl alagimma ait elastik sabitlerin ve
termodinamik ozelliklerin belirlenmesi i¢in Thermo Pw (TP) programi
kullanilmistir. Elastik sabitler, alasima uygulanan basinca karsi sistemin
tepkisini belirlemek i¢in hesaplanmis, bozulmus ve bozulmamis kristal
yapilarm enerji farklar1 kullanilarak belirlenmistir (Corso, 2016; Ornek ve
arkadaslar, 2021). Elde edilen elastik sabitler ile bulk modiilii, kayma modiili
ve Young modiilii  hesaplanarak  alasimin  mekanik  6zellikleri
degerlendirilmistir. Termodinamik hesaplamalar, Debye modeli temel alinarak
gerceklestirilmisti.  Debye sicakligi, serbest enerji ve 1s1 kapasitesi
hesaplanarak BeFeAl’nin termal kararlilig1 incelenmistir. Bu analizler, alagimin
yiiksek sicaklik uygulamalarindaki stabilitesini  degerlendirmek igin
kullanilmagtir.

3. BULGULAR
3.1. Yapisal Ozellikler

Sekil 1. F-43m uzay grubunda atomik dizilime sahip BeFeAl alasiminin temsili birim
hiicre yapist.

F-43m uzay grubuna ait atomik dizilime sahip olan BeFeAl alagimi diger
Yar1 Heusler alagimlar gibi Clp yapida kristallesir. Alasimin birim hiicre
yapisinin anlagilmasi birgok 6zelligini belirlemede 6nemli rol oynar. Bu yiizden
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modellenen alagim igerisindeki atomik konumlar alagimin mekanik kararliligini
saglamak amaciyla; Be (0,0,0), Al (1/4, 1/4, 1/4), Fe (3/4, 3/4, 3/4) olarak tercih
edilmistir. Sekil 1’de alagima ait temsili birim hiicre yapisi temsili olarak
gosterilmektedir.

Alagimin kararli durum optimize 6rgii sabitini hesaplamak i¢in dncelikle
alagima ait en diisiik enerji seviyesi hesaplandi. Bu enerji seviyesine karsilik
gelen optimize Orgii sabiti literatiirde ilk kez ag = 5.212 A olarak hesaplandu.

3.2. Elektronik Ozellikler

Sekil 2’deki BeFeAl’nin bant yapisi incelendiginde, Fermi seviyesinde
belirgin bir bosluk olmadigi, yani malzemenin yar iletken karakter
sergilemedigi goriilmektedir. Bant yapisinda iletkenlige katki saglayan
bantlarin varligi, BeFeAl’nin metalik bir malzeme oldugunu desteklemektedir.
Bant yapisinda spin-yukari (spin-up) ve spin-agagi (spin-down) kanallarinda
farkliliklar gdzlemlenmektedir, bu da malzemenin manyetik 6zellige sahip
oldugunu gostermektedir. Spin-up ve spin-down kanallarindaki bant yapisinin
benzerlik gostermesi, BeFeAl'nin tam bir spin polarizasyonuna sahip
olmadigini, ancak ferromanyetik metalik Ozellikler tasidigmi ortaya
koymaktadir.

Sekil 3’teki Toplam ve kismi DOS analizleri, Fermi seviyesinde yiiksek
yogunlukta durum bulundugunu ve metalik karakter tasidigini
desteklemektedir. Ozellikle Fe 3d orbitalleri, enerji bandi boyunca baskin bir
rol oynarken, Be ve Al orbitalleri daha diisiik seviyelerde katki saglamaktadir.
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Sekil 3. BeFeGa alagimina ait durumlarin yogunlugu (DOS) grafigi.

Fe 3d orbitalleri, 6zellikle Fermi seviyesi ¢evresinde bilyiik bir durum
yogunlugu olusturarak malzemenin manyetik karakterinin ana belirleyicisi
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olmugtur. Be 2p orbitalleri, sistemin daha alt enerji seviyelerinde etkili olup,
dogrudan Fermi seviyesi ¢evresine belirgin bir katki sunmamaktadir. Al 3p
orbitalleri, iletkenlik bandma belirli bir etki yaparak malzemenin genel
elektronik Ozelliklerini sekillendirmektedir. Bu veriler, Fe atomlarinin
BeFeAl’'nin manyetik 6zelliklerini domine ettigini ve Be ile Al atomlarinin
elektronik yap1 tizerindeki etkisinin daha ¢ok hibritlesme ile sinirli oldugunu
gostermektedir. BeFeAl igin yapilan manyetik hesaplamalar, toplam manyetik
momentin 1.55 Bohr magnetonu (ug) oldugunu gostermektedir. Fe atomlari,
manyetik momentin biiylik bolimiinii olustururken, Be ve Al atomlar1 bu
manyetik davraniga dogrudan biiyiik bir katki sunmamaktadir. Elektronik bant
yapist ve DOS analizlerinden elde edilen veriler, BeFeAl’'nin ferromanyetik
karakter tasidigin1  ve belirgin bir spin polarizasyonu sergiledigini
desteklemektedir. Spin-up ve spin-down kanallarindaki durum yogunlugu
farkliliklari, malzemenin manyetik olarak yonlendirilmis bir yapiya sahip
oldugunu dogrulamaktadir. Bu sonuglar, BeFeAl’nin spintronik malzemeler
arasinda degerlendirilmesini ve manyetik veri depolama sistemleri i¢in aday bir
bilesik olabilecegini gostermektedir. Yar iletken 6zellik gdstermemesi, ancak
ferromanyetik metal olmasi nedeniyle manyetik sensorler ve manyetik
belleklerde kullanilabilecek bir malzeme olarak diisiiniilebilir.

3.3. Elastik Ozellikler

Malzemelerin elastik davranislarini belirlemek icin ¢esitli elastik sabitler
ve mekanik modiiller kullanilir. Kristal yapilarina baglh olarak malzemelerin
mekanik 6zellikleri farklilik gosterir. Ozel olarak kiibik kristal yapilara sahip
malzemeler i¢in Ci1, Ci2 ve Cas elastik sabitleri temel elastisite parametreleridir.
Bu sabitler, malzemenin elastik enerji yogunlugu fonksiyonunun ikinci
mertebeden tiirevleri olup, gerilme ve sekil degisimi arasindaki bagintiyi
tanimlar. Ci1 boyuna elastisite modiilii olarak bilinir ve tek eksenli gerilmeye
eder. Ciz yan elastisite modiiliidiir ve bir yondeki gerilmeye, dik yonde olusan
deformasyonun etkisini ifade eder. Malzemenin izotropiklikten sapmasini
gosterir.  Cas kayma gerilmelerine karsi malzemenin direncini temsil eder
(Kudela ve ark., 2021). Atomik baglarin kaymaya kars1 direnciyle dogrudan

iligkilidir. Bulk modiilii (B) bir malzemenin hidrostatik basinca Kkarsi
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sikigabilirligini gosterir. Kiibik kristal yapilar i¢in denklem 1’deki formiille
hesaplanir:

B = 2(:12 + Cll (1)
3

Yiiksek bulk modiilii, malzemenin hacimsel degisime karsi direngli
oldugunu gosterir. Young modiilii (£) malzemenin eksenel gerilmeye karsi
rijitligini  belirler. Malzemenin sertligini belirlemekte bir 0Olgiit olarak
kullanilabilir. Denklem 2’deki formiille hesaplanir.

9BG )
3B+G

Kayma modiili (G) Malzemenin kayma gerilmelerine karsi direncini
gosterir. Kayma modiiliiniin yiiksek olmasi sekil degisimine kars1 daha direngli
oldugunu gosterir. Denklem 3’teki ifade ile hesaplanir.

= 5(C11 — 2C12)Cyq 3)
3(C11 —2C13) + Cyy

Poisson orant Boyuna gerilmeye karsi enine biiziilmenin oranidir.
Malzemenin deformasyon karakteristigini belirleyen 6nemli bir parametredir.

Denklem 4’te verilen formiille hesaplanir.

P (4)
o=370-3p)

Bulk modiiliiniin Kayma modiiliine oran1t malzemenin gevrek veya siinek
olup olmadigini anlamaya yarayan bir parametredir. Pugh Orani olarak da
bilinir. Oran <1.75 ise malzeme gevrek, oran >1.75 ise siinek davranig gosterir.
Anizotropi faktorii kristal yapmin yon bagimliligini ve elastik anizotropisini
belirler. Anizotropi faktorii 1 ise malzeme izotropik, 1’den farkli ise de
anizotropik 6zellik gosterir. Denklem 5°te verildigi gibi hesaplanir.
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_ 2C44 (5)
Ci1— Ci2

Mekanik kararlilik, bir malzemenin dis kuvvetler ve gevresel etkiler
altinda seklini ve yapisim1 koruma yetenegini ifade eder. Bu ozellik,
mukavemet, sertlik, tokluk ve elastiklik gibi mekanik faktorlerle belirlenir.
Mekanik kararlilig1 etkileyen temel unsurlar arasinda malzemenin mikroyapis,
atomlar aras1 baglanma kuvvetleri, sicaklik ve basing gibi dis etkiler ile tiretim
stirecinden kaynaklanan i¢ gerilmeler bulunur. Malzeme tiirline bagli olarak,
metaller genellikle yiiksek dayanikliliga sahipken, seramikler sert ve
kirilgandir, polimerler ise hafif ve esnek olmasma ragmen kimyasal etkilere
karsi daha hassastir. Kompozit malzemeler ise birden fazla malzemenin
avantajlarin1 bir araya getirerek mekanik kararlilig1 artirabilir. Mekanik
dayanimi artirmak i¢in 1s1l islem, alagimlama, yiizey sertlestirme ve kompozit
malzeme kullanimi1 gibi ydntemler uygulanabilir. Bu sayede malzemeler,
aginma, yorulma ve deformasyona kars1 daha direncli hale getirilerek dmiirleri
uzatilabilir. Heusler alagimlar i¢in mekanik kararliligin 6l¢iitii Born kararlilik
kriterleridir (Ornek, 2017). Born kararlilik kriterleri ifadesi denklem 6’da

verilmistir.
Css>0; Ci1-C12>0; C;1+2C12>0 (6)

BeFeAl alagimimin mekanik kararliligini anlamak icin elastik sabitleri
hesaplanarak Born kriterlerinde yerine yazildi. Hesaplanan elastik sabitleri
Tablo 1’de verilmistir.

Tablo 1. BeFeAl alagimi igin hesaplanan elastik sabitleri (Ci;, Ci2 ve Ca; GPa)
Malzeme c 11 c 12 C 44

BeFeAl 173.63 74.69 38.12

Hesaplanan elastik sabitleri Born denkleminde yerine yazilarak alagimin
mekanik olarak kararli oldugu anlasildi. Daha sonra bu sabitler kullanilarak
malzemenin elastik 6zelliklerini anlamak i¢in B, E, G modiilleri, Poisson orani

ve anizotropi faktorleri hesaplandi. Bu degerler Tablo 2 de verilmistir.
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Tablo 2. BeFeAl alagimi i¢in hesaplanmig Bulk Modiilii (B; GPa), Kayma modiilii (G;
GPa), Young modiilii (£; GPa), B/G orani, poisson orant (o), Anizotropi faktorii (4).
Malzeme B G E B/G 7 A

BeFeAl 107.67 4232 11224  2.544 0.3262 0.772

Bu bilgiler 1s181inda; BeFeAl alagimi, sahip oldugu mekanik 6zellikler
itibariyla slinek ve dayanikli bir yap1 sergilemektedir. Bulk modiiliiniin 107.67
GPa degeri, malzemenin yiiksek sikistirma dayanimina sahip oldugunu
gosterirken, kayma modiiliiniin 42.32 GPa ve Young modiiliiniin 112.24 GPa
degerleri malzemenin orta seviyede rijitlik ve elastikiyet sundugunu
gostermektedir. B/G oraninin 2.544 olmasi, malzemenin siinek karakterde
oldugunu, kirilgan bir yapiya sahip olmadigini gésterir. Poisson oraninin degeri
0.3262 ise malzemenin elastik deformasyon altinda genlesme davranigini
destekleyen bir yapt sundugunu gostermektedir. Anizotropi faktoriiniin
degerinin 1’den farkli ama 1 degerine yakin olusu malzemenin izotropiye yakin
oldugunu, ancak yonlenmeye bagh olarak farkli mekanik Ozellikler
gosterebilecegini isaret eder. Genel olarak BeFeAl alagimi, yiiksek dayanim ve
stinek yap1y1 bir arada sunarak, farkli miithendislik uygulamalar1 i¢in uygun bir
secenek olusturmaktadir. Alasimin bazi niceliklerinin yone baghiligt ELATE
kodlar1 kullanilarak Sekil 4, 5, 6 ve 7°de verilmistir (Gaillac ve ark., 2016).
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ik N

Sekil 5. BeFeAl alasiminin dogrusal sikigabilirliginin yone bagimli degisimi.
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Sekil 7. BeFeAl alasiminin Poisson oraninin yone bagimli degisimi.

3.4. Termal Ozellikler
Alasima ait termal oOzelliklerin belirlenmesi amactyla Thermo Pw

programi kullanilarak alagimin toplam titresim enerjisi, serbest titresim enerjisi,
entropi ve 1s1 sigasinin sicakliga baglh grafikleri ¢izdirilerek Sekil 8,9,10 ve
11°de verilmigtir. BeFeAl alasimmin termal &zellikleri incelendiginde,
sicakligim artigiyla birlikte Debye titresim enerjisinin dogrusal bir sekilde arttigi
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gozlemlenmektedir. Bu durum, sicakligin yiikselmesiyle atomlarin titresim
hareketlerinin daha fazla enerji gerektirdigini ve 1stya karsi belirli bir tepki
verdigini gdstermektedir. Debye serbest enerjisi, sicaklik yiikseldikce azalarak
negatif degerlere ulasmaktadir, bu da ytiksek sicakliklarda sistemin daha kararl
hale geldigini gostermektedir.

65
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Sekil 8. BeFeAl alagiminin titresim enerjisinin sicaklikla degisimi.

20

Debye vibrational free energy (kJ / (N mol))
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Sekil 9. BeFeAl alagiminin serbest titresim enerjisinin sicaklikla degisimi.
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Sekil 10. BeFeAl alagiminin entropisinin sicaklikla degisimi.
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Sekil 11. BeFeAl alasiminin 1s1 kapasitesinin (Cy) sicaklikla degisimi.

BeFeAl alagimimin Debye sicakligl 463.79 K olarak belirlenmistir. Bu
sicaklik, alasimin atomlarinin maksimum elastik titresim frekansini ifade eder
ve termal iletkenlik, 1s1 kapasitesi gibi ozellikler {izerinde belirleyici bir etkiye
sahiptir. Debye sicakligina kadar olan sicaklik araliginda, 1s1 kapasitesi
sicakligin artistyla hizli bir yiikselme gostermektedir. Ancak bu sicakligin
asilmasiyla birlikte 1s1 kapasitesi sabit bir degere yaklasarak doyuma
ulagmaktadir. Entropi egrisi, sicakligin artmasiyla birlikte siirekli olarak
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yiikselmekte, bu da sistemin diizensizliginin arttigin1 ve yiiksek sicakliklarda
daha rastgele bir atomik yapi olustugunu gostermektedir. Debye modeli
kapsaminda degerlendirildiginde, BeFeAl alasimi 463.79 K sicakligina kadar
klasik modelden sapmalar gosterebilir, ancak bu sicakligin {istiinde 1s1
kapasitesinin belirli bir sinirda sabitlendigi goriilmektedir. Sonug olarak,
BeFeAl alasimi yiiksek sicakliklarda termal dengeye ulasarak kararl bir yap1
sergilemektedir. Debye sicakliginin miihendislik uygulamalarinda 1s1 iletimi,
genlesme ve mekanik kararlilik agisindan kritik bir esik oldugu sdylenebilir. Bu
alasim, belirli bir sicaklik araliginda ytiksek termal dayanim ve stabilite sunarak

cesitli yiiksek sicaklik uygulamalari i¢in uygun bir malzeme olabilir.

4. SONUCLAR

Bu caligma kapsaminda, BeFeAl yari-Heusler alagiminin elektronik,
manyetik, mekanik ve termal 6zellikleri yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT)
tabanli hesaplamalar ile detayli bir sekilde incelenmistir. Elektronik bant yapisi
ve durum yogunlugu (DOS) analizleri, alasimin metalik karakter gosterdigini
ve belirgin bir spin polarizasyonuna sahip oldugunu ortaya koymustur.
Ferromanyetik yapisi sayesinde, BeFeAl alagim1 manyetik sensorler, spintronik
cihazlar ve manyetik veri depolama sistemlerinde kullanim potansiyeline
sahiptir. Mekanik ac¢idan, Bulk modiilii, Kayma modiilii ve Young modiilii
degerleri, alasimin yiiksek dayanim ve siineklik sundugunu gostermektedir.
B/G oraninin 2.544 olmasi, BeFeAl'nin siinek karakterde oldugunu ve kirilgan
bir yap1 sergilemedigini ortaya koymaktadir. Anizotropi faktorii, malzemenin
genel olarak izotropik oldugunu ancak yon bagimli mekanik o6zellikler
gosterebilecegini belirtmektedir. Bu 6zellikler, hafif ve dayanikli yapilar
gerektiren havacilik ve otomotiv endiistrisinde, 6zellikle yapisal bilesenlerde
kullanim i¢in uygun oldugunu gostermektedir. Termal analizlerde, Debye
sicakligr 463.79 K olarak hesaplanmis ve 1s1 kapasitesinin bu sicakligin
Otesinde sabit bir degere ulastig1 belirlenmistir. Entropi egrisinin sicakliga bagl
olarak diizenli artis goOstermesi, alagimin yiiksek sicakliklarda termal
kararliligint korudugunu ortaya koymaktadir. Bu 6zellikleriyle BeFeAl, yiiksek
sicaklik ortamlarinda kararliligini siirdiirebilen termoelektrik malzemeler,
yiiksek performanslt 1s1 degisim sistemleri ve enerji doniisiim cihazlar1 i¢in
onemli bir aday olabilir. Sonu¢ olarak, BeFeAl alasimi yiiksek mekanik
dayanikliligi, ferromanyetik oOzellikleri ve termal kararliligi sayesinde
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spintronik teknolojiler, manyetik veri depolama cihazlari, otomotiv ve
havacilik endistrisi ile yiiksek sicaklik miihendislik uygulamalarinda
kullanilmaya uygun bir malzeme olarak oOne c¢ikmaktadir. Gelecekteki
caligmalar, deneysel dogrulamalar ve endiistriyel Olgekli uygulamalar igin
performans degerlendirmelerine odaklanarak, BeFeAlnin ger¢ek diinyadaki
miihendislik alanlarinda kullanim potansiyelini daha ayrintili olarak

inceleyebilir.
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1. GIRIS

Tam Heusler alagimlari, kimyasal bilesimleri ve diizenli kristal yapilart
sayesinde dikkat ceken manyetik ve mekanik 6zelliklere sahip malzemeler
arasinda yer almaktadir. Ilk olarak 1903 yilinda Heusler tarafindan
kesfedilmistir (Dogan & Gulebaglan, 2021). Heusler bilesiklerinin en énemli
ozelliklerinden biri, bilesimlerindeki elementlerin manyetik olup olmamasina
bakilmaksizin belirli konfigiirasyonlarda ferromanyetik veya antiferromanyetik
ozellikler sergileyebilmeleridir. Heusler bilesikleri ferromanyetik olmayan
malzemelerden olustugu igin, ilging ferromanyetizmalari onlar1 uzun siire
bilimsel bir merak konusu haline getirmistir. Heusler bilesikleri, ince film
biliyiimesi, spintronik (dev manyetodirencg) teknolojileri, termoelektrik ve diger
enerji doniisiim sistemleri ve yeni Ozellikler dahil olmak tizere yirmi birinci
ylizyilda gesitli olaganiistii iglevsel uygulamalar i¢in ilgi ¢ekici malzemeler
haline geldi (Tavares et al., 2023). Heusler alagimlari, genel formiilii X2YZ olan
tam Heusler bilesikleri ve XYZ formundaki yar1 Heusler bilesikleri olarak
siniflandirilan, 6zel kristal yapilan ile dikkat ¢eken malzemelerdir. Diizenli
iiclii Heusler bilesikleri, X.YZ formiillii tam Heusler ve XYZ formiilli yar1
Heusler olmak tizere iki gruba ayrilir (Albayrak, 2025; Hirohata et al., 2005).
Normalde, X ve Y gecis elementleri olabilir ve Z ana grup elementlerinden
biridir. Heusler alagimlar ayrica kimyasal yer degistirme ve yapisal degisim
sonucunda ikili ve dordiinciil komplekslere genisletilir. Heusler alasimlar
hakkinda yaymlanan ilk raporlarda alasimlarin  spintronik  ve
manyetoelektronik cihazlarin yapiminda kullanilabileceklerinden
bahsedilmistir(Travers et al., 2023; Amudhavalli et al., 2018; Ornek et al., 2021;
Mohanta, 2021). Bu alagimlar, manyetik, termoelektrik ve mekanik 6zellikleri
nedeniyle genis bir arastirma alan1 bulmustur. Fosil kaynaklarin tiikenmesi,
ekonomik biiyiime ve ¢evresel kaygilar bilim insanlarini yeni yenilenebilir
enerji kaynaklar aramaya zorladi. Kiigiik 6lgekli enerji iiretimi ve sogutma
cihazlarinda enerji doniisiimii i¢in yeni termoelektrik malzemelerin tanitilmasi,
bu arastirmanin arkasindaki temel itici giic olmustur. Uclii Heusler
komplekslerinin potansiyel uygulamalari nedeniyle, yar1 Heusler bilesikleri
bigimindeki Li atomu son zamanlarda termoelektrik cihazlarin, spintroniklerin,
optoelektroniklerin ve diger teknolojilerin olugmasinda ¢ok fazla ilgi
gormiistiir. Li2SrAl, tam Heusler kategorisinde yer alan ve hafif metaller igeren
bir alagimdir. Kalarasse ve arkadaslar1 (Kalarasse et al., 2011) alkali piktit
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bilesikleri LisSb, Li3;Bi, LiNaSb ve Li;NaBi'nin elastik ve elektronik
ozelliklerini teorik olarak incelemistir. Dogan ve arkadaslari(Dogan
&Gulebaglan, 2021) LinAlGa ve LiAlln Heusler alagimlarinin  orgii
dinamiklerini ve elektronik Ozelliklerini incelemistir. Mesbah ve arkadaslari
(Mesbah et al., 2021) Li,CaC ve Li,SrC'nin tam Heusler bilesiklerinin yapisal,
elektronik, elastik ve optik 6zelliklerini teorik olarak incelemistir. Yari-Heusler
alagimlart LiSrN, LiSrP ve LiSrAs'nin elektriksel ve termoelektrik 6zellikleri
Benazouzi ve arkadaslari (Benazouzi et al., 2019) tarafindan arastirilmisgtir.
CoMnGe ve Co;MnSn {iglii Heusler bilesiklerinin yapisal, elektronik ve
manyetik 6zellikleri Rai ve arkadaglar tarafindan arastirilmistir. Hesaplanan
durum yogunlugu ve bant yapilar, CooMnGe ve Co,MnSn'nin yar1 metalik
ferromanyetizma 6zellikleri sergiledigini gostermistir (Rai & Thapa, 2012).
Co,MnGe tam-Heusler tipi bilesiginin Si-katkisi ile yapisal, elastik, elektronik
ve manyetik Ozelliklerinin degisimi Ozduran ve arkadaslari(Ozduran et al.,
2020) tarafindan incelenmistir. Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT)
kullanilarak Mahmoudi ve arkadaslar1 tarafindan (Mahmoudi, Golzan, &
Nemati-Kande, 2024) yapilan bir ¢alismada, Li.BeAl ve Li-BeGa alagimlarinin
kristal yapisi, kararlilig1 ve tasima 6zellikleri incelenmistir.

Li2SrAl’nin sinerjisini, nano 6l¢ekte termal yonetim ve enerji doniisiimii
baglaminda diisiinebiliriz. Nanoteknoloji uygulamalari, enerji tiretiminde kayip
azaltma ve emisyonlar1 diisiirme hedefiyle, malzeme 0Ozellestirme (6rnegin
Debye sicakligina yakin 1s1l modlarin miihendisligi) tizerinden 6zgiin 1s1l
kapasite ve termal iletkenlik 6zellikleri sunabilir. Li2SrAl’'nin Debye sicakligi
ile igsel enerji depolama Kkapasitesi ve 1sil genlesme davraniglari,
nanostriiktiirlerle uyumlu plaka tabakalarinda 1s1 akisini optimize etmek igin
potansiyel bir yol saglayabilir. Boylece, enerji giivenligi ve ¢evresel etkilerin
azaltilmas1 hedeflenen “save mode” senaryolarinda, yiiksek verimli elektrik
iiretimi ve diisiik kirlilik hedefleriyle uyumlu termal yonetim stratejileri ortaya
cikabilir (Hasan et al., 2022). Borid kaplamalar, termodinamik ve mekanik
dayanimi iizerinde 6nemli etkilere sahiptir; termal iletkenlik, 6zgiil 1s1 ve termal
genlesme davranislar yiiksek sicaklikta siirtiinme 1sisin1 yonetiminde ve Omiir
stiresinde kritiktir. Li>SrAl alagiminin yiizey kaplama siireclerinde veya Borid
kaplamalarim alt tabakasi olarak kullanilmasi, deformasyon toleransi, 1s1 akisi
ve aginma dayanimini iyilestirir. Ayrica Debye sicakliginin kontrolii, kaplama
arasindaki termal gecikmeyi ve ylizey gerilmelerini etkileyerek AISI 1137



175 | Fizik DUNYASI I: FiZiGiN BUGUNU

celiginde termal dongiiler sirasinda giivenilirlik ve performans artirir (Geng et
al., 2024). LizSrAl alasimi ve Borid kaplamalarin termodinamik ve mekanik
dayanimlari ile nano 6l¢ekte termal yonetim stratejilerinin, Debye sicaklig1 ve
elastik sabitlerle iliskilendirilerek AISI 1137 geligi gibi yiiksek sicaklik
uygulamalarinda giivenilirlik ve verimliligi artirabilecegini gostermektedir;
ayrica QHA tabanli sabit hacim termodinamik analizleri, yeterli yiizey kaplama
tasarimiyla deformasyon toleransi, 1s1 akisi ve aginma dayanimini iyilestirerek
enerji gilivenligi ve diisiik emisyon hedeflerine uyumlu termal yonetim
stratejileri sunar.

Bu calismada Li>SrAl alasiminin yapisal, elastik ve elektronik 6zellikleri
ilk prensipler hesaplamalariyla incelenmistir. Ancak  Li>SrAl tam Heusler
alagimi {izerine yapilan aragtirmalar siirli sayidadir ve literatiirde bu spesifik
bilesik hakkinda dogrudan ¢aligma bulunmamaktadir. Ancak, benzer yapiya
sahip diger Li (Albayrak, 2023) ve Liz tabanli Heusler alagimlari {izerine cesitli
teorik ve deneysel galismalar mevcuttur. Bu ¢alismalar, Li>SrAl'in potansiyel
oOzellikleri hakkinda dolayli bilgiler sunabilir. Ayrica, bu ¢aligma gelecekteki

deneysel ve teorik arastirmalara rehberlik edecektir.

2. METOT

Calismamizda, ilk prensipler hesaplamalarini  gerceklestirmek igin,
yogunluk fonksiyonel teorisini (Hohenberg & Kohn, 1964) temel alan Quantum
Espresso bilgisayar kodu kullanilmistir. Valans elektronu ile cekirdekler ve
cekirdek elektronlar1 arasindaki etkilesimi tanimlamak amaciyla, projector
augmented wave (PAW) tabanli psédopotansiyeller tercih edilmistir (Allali,
2023). Quantum Espresso kodunda (Giannozzi, 2009) uygulanan diizlem dalga
psodopotansiyeli (PWSCF) yontemi kullanilarak toplam enerji hesaplamalari,
elektronik bant yapis1 ve elektronik durum yogunlugu (eDOS) analizleri
gerceklestirilmistir. Tim bu hesaplamalarda, degisim-korelasyon etkileri
Perdew, Burke ve Ernzerhof (PBE) genellestirilmis egim yaklasimi (GGA)
cercevesinde ele alinmistir (Perdew, 1996). Brillouin bolgesi integrasyonlari,
10x10x10 k-noktasi kullanilarak gergeklestirilmis, Fermi ylizeyine kadar olan
integrasyonlar ise ¢ = 0,02 Ry smearing parametresi  kullanilarak
tamamlanmustir. Elastik sabitler, bir malzemenin harici olarak uygulanan bir
gerilmeye kars1 sertligi, dolayisiyla mekanik kararliligi hakkinda bilgi
saglayabilir. Erime sicakligi ve mukavemet gibi cesitli 6zellikler de elastik
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sabitlerden dolayl olarak tahmin edilebilir (Arikan et al., 2016). Ayrica, elastik
sabitleri, tam fonon spektrumundaki akustik modlarn egimlerinden
hesaplamak miimkiindiir (Shein, Shein, & Ivanovskii, 2007; 1yig6r et al.,
2017).Alasimin mukavemetini, elastikiyetini ve siinekligini belirlemede kritik
bir rol oynayan elastik 6zellikler, Quantum Espresso ile entegre ¢alisan elastic
(Golesorkhtabar, 2013) bilgisayar kodu araciligiyla incelenmistir.
Termodinamik 6zellikler, termo-pw kodu igindeki enerji-gerinim yontemi ile
belirlendi.

3. ARASTIRMA VE BULGULAR

3.1. Yapisal Ozellikler

Li>SrAl Tam-Heusler alasimi, X,YZ stokiyometrisine dayanan ve Fm-
3m uzay grubuna ait, {iglii metalik bir alasimdir. X atomlari, (0,0,0) ve
(1/2,1/2,1/2)Wyckoff pozisyonlarinda, Y ve Z atomlar1 ise sirasiyla
(1/2,1/2,1/2) ve (1/4,1/4,1/4) Wyckoff konumlarin1 iggal eder. Li>SrAl alagimi
tizerinde yapisal optimizasyon, en kararli yapiy1 ortaya ¢ikarmak ve karsilik
gelen denge Orgii sabitini belirlemek icin GGA yontemi ile gerceklestirildi.
GGA hesaplamalarindan denge 6rgii sabiti degeri 7.229 A oldugu bulunmustur.

Sekil 1. Tam Heusler Li-SrAl alasiminin birim hiicresi

3.2. Elektronik Ozellikler

Li2SrAl Tam-Heusler alasiminin elektronik bant yapisi, teorik denge
Orgii sabitinde hesaplanmis olup, Sekil 2.'de gosterilmektedir. Fermi enerji
seviyesini temsil eden kesikli ¢izgiler sifir enerji diizeyinde konumlanmustir.
Elde edilen bant yapisi, Fermi enerji seviyesi civarinda iletim ve valans
bantlarinin ¢akisti§ini1 ortaya koymaktadir; bu durum, alagimimn iletken bir
karaktere sahip oldugunu gostermektedir. Diger bir ifadeyle, incelenen
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malzemenin elektronik bant yapist metalik 6zellik sergilemektedir. Fermi

seviyesi civarinda enerji bantlarmin  varlifi, malzemenin elektriksel

iletkenliginin yiiksek olacagini gostermektedir. Elektronik 6zelliklerin metalik

karakterde olmasi, Li-SrAl alagiminin potansiyel olarak elektrik iletkenligi

gerektiren uygulamalarda kullanilabilecegini diigiindiirmektedir.

j; \‘/\/;\X/\ \>4 %\%
ROLRP
CRINS ST |

T

I

T K X r L X w L
Sekil 2. Li>SrAl Tam-Heusler alasiminin elektronik bant spektrumu

Sekil 3'te goriildiigii

tizere Li2SrAl Tam-Heusler alagimi i¢in hesaplanan

toplam durum yogunlugu (TDOS) yer almaktadir. TDOS sonuglari, elektronik

bant yapisindan elde edilen bulgular1 desteklemekte ve malzemenin metalik

davranisini net bir sekilde dogrulamaktadir.
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Sekil 3. Li:SrAl Tam-Heusler alagiminin toplam ve kismi elektronik bant durum
yogunluk egrileri.
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Li>SrAl Tam-Heusler alagimmnin  Sekil 3.’te gosterilen toplam ve kismi
elektronik bant durum yogunluk egrileri grafigi incelendiginde ;Fermi enerji
seviyesinin hemen iistiindeki keskin pik, Li 2p atomlar1 tarafindan domine
edilir. Fermi seviyesi etrafindaki TDOS'a ana katki, yine Al 3p atomlarinin ve
Sr 4d ve Sr 5p atomlarinin durumlarindan gelir. Fermi seviyesinin lizerindeki
dagmik bantlar ise neredeyse tiim atomlarin katkisindan olusmaktadir. Toplam
durum yogunlugu (TDOS) analizleri de bu sonucu desteklemekte ve
malzemenin iyi bir iletken oldugunu ortaya koymaktadir.

3.3. Elastik Ozellikler

Tablo 1, hesaplanan elastik sabitlerinin tim malzemeler igin pozitif
oldugunu gostermektedir. Malzememiz igin hesaplanan 6rgii sabitleri Tablo
1.'de listelenmisgtir. Li>SrAl alagimi i¢in hesaplanan elastik sabitleri (Cij); Ci
= 35.82 GPa, Ci; = 21,66 GPa, Cs = 8.42 GPa olarak hesaplanmistir. Bu
degerler, malzemenin elastik tepkisini anlamada énemli bir rol oynar. Hacim
Modiilii (B), 26.38 GPa degeri malzemenin izotropik sikigtirmaya karsi
direncini ifade eder. Goreceli olarak diisiik bir Bulk Modiilii(B) degeri alagimin
kolay sikistirilabilir oldugunu gdsterir. Kayma Modiilii (G), 7.86 GPa olarak
hesaplanmigtir. Bu deger malzemenin kayma deformasyonuna karsi direng
gosterme kapasitesini ifade eder. Diisiik G degeri, alasgimin slinek bir yapiya
sahip oldugunu gosterir. Ayrica bir malzemenin mekanik kararlik sarti Born
kriterleri;

C11>0,044>0,C11 —Ci3,>0veCyq +2C1, >0 (D
(Born&Huang, 1954) saglanmasi gerekir. Li,SrAl Tam-Heusler alagiminin

Li,SrAl Tam-Heusler alasiminin Tablo 1'de verilen degerlerden mekanik
olarak kararli oldugu goriilmektedir.



179 | Fizik DUNYASI I: FiZiGiN BUGUNU

Tablo 1. Li>SrAl Tam-Heusler alagiminin  hesaplanan Bulk modiilii (B, GPa), Kayma
modiilii G (GPa), G/B ve B/G oranlari, Poisson oranlari (c) ve Young modiilii E (GPa),
Anizotropi faktorii (A).
Alagim a  Cn Cn Cy B G E BG o O
Li>SrAl  7.229 3582 21,66 842 2638 7.86 2145 336 036 218

Young Modiilii (E), 21.45 GPa’dir. Bu deger ise malzemenin esneklik
modiiliinii gosterir. Bu deger, malzemenin mekanik mukavemetinin sinirh
oldugunu ve siinek bir karakter tagidigin1 gosterir.

B/G Orani, siineklik ve kirilganlik ayriminda kritik bir gdsterge olup,
1.75'ten Dbiiyllk olmast malzemenin siinek oldugunu gosterir (Pugh,
1954;Albayrak, 2022). Kirilgan ve siinek malzemeleri ayirt etmek igin
kullanilan 6énemli parametrelerden biri de kritik Poisson oramidir. Frantsevich
ve arkadaslar1 (Frantsevich, Voronov, & Bakuta, 1982) tarafindan belirlenen bu
siir degeri 0,26’dir. Poisson oranmin 0,26’dan kiigiik olmasi malzemenin
kirilgan, biiyiik olmasi ise siinek 6zellik gosterdigini ifade eder. Li2SrAl alagimi1
icin Poisson orani 0,36 olup, bu deger 0,26’dan biiyiik oldugundan malzeme
dogas1 geregi siinektir. Poisson orani, hesaplanan bir diger dnemli Slgiittiir ve
kristalin kaymaya kars1 kararliligini belirlemede kullanilir. Ayrica, Poisson
orani (o) yaklagik 0,25 oldugunda malzeme baskin iyonik oOzellikler
sergilerken, yaklasik 0,1 degerinde ise baskin kovalent 6zelliklere sahip oldugu
kabul edilir (Haines et al., 2001). Li>SrAl alasimi i¢in Poisson orani 0,36
oldugundan bu alagimin iyonik karakterde oldugu sdylenebilir.

Malzemenin anizotropi degeri mekanik 6zelliklerinde belirli bir yon
bagimlilig1 gosterdigini ortaya koymaktadir. Anizotropi faktoriiniin 1'e yakin
olmasi, alagimin izotropik davranisa olduk¢a yakin oldugunu, ancak tamamen
izotropik olmadigini gosterir. Bu da malzemenin kristal yapisina baglh olarak
farkli yonlerde farkli elastik davraniglar sergileyebilecegi anlamina gelir
(Gaillac, Pullumbi, & Coudert, 2016). A > 1 olmasi, kesme ve deformasyon
gibi mekanik zorlanmalar altinda, alagimin bazi yonlerde digerlerine gére daha
fazla direng gosterebilecegini igaret eder. Bu durum, 6zellikle mekanik dayanim
ve kirllma toklugu agisindan uygulama alanlarini etkileyebilir. Ornegin, bu
alagimin tasiyic1 yapi elemanlarinda veya yonlii yiikklemelere maruz kalan
pargalarda kullanimi, anizotropi diizeyi dikkate alinarak optimize edilmelidir.
Ayrica, bu anizotropik davranis, kristal yapida mevcut olan baglarin simetrisi
ve yonelimi ile dogrudan iligkilidir ve daha ileri diizey mikroyapisal analizlerle
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desteklenmesi Onerilir. Anizotropi Faktorii(A), 1.172 olarak hesaplanmigtir. A
degeri 1’e yakin oldugunda malzeme izotropik davranig gosterirken, 1’den
uzaklagtikca anizotropik oOzellikler sergiledigi sOylenebilir. Alasimimiz igin
hesaplanan A degeri, Li-SrAl alasimmnin hafif anizotropik oldugunu
gostermektedir.
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Sekil 4. Li>SrAl alagiminin iki boyutlu (2B) Young modiilii, shear modiilii ve Poissons
orant.



181 | Fizik DUNYASI I: FiZiGiN BUGUNU

Sekil 4.'te Li-SrAl alasiminin iki boyutlu (2B) Young modiilii, shear
modiili ve Poisson oranmnm anizotropik dagilimi gorsellestirilmektedir.
Cizimlerde kiiresel formdan sapmalar anizotropiyi gosterirken, kiiresel sekiller
izotropik davranisi ifade eder. Sekil 4.'te gozlemlenen belirgin sapmalar,
incelenen malzemenin hafif anizotropik 6zelliklere sahip oldugunu agikca
ortaya koymaktadir.

3.4. Termodinamik Ozellikler

Bu boliimde, Li:SrAl alagimmin termodinamik 6zellikleri de
incelenmistir. Debye sicakligi, bir malzemenin termodinamik ve mekanik
Ozelliklerini degerlendirmek i¢in kullanilan 6nemli bir parametredir. Li-SrAl
alagimi, termodinamik olarak paylasilan temel 6zellikleriyle enerji doniisiim
sistemlerinde dikkate degerdir. Bu baglamda, Zubairi ve ark. Tarafindan
yapilan ¢alismada, absorber plakasinin 1s1l direng ve termal genlesme etkilerini
kargilagtirirken, alagimlarin  6zgiil 1s1 ve termal iletkenlik kapasitesiyle
dogrudan iligkili oldugu belirtilmistir. Li>SrAl gibi diisiik poroziteli veya
yiiksek sabit 1s1 kapasitesine sahip malzemeler, dual-flow solar hava
wsiticilarinda 1s1 akigkaninin 1sitilmasinda ve plaklar arasi termal direnglerin
minimize edilmesinde kritik rol oynayabilir (Zubairi et al., 2023).

Ozellikle Debye sicakligina yakin veya iizerinde degisen 1s1l
konfigiirasyonlarda, 6zgiil 1sidaki varyasyonlar ve termal genlesme katsayisi,
absorber ylizeylerinin termal sikigma ve kaplama tabakalarinin ¢atlak
olusumuna kars1 dayanimini etkiler; bu da toplam sistem verimliligini ve termal
performans dalgalanmalarint belirler. Erime sicakligi, termal genlesme
katsayis1 ve Ozgiil 1s1 gibi fiziksel 6zellikler, Debye sicakligi ile dogrudan
iligkilidir (Berrahal et al., 2015).

Ayrica, kati malzemelerdeki titresimler acisindan diisiik ve yiiksek
sicaklik bolgeleri arasinda temel bir ayrim saglar. T > ®p oldugunda tiim modlar
ksT enerjisine sahipken, T < ®p durumunda yiiksek frekans modlarmin
donduruldugu kabul edilir (Rached et al., 2009). Li.SrAl alasimi igin
hesaplanan Debye sicakligi Tablo 2.'de sunulmaktadir.
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Debye viorational energy (kJ / (N mol))
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Sekil 5.a) Li>SrAl alasiminin titresim enerjisinin sicakliga baglh degisimi
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Sekil 5.b) Li>SrAl alagiminin titresimsel serbest enerjisinin sicakliga bagl degisimi
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Sekil 5.c) Li>SrAl alasiminin entropisinin sicakliga bagl degisimi.
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Sekil 5.d) Li>SrAl alagiminin 1s1 kapa(:i)tesinin sicakliga bagl degisimi.

Grafikten de goriildiigii gibi, titresim enerjisi sicaklik arttikca
yiikselirken, serbest titresim enerjisi ise azalmaktadir. Bu durum, sicakligin
artmasiyla bilesigi olusturan atomlar arasindaki diizensizligin arttigini
gostermektedir. Entropi, diizensizligin bir gdstergesi olup, Sekil 5.c)’de bu
iligki agikca goriilmektedir. Is1 sigasi, diisiik sicakliklarda hizla artarak T ~ 218
K civarinda maksimum degerine ulagmakta, ardindan daha yavas bir artig
gostermektedir. Debye sicakliginin (500 K) {izerine ¢ikildiginda ise 1s1 sigasi,
Dulong-Petit limiti (Dulong & Petit, 1819) olarak bilinen ~3NR degerine
yaklasarak sabit bir hale gelmektedir. Bu durum, Sekil 5.d)’de goriilmektedir.

4. SONUCLAR

Bu calismada, Li.SrAl alagimmin yapisal, mekanik ve elektronik
oOzellikleri yogunluk fonksiyonel teorisi (DFT) tabanli ilk prensipler
hesaplamalar1 ile incelenmistir. Ilk olarak, kristalin 6rgii parametresi
belirlenmis ve Elastik modiillerin hesaplanmasi i¢in sertlik matrisi analiz
edilmis ve Hacim modiilii (B), Kayma modiili (G), Young modiili (E) gibi
mekanik parametreler elde edilmistir. Ayrica, anizotropi faktorii ve Poisson
orant hesaplanarak malzemenin mekanik kararliligi ve izotropiklik durumu
degerlendirilmistir.  Elde edilen bant yapisi, Li.SrAl alasimmin metalik
karakter gosterdigini ortaya koymustur. Fermi seviyesinin kesistigi bantlarin
varligi, serbest tasiyict yogunlugunun yiiksek oldugunu ve bu nedenle iyi bir
iletken olabilecegini gostermektedir. Kismi ve toplam durum yogunlugu
analizleri farkli atomlarin elektron katkilarini belirleyerek kimyasal bag
olusumuna dair bilgiler sunmaktadir. Li.SrAl alagimi mekanik olarak kararli
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olup, metalik bir iletkenlik sergilemektedir. B/G oran1 degerinden alasimin
stinek bir karaktere sahip oldugu ifade edilebilir. Poisson oran1 degerinden bu
alagimin iyonik karakterde oldugu sdylenebilir. Termodinamik 6zellikte ise; Is1
sigas1, disiik sicakliklarda hizla artarak T ~ 218 K civarinda maksimum
degerine ulagsmakta, ardindan daha yavas bir artis gostermektedir. Debye
sicakliginin (500 K) iizerine ¢ikildiginda ise 1s1 sigasi, Dulong-Petit limiti
olarak bilinen ~3NR degerine yaklasarak sabit bir hale gelmektedir. Ayrica,
LizSrAl alagiminin hafiflik, mukavemet ve stabilite gibi kritik malzeme
Ozelliklerini bir araya getirdigini ortaya koymustur. Ancak, daha genis dlcekte
uygulamalar i¢in bu alasimin farkl proses kosullarinda test edilmesi ve ¢esitli
alasim elementleri eklenerek oOzelliklerinin gelistirilmesi gerekmektedir.
Gelecekte yapilacak caligmalar, Li2SrAl alasiminin oksidasyon direnci,
yorgunluk dayanimi ve islenebilirligi gibi konulara odaklanarak, endiistriyel
kullanim agisindan daha genis bir perspektif sunabilir. Elde edilen bu veriler,
mithendislik uygulamalarinda kullanim potansiyeline sahip oldugunu
gostermektedir. Literatiirde Li>SrAl alagiminin 6zelliklerine yonelik dogrudan
bir caligmaya rastlanmamistir. Sonug olarak, bu ¢aligma Li>SrAl alagiminin
malzeme bilimi alanindaki potansiyelini ortaya koyarak, gelecekteki calismalar
icin bir temel olusturmaktadir. Yapilacak ileri arastirmalar ile bu alagimin
endiistriyel kullanima daha uygun hale getirilmesi miimkiin olabilecektir. Bu
calisma, Li>SrAl alasiminin hem yapisal hem de elektronik 6zelliklerine dair
kapsamli bir bakis sunarak, gelecekteki deneysel ve teorik arastirmalara
rehberlik edecektir
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1. GIRIS

Heusler alasimlari, ¢ok yonlii fiziksel ozellikleri ve ayarlanabilir
kimyasal bilesimleri sayesinde ileri teknoloji uygulamalart i¢in dikkat ¢eken
intermetalik malzemelerdir. Genellikle XoYZ formiiliine sahip tam Heusler
bilesikleri, kiibik L2: (Fm-3m) kristal yapisinda kristallenir ve yiiksek spin
polarizasyonu, yar1 metalik bant yapilari ile iistin mekanik kararlilik sergiler
(Graf et al., 2011; Felser & Hirohata, 2016). Bu 6zellikler, spintronik aygitlar,
termoelektrik enerji doniistiiriiciiler ve yliksek sicaklik yapisal malzemeler gibi
pek cok alanda kullanim potansiyeli yaratmaktadir.

CuMn alasimina 3. Grup elementinin eklenmesi yoluyla Heusler tipi
alagimlar 1903'te Friedrich Heusler tarafindan bulunmustur (Heusler 1903).
Heusler tipi alagimlarin formiilii A;BC (A: Ru, Cu, Ni, Pd.. B: Cr, Mn, Fe ve
Ti; C: Al, Ge, Si, Ga ve Sn..) kristal yapis1 L.2; ve uzay grubu Fm-3m (No:225)
olarak tanimlanir (Galanakis, Dederichs and Papanikolaou 2002, Galanakis,
Mavropoulos and Dederichs 2005, Galanakis, Mavropoulos and Dederichs
2006).

Heusler alagimlarmin birim hiicresi, yiizey merkezli kristal yapmin dort
alt orgiislinii icerir: A atomu (0, 0, 0) ve (0.5, 0,5, 0,5) koordinatlarinda, B
atomu (0,25, 0,25, 0,25) ve C atomu (0,75, 0.75, 0.75) koordinatlarinda bulunur
(GilleBen and Dronskowski 2009, GilleBen and Dronskowski 2010). 200 K ile
1100 K Curie sicakliklarinda bile doyuma ulasan Heusler alagimlarin ¢ogu
ferromanyetiktir (Kanomata, Shirakawa and Kaneko 1987, Sasioglu,
Sandratskii and Bruno 2004, Wurmehl, Fecher et al. 2005, Kiibler, Fecher and
Felser 2007) ve uygulanan zayif manyetik alanda bile doyuma ulasabilirler.

Bu alagimlarin elektronik bant yapilar iizerine yapilan hesaplamalar,
yarimetalik ferromanyet oldugunu gostermistir (Galanakis 2005, Sasioglu,
Sandratskii et al. 2005, Alijani, Winterlik et al. 2011). Heusler alagimlar1 bu
ozellikleri nedeniyle, ¢cok sayida elektronik cihaz yapiminda ideal bir malzeme
grubudur. Alasimlart olusturan atomlarin bir araya gelmesiyle olusan
alagimlarin ferromanyetik ozelliklerinin degistirilebilmesi, bu alasimlari
digerlerinden ayiran 6zelliktir.

Heusler alagimlar hakkinda yaymlanan ilk raporlarda alasimlarin
spintronik ve manyetoelektronik cihazlarin yapiminda kullanilabileceklerinden
bahsedilmistir (Travers ve ark., 2023; Amudhavalli A. ve ark., 2018; Ornek O.
ve ark., 2021; Mohanta S.K., 2021). Sonraki ¢alismalarda alagimlarin i¢ ige
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gecgen birim hiicrelerinden 1 tanesinin alasimdan ayrilabildigi anlagilmig ve bu
sekilde 3 alt orgiiden olusan alagimlara yari-Heusler alagimlar denilmistir
(Ornek O ve ark., 2024).

Heusler alagimlart manyetik sekil hafiza etkisine sahip olmasi nedeniyle,
yeterli 1s1l iglem ile eski boyutlarini ve seklini geri kazanabilirler (Arikan,
Iyigér et al. 2014, Dahmane, Mogulkoc et al. 2016). Bu 6nemli &zellikleri
nedeniyle Heusler alagimlari, teknolojide birgok farkli alanda kullanilmaktadir.

Benzersiz manyetik 6zellikleri nedeniyle Heusler alagimlariin, gesitli
endiistriyel uygulamalar icin bilyiik potansiyeller sunmaktadir. Ozellikle,
manyetik depolama teknolojilerinden sensorlere kadar genis bir yelpazede
kullanilabilirlik saglayabilir. Ayrica, yiiksek sicaklik stabilitesi ve dayanikliligt
ile endiistriyel uygulamalarda da tercih edilebilir bir malzeme olma 6zelligine
sahiptir.

Heusler alagimlari, spin-elektronik ve magnetoelektronik cihazlarda
kullanildiklar1 i¢in son zamanlarda ¢ok arastiriliyor (Wolf and Treger 2000,
Zuti¢, Fabian and Sarma 2004).

Bu alagimlar lizerine su ana kadar ¢ok sayida calisma yapilmistir
(Galanakis, Mavropoulos and Dederichs 2005, Candan, Ugur et al. 2013, 1yig6r
and Ugur 2014). Bununla birlikte, TilnPt, alasiminin fiziksel 6zellikleri iizerine
bugiine kadar kapsamli bir aragtirma yapilmamistir. Bu malzemenin elastik ve
dinamik Ozellikleri, diger malzemelerle karsilastinldiginda neredeyse hig
arastirilmamustir.

Bu calisma kapsaminda incelenen TilnPt: tam Heusler bilesigi, hafif
gecis metali titanyum (Ti), yar1 metalik 6zellik gosterebilen indiyum (In) ve
giiclii spin—yoriinge etkilesimine sahip agir gegis metali platin (Pt)
elementlerini bir araya getirmektedir. Platin atomlarinin yiiksek elektron
yogunlugu, bilesigin elektronik bant yapisini ve termal iletkenlik davranigini
belirgin bigimde etkilerken; titanyum katkisi, elastik kararlilik ve mekanik
dayanimin gelismesine katki saglamaktadir. Bu sinerjik etki, TilnPt: bilesigini
hem termoelektrik uygulamalar hem de 1s1 yonetimi bilesenleri i¢in umut verici
bir aday haline getirmektedir (Murtaza & Khan, 2013; Skaftouros et al., 2013).

Bu aragtirmada, Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT) gercevesinde
Genellestirilmis Gradyan Yaklasimi (GGA-PBE) kullanilarak TilnPt:’nin
temel fiziksel 6zellikleri ayrintili olarak incelenmistir. Tiim hesaplamalar, agik
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kaynak kodlu Quantum ESPRESSO paket programi ile gergeklestirilmistir
(Giannozzi et al., 2009; Giannozzi et al., 2017). Caligmanin baglica hedefleri:

e Elastik sabitlerin ve tiiretilmis mekanik parametrelerin hesaplanarak

kristalin mekanik kararliliginin degerlendirilmesi,

e Elektronik bant yapisi ve yogunluk durumlarinin (DOS) ayrintili

bi¢imde analiz edilmesi,

o Elektriksel iletkenlige katki saglayan elektronik dzelliklerin

incelenmesi,

e Fonon dagilimi ve Boltzmann tasinim teorisi iizerinden termal

iletkenlik katsayilarinin tahmin edilmesidir (Li, 2015; Togo & Tanaka,
2015).

Elde edilen bulgular, TilnPt. bilesiginin yiiksek mekanik stabiliteye,
ayarlanabilir elektronik bant yapisina ve orta diizeyde termal iletkenlik
Ozelliklerine sahip oldugunu ortaya koymaktadir. Bu sonuglar, s6z konusu
malzemenin yeni nesil termoelektrik enerji donistiiriiciiler, 1s1 yOnetim
bilesenleri ve ileri elektronik sistemler i¢in Onemli bir aday oldugunu
gostermektedir.

Bu aragtirmada, TilnPt, Heusler alasiminin yapisal, elektronik, elastik ve
termodinamik &zellikleri iizerinde durulacaktir. TilnPt, Heusler alagimi,
gelecegin teknolojilerinde 6nemli bir rol oynamasi beklenen heyecan verici bir
malzemedir.

2. MATERYAL VE METOT

Yapilan bu ¢aligmadaki tiim hesaplamalarda, Genellestirilmis Gradiyent
Yaklasimi (GGA) ile Yogunluk Fonksiyonel Teorisi gercevesinde caligan
Quantum Espresso (QE) paketi kullanildi (Romaka, Rogl et al. 2013).
Elektronik, elastik ve titresim 6zelliklerini incelemek i¢in baslangicta, Bulk
modiilii yapisal parametreler cergevesinde Orgili sabitleri ile hesaplandi.
Yazilimin web sitesinden almman Pseudo-potansiyel dosyalar1 valans
elektronlar1  ve c¢ekirdekleri etkilemek i¢in kullanildi. Tim enerji
hesaplamalarinda, 40 Ry kinetik enerji cutoff degeri ve 400 Ry ecutrho degeri
tercih edildi. Elastik sabitlerin hesaplanmasinda anizotropiyi gostermek igin
QE vyazilm ile dagitilan THERMO PW scriptini kullandi. Caligilan
alagimdaki atomlara Perdew, Burke ve Ernzerhof (PBE) tipi (Perdew, Burke
and Ernzerhof 1996) psddo-potansiyeller atandi. Quantum espresso kodunda
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(Giannozzi, 2009) uygulanan diizlem dalga psddo potansiyeli (PWSCF)
yontemini kullanarak toplam enerjileri, elektronik bant yapisini ve elektronik
durum yogunlugu (eDOS) hesaplandi. Tiim bu 6zellikler, degisim korelasyon
etkisi, Perdew Burke ve Ernzerhof (PBE) (Perdew, 1996) fonksiyonellerinin
genellestirilmis egim yaklasimi (GGA) iginde ele alinmistir. Brillouin bolgesi
integrasyonlart 8x8x8 k nokta kullanilarak gerceklestirildi. Fermi yiizeyine
kadar integrasyon i¢in smearig parametresi ¢ = 0,02 Ry olan smearing teknigi
(Methfessel & Paxton, 1989) kullanilarak gerceklestirildi. Elastik 6zelliklerin
bilgisi ¢ok Onemlidir, ¢linkii malzemelerin mukavemetini, elastikiyetini ve
stinekligini gosterir. Elastik ozellikleri incelemek i¢cin Quantum Espresso'nun
yardimiyla Elastic (Golesorkhtabar, 2013) bilgisayar kodunu kullandik. Birinci
Brillouin Bolgesi hesaplamalari i¢in 12x12x12 Monkhorst-Pack (Monkhorst
and Pack 1976) k-noktasi secildi ve aliman kesme enerjisi degeri 600 eV dir.
Atomlar i¢in optimizasyon islemi ve her bir atoma uygulanan kuvvet 107
eV/A’den az olana kadar uygun atom konumlarina kadar devam etti. Toplam
enerjinin yakinsadigi Kohn-Sham ¢oztimleri i¢in, ardisik tekrarlar arasindaki

enerji degisiminin 10-* eV’den az olmasi durumunda kabul edildi.

3. ARASTIRMA VE BULGULAR

3.1. Yapisal Ozellikler

Tam-Heusler alagimlari, L21 fazinda X,YZ stokiyometrisine dayanan ve
Fm-3m uzay grubu ait, (#225) tli¢lii metalik bilesiklerdir. X atomlari, (Y4'4'4) ve
(¥+4%) Wyckoff pozisyonlarinda bulunan manyetik gecis metalleridir, Y ve Z
ise sirasiyla (Y2%2%2) ve (000) pozisyonlarini isgal eden gecis metalleri ve I1I-V
grubu elementleridir. TilnPt, Heusler alagiminin kristal yapist Sekil 1’de
verilmistir.

TilnPt, bilesigi kiibik yapiya sahiptir ve Fm-3m 225 uzay grubunda
kristallesmistir. Yapilan hesaplamalarda TilnPt, bilesiginin 6rgii sabitini 6.483
A olarak bulundu. Kristal faz icin, toplam enerjinin minimum oldugu hacim
degeri ve bu hacim degerine karsilik gelen denge durumundaki orgii sabiti
belirlendi. TilnPt, i¢in belirlenen 6rgii sabitine ilave olarak bulk modiilii ve
shear modiilii hesaplandi.

TilnPt, Heusler alagimi i¢in 6rgii sabiti, bulk modiilii ve shear modiilii,
young modiilii 6.483 A, 166.63 GPa, 20.44 GPa ve 58.03 GPa olarak
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hesaplandi. Literatiirde yapisal parametreler ile ilgili herhangi bir veri
bulunmadigindan dolayi karsilastirma yapilamadi.

Toplam enerjinin minimum oldugu hacim degeri ve bu hacim degerine
karsilik gelen denge durumundaki 6rgii sabiti belirlendi.
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Sekil 1: TilnPt, Heusler alasimmin  Sekil 2: TilnPt, bilesiginin toplam enerjinin
kristal yapisi. hacme gore degisimi.

3.2. Elektronik Ozellikler

Bir kristalin bant yapisinin bilinmesi, malzemenin mekanik ve manyetik
Ozellikleri, optik Ozellikleri, elektronik oOzelliklerden kaynaklanan yapisal
bozulmalar ve elektronik iletkenlik gibi bircok 6zelliginin belirlenmesine
yardimer olur (Galanakis, Mavropoulos and Dederichs 2005, Galanakis,
Mavropoulos and Dederichs 2006). Sekil 2, denge konumundaki 6rgii sabitleri
kullanilarak L2, kristal yapisindaki TilnPt, alasiminin yiiksek simetri yonleri
boyunca elektronik bant yapisii gostermektedir. Fermi seviyesinde herhangi
bir yasak enerji aralig1r bulunmamaktadir. Bir diger deyisle, iletim bantlar1 ve
valans bantlar1 Fermi seviyesinde 6nemli 6l¢lide ¢akismaktadir. Sonug olarak,
TilnPt; alasiminin metalik bir yapiya sahip oldugu sonucuna varilabilir.

Sekil 3 de toplam ve kismi durum yogunlugu egrilerini de icermektedir,
boylece elektronik katkinin daha iyi bir sekilde analiz edilebilmesi miimkiindiir.
TilnPt, alasiminin Fermi enerji degeri 15.7375 eV idi ve tiim simetri yonleri
boyunca hesaplanan bant enerjilerinden ¢ikarilarak sifira c¢ikarildi. Kismi
durum yogunlugu egrilerinde, iletkenlige en biiyiikk katki Pt-5d ve Ti-3d
atomlarinin orbitallerinde -3 eV, Pt-5d ve In-5p atomlarinin orbitallerinde
yaklasik -1 eV ve Ti-3d ile Pt-5d atomlarinin orbitallerinde 1 eV keskin tepeleri
oldugu agikca goriilmektedir.
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Sekil 3: TilnPt, Heusler bilesiginin Sekil 4: TilnPt, Heusler alagiminin
elektronik bant egrileri. hesaplanan toplam ve kismi durum

yogunluklart.

3.3. Elastik Ozellikler

Temel Ozellikler, atomlarin potansiyel degerleri ile katmnin elastik
Ozellikleri arasinda iligki kurabilir. Elastik 6zellikler ayrica spesifik 1s1, Debye
sicakligi, termal genlesme ve Griineisen sabiti ile iligkilidir. Ci1, Ci2 ve Caa,

kiibik sistem i¢in birbirinden bagimsiz {i¢ elastik sabiti igerir.

Tablo 1. TilnPt; alasimi orgii sabiti ag i¢in hesaplanan elastik sabitler (Ci1, Ci2 ve Cas)
ve Debye sicakligi (6p)
Malzeme Referans ay Cn Cn Cu Op
A) (GPa) (GPa) (GPa) (K)
TilnPt, Bugalisma 6.483 171.1 164.38 53.05 145.772

Tablo 1 de TilnPt, Heusler alagimi igin ikinci dereceden elastik sabitler
(Ci1, Ciz2, Ca4) ve Debye sicakligimi (6p) gostermektedir. Kiibik kristal yapiya
sahip malzemelerin elastik sabitleri i¢in mekanik kararlilik gereksinimlerini
belirleyen Born kararlilik kriteri (Born and Huang 1996);

C11>0,Cy4>0,Cy,<B <611,611—C12>OveC11+2612>0(1)

seklindedir.

Tablo 1’de verilen elastik sabitler bu kararlilik kosullarini saglamaktadir.
Bundan dolay1 TilnPt, alagiminin mekanik olarak kararli bir yapida oldugu
sonucuna vartlir. TilnPt, alasimi igin literatiirde elastik ozellikler ile ilgili
herhangi bir ¢aligma olmadigindan dolay1 karsilagtirma yapilamamuistir.
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Bulk modiilii (B), shear modiilii (G), Pugh indeksi oran1 (B/G), Cauchy
basimci (CP), Young modiilii E, Poisson orani (o), anizotropi faktorii (A) ve
Debye sicaklig1 (Bp) gibi diger elastik parametre degerleri asagida gosterilen
matematiksel formiiller kullanilarak hesaplanir (Hill, 1952). Tablo 2, bu

parametrelerin hesaplanan degerlerini gdstermektedir.

e 8
O = SGarey )
G = 2 5)
Gy = Szt (6)
Gp = —cas(Cr1-Cia) (7)

4C44+3(C11—C12)

Zles ®)

C11—C12

Denklemleri kullanilarak hesaplandi (Ornek & Arikan, 2016).
Incelenen materyal icin Poisson () ve Pugh indeksi (B/G) oranlarma gére
stinek veya kirilgan olarak siniflandirilir (Pugh, 1954; Frantsevich, 1982). Bu
caligmadaki tahmin edilen B/G 1.75 ve Poisson orani ig¢in 0.26 olan esik
degerlerinden daha yiiksektir ve incelenen malzememe siinek davranisi
sergiler. Young modiilii E, elastikiyet iizerinde onemli bir gostergedir; daha
yiksek E degerlerine sahip malzemeler daha serttir. Tablo 2’ den goriilecegi
iizere, L1, fazindaki TilnPt, bilesigi igin elde ettigimiz E degeri, 58.03 GPa
olarak bulundu. Ote yandan, uygulanan kesme gerilimi altinda geri déniisiimlii
deformasyona karst direncin Slgilisiinden elde edilebilen kesme modiilii G,
malzemenin sertli§ini tahmin etmede baskin bir rol oynar (Iyigor ve ark., 2017).
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Tablo 2: TilnPt; bilesigi i¢in bulk modiilii (GPa), shear modiili (GPa), B/G orani,
Cauchy basinci (GPa), Young modiilii (GPa), Poisson’s orani, anizotropi faktorii.
Materyal B G B/G Ce E c A

TilnPt, 166.63 20.44 8.15 111.33 58.03 0.4 15.79

Tablo 2 de incelenen alasimin Bulk modiiliiniin (B), Shear modiiliiniin

(G), B/G oranmin, Young modiiliiniin (E), Poisson orani (c) ve Cauchy basinci
(Ci2-C44), degerlerini gostermektedir. Bunlardan, Pugh oran1 B/G,
malzemelerin kirilganliginy/siinekligini ifade etmek i¢in uygun bir parametre
olarak yaygin sekilde kullanilmaktadir (Ornek ve ark., 2021). Pugh'a (Pugh
1954) gore, B/G oranm1 1.75'ten biiylikse malzeme siinek davranir, 1.75'ten
kiigiikse kirilgan davranir. Tablo 2'de gosterildigi gibi, TilnPt, alasimi i¢in
hesaplanan B/G orani 8.15, kritik deger olan 1.75'ten daha yiiksek oldugu i¢in
incelenen malzeme siinektir. Yine de Young modiilii (E) sertligin bir 6lglistidir.
E degeri yiiksekse, malzeme daha serttir. TilnPt, alasimi i¢in Young modiilii
58.03 GPa bulundu.

Bu sonug, kritik deger o= 0,26'dan daha biiyiikk olan Poisson orani
degerlerinden de dogrulanmustir (Ornek, 2019). Ayrica incelenen materyalin
stinekligi 0,26'dan biiyiik bir Poisson oran1 ve pozitif bir Cauchy basincina (CP)
sahiptir. Pozitif Cauchy basinci da siinek bir materyal oldugunu gostermektedir.
Burada incelenen materyalin, hesaplanan anizotropisi faktorleri (A) 6nemli
anizotropi gosterir. A=1 oldugunda, izotropi anlamina gelirken, 1'den sapma
anizotropi derecesini belirtir (Kube ve De Jong, 2016). Ayrica, Tablo 2'de
gosterildigi gibi, TilnPt, anizotropi gosterir.

Young modiiliiniin, Kayma modiilii ve Poisson oraninin iki boyutta yone
bagli degisimleri ELATE kodu kullanilarak hesapland1 ve sekil 2°de gosterildi
(Galliac & Pullumpi, 2016).
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Sekil 5. TilnPt; bilesiginin 2 boyutlu (ZB) Young modiilii, shear modulu ve
Poisson oran

4. TERMODINAMIK OZELLIKLER

Malzemelerin Debye sicakligi da 6nemlidir. Debye sicakligi, erime
sicakligi, termal iletkenlik, sertlik ve diger ozellikler, birbirleriyle yakindan
baglantilidir. Bir malzemenin yiiksek Debye sicakligi, malzemenin yiiksek
termal iletkenligi ve erime sicaklig1 anlamina gelir (Gencer and Surucu 2019).
Debye sicakligi, 1s1 sigasinin doyum noktasina ulagtig1 ve bir materyal i¢in en
yiiksek frekans modunun uyarildig: sicaklik degeridir.

Quantum-Espresso yazilimi ile dagitilan thermo_pw yazilimi, bilesigin
termodinamik dzelliklerini optimize etmek i¢in yapiya stres uyguladi. 0-800 K
araliginda bir kuasi harmonik Debye modeli kullanildi. Serbest enerjinin
sicakliga bagh degisiminin Sekil 4.a'da gosterildigi gibi, artan sicaklik ile ters
orantili bir azalma oldugu goriilebilir. Sekil 4.b, titresim enerjisinin sicaklikla
nasil degistigini gosteren bir egridir. Sicaklik arttik¢a titresim enerjisi de
artryor. Sonug olarak, sicakligim artmasi titresim enerjisinin artmasina neden
olurken, serbest enerji azalmaktadir. Sekil 4.c'de gosterilen entropi-sicaklik
degisim egrisi de gosterdigi gibi, sicaklik arttikgca entropi artar. Sekil 4.d, 1s1
sigasinin sicakliga bagli degisimini géstermektedir. Is1 sigasi-sicaklik degisim
egrisinde sicaklik arttikca 1s1 sigasindaki artis goriiliir. Bu, Dulong-Petit sinir1
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(Dulong and Petit 1819) olarak bilinen 3NR (N birim hiicredeki atom sayilari
ve R gaz sabiti) degerine yaklasir.

Debye vibrational energy (kJ / (N moly
B
S
Debye vibrational free energy (kJ / (N mol))

0 100 200 300 400 500 600 700 800 0 100 200 300 400 500 600 700 800
T T
350 100

300

250

200

Debye entropy (J / K/ (N mol))

8
Debye heat capacity C,, (J / K / (N mol)

4] 100 200 300 400 500 600 700 800
T Q 100 200 300 400 500 600 700 800
T
Sekil 4. TilnPt, bilesiginin kuasi harmonik Debye modeli ile 0-800 K araliginda, (a)
serbest enerjinin, (b) titresim enerjisinin, (c) entropinin, (d) 1s1 kapasitesinin sicaklikla
degisim egrisi.

5. TARTISMA VE DEGERLENDIRME

Bu ¢aligmada, uzay grubu Fm-3m (No: 225) olan L2, tipi kiibik yapida
bulunan TilnPt, Heusler alasiminin yapisal, elektronik, elastik ve titresimsel
Ozellikleri hakkinda teorik bir inceleme sunuldu. Bulk modiilii hakkinda daha
once hicbir teorik veya deneysel ¢alisma yapilmadigindan kiyaslama
yapilamamistir. TilnPt; alagimiin toplam durum yogunlugu egrilerinde, Fermi
diizeyinin sonlu enerji liretmesi nedeniyle metalik bir 6zellik gosterdigi agikca
goriilmektedir. TilnPt, Heusler alasimmin B/G orani 8.15, kritik deger olan
1.75'ten biiyiik oldugu i¢in incelenen malzemenin siinek oldugu sonucuna
varilabilir. TilnPt; alagimi i¢in Young modiilii (E) degeri 58.03 GPa ve Debye
sicakligr (K) 145.77 K idi. Elastik sabitlerinin analizi, bu alagimin mekanik
acidan kararli oldugunu gosterdi. TilnPt, alasiminin 6zellikleri ilk kez bu
caligmada gosterildi.
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