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1. GIRIiS NTRODUCTION)

Kobalt-bazl1 siiper alasimlar, Nikel-bazli siiper alagimlara
gore daha nitelikli yiiksek sicaklik [1] 6zelliklerine sahip
oldugundan dolay1 ugak motorlari, gaz tiiribinleri ve elektrik
jenerator sistemlerinde [2], yiiksek sicaklik malzemeleri [3]
olarak yaygin kullanim i¢in umut verici adaylar olarak
degerlendirilmektedir [4]. Ayrica Korozyon diger biitiin
malzemelerde oldugu gibi gecis metallerinin olusturdugu
alasimlarda Dbiiylik bir problem olusturmustur ve bu
alasimlarin  korozyon ozelliklerini 1iyilestirebilmek igin
cesitli caligmalar yapilmugtir [5]. Kobalt-bazli alagimlar
miikemmel sicak korozyon direnci, 1s1l yorulma direnci ve
kaynaklanabilirlik 6zellikleri dahil olmak {izere c¢esitli
nedenlerle kullanilmaktadir [6]. Bir¢ok kobalt-bazli siiper
alagimlarin yapisal ve mekanik 6zellikleri teorik yontemler
ve deneysel teknikler kullanilarak arastirilmistir. Xu ve ark
[7] kiibik L1, ve hegzagonal DO yapilarinda Kobalt-bazli
CosX (X=Ti, Ta, W, V ve Al) alagimlarinin elektronik yapisi,
mekanik  Ozellikleri ve termodinamik  6zelliklerini
aragtirdilar. Onlar, CosAl ve CosTa alagimlarinin L1, fazinin
yari kararlt oldugunu dogruladilar. Co3;Ta alagiminin ikinci
dereceden elastik sabitleri ve hacim modiilii hegzagonal
yapida Bagade ve ark tarafindan hesaplanmistir [8]. He ve
ark [9] CosTa alasiminin kohesif 6zelliklerini, termodinamik
Ozelliklerini ve yapisal kararhiliklarini Vienna ab-inito
simiilasyon paket (VASP) kodu kullanilarak sistemli olarak
aragtirdilar. CosAl alasgimimin yapisal 6zellikleri, olusum
entalpileri ve mekanik 6zellikleri Zhang ve ark tarafindan
Embedded-atom metodu (EAM) ile incelendi [10]. Bunlarin
disinda Co-Al sisteminin farkli yap1 ve kompozisyonlarini
XRD kullanarak Portnai ve ark [11] tarafindan termal
kararlhiliklart belirlendi. CoAl alagimmin B2 yapisindaki
kayma kusurlarini ve ¢ekirdek yapisindaki bozukluklar
Vailhe ve Farkas tarafindan arastirildi [12]. Co ve Co-Al
sistemlerinin atomik modellemeleri Dong ve ark tarafindan
incelendi [13]. Ayrica Co-Nb-Ta ikili sistemleri Gupta [14]
tarafindan, CosTa alasiminin yapisal faz gegisi Drogsdorf ve
Forgeng tarafindan [15] ve Co-Al-W tabanli dortlii
sistemlerin faz gegisleri ise Omori ve ark [16] tarafindan
calisildi. Mevcut ¢alisma da L1, fazindaki Co3;Al ve Cos;Ta
alasimmin yapisal ve elektronik ozelliklerinin teorik
caligmas iizerinde odaklanmakta ve Yogunluk Fonksiyonel
Teorisini (DFT) kullanarak fonon 6zellikleri iizerinde
durulmaktadir. Fonon oOzellikleri 6rgii  dinamiginin
mikroskobik olarak anlagilmasi igin gereklidir. Fonon
spektrumunun bilinmesi, faz gecisi, termodinamik kararlilik
ve 1s1 Ozellikleri gibi ¢esitli materyal o&zelliklerinin
belirlenmesinde 6nemli bir rol oynamaktadir. Bu ¢aligmanin
amaci, yogunluk fonksiyonel teorisini kullanarak L1,
yapidaki CoszAl ve CosTa alagimlarinin yapisal, elektronik,
elastik ve fonon ozelliklerini arastirmaktir.

2. METOT (METHOD)

Co3Al ve CosTa alasimlari, birim hiicre bagina dort atom
diisen, basit kiibik CusAu (L1,) kristal yapida kristallesirler.
Bizim hesaplamalarimiz  igin, Yogunluk Fonksiyonel
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Teorisine (DFT) dayali Quantum-ESPRESSO paket
programi  [17] uygulamalarmi bir diizlem dalga
pseudopotansiyel yaklagimi ile Perdew-Burke-Ernzehof
(PBE) [18] tarafindan parametrize edilen genellestirilmis
egim yaklasimi (GGA) igerisinde kullanildi.  Dalga
fonksiyonlar1 40 Ry'lik ve elektronik yiik yogunlugu 400
Ry’lik bir kinetik kesme degerine kadar bir diizlem dalga
setine genisletildi. Brillouin bolgesindeki hesaplamalar icin
k-nokta kiimeleri 10x10x10 olarak seg¢ildi. Fermi ylizey
integrasyonu, 6=0,02 Ry smearing parametresi ile smearing
teknik [19] kullanilarak gerceklestirildi. Kohn-Sham
denklemlerinin 6z-uyum ¢o6ziimlerini elde edebilmek igin
orgii  dinamigi  Ozellikleri  Yogunluk  Fonksiyonel
Pertiirbasyon Teorisi (DFPT) [20] ¢ercevesinde hesaplandi.
Tim simetri yonleri boyunca fonon dispersiyon egrileri ve
durum yogunluklarint elde edebilmek igin sekiz adet
dinamik matris 4x4x4 g-nokta kiimesi tizerinden hesaplandi.
Keyfi dalga vektorlerindeki bu dinamik matrisler, bu
kiimeler ig¢in ters Fourier doniisiimi kullanilarak
degerlendirildi. Ayrica, sicakliga karsi sabit hacimde 1s1
sigast yari-harmonik yaklasim (QHA) kullanilarak
hesaplandi1 [21]. Elastik sabitler kiibik simetriyi kirarak
hacim korunumlu zorlamanin (volume-conserving metot) bir
fonksiyonu olarak toplam enerji hesaplanarak elde edilebilir.
Hacim modiilii B, Cs4, ve kayma modiilii C* = (Cy;- C12)/2,
sirastyla; hidrostatik basing e = (6,6,6,0,0, 0), tri-axial kayma
modiliie = (0, 0, 0,6,6,0) ve hacim korunumlu orthorhombic
gerilim e = (5,6, (1 + 0)2-1, 0, 0, 0)' den hesaplanmglardir
[22]. Burada & zor miktaridir. Hesaplamalar yapilirken 21
veri i¢cin § = 0.02 olarak alindi. Bdylece, B asagidaki
esitlikten hesaplanir:

AE _9ps2

=5 Bé6 @)
Burada, V basing uygulanmamis 6rgii hiicresinin hacmidir,
AE, e = (e1,€2, €3, €4,65,66) vektor ile uygulanan basincin bir
sonucu olarak enerji farklaridir. C' asagidaki esitlikten
hesaplanabilir:

=% = 6C'8% + 083 @)
Yukaridaki iki ifade C;; = (3B +4C')/3 ve C;;, = (3B —

2C")/3 ve Cysasagidaki esitlik tarafindan verilir:

AE _ 3

v o3 C146° 3)
Elastik sabitlerinin hesaplanmasinda ayrintilar Arikan ve ark
[23], Ugur ve ark [24] tarafindan yapilan caligmada
tanimlanmustir.

Genel olarak sertlik, elastik veya plastik deformasyona
direng gosteren bir malzeme parametresi olarak bilinir, bu
parametre hacim modiilii B veya kayma modiilii G dir. Bir
kiibik yapinin kayma modiilii asagidaki Es. 4 ile verilir:

— C11=C12+3C4s

G : (4)
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Young modiili (E), malzemeye bir gerilme kuvveti
uygulanmast halinde olugan zor/zorlanma orant olarak
tanimlanir. Bulk modiili ve Kayma modiilii ile asagidaki
ifadede tanimlandig: gibidir:

9BG

E= (6))

T 3B+G

Poisson orani da asagidaki Es. 6’daki gibidir:

1 E

o=3(1-%) (©)

3. SONUCLAR VE TARTISMALAR
(RESULTS AND DISCUSSIONS)

Ikili intermetalik CosAl ve Cos;Ta alasimlar1 L1, fazinda
incelendi. L1, fazindaki CosAl ve CosTa intermetalik
alagimlar CuszAl alagiminin yapisina benzer sekilde Pm-3m
(No: 221) uzay grubunda kristalize olurlar. Kristal yapilari i¢
ice gegmis dort basit kiibik yapidan olugsmaktadir. Bunlarin
tigli Co atomu, digeri ise Al (Ta) atomu olarak goriilebilir.
Bu atomlarin kristal yapr igerisindeki Wyckoff pozisyonlari
Co atomu i¢in 3¢ (0, Y%, %) ve Al (Ta) atomu i¢in 1a (0, 0, 0)
dir. Sekil 1°deki gibi Pm-3m uzay grubunda L1, fazinda
kristal yapt olusturularak farkli 6rgii sabiti degerleri i¢in
toplam enerji hesabt yapildi. Toplam enerjinin minimum
oldugu deger denge durumundaki Orgii sabiti olarak

belirlendi. Daha sonra toplam enerji-hacim verileri
kullanilarak Murnaghan denklemi [25] yardimiyla hacim
modiilii ve hacim modiiliiniin basinca gore birinci tiirevleri
elde edildi. Elde edilen bu degerler Tablo 1°de literatiirde yer
alan diger caligmalar ile birlikte verildi. Her iki alagim i¢in
elde edilen orgii sabiti degerlerimiz, mevcut deneysel
Olcimler ve teorik sonuglarla uyum igindedir. Burada 6rgii
sabitlerinin hesaplanan degerlerden sapmasi Co3Al ve CosTa
icin yaklasik %l'dir ki bu da modern DFT
hesaplamalarindaki dogruluk diizeyini gosterir. Elde edilen
orgii sabiti degerlerine gore atomik yarigap (ra=1,43 A ve
rr=1,49 A) biiyiidiikce 6rgii sabitinin biiyiigiidii goriildii.
Ayrica, birim hiicrenin hacmi V ile hacim modiilii B
arasindaki (B~1/V) ters orant1 bu alasimlarda yoktur. Bunun
yerine birim hiicrenin hacmi arttikca hacim modiiliiniin de
artmakta oldugu degerlerden agik¢a goriilmektedir. Birim
hiicresinde dort tane atom bulunan L1, fazindaki bu
alasimlar 6zellikle Co atomunun sahip oldugu elektronlarin
spin hareketinden dolay1 bir manyetik momente sahiptir.
Bundan dolay1 spin katkisi hesaba katilarak spin-asagi ve
spin-yukar1 yonelimlerine gore elektronik &zellikleri
incelendi. Yapilan hesaplama sonucuna gore CosAl ve
CosTa alagimlarinin bir manyetik momente sahip oldugu
belirlendi ve bu alasimlarin toplam manyetik momentleri
Tablo 1°de verildi. Spin polarizasyonuna sahip bu manyetik
alagimlarin  spin-agsagi ve spin-yukar1 yonelimindeki
elektronik  bant enerjilerinden Fermi enerji  degeri

( ) 4 .

Sekil 1. L1, yapisindaki CoszAl ve Cos;Ta alagimlarinin kristal yapist
(The crystal structure of Co3Al and Co3Ta alloys in the L12 phase)

Tablo 1. L1, yapida CosAl ve CosTa alasimlariin, hesaplanan orgii sabiti (a, A), toplam manayetik momenti (M, ),

Murnaghan denkleminden elde edilen hacim modiilii (B, GPa) ve hacim modiiliiniin basinca gore tiirevi (B')
(Calculated lattice constants (in A), bulk moduli (in GPa) and pressure derivative of the bulk modulus, magnetic moment (M, us) of CosAl and CosTa

alloys in the L1, structure)

Ref. ao M B B'
CoszAl Bu Calisma 3,574 3,86 182,6 4,57
VASP [7] 3,574 -- 188,194 --
Deney [11] 3,658
MEAM [10] 3,63
EAM [12] 3,56
VASP [16] 3,576 3,831
CosTa Bu Calisma 3,649 1,82 225,7 3,88
VASP [7] 3,637 -- 246,193 --
Deney [14] 3,647
Deney [15] 3,647
VASP [9] 3,64
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Sekil 2. CozAl ve CosTa alagimlarinin yiiksek simetri yonleri boyunca elektronik bant yapisi ve toplam durum yogunlugu
egrileri (The band structure and total density of states curves of CosAl and CosTa alloys along several lines of high symmetry)

cikartilarak Fermi enerji seviyesi 0 eV olarak alindi ve
sekillerde kesikli ¢izgi ile gosterildi. Ayrica, elektronik bant
enerjilerine ait egrilerin Fermi enerji seviyesini kesmekte
oldugu, iletkenlik ve valans seviyelerinin ise i¢ ice gegtigi
Sekil 2’deki CosAl ve CosTa alagimlarinin  spin
yonelimlerine  gore ¢izilen elektronik bant yap1
grafiklerinden agik¢a goriilmektedir. Bundan dolayi bu
alasimlarin  hem spin-agsagi hem de spin-yukari
yonelimlerinde elektronik bakimdan metalik karakterde
oldugu soylenebilir. Ayrica elektronik ve manyetik katkinin
daha iyi anlasilabilmesi i¢in durum yogunlugu egrileri
incelendiginde Fermi seviyesi {izerinde spin-asagi
yonelimdeki durum yogunluklarinin daha fazla oldugu Sekil
3’den anlagilmaktadir. Buna goére spin-asagi yonelimdeki
elektronlarin iletkenlige katkisinin daha fazla oldugunu
sOylemek miimkiindiir. Elektronik bakimdan kismi durum
yogunlugu egrilerinden anlasilacagi iizere iletime en biyiik
katki Co-3d orbitaline ait elektronlar tarafindan
saglanmaktadir. Ayn1 zamanda spin-asagi ve spin-yukari
yonelimlerinin simetrisindeki kaymanin en fazla oldugu yer
Co-3d orbitali oldugundan toplam manyetik momentin
bityiik bir kismmin Co-3d orbitaline ait elektronlarin spin
hareketinden kaynaklanmakta oldugu sdylenebilir. Kat1 bir
malzeme ig¢in 6nemli parametreler olan elastik sabitleri kiibik
yapida L1, fazinda bulunan CosAl ve CosTa alagimlari igin
hesaplandi. Bilindigi iizere simetriden dolay1 kiibik yapidaki
malzemeler; Cii, Ciz ve Cus gibi li¢ tane bagimsiz ikinci
mertebeden elastik sabitine sahiptir. Elastik sabitleri Cjj
taban durum toplam enerji hesaplari ile elde edilebilir ve bir
malzeme i¢in genellikle yapisal ve mekanik kararlilikla ilgili
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onemli bilgiler igerir. Ayrica bunlarin yani sira katilarin
mekanik ozellikleri fiziksel oOzellikler ile yakindan
baglantilidir. Onceki calismalarda yapilmis oldugu gibi
CosAl ve CozTa alagimlart icin elastik ozellikleri denge
halindeki orgiiye kiiciik zorlamalar uygulayarak toplam
enerjideki degisimden elde edilir [24]. Kiibik yapiya sahip
malzemeler igin mekanik kararlilik sartlarini olusturan Born
kararlilik ilkeleri ikinci derece elastik sabitler i¢in asagidaki
gibi verilir [26].

Ci1 >0, (€11/C13 > 1), (Cc3 —c3) >0,

(€11 +2C13) >0 (7
Bu kararlilik ilkeleri goz oniine alindiginda elastik 6zellikleri
yontem kismindaki denklemlerden hesaplanan CosAl ve
CosTa alagimlarinin mekanik olarak kararlt yapiya sahip
olduklar1 Tablo 2’de yer alan degerlerden anlagilmaktadir.
Ayrica bu alasimlarin  elastik sabitlerinin  degerleri
incelendiginde CosTa alagimimin elastik sabitlerinin CozAl
alasimindan daha yiiksek degerde oldugu goriilmektedir. Xu
ve ark [7] tarafindan VASP ile yapilan ¢alismada bu iki
alasimin mekanik 6zellikleri hesaplanmig ve bu degerler bu
caligmadaki degerler ile birlikte Tablo 2’de wverildi.
Hesaplanan Cj; elastik sabitleri literatiirdeki ¢aligma ile kabul
edilebilir sinirlar igerisinde elde edilmistir. Ayrica mekanik
ozellikleri kapsaminda bu alagimlarin; hacim modiilii (B),
kayma modiilii (G), Young modiilii (E), hacim modiiliiniin
kayma modiiliine oran1 (B/G) ve Poisson’s orant (v)
hesapland1 ve Tablo 2’de verildi. Pugh’un B/G oram kriteri
[27] malzemelerin kirilgan (siinek) dogasi hakkinda bilgi
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Sekil 3. Co3Al ve CosTa alasimlarmin toplam ve kismi durum yogunlugu egrileri
(Total and partial density of states curves of CozAl and CosTa alloys)

Tablo 2. L1, yapida CoszAl ve CosTa alagimlarinin, elastik sabitleri (Cjj, GPa), hacim modiilii (B, GPa), kayma modiilii (G,

GPa), Young modiilii (E, GPa), hacim modiiliiniin kayma modiiliine oran1 (B/G) ve Poisson orani (o)
(The elastic constats (Ci;, GPa), shear modulus (G, GPa), Young modulus (E, GPa), bulk modulu/shear modulus ratio (B/G) and Poisson ratio (&) of
CosAl and CosTa in the L12 pahse )

B

G

B/G

E

Alagimlar Ref. Cu Cp Cus o

CoszAl BuCalisma 194,141 178,349 92,967 183,61 58,938 3,115 159,725 0,355
VASP [7] 205,679 179,452 92,727 188,194 43,964 4281 122,364 0,392

Co;Ta BuCalisma 302,575 188,683 152,296 226,65 114,156 1,985 293,236 0,284
VASP [7] 378,018 180,280 170,133 246,193 136,843 1,799 346,357 0,266

stinek oldugu soylenebilir. Bu alagimlar igin hesaplanan B/G
oranlarmm 1,75 smirindan biiyiikk oldugu igin siinek
olduklart sdylenir. Siineklik agisindan bu alagimlarin

saglamak i¢in yaygin olarak kullanilan kriterlerden biridir.
Bu kritere gore, B/G oran sertlik i¢in dnemli bir kriterdir ve
bu deger 1,75'den kiigiikse malzeme kirilgan, biiyiik ise
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icerisinde CosAl alagimi CosTa alagimina gore daha siinektir.
Sertligin bir gostergesi olan Young modiilii degeri
incelendiginde ise CosTa alagiminin CosAl alagimina gore
daha sert bir yapiya sahip oldugunu sdylemek miimkiindiir.
Ciinkii malzeme ne kadar sert ise Young modiilii o kadar
yiiksektir. Literatiirdeki caligmaya gore CosAl’nin G ve E
degerleri %30 civarinda farkli olarak hesaplanirken, CosTa
icin bu degerler %20 civarinda farkli olarak elde edilmistir.
Buna ragmen bu sonug¢ ise literatiirdeki c¢aligma ile
uyumludur [7]. Bunlarin yani sira, bu alagimlarin hacim
modiilii ve kayma modiilii degerlerinden de bu alagimlarin
sikigabilir olduklart sdylenebilir. Genel olarak, kovalentligin
bir dlciisii olan Poisson orani incelendiginde ise kovalent
malzemeler i¢in 0,1’¢ yakin, iyonik malzemeler i¢in ise
0,25’e yakin degerlerdedir ve merkezi kuvvetler igin alt ve
st limit degerleri sirastyla 0,25 ve 0,5°dir [28]. Bundan

Co;Al (L1,)

dolay1 bu alagimlarin iyonik karakterinde olduklari Poisson
oranlarindan anlasilmaktadir. Bu alagimlar arasinda iyonik
karakterin en baskin oldugu alasim Cos;Ta alagimidir. Sekil
4'de CoszAl ve CosTa alagimlarinin L1, yapisinda fonon-
dispersiyon egrilerini, toplam ve kismi durum yogunluklarini
(DOS) gosterilmektedir. CozAl ve CoszTa alagimlarinin
fonon ozellikleri Pm-3m (221) uzay grup simetrisiyle L1,
yap1 da Genellestirilmis Egim Yaklasimi ile hesaplanmustir.
Birim hiicresinde dort atom vardir, bdylece fonon
dispersiyon iliskisi ii¢ akustik dal ve dokuz optik dal
mevcuttur. Simetriden dolay1, fonon modlarinin sayisi I'-X
ve M-R-T" temel simetri yonleri boyunca azalmaktadir.
CosAl alasimi igin en yiiksek optik fonon dallar1 diger
dallarindan ayrilmistir. Fonon dispersiyon egrilerindeki bu
bosluk yaklagik 0.895 THz olarak hesaplanmistir. Co3Al’nin
kismi durum yogunlugu egrilerinden goriildiigii gibi, yiiksek

12

k-1
|

Frekans (THz)
b

CosTa (L1,)
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1
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Sekil 4. CozAl ve CosTa alagimlarinin yiiksek simetri yonleri boyunca fonon dagilim egrileri, toplam ve kismi durum

yogunluklari
(Phonon dispersion curves, toatl and projected phonon density of states of CosAl and CosTa alloys along several lines of high symmetry)
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Sekil 5. Co3Al ve Co3Ta alagimlarmin sabit hacimdeki 1s1 sigasinin (Cv) sicakliga gore degisimi
(The specific heats at constant pressure versus temperature of CosAl and CosTa alloys)

frekans bolgesi i¢in Al atomlarinin titresimleri daha etkinken
diisiik frekans bolgesinde ise Co atomlarmin titresimlerinin
daha etkin oldugu sonucu ¢ikabilir. CosTa i¢in ise, fonon
kismi durum yogunlugundaki diigik frekansli boliimii
cogunlukla agir Ta atomlarinin katkisindan olugurken, daha
hafif Co atomlarinin katkisi sadece 4 THz'in istiindeki
frekans araliginda katki sagladigi goriilmektedir. CosAl ve
CosTa'nin I' noktasindaki optik fonon modlarinin frekanslari
sirastyla, CosAl i¢in 4,46; 6,095 ve 10,35 THz ve CosTa i¢in
4,83; 6,11 ve 6,86 THz bulunmustur. Co3Al ve CosTa
alagimlarmm  hesaplanan fonon dispersiyon egrileri
gostermistir ki; her iki alagimin da, herhangi negatif
(imajiner) fonon frekanslar1 olmaksizin, dinamik olarak L1,
yapisinda kararlidir. Literatiirdeki benzer yapida bulunan
TizAl ve Y3Al alagimlarinin fonon-dispersiyon egrileri ile
karsilagtirma yapildiginda sonuglarm  uyumlu oldugu
goriilmektedir [29]. Maalesef, CosAl ve CosTa alagimlarinin
deneysel veya teorik fonon frekanslar1 daha fazla kiyaslama
icin literatiirde bulunmamaktadir. Sekil 5'de sicakligin bir
fonksiyonu olarak CosAl ve CosTa alagimlarinin sabit
hacimde (Cy)'de hesaplanan 1s1 sigas1 gostermektedir. Cy
doygunluga ulasmadan once yaklasik olarak CosAl igin 0-
300 K ve CosTa igin ise 0-200 K araliginda hizla artar.
Hesaplanan 1s1 s18as1 C, yiiksek sicakliklara dogru gidildikge
Dulong-Petit limitine [30] ulagmaktadir. Ayrica bu
alasimlarin Debye sicakliklari, CosAl i¢in 376 K ve CosTa
i¢in ise 326 K olarak elde edildi. Her iki malzeme igin de Cy
fonksiyonlar1 bu sicakliklarin iizerine ¢iktik¢a fonksiyonlar
diizlestigi Sekil 5’den goriilmektedir.

4. SONUCLAR (CONCLUSIONS)

CosAl ve CosTa alagimlarini yapisal, elektronik, mekanik ve
dinamik ozellikleri ¢alisildi. Pseudopotansiyel metot,
Genellestirilmis Egim Yaklasim1i (GGA) ile yogunluk
fonksiyonel teorisi (DFT) cercevesinde kullanildi. Orgii
sabitleri ve hacim modiilleri belirlendi ve eldeki deneysel ve
teorik degerlerle olduk¢a uyum igerisinde oldugu belirlendi.
Bu alasimlarin mekanik 6zellikleri de calisildi. Elastik
sabitler enerji-strain yaklagimi kullanilarak hesaplandi.
Hesaplanan elastik sabitleri mekanik kararlilik kriterlerini

karsiladig1 ve bu alagimlarinin siinekligi Pugh kriterlerine
uydugu gorilmektedir. CozAl ve CosTa alagimlarinin
Poisson orani ¢ ile belirlenen siinekliklerine ilaveten, B/G
orani tarafindan tahmin edilen sonuglarla iyi bir uyum
icerisindedir. Bu iki alasgim i¢in bant yapilart ve durum
yogunluklari analiz edildi ve eldeki verilerle karsilastirildi.
Elde edilen bu sonuglar her iki alasiminda metalik karakterde
olduklariin gostermektedir. Brillouin bolgesinin yiiksek
simetri yonleri boyunca CosAl ve CosTa alagimlar i¢in fonon
dispersiyon egrileri ve durum yogunluklart yogunluk
fonksiyonel pertirbasyon teorisini (DFPT) kullanarak
hesaplandi. Hesaplanan fonon dispersiyon egrileri icin
herhangi bir imajiner fonon frekansi olmaksizin L1, yapida,
her iki alagimin dinamik olarak kararli oldugu bulundu.
Yapilan bu c¢alismadaki fonon hesaplamalari, ileride
yapilacak deneysel ve teorik caligmalar igin kesinlikle
faydali olacaktir. Sonunda, hesaplanan fonon durum
yogunluklarin1 kullanarak, farkli sicakliklara goére sabit
hacimdeki 1s1 sigas1 yari-harmonik yaklasimla belirlendi.
CosAl ve CosTa alagimlarmm ultra yiiksek sicaklik
uygulama malzemeleri olarak kullanilabilecekleri sonucuna
varildi.
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