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Son yillarda, iki boyutlu (2B) malzemelerin arastirilmasi, yogun madde fizigi ve malzeme bilimi alaninda
onemli kesiflere yol agmistir. Bu malzemeler arasinda, 2021 yilinda ortaya ¢ikan agir 2B miknatislar,
benzersiz elektronik ve magnetik 6zellikleri nedeniyle c¢esitli teknolojik uygulamalar i¢in umut verici
adaylar olarak ortaya c¢cikmustir. Yik katkilama ve zor etkisi gibi dis faktorlerin, bu malzemelerin
davranislar lizerindeki etkisini anlamak, performanslarini incelemek ve potansiyellerini ortaya ¢ikarmak
i¢in ¢ok 6nemlidir.

Bu tez caligmasinda, atomik seviyelerdeki malzemelerin incelenmesinde yaygin olarak kullanilan Yogunluk
Fonksiyonel Teorisini (YFT) baz alinarak, agir 2B miknatislardaki yiik katkilama, zorlanma etkilerini ve
Curie sicakliklarini arastirmaya odaklanmaktadir. YFT, kuantum mekanigi ilkelerinden yararlanarak,
malzemelerin elektronik yapisi, magnetik , optik ve daha birgok Ozellikleri hakkinda dogru tahminler
yapilmasini saglar ve farkli kosullar altindaki davranislari ile ilgili yonelimlerini sunar.

Nanoelektronik, spintronik ve kuantum teknolojilerinde genis bir uygulama yelpazesi bulunan oldukca
potansiyel adaylar olan bu 2B Janus magnetik malzemeler, gii¢lii spin-yoriinge eslesmesi, biiyiik bant
araliklar1 ve ayarlanabilir magnetik 6zelliklerin benzersiz kombinasyonu, gelismis performansa sahip yeni
islevler ve cihazlar tasarlamak i¢in yeni firsatlar sunmaktadir. Bu tez ¢alismasinda, YFT simiilasyonlarini
kullanarak VSBr, VSI ve VSel tek katmanli malzemelerin; elektronik, magnetik ve yapisal 6zelliklerini
arastirmaya odaklaniyoruz. Katkilama ve dig stresin bu malzemeler iizerindeki etkilerini inceleyerek, yeni
nesil elektronik ve spintronik cihazlarin tasariminda pratik olarak kullanilabilmelerini saglamak amaciyla
davranislar1 hakkindaki bilgilerimizi derinlestirmeyi amagliyoruz.
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In recent years, the exploration of two-dimensional (2D) materials has led to important discoveries in the
field of condensed matter physics and materials science. Among these materials, heavy 2D magnets, which
emerged in 2021, have emerged as promising candidates for various technological applications due to their
unique electronic and magnetic properties. Understanding the impact of external factors, such as charge
doping and hard effect, on the behavior of these materials is crucial to study their performance and unlock
their potential.

This thesis focuses on investigating charge doping, strain effects and Curie temperatures in heavy 2D
magnets based on Density Functional Theory (DFT), which is widely used in the study of materials at the
atomic level. By exploiting the principles of quantum mechanics, DFT allows accurate predictions to be
made about the electronic structure, magnetic, optical, and many other properties of materials, and provides
insights into their behavior under different conditions.

The unique combination of strong spin-orbit coupling, large band gaps and tunable magnetic properties in
these 2D Janus magnetic materials, which are highly potential candidates for a wide range of applications
in nanoelectronics, spintronics and quantum technologies, offers new opportunities to design novel
functionalities and devices with enhanced performance. In this thesis, we focus on investigating the
electronic, magnetic and structural properties of VSBr, VSI and VSel monolayer materials using DFT
simulations. By finding the effects of doping and external stress on these materials, we aim to deepen our
knowledge of their behavior to enable their practical use in the design of next generation electronic and
spintronic devices.

September 2024, 42 pages

Key Words:Two-Dimensional Materials, Janus Magnetic Materials, Density Functional
Theory, Strain, Charging, Curie Temperature
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1. GIRIS

iki boyutlu (2B) malzemelerin kesfi, yogun madde fizigi ve malzeme bilimi alanlarinda
devrim yaratarak yeni Ozellikler ve potansiyel uygulamalar alanin1 ortaya ¢ikarmustir.
2004 yilinda ilk sp?-hibridize tek katmanli grafenin kesfedilmesinden bu yana, 2B
malzemelere olan ilgi her gecen giin artmaktadir. Genel olarak, 2B malzemeler, iki veya
daha fazla kovalent bagli elementten olusan ¢esitli elementlerin veya bilesiklerin iki
boyutlu allotroplar1 olarak adlandirilabilir (Novoselov vd. 2004). Yapilan arastirmalar
sonrasinda grafen, nanoelektronik cihazlar, biyosensorler, piller, siiper kapasitorler ve
medikal alanlarda biiyiik bir avantaj saglayacak bir malzeme oldugu ortaya ¢ikmistir
(Bhuyan vd. 2016). Grafenin bu kadar avantajli ve yiiksek performansh kullanimindan
dogan talep ile bilim insanlar1 yeni 2B malzemeler arayisina girmislerdir. Onerilen ve
sentezlenen Silisen (Vogt vd. 2012), Germanen (Davila vd. 2014), ve Borofen (Mannix
vd. 2015) gibi malzemelerden sonra yeni arayislar ve malzemeleri gelistirme yontemleri
giin  gectikce devam etmektedir. Ornegin, sentezinin ardindan borofen’i
fonksiyonellestirme arastirmalart da hiz kazanmistir. Yapilan aragtirmalarda borafen’in
sikistirma ve ¢gekme gerinimleri uygulanarak ve yiizeyi farkli atomlarla kaplanarak optik
tepkisinin ayarlabilecegi ve ¢esitli optoelektronik cihazlar i¢in potansiyel bir aday olarak

aday gosterilmistir (Mogulkoc vd. 2018).

2B malzemelerin giiclii elektronik, magnetik, optik vb 6zellikleri nedeniyle bu alanlardaki
kullanimlarina yonelik potansiyelleri, arastirmalar1 daha da arttirmistir. Literatiirde
Onerilen sayisiz malzemelerin yanisira 2015 ve 2017°de arastirilan ve sentezlenen ve Crls
(Huang vd. 2017) ve Cr.GesTes (Gong vd. 2017), iki boyutlu ferromagnetik ve spintronik
tabanli teknolojilerin gelismesindeki rol oynayacak en Onemli buluslardan biri

olmuslardir.

Onceki calismalar, elektronik, optik ve magnetik 6zelliklerdeki énemli degisiklikleri
vurgulayarak, harici uyaranlar yoluyla 2B malzemelerin ayarlanabilirligini gostermistir
(Xu vd. 2018, Nha vd. 2024). Ancak diizlem dis1 asimetri ile karakterize edilen 2B Janus
malzemeler, yeni umut verici adaylar olarak ortaya ¢ikmaktadir. Adini iki yiizlii Roma

tanris1 Janus'tan alan bu malzemeler, tek katmanlariin her iki tarafinda farkli atomlara



sahiptir ve bu da igsel elektrik dipol momentlerine ve degisik fiziksel davraniglara yol
acar. Janus 2B malzemelerinin gelisimi, MoSz'deki bir siilfiir katmaninin selenyum ile
degistirilerek i¢sel bir dipol momenti olusturdugu MoSSe'nin basarili sentezi ile
baslamistir (Lu vd. 2017). Bu bulus, diizlem dis1 asimetrileri nedeniyle yeni elektronik ve
magnetik davranislar sergileyen Janus WSSe ve WSTe gibi diger Janus gecis metal
dikalkojenitleri (GMD'ler) iizerine kapsamli arastirmalari tesvik etmistir. (Zhang vd.
2018). Arastirmalar, Janus 2B GMD'lerin gelismis magnetik  6zellikler
sergileyebilecegini gdstermistir. Ornegin, Janus MoSSe ve WSSe'nin, simetrik
muadillerinde gdzlenmeyen, katkilandiginda veya gerilmeye maruz kaldiginda
ferromagnetik diizene sahip oldugu teorik olarak belirlenmistir (Li vd. 2018). Ayrica, ilk-
ilkesel hesaplamalar Janus 2B malzemelerinin 6zelliklerinin anlasilmasinda 6énemli bir
rol oynamistir. Bu hesaplama calismalari, Janus yapilarin harici elektrik alanlar,
katkilama ve heteroyap1 olusturma yoluyla elektronik ve magnetik 6zelliklerinde 6nemli
Olclide ayarlanabilirlik elde edebilecegini onermektedir (Yagmurcukardes vd. 2020).
Teorik ¢alismalar, Janus malzemelerindeki i¢sel dipol momentlerinin, ¢ok islevli
cihazlarda kullanilabilecek yeni magnetoelektrik etkilere yol actigini gdstermektedir

(Guo vd. 2018).

Son yillarda atomlarin 6zel diizeni ve uygulanan dis kosullara bagli olarak gli¢lii magnetik
fazlar sergileyen VSeS, VSeTe gibi vanadyum tabanli yapilar malzeme biliminde 6nemli
bir yer tutmaktadir (Wang vd. 2020, Guan ve Ni. 2020, He ve Li. 2018). Ozellikle 2B
Janus yapilar seklindeki vanadyum bazli malzemeler, magnetik, elektronik ve katalitik
ozellikleri nedeniyle biiyiik ilgi goérmiistiir. Bir gecis metali olan vanadyum, cesitli
oksidasyon durumlari sergiler ve bu da onu ¢ok sayida uygulama icin ¢ok yonlii hale
getirir. VSez, VTe, gibi Vanadyum dikalkojenitler ve VSeTe gibi Janus tek tabakali
yapilar gibi vanadyum bazli 2B malzemeler, igsel ferromagnetizma, yiiksek elektron
hareketliligi ve giiclii spin-yoriinge etkilesimleri gibi 6nemli 6zelliklere sahiptir. Bu
Ozellikler spintronik, enerji depolama ve kataliz uygulamalari i¢in énemli 6zelliklerdir.
Ornegin, vanadyum bazli Janus tek katmanlarimin ayarlanabilir magnetik fazlari,
magnetik durumlar iizerinde hassas kontroliin veri depolama ve isleme i¢in gerekli oldugu
gelismis spintronik cihazlarin tasarlanmasi igin ¢ok dnemlidir (Smaili vd. 202, Jiang ve

Mi. 2023). Ayrica, vanadyum bazli malzemeler, yiiksek katalitik aktiviteleri ve



kararliliklar1 nedeniyle katalizde, 6zellikle oksidatif ve elektrokimyasal reaksiyonlarda
arastirilmaktadir. Bu malzemelerin sentezi genellikle kimyasal buhar biriktirme (CVD),
molekiiler 151 epitaksisi (MBE) ve kimyasal fonksiyonellestirmeyi igerir, bu da
bilesimleri ve yapilari tizerinde hassas kontrol saglar. Bilim insanlari tarafindan zor etkisi,
elektrik alanlar1 ve katkilama gibi harici kosullar1 ayarlayarak vanadyum bazlh
malzemelerin Ozelliklerine ¢esitli ayarlamalar yapabilir ve onlar cesitli teknolojik

uygulamalar i¢in istenilen kosullara uygun olmasini saglanabilir.

Bu tez ¢alismasinda bu kaynaklardan edinilen bilgilerle literatiirde 6nerilen vandayum
tabanli kalkojenit ve halojenitten olusan VXY (X=Br, I , Y=S, Se,) malzemelerinin
(Caglayan vd. 2024) zor etkisi ve yilkk katkilama etkisi altindaki davranislar
incelenmistir. Yapilan arasgtirmalar sonucu VXY malzemelerinin malzemelerinin de
gelecek teknolojilerde ve varolan malzemelerin gelistirilmesinde 6nemli rol
oynayacaklart diisiiniilmektedir. Ayrica vanadyum tabanli bir¢ok yap1 da farkli fazlarda

incelenip dinamik olarak kararsiz bulunan VXY yapilar1 EK 1°de verilmistir.



2. KURAMSAL TEMELLER ve KAYNAK OZETLERI

2.1 Janus iki Boyutlu Magnetik Malzemeler

2B yapilarda magnetik diizen, {i¢c boyutlu (3B) malzemelerdekinden temelde farklidir.
Balk ferromagnetlerde magnetik diizen, Ising veya Heisenberg modelleri gibi modeller
kullanilarak tanimlanabilen komsu spinler arasindaki degis tokus etkilesimleri tarafindan
yonlendirilir (Kittel 2005). Bununla birlikte, 2B sistemlerde, bu etkilesimler bir diizlemle
sinirhdir. Magnetik anizotropiye bagli olan magnetik diizenin varhigi, degis-tokus
etkilesimlerinin giicii ve termal dalgalanmalar gibi faktorlere baglidir (Mermin ve
Wagner, 1966). 2B malzemelerdeki atomik magnetizmayr anlamak, atomik olg¢ekte
magnetik olaylarin anlasilmasinda 6nemli bir ilerlemedir, bdylece tipik olarak balk
ferromagnetlerde goriilenleri tek katmanlara ve ¢ok ince filmlere genellestirir. Balk
malzemelerde, degis-tokus etkilesimleri, Ising (1925) ve Heisenberg (1928) modelleri
tarafindan ifade edildigi gibi elektron spinlerinin birbirleriyle kolineer hizalanmasini
saglayan magnetik bir diizenle sonuglanir. Ising (1925) modeli bunu iki duruma - yukari
veya asag1 - ve bunlarin en yakin komsulartyla etkilesimlerine indirgeyerek daha uygun
aciklamalar yapar. Bu model diisiik sicakliklarda ferromagnetik diizenin varligim

ongoriir (Ising, 1925).

2B magnetizma alaninda, Ising teorisi, XY modelinin Berezinskii-Kosterlitz-Thouless
(BKT) teorisi ve Mermin-Wagner teoremi dahil olmak iizere cesitli temel teorik
cerceveler ortaya ¢ikmistir. Mermin-Wagner teoremi, 2B izotropik Heisenberg modeli
gibi diisiik boyutlu sistemlerde, kisa erimli izotropik etkilesimlerin, artan iki boyutlu
dalgalanmalar nedeniyle uzun menzilli siirekli rotasyonel simetriyi siirdiiremeyecegini,
diizen ve simetrinin bozulmasina yol agacagini 6ne siirer. Bununla birlikte, anizotropinin
tanitilmasi, simetriyi azaltmak ic¢in kusurlar getirerek harici etkiler, 6rnegin harici bir
magnetik alan gerektirir (Huang vd. 2017, Gong vd. 2017). Anizotropik spin modeli,
anizotropi getirerek diisik bir enerji boslugu yaratmay1 énermekte, béylece iki boyutlu
malzemelerde uzun erimli diizenin kurulmasini kolaylastirmaktadir. Bu, diisiik boyutlu
sistemlerde ferromagnetizma ortaya ¢ikarmak i¢in iki boyutlu malzemelerde diisiik

simetrinin gerekliliginin altin1 ¢izmektedir (He vd. 2022).



Bir Heisenberg modelini diisiiniildiigiinde bu ayrik simetrileri igcermese de, digerlerinin
yani sira Crls ve Cr2Ge:Tes gibi ferromagnetik 6zelliklerini koruyan tek katmanlarin
kesfedilmesine yol agmistir. Balk Crls igin Curie sicakligr yaklasik 61 K'dir (McGuire vd.
2015), ancak magnetizma, degis-tokus etkilesimlerinin ve magnetik anizotropinin
ferromagnetik durumu stabilize ettigi bir tek katmana kadar varligimi siirdiiriir. 2B
magnetik diizen, kristal alan etkilerinin yani sira spin-yoriinge ciftleniminden
kaynaklanan magnetik anizotropi ile stabilize edilir (Kittel, 2005). Ayrica, katkilama ve
elektrik alanlar1 gibi dis etkiler magnetik malzemelerin davranisin1 degistirebilir.
Ormnegin, gerilme, degis-tokus etkilesimlerinde farklilik gosterebilirken, elektrik alanlar:
spin-polarize durumlar1 degistirebilir (Bi vd. 2023). 2B magnetik malzemelerin
uygulamalari, diisiik giiclii yiiksek yogunluklu bellek ve mantik cihazlarma yol agan
elektron spin durumlarinin manipiilasyonunu igeren spintronikte (Haugstad 2012) ve bu
malzemeler kullanilarak kararlt kiibitlerin yapilabildigi kuantum hesaplamada (Loss ve
DiVincenzo, 1998) arastirilmistir. Bunlar, daha yiliksek Curie sicakliklarina ve pratikte
potansiyel kullanima sahip yeni malzemelere yonelik arastirmalar i¢in hala motive edici

faktorlerdir (Zhu vd. 2020).

2B magnetik yapilardaki magnetizasyon esas olarak, farkli simetrilere sahip periyodik
orgliler olusturan gegis metallerinin (GM) kismen dolu 3d orbitallerinden kaynaklanir.
GM iyonlarinin orgii simetrisine gore, kesfedilen iki boyutlu miknatislar bal petegi,
ticgen, kare ve dikdortgen Orgiiler olarak siniflandirilabilir. Magnetik momentlerin
hareketleri, magnetik faz gecisi sicakligina baglh olarak degiskenlik gosterir. Sicaklik
arttikca, malzeme ferromagnetik diizeni bozularak kritik sicakligina ulasmis olur. Bu
kritik sicaklik degerine Curie Sicakligi (Tc) denir. Curie sicakliginin iizerinde
ferromagnetik malzeme paramagnetik faza geger. ilk olarak 19. yiizyilin sonlarinda Pierre
Curie (Curie, 1895) tarafindan ortaya atilan bu kavram, magnetik faz gecislerinin
anlasilmasinda temel 6neme sahiptir. Ornegin, balk malzemelerde Curie sicaklig, ardisik
momentlerin aralarindaki degis tokus etkilesimleriyle ne kadar gii¢lii bir sekilde
ciftlendigine baglidir. Ancak, 2B malzemeler i¢in durumu boyle degildir. Tek katmanh
Crls, 45 K'ye yakin Tc'ye sahipken, balk analogu, artan katmanlar arasi etkilesimler
nedeniyle yiiksek Tc'yi korur (Huang vd. 2017). Aynm1 davranis Cr-Ge:Tes ve FesGeTe:
gibi diger 2B magnetik malzemelerde de goriiliir; Bu tiir olaylar, iki boyutlu magnetik



diizenin stabilizasyonu i¢in anizotropi ve spin-yoriinge ¢iftleniminin énemini gosteren
Ising ve Heisenberg modelleri tarafindan teorik olarak tanimlanmistir. Bunun disinda, zor
etkileri, katkilama ve elektriksel alanlar gibi diger dis etkenlerin 2B sistemler i¢in T¢'yi
degistirdigi bilinmektedir. Boylece magnetik 6zelliklerinin giinliik hayatta kullanimi i¢in
tasarlanabilecegi ve gelistirilebilecegi yapilar sunmaktadir (Zhu vd. 2020, Jiang vd.
2018). Devam eden arastirmalar, spintronik cihazlarda ve diger ileri teknolojilerde
kullanimlar1 i¢in bir gereklilik olan oda sicakliginda yiiksek T¢ degerlerine sahip yeni 2B

malzemeler bulmay1 amaglamaktadir (Gong ve Zhang 2019).
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Sekil 2.1 Curie sicaklig1 faz gegis egrisi (Anonymous 2024)
2.2 2 Boyutlu Magnetik Malzemelerde Yiik Katkilama ve Zor Etkisi Manipiilasyonu

Zor etkisi manipiilasyonunda germe ve sikistirma etkileri gibi ¢esitli formlar, malzeme
ozelliklerini farkli sekillerde etkiler. Belirli bir malzeme i¢indeki atomlarin bag uzamasi
genellikle ¢cekme gerilmeleri altinda gerceklesir. Bu elektronik bant yapisinda ve hatta

magnetik 6zelliklerinde degisikliklere yol acabilir. Baz1 6rnekler arasinda gerilimin MoS:



gibi GMD'ler direkt bant aralifi durumlarindan indirekt bant araligi durumlarina
gecirdigi, boylece optik ozelliklerini etkiledigi ve optoelektronik i¢in 6nemli hale
getirdigi gosterilmistir (He vd. 2013, Conley vd. 2013).Magnetik olaylar agisindan
bakildiginda, zor etkisi 2B Janus sistemlerinde Curie sicaklig1 (magnetik diizen) iizerinde
onemli bir etkiye sahiptir. Cr(X3, X = I, Br, Cl) gibi (McGuire vd. 2015, McGuire vd.
2017, Huang vd. 2017) Janus tek katmanlarina gerilme uygulamanin yiiksek yogunluklu
veri depolama ve spintronikte potansiyel uygulamalar1 olan topolojik olarak korunan
magnetik yapilari stabilize etmek i¢in ¢ok 6nemli bir faktér olan Dzyaloshinskii-Moriya

etkilesimini (DMI) artirabilecegini gostermistir (Liang vd. 2020).

Sikistirict zor etkisi etkisi ise malzeme i¢indeki atomlar arast baglari kisaltma egiliminde
olup, katmanlar arasi etkilesimi ve magnetik etkilesmeleri degistirebilir. MnBix(Se, Te)s
gibi 2B Janus malzemelerinde, sikistirict gerilmenin magnetik anizotropiyi degistirdigi
ve bdylece momentlerin kararliligini ve yonelimini etkiledigi bildirilmistir (Jiang vd.
2021). Bu durumun, Janus sistemlerinde zor etkisi lizerine yeni fiziksel olaylara ve fazlara
yol agabilir. Ornegin, Janus VSeS tek katmanlilarinda uygulanan gerilme etkisi gibi, igsel
ferromagnetik ve anizotropik ozelliklerini degistirdigi ve onlar1 esnek ve giyilebilir
magnetik cihazlardaki uygulamalar i¢in umut verici adaylar haline getirdigi bildirilmistir

(Abdollahi vd. 2020).

2B Janus magnetik malzemelerde yiik katkilama uygulamasi, bu malzemelerin
elektronik, magnetik ve optik 6zellikleri lizerindeki derin etkisi nedeniyle giderek artan
bir ilgi konusu olmustur. Kimyasal doping veya elektrik alani gibi yollarla yapilan yiik
katkilama uygulamalari, 2B Janus malzemelerinin davranislarinda ve islevselliginde
ciddi degisikliklere yol acabilecek tasiyici yogunlugunun degismesine izin verir. Igsel
asimetri ve inversion simetrisi, ylik tasiyicilart ekleyerek veya ¢ikararak hassas bir sekilde
ayarlanabilen elektronik ve magnetik 6zelliklerle sonuglanir. Ornegin, MoSSe gibi Janus
gecis metal dikalkojenitlerinde, elektrik alan uygulamasi bant kenarlarinda kaymaya ve
farkli elektronik durumlar arasinda gecise neden olur. Bu ayarlanabilirlik, bant aralig1 ve
tasiyict yogunlugu iizerinde hassas kontroliin gerekli oldugu optoelektronik ve
fotodetektorlerdeki uygulamalar i¢in onemlidir (Zhang vd., 2017). Ek olarak, yiik

katkilama 2B Janus malzemelerinin magnetik 6zelliklerinden sorumludur. Cr(X3, X =1,



Br, Cl) bazli elektrik yiikli magnetik tek katmanlarda, harici bir elektrik alan tarafindan
indiiklenirse magnetik anizotropiyi degistirebilme durumu vardir. Bu da spinlerin ve
magnetik alanlarin kontroliine dayanan spintronik cihazlar i¢in gerekli olan magnetik

durumlarin degistirilmesini saglar (Jiang vd. 2018).

Ozet olarak, 2B Janus magnetik malzemelerde zor etkisi etkisi ve yiik katkilama
uygulamalari, ¢esitli alanlarda malzemelerin 6zelliklerini uyarlamak i¢in ¢ok yonlii bir
yaklasim sunar. Zor etkisi etkilerini hassas bir sekilde kontrol ederek malzemenin yapisini
ve yik katkilama yaparak bu malzemelerin elektronik, optik ve magnetik islevlerini
gelistirebilir ve optoelektronik, spintronik ve esnek elektronik alanlarindaki yeniliklerin
oniinii acilabilir. Igsel asimetri, yiik yogunlugu ve zor etkisi yoluyla ayarlanabilen
ozelliklerin kombinasyonu, Janus malzemeleri gelecekteki arastirma ve teknolojik

gelismeler i¢in bir odak noktasi haline getirmektedir.



3. MATERYAL VE YONTEM

3.1 Yogunluk Fonksiyoneli Teorisi (YFT)

Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (YFT), basta atomlar, molekiiller ve yogunlastirilmis
fazlar olmak tizere ¢ok cisimli sistemlerin elektronik yapisini aragtirmak i¢in kullanilan
bir kuantum mekaniksel modelleme yontemidir. Cok elektronlu bir sistemin temel durum
Ozelliklerinin, ¢ok cisim dalga fonksiyonundan ziyade elektron yogunlugu tarafindan
benzersiz bir sekilde belirlendigi ilkesine dayanir. YFT'nin ana fikri, bir sistemin temel
durum enerjisinin elektron yogunlugunun bir fonksiyonu oldugunu ve bu fonksiyonun
tam temel durum enerjisini ve yogunlugunu vermek i¢in minimize edilebilecegini iddia
eden Hohenberg-Kohn teoremlerinde 6zetlenmistir (Hohenberg ve Kohn, 1964). YFT,
Yerel Yogunluk Yaklasimi (YYY) veya Genellestirilmis Gradyan Yaklasimi (GGY) gibi
degisim-korelasyon fonksiyonu i¢in yaklagimlar kullanarak, elektronik 6zelliklerin pratik
olarak hesaplanmasina izin verir ve hem malzeme biliminde hem de kimyada kullanigh

bir ara¢ haline getirmistir (Kohn & Sham, 1965).

3.2 VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package)

VASP (Vienna Ab-initio Simulation Package), potansiyelimsi veya projektor artirilmig
dalga yontemi veya temel diizlem dalga seti kullanarak ab-initio kuantum mekaniksel
molekiiler dinamikleri simiile etmek i¢in kullanilan bir simiilasyondur. VASP'de
kullanilan teori, degisken enerji olarak serbest enerji ve molekiiler dinamik zaman
araliginda anlik elektronik temel durumun kesin bir degerlendirmesi ile yerel yogunluk
yaklasimina dayanmaktadir. VASP, YFT'de Kohn-Sham denklemlerini ¢ozerek veya
Hartree-Fock (HF) yaklasiminda Roothaan denklemlerini ¢6zerek ¢ok fonksiyonlu
Schrodinger denkleminin yaklasik bir ¢oziimiinii hesaplar. Hartree-Fock yaklagimini

YFT ile karistiran hibrit fonksiyoneller de uygulanmaktadir.

Ayrica, Green fonksiyonu yontemleri (GW quasiparticles ve ACFDT-RPA) ve ¢ok
cisimli pertiirbasyon teorisi (2. derece Mgller-Plesset) VASP'ta mevcuttur. VASP'de tek



elektron orbitalleri, elektronik yiik yogunlugu ve yerel potansiyel gibi merkezi nicelikler

diizlem dalga temel kiimelerinde ifade edilir.

Elektronik temel durumu belirlemek i¢in VASP, tekrarlayan alt uzaym dogrudan ters
cevrilmesiyle minimizasyon yontemi (RMM-DIIS) veya engellenmis Davidson
algoritmalar1 gibi verimli iteratif matris kdsegenlestirme tekniklerini kullanir. Bunlar, 6z
tutarlilik dongiisiinii hizlandirmak i¢in yiliksek verimli Broyden ve Pulay yogunluk
karistirma semalarina baglanmistir VASP programi, DFT hesaplamalarinda INCAR, K-
POINTS, POSCAR ve POTCAR girdi dosyalariyla caligtirilir.

3.3 Heisenberg Hamiltoniyeni

VBrS, VIS ve VISe tek tabakalarinin magnetik 6zellikleri karakterize edebilmek icin YFT

sonuclart Denklem 3.1°de sunulan anizotropik spin Hamiltonyenine iz diisiiriilmiistiir

(mapped).

H = —I% 8.8, - AN (552 = ESI(8!)? = (7)) 3.1
; ,. i

(i

Burada J, en yakin komsuluktaki Si ve Sj spinleri arasindaki izotropik degis-tokus

etkilesimini, A ve E magnetik tek-iyon anizotropi parametrelerini gostermektedir.

& & 6 0o o

(a) FM, (b) AFM, (©) FM,

Sekil 3.1 Spin Hamiltonyeninin parametrelerini belirlemek i¢in kullanilan spin
konfigiirasyonlar1 (Caglayan vd. 2024)

(a) Diizlem dis1 ferromagnetik (FMz), (b) diizlem dis1 antiferromagnetik (AFMz) ve (c) diizlem igi
ferromagnetik (Fmx(y)

Denklem 3.1’de sunulan Hamiltoniyenindeki parametreler Sekil 3.1 (a)-(c)’de gosterilen

farkli magnetik konfigiirasyonlar goz oniinde bulundurularak toplam enerji iz diislirme
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yontemi (total energy mapping) yontemiyle Denklem 3.2°deki ifadeler kullanilarak

hesaplanmustir.
J = (Eapn. — Epa.) /1657
A= (Epm, + Epm, — 2Epn,)/25?
E =9(Ery, — Era,)/25” (3.2)

Burada, E'deki 9 faktdrii érgiiniin donme simetrisinden kaynaklanmaktadir. Ozellikle,
diizlem i¢i magnetizasyon i¢in Hamiltonyen'in agisal bagimliligi Denklem 3.3deki gibi

verilmektedir.

E’ Z 52[cos?(3¢) — sin®(30)] ~ 9E' Z[(S’:f)‘) — (58%)7]

(2

St = S;cos(p) ., S! = S, sin(¢) (-3)

Burada VBrS, VIS ve VISe tek tabakalarindaki S = 1 durumundan dolayr spin
operatOrlerinin yiiksek dereceli terimleri géz ardi edilmistir. Magnon daginim bagintisi,
siteler arasi (inter-site) spin operatdrleri i¢in Tyablikov ayrismasi (decoupling) ve yerlesik
(on-site) spin operatorleri i¢in Anderson-Callen ayrismasini temel alan Green fonksiyonu
yaklasimu ile belirlenmistir (Tyablikov. 1967, Hu vd. 1999). Bu yaklasim altinda magnon
spektrumu Denklem 3.4’deki gibi ifade edilir. Burada tanimlanan wo(q) ve @ sirasiyla
sifir sicakliktaki magnon dagimmim bagmntisindaki izotropik katki ve Anderson-Callen

ayristirma fonksiyonunu (decoupling function) temsil etmektedir.

E(q) = V[F1(Q)]2 — [F2(q))?

Fia) = @) - 240(s)

Fy(q) = —2E(S) (3.4)
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3.4 Curie Sicakhig1

YFT kullanilarak magnetik malzemelerin Curie sicakliginin (Tc¢) hesaplanmasi, bir
malzeme i¢indeki elektronik yapinin ve magnetik etkilesimlerin degerlendirilmesini
iceren ayrintili bir yaklagimdir. Curie sicakligi, bir malzemenin ferromagnetik fazdan

paramagnetik faza gegtigi sicakligi temsil eden kritik bir parametredir.

Magnetik diizenin kritik sicakligi, uzun menzilli spin dalgalanmalarini hesaba katan
minimal bir yaklagim olan rastgele faz yaklasimi (RPA) (J. Rusz vd. 2005) dahilinde
hesaplanabilir. Bir magnetik alt 6rgiiye sahip bir ferromagnetik durumda, Curie sicaklig

su sekilde ifade edilebilir

25+ Df1 U
T = 3™ {Q / dq[N (q)]]

(3.5)

Burada Q= 8n*/\3a? Brillouin bélgesi alani, N(q) = (D + J(0) - J(q)) {Sz) bosluklu bir
ferromagnetin spin dalgast spektrumu ve J(q) J(R; )'nin Fourier dontistimiidiir (J. Rusz
vd. 2005), A. Narath vd. 1965). Curie sicakligi, ¢ok ince bir Brillion Zone 6rneklemesi
kullanilarak Esitlik (3.5)'teki integralin sayisal degerlendirmesi ile hesaplanir. 2B'da
Esitlik (3.5), Mermin-Wagner-Hohenberg teoremine uygun olarak Tc ~ J/In(J/D) (M.
Modarresi vd. 2019) bagintisina yol acar (Mogulkoc A. Vd. 2020) .

YFT hesaplamalari, Curie sicakliklarini tahmin etmek icin ¢esitli malzemelere basariyla
uygulanmustir. Ornegin, Liechtenstein vd. (1987) tarafindan yapilan c¢alismada,
ferromagnetik metaller ve alasimlardaki degisim etkilesimlerini hesaplamak i¢in YFT
kullanmis ve Tc'nin dogru tahminlerini elde etmislerdir. Benzer sekilde YFT, gecis metali
dikalkojenitleri gibi iki boyutlu malzemelere, katkilama ve zor etkisinin magnetik
ozellikleri ve Curie sicakliklari tizerindeki etkilerini anlamak i¢in uygulanmigtir

(Cococcioni ve de Gironcoli, 2005).

12



Ozetle, Curie sicakligmin hesaplanmasinda YFT'nin uygulanmasi, elektronik yapidan
magnetik degisim etkilesimlerinin belirlenmesini ve Heisenberg Hamiltonyeni ve
ortalama alan yaklasimi gibi teorik modellerin kullanilmasii igerir. Bu yaklasim,
malzemelerdeki magnetik oOzelliklerin ve faz gecislerinin ayrintili bir sekilde

anlagilmasini saglar.
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4. BULGULAR VE TARTISMA

4.1 Yapisal ve Titresimsel Ozellikler

Onerilen VXY yapilarma optimizasyon ve dinamik kararlilik testleri hesaplamalari

yapilip, malzemelerin kararliliklar1 gozlemlenmistir. Hesaplamalar sonucu kararli olan

yapilan Sekil 4.1°de gosterilmistir.

Sekil 4.1 Tek katmanli VXY (a) VBrS, (b) VISe (c) VIS yapilariin iistten ve yandan
gosterimi (Caglayan vd. 2024)

VBrS, VISe ve VIS yapilarina zor etkisi uygulanarak gozlemlenen yapisal degisiklikler
asagidaki Sekil 4.2 ve Sekil 4.3 de grafiklestirilmistir.
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Zor Etkisi (%)

Sekil 4.2 Zor altinda degisen atomlar aras1 bag boylar1
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Sekil 4.3 Zor altinda degisen atomlar arasi bag acilari
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4.2 Elektronik Ozellikler

Enerji (eV)
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Sekil 4.4 Janus VXY yapilarin yapisal zor altinda bant spektrumlari

Sekil 4.4’den goriildiigii gibi YFT-PBE yaklasimi altinda tiim yapilar gerek germe
gerekse sikistirma zor etkisi altinda yariiletken davranist korumuslardir. Spin yoriinge
ciftlenimi (SYC) etkisi dikkate alindiginda ise bantlarda yarilmalar gozlendigi gibi VISe
icin %4’liikk germe zor etkisinde metalik davranisa gecis gozlenmistir. Her iki yaklasim
altinda bant araliklar1 ve SYC’den kaynakli vadi polarizasyonlar1 (yarilmalar1) Sekil
4.5’de verilmistir. Her iki yaklasim altinda VBrS’nin bant araliklart hem sikistirict zor

hem de germe zoru altinda azalmistir. Benzer sekilde vadi yarilmalar da -%4 durumu
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hari¢ pristin duruma gore az miktarda azaldigr gozlenmistir. VIS yapisinda ise vadi
polarizasyonu sikistiric1 zor ile artig gosteritken germe zoru ile azaldigi goézlenmistir.
Benzer bir davranis hem YFT-PBE hem de YFT-SYC bant araliklarinda gézlenmektedir.
En yiiksek SYC’ye sahip VISe beklenildigi gibi diger yapilara kiyasla daha ytiksek vadi
polarizasyonun sahiptir. Sikistirict zor ve germe zoru altinda VISe i¢in vadi yarilmasi
azalmistir. Zor bagli bant araliklar1 degisimi de etkisine benzer bir davranis sergilemistir.
Ancak %4’lik ¢cekme zor etkisinde VISe yapisi, SYC’nin varliginda yariiletkenden
metale gecis gostermistir. Bu gecis YFT-PBE hesaplarinda gozlenmemis olmasina karsin
genel egilim daha yiiksek zor degerlerinde bu ge¢isin YFT-PBE sonuglarina da

yanstyacagini gostermektedir.
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Sekil 4.5 Zor altinda hesaplanan bant araliklari
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Sekil 4.6 Zor altinda hesaplanan vadi yarilmalari
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Sekil 4.7 Janus VXY yapilarin yapisal yiik katkilama etkisi altinda bant spektrumlari

Sekil 4.7 de, yiik katkilamanin etkileri gosterilmektedir: VBrS, VIS ve VISe, de analiz
edilen yiik katkilama seviyeleri -0.03, -0.01, pristin (0.00), +0.01 ve +0.03 olup elektron
cekilmesi veya eklenmesine karsilik gelmektedir. Bu katkilama seviyeleri elektronik
yapiyl, Ozellikle de iletkenlik, bant aralifi ve manyetik davranig gibi malzeme
Ozelliklerindeki degisiklikleri anlamak icin kritik olan valans ve iletim bantlarinin

konumunu ve seklini etkiler.

Pristin (c) durumunda, VBrS malzemesi kiiciik bir bant araligi ile yari iletken bir davranig
sergilemektedir ve Fermi seviyesi bant kenarina yakindir, bu da dar bant aralikli bir yar1
iletken 6zellikte oldugunu gosterir. Pozitif katkilama da (d) ve (e), iletim bandin1 asagi

dogru kaydirarak bant araligini kii¢lltiir ve sistemi metalik bir duruma yaklastirir. Bu,
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sistemde elektron yogunlugunun artmasiyla iletim bandinin dolmas1 ve Fermi seviyesine

yaklasmasiyla olur.

Negatif katkilama ise (a) ve (b), elektronlarin ¢ikarilmasi anlamia gelir ve bu durum
iletim ve valans bandini yukari1 kaydirarak bant araligin1 genisletir. Bant aralifinin
biiyiimesi, malzemenin iletkenliginin azalmasina ve daha belirgin bir yari1 iletken davranig
sergilemesine yol acar. (a) katkilama seviyesinde, bant aralig1 oldukca genisler, bu da

sistemin daha diisiik iletkenlik ve artan yar1 iletken 6zellikler géstermesi anlamina gelir.

Pristin durumda (h), VIS malzemesi daha belirgin bir bant arali§ina sahiptir, bu da giiclii
bir yar1 iletken karakter gosterir. Pozitif doping ile (i) ve (j), iletim bandi1 Fermi seviyesine
dogru ¢ekilerek bant araligini daraltir ve metalik 6zellikler artar. (i) ve (j) pozitif doping

seviyesinde, dar bant aralig1 yar1 iletken davranig gostermeye devam eder.

Negatif katkilama ile valans bandi yukari kayar ve bant aralig1 azalir. Bu durumda VIS,
pozitif katkilamada oldugu kadar belirgin bir metalik 6zellik géstermez, daha ¢ok yari
iletken 6zelliklerini korur ve biiyiik bir bant araligina sahip olur. (f) katkilama seviyesi,

sistemi daha az iletken hale getirir ve yari iletken 6zellik gostermeye devam eder.

VISe, pristin durumda daha genis bir bant araligina sahiptir, bu da malzemenin gii¢lii yar1
iletken 6zellikler sergiledigini gosterir. (n) ve (o) pozitif katkilamada, iletim band1 Fermi
seviyesine yaklasir ve bant aralig1 daralir. Ancak, yiiksek pozitif katkilama seviyesinde
bile (0), bant aralig1 tamamen kapanmaz; bu da VISe'nin hala yar iletken 6zelliklerini

korudugunu ve metalik bir ge¢ise tamamen ulagmadigini gosterir.

Negatif katkilama ile valans bandi ¢ok az da olsa yukar1 dogru kayar ve bant aralig1
daralir, ancak malzeme yar1 iletken Ozelliklerini korur. Diger iki malzeme ile
karsilastirildiginda, VISe'nin yiik katkilamasi altinda yar1 iletken dogasini daha iyi

korudugu ve daha genis bir katkilama araliginda stabil kaldig1 goriilmektedir.
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Malzemelerin yiik katkilama altinda fiziksel 6zelliklerinin incelenmesi, alttas tizerindeki
davraniglarinin daha iyi kavranmasi ve gelecekteki olasi kullanim alanlarinin belirlenmesi
acisindan biiyiik bir 6neme sahiptir. Tiim yapilarin artan degerleri i¢in iletim band1 ve
degerlik bandi (hem spin yukar1 hem de spin asagi durumlar) daha diisiik enerjilere
kaymistir. Azalan degerler incelendiginde ise band durumlari pristin durumdan énemli bir
farklilik gostermez. Azalan durumda degerlik bandlar1 nerdeyse degismezken, iletim
bandlar1 miktar1 az da olsa daha yiiksek enerjilere kayar. Vakum civarinda ylik varligini
kontrol etmek ve diizlem dalga tasvirinin neden olacagi olas1 hatalardan kaginmak i¢in

yiik katkilama miktar1 £0.3 e/hiicre ile sinirlandirilmistir.
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Sekil 4.8 Yiik katkilama etkisi altinda hesaplanan bant araliklari
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Sekil 4.9 Yiik katkilama etkisi hesaplanan vadi yarilmalari

Sekil 4.9'da, VBrS, VIS ve VISe yapilarin vadi yarilmalar1 degerlerinin yiik
katkilamasiyla nasil degistigi goriilmektedir. Genel olarak, yiik katkilamasi yapilar
tizerinde farkl: etkiler yaratmakta, negatif doping genellikle vadi yarilmalarini artirirken,
pozitif doping ile yarilmalar belirgin sekilde azalmaktadir. Her bir yap1 farkli katkilama
seviyelerine duyarli olup, en biiylik yarilmalar genellikle pristin ya da negatif katkilama
durumunda gozlemlenmektedir. VISe yapist digerlerine gore daha giiclii bir SYC
sergilerken, pozitif katkilama etkisi tiim yapilarda vadi yarilmasini azaltan bir faktor
olarak ortaya ¢ikmaktadir. Bu, yapinin elektronik 6zelliklerinin katkilama ile nasil hassas

bir sekilde ayarlanabilecegini ve SYC'nin bu malzemelerde vadi polarizasyonu agisindan

kritik bir rol oynadigini gostermektedir.

4.3 Magnetik Ozellikler

Yerel yogunluk yaklagimi (YYY) veya genellestirilmis gradyan yaklagimi (GGY)
seklindeki standart YFT yontemleri, giicli korelasyonlu 3d ve 4f elektronlar1 olan

sistemlerde ihmal edilemez hale gelen 6z etkilesim (self-interaction) sorunu nedeniyle
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malzemelerin  elektronik  ve  magnetik  Ozelliklerini  dogru  bir  sekilde
tanimlayamamaktadir. Bu 6z etkilesim hatasini diizeltmek i¢in ele alinan yontemlerden
biri YFT+U yontemidir. Burada etkin Uett parametresi (Uett = U - J), malzemelere gore
farklilik gostermektedir, bundan dolayr incelenecek her bir malzemenin Uet degerini
belirlemek hesaplamalarin deneysel veriler ile daha uyumlu olmasmi saglamaktadir.
VBrS, VIS ve VISe tek tabakalarinin Uess degerleri Cococcioni ve Gironcoli (Cococcioni
ve Gironcoli. 2005) tarafindan oOnerilen lineer tepki yaklasimi ile yapilmistir. Burada
hiicre U parametresi yakinsayana kadar kademeli olarak biiyiitiilmiistiir ve sonuglar Sekil

6’da sunulmustur (Caglayan vd. 2024)
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Sekil 4.10 Hesaplanan tek katmanli VBrS, VIS ve VISe yapilarinin kararli 1T fazlarinin
Hubbard (U) parametreleri (Caglayan vd. 2024)

Lineer tepki yaklasimi ile elde edilen U parametreleri Tablo 4.5’de 6zetlenmistir. Burada
U parametresinin degisimini anlamak amaciyla VBrS-VIS ve VIS-VISe olarak
gruplandirilmistir.  Hubbard parametresinin degerinin VBrS-VIS (VIS-VISe) tek
tabakalar1 igindeki halojen (kalkojen) atomlarinin artan atomik kiitlesi ile arttig1 (azaldig1)

gozlenmistir (Caglayan vd. 2024)
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Cizelge 4.1 Janus VXY tek katmanlarinin Hubbard U parametreleri (U), orgii
parametreleri (a), vanadyum ve halojen (kalkojen) atomlar1 arasindaki bag
uzunluklar1 (dV-X(Y)) ve kohesif enerjileri (ECoh). (Caglayan vd. 2024)

U (eV) a(A) dv-x(A) dv-y(A) Econ (€V/atom)
VBrS 4.90 3.69 2.73 2.43 3.04
VIS 4.80 3.83 2.99 2.46 2.99
VISe 5.30 3.93 2.94 2.59 2.53

4.4 Degis Tokus ve Anizotropi Parametreleri
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Sekil 4.11 Janus VXY yapilarin yapisal zor altinda degis-tokus parametresi (a), anizotropi
parametreleri (b), (c) ve kritik sicaklik degisimi (d)

Janus VXY yapilarin zor altindaki elektronik 6zelliklerinin ve vadi polarizasyonlarmin
incelenmesinin yani sira hedeflendigi gibi magnetik ozellikleri de incelenmistir. Bunun
icin pristin durumdaki magnetik diizenler dikkate alinarak degis-tokus ve anizotropi
parametreleri hesaplanmistir ve bu parametrelerin zor etkisi altinda degisimi Sekil

4.10’de gosterilmektedir.

Sekil 4.10 (a) incelendiginde degis-tokus parametresinin (J), VBrS ve VIS i¢in sikistirict
zor altinda artis gdsterirken germe zorunda neredeyse hi¢ degismedigi gdzlenmistir. Ote
yandan, VISe’de J’nin germe zoru altinda arttig1 fakat sikistirici zor altinda fazla degisim

gostermedigi anlagilmistir. Bu farkliliklarin sebebi uzun erimli magnetik diizeni tesis eden
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stiper degis-tokus mekanizmast ile iliskilendirilebilir. Uygulanan zor ile bag boylar1 ve
acilar1 degisim gosterir ve bu degisim ligand atomlarinin aracilik yaptigr degis-tokus
etkilesmesi olan siiper degis-tokus mekanizmasini da modifiye eder. Ote yandan, tek-iyon
anizotropi parametrelerinin zor ile degisimi incelenmistir ((b), (¢)). A’nmin zor ile
degisiminin énemsiz oldugu degerlendirilebilir. Oyle ki, tiim yapilar her iki zor ydniinde
de nerdeyse pristin A degerini korumustur. E’de ise zor altinda degisim daha keskin ve
diizensiz goriilmesine karsin mertebesinin diisiik olmasi bu degisimin 6nemsiz oldugunu
diisiindiirmektedir. Bu parametreler kullanilarak, rastgele faz yaklasimi altinda Curie
sicakligi hesabi gerceklestirilmistir. Sekil 4.8 (d)’de goriildiigii tizere Curie sicakliklarmin
zor altinda degisimi J'nin degisimine benzerlik gostermektedir. VISe’de germe zoru ile
artis gosterirken, sikistirma zorundaki azalis 6nemsiz goriinmektedir. VBrS ve VIS igin
ise sikistirma zoru ile Curie sicaklifinda bir artig gorilinlirken, germe zoru altinda
neredeyse degisim gdstermemistir. Zor altinda hesaplamalarin yani sira ayn1 yapilar igin

yiik katkilama probu ile de hesaplamalar yapilmistir.
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Sekil 4.12 Janus VXY vyapilarin yapisal yiik katkilama etkisi altinda degis-tokus
parametresi (a), anizotropi parametreleri (b), (c) ve kritik sicaklik degisimi

(d)

Gergekte, deneysel olarak sentezlenen Ornekler iizerindeki igsel (6rnegin, kusurlar,
safsizliklar, sinirlar) ya da digsal (6rnegin, ylizey kirliligi, alttaglar, kaplama bolgeleri)
etkiler, ylik dengesizliklerine yol acabilir ve bu durum, tek bir tabakada elektron ya da
bosluk katkilanmasiyla sonuglanabilir. Bu baglamda, yiik katkilama miktarlar1 Sekil
4.11°da elektron ve desik konsantrasyonlari cinsiden verilmistir. Yiik tasiyicilarinin

konsantrasyonu yiiklenme miktarinin yiizey alanina orani olarak tanimlanmistir. Degis-
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tokus terimlerinin elektron ve desik konsantrasyonuna bagli degisimi (a)’da verilmistir.
Degis-tokus terimi tasiyict konsantrasyonu ile 6nemli bir degisim gostermemektedir.
Sadece VISe yapisi icin artan elektron konsantrasyonu ile degis-tokus terimi azalmistir.
Tek-iyon anizotropi terimlerinin katkilama konsantrasyonuna gore degisimi (b) ve (¢)’ de
verilmigtir. A terimi de tasiyict konsantrasyonu Onemli bir degisiklik gdstermemekle
birlikte VISe i¢in elektron konsantrasyonu ile azalis sergilemektedir. Ote yandan, VBrS
i¢in artan desik konsantrasyonu ile diizlem i¢i ve diizlem dis1 yonelimler arasindaki enerji
bariyerinin azaldigr gozlenmektedir. Tasiyici konsantrasyonu ile E teriminin degisimi
belirgin bir egilim sergilememekle birlikte, bu davranis makul kabul edilebilir. Oyle ki, E
spinlerin x ve y yonelimleri arasindaki enerji bariyerini temsil etmektedir ve bu enerji
bariyerinin mertebesi —~peV mertebesindedir. Bu mertebelerde YFT hesaplamalarindaki
toplam enerji farklar1 arasindaki niimerik hatalarin disarlanmasi ¢ok miimkiin degildir.
Son olarak, Curie sicakliginin katkilama konsantrasyonuna goére degisimi (d)’de
incelenmistir. Ferromagnetik fazin paramagnetik faza ge¢cme sicakligi olan Tc elektron
konsantrasyonu ile artarken, desik konsantrasyonu ile azalmistir. Yine de kritik
sicakliklarin  tasiyict  konsantrasyonuna bagimliliklart  smirlidir, 6nemli degisim

goriilmemektedir.
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5. SONUCLAR

2B malzeme diinyas1 giin gectikge genislemeye ve yeni kuramlar gelistirmeye devam
etmektedir. GMD, Janus magnetik malzemeleri, gec¢is metali karbiirleri, gecis metali
nitriirleri (MXene) ve daha arastirilan ¢ok ¢esitli malzemeler ayarlabilir elektronik,
magnetik ve optik 6zellikler gostermektedir. Bu malzemelere yapilan katkilama, zor etkisi

ve elektrik alan gibi harici etkiler yapilarin islevselligini daha da artirmaktadir.

2B Janus magnetik malzemelerin 6zelliklerini zor etkisi ve yiik katkilama gibi harici
yollarla manipiile etme yetenegi, ¢ok yonliiliikklerini ve uygulama kapsamlarini
genisletmektedir. Cekme (tensile) ve sikistirma (compressive) gibi mekanik zor
etkilerinin uygulanmasi, malzemenin elektronik bant yapisinin, magnetik diizeninin ve
anizotropisinin hassas bir sekilde ayarlanmasina olanak tanir. Cekme etkisi, optik gecisler
icin enerji boslugunu diisiiriir, dolayisiyla optoelektronik cihazlarda kullanilan elektronik
iletkenligi destekler. Diger taraftan sikistirict etki, enerji bant araligini artirir. Boylece
spintronik cihazlarda genis uygulama alani bulan yeni bir magnetizma tiiriine yol
acabilecek magnetik fazlar stabilize edebilir. Bu nedenle bu yontemler malzemeleri 6zel
islemler i¢in ayarlayabilir, farkli elektronik ve nano boyutlu cihazlardaki performanslarini

ve kalitelerini artirabilir.

2B Janus magnetik malzemelerin 6zelliklerini degistirmenin bir bagka yolu da harici
elektrik alan veya yiik katkilama gibi yontemler kullanarak onlar1 gelistirmektir.
Malzemelerin elektronik ve magnetik 6zellikleri kolaylikla degistirilebilir. Katkilama,
yapinin Fermi seviyesini kaydirabilir, durum yogunlugunu degistirebilir, magnetik degis-
tokus etkilesimlerini degistirerek magnetik anizotropi ve Curie sicakligi tizerinde kontrol
edilebilir 6zellikler saglayabilir. Bu ayarlanabilirlik, elektronik ve magnetik 6zellikler
tizerinde hassas kontrol gerektiren elektronik ve spintronik cihazlarin gelistirilmesi i¢in

¢ok onemlidir.

Yiik katkilama ve zor etkilerinin birlikte kullanimi, 2B Janus magnetik malzemeleri
optimize etmek icin avantajlar sunar. Bu yontemler, 6zel elektronik, optik ve magnetik

Ozelliklere sahip malzemelerin tasarlanmasini saglayarak veri depolama, kuantum

27



hesaplama ve magnetik algilama teknolojilerindeki yeniliklerin 6niinii agmaktadir. Bu dig
faktorlerin ayarlanmasi, daha 6nce miimkiin olmayan malzeme performanslarina izin
verir ve bu nedenle 2B malzeme biliminde yeni arastirma alanlarinin agilmasina sebep

olur.

Bu tez calismasinda YFT kullanilarak yiik katkilama ve zor etkilerinin agir 2B Janus
magnetik malzemeler tiizerindeki etkileri arastirilmistir. Katkilama ve zor etkisi
modifikasyonlarinin 2B malzemelerin elektronik, magnetik ve yapisal 6zelliklerine nasil
ayarlamalar yapabilecegine dair bilgiler saglamis ve bdylece ¢esitli ileri teknolojik
alanlarda uygulanabilirliklerini vurgulamistir. VBrS, VIS ve VISe yapilarmin farkli
kosullar altindaki davranislarini sistematik bir sekilde incelenerek, bu malzemelerin Curie
sicakligl, miknatislanma ve genel kararliligin miihendislik potansiyelinin 6nemi
anlatilmistir. Ayrica arastirllan VXY malzemelerinin farkli fazlardaki yapilari da
arastirilmis ancak yapilar dinamik olarak kararsiz bulundugundan ilerleyen asamalara
dahil edilmemistir. Dinamik olarak kararsiz bulunan VXY yapilari ve fonon hesaplari

ektedir.
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