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OZET

Topolojik malzemeler kesfedilmesinden bu yana yaklasik yirmi y1l gegcmis olmasina
ragmen teknoloji ve endiistride ¢ok biiylik rol oynamigtir. Kuantum bilgisayarlarinin
mantik kapilari, siiperiletken kuantum girisim cihazlarimin Josephson eklemleri,
1sinmayan transistor tasarimlari, termoelektrik malzemeler gibi bir¢ok alanda ragbet
gormiistiir. Bilhassa kuantum bilgisayarlar1 i¢in gerekli topolojik kuantum bitleri
bir¢ok gelismis ve gelismekte olan tilkelerin liniversiteler, aragtirma kurumlari ve 6zel
sirketlerinde ¢alisilmaktadir. Bu malzemelerin topolojik 6zellikleri teorik olarak DFT
(yogunluk fonksiyoneli teorisi) ile 6nceden tahmin edilebilmekte olup bugiine kadar
yapilan hesaplamalarda c¢ogu kez Onceden yapilan hesaplamalar ile topolojik
Ongoriilen malzemelerin daha sonra deneysel olarak da topolojik oldugu gosterilmistir.

Bu ¢alismada Hall etkileri (Normal Hall Etkisi, Anormal Hall Etkisi, Kuantum Hall
Etkisi, Kuantum Spin Hall Etkisi, Kuantum Hall Etkisi ve Kuantum Anormal Hall
Etkisi) incelendi. DFT nin (yogunluk fonksiyonel teorisi) temellerinden bahsedildi.
Topolojik alan teorisi ve topolojik band teorisinden bahsedildi. Topolojik Alan Teorisi
ile Topolojik Band Teorisinin esdeger oldugu 6zel durumdan bahsedildi. Zaman
tersinme simetrisi, kristal simetrisi ve spin yoriinge etkilesiminden bahsedildi.
Topolojik malzemeler siniflandirilds. Ik deneysel topolojik malzemelerden bahsedildi
ve topolojik malzemeler siniflandirildi. Topolojik Kondo yalitkant olan SmBs
bilesiginin 6zellikleri incelendi.

Quantum Espresso paket programi tanitildi. Bu paket program ile galisacagimiz
pseudopotansiyel belirlendi. Kondo etkisi incelendi. Bir Topolojik Kondo yalitkani
olan SmBg bilesigi incelendi. Buna ek olarak alkali hekzaboriirler (CaBg, SrBe, BaBs)
ile baz1 lantanit hekzaboriirlerin (LaBs, CeBs, PrBs, NdBes ve SmBg) topolojik
Ozellikleri belirlendi. Bu bilesiklerin  kendi aralarinda olusturacagir farkli
stokiyometreye sahip olan bilesiklerin daha Once c¢alisilmamis olan topolojik
Ozellikleri ilk prensip hesaplamalari ile teorik olarak calisildi ve birgok bilesikte Kristal
simetrisine dayal topolojik 6zellik gozlendi.

Anahtar Kelimeler: Topolojik Malzeme, Hall Etkileri, Spin Yoriinge Etkilesimi,
Hekzaboriir, Topolojik Kondo Yalitkam, Kristal Simetrisi
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ABSTRACT

Although it has been nearly twenty years since the discovery of topological materials,
they have played a major role in technology and industry. They have been in demand
in many areas such as logic gates of quantum computers, Josephson junctions of
superconducting quantum interference devices, heat-free transistor designs, and
thermoelectric materials. In particular, topological quantum bits required for quantum
computers are being studied in universities, research institutions, and private
companies in many developed and developing countries. The topological properties of
these materials can be predicted theoretically with DFT (Density Functional Theory),
and in the calculations made so far, materials that are predicted to be topological with
the calculations made in advance have often been shown to be topological
experimentally.

In this study, Hall effects (Normal Hall Effect, Anomalous Hall Effect, Quantum Hall
Effect, Quantum Spin Hall Effect, Quantum Hall Effect and Quantum Anomalous Hall
Effect) were examined. The foundations of DFT (Density Functional Theory) were
mentioned. Topological field theory and topological band theory were mentioned. The
special case where Topological Field Theory and Topological Band Theory are
equivalent was mentioned. Time reversal symmetry, crystal symmetry and spin orbit
interaction were mentioned. Topological materials were classified. The first
experimental topological insulators were mentioned and topological materials were
classified. The properties of the SmBe compound, which is a topological Kondo
insulator, were examined.

Quantum Espresso package program was introduced. The pseudopotential we will
work with has been determined with this package program. Kondo effect was
examined. SmB6 compound, which is a topological Kondo insulator, was examined.
In addition, the topological properties of alkali hexaborides (CaBg, SrBe, BaBs) and
lanthanide hexaborides (LaBs, CeBs, PrBs, NdBs and SmBs) were determined. The
previously unstudied topological properties of these compounds with different
stoichiometries were studied theoretically with first-principles calculations, and
topological properties based on crystal symmetry were observed in many compounds.

Keywords: Topological Material, Hall Effects, Spin Orbit Interaction,
Hexaboride, Topological Kondo Insulator, Crystal Symmetry
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1. GIRIS

Topoloji matematigin bir alt alan1 olup sekiller kopmadan veya boliinmeden bigim
degistirdiginde sabit kalan Ozellikleri ile ilgilenir. Fizik ile iliskisi yogun madde
fizigindeki kesiflerle gelismistir. Klasik fizikte maddenin kati, sivi ve gaz olmak iizere
tic hali bulunmaktadir. Kuantum diinyasina girdigimizde ise maddenin ¢ok daha
gizemli fazlar1 karsimiza ¢ikar. Bunlar siiperiletkenler, yiikk yogunluk dalgalari, Bose-
Einstein yogusmalari, ferromanyetikler ve antiferromanyetikler, spin cami ve daha
birgoklaridir. Tiim bu fazlar simetri kirilmast ile izah edilirler. Ornegin tamamen
manyetize olmus bir ferromanyetikte donme simetrisi kirilir ve spinler kuzeye
yonelecek sekilde dizilirler. Landau faz gegisleri teorisi simetri kirilma durumlarinin
nasil izah edilecegine dair fenomenolojik temel saglar. Bu teoriye gore yiiksek
sicaklikta bir simetrik faz diisiik sicaklikta bir simetrik faza gecis yaparsa daha az
simetrili durum olugur, simetri kirtlma durumuna geger. Bu teori diizen parametresinde
serbest enerjinin genislemesinin ihtimali gibi bir¢ok Onciile sahiptir. Bir faz gegisi
kapandiginda diizen parametresi kiiciik oldugu i¢in bu miimkiin olabilir. Gegis, diizen
parametresindeki ikinci, li¢lincii veya daha yiiksek dereceden serbest enerji genisleme
katsayilarinin kayiplarina baglh olarak birinci, ikinci veya daha yiiksek dereceden
olabilir. Ancak esas smirlama Landau faz gecisleri teorisinin yerel diizen
parametresine bagli olmasidir. Son kirk yilda bu sinirlamanin disinda yerel olmayan
diizene sahip kuantum sistemleri kesfedilmistir. Bu sistemler topolojik diizene sahiptir.
Ornegin kesirli kuantum Hall durumu topolojik diizene sahiptir [Bernenig & Hughes,

2013]. Bu kapsamda tiim Hall etkileri incelenecektir.



2. TOPOLOJI VE FIZIK

2.1 Hall Etkileri

2.1.1 Normal ve Anormal Hall Etkileri

Magnet

. X
Lines of / c
Force '
£d 4
|
|
|
|
|

Directional
Magnetic
Field (H)

Constant
Current Flow

P-type
Semiconductor -

@

Hall Element

=

DC Supply

Sekil 2.1: Hall Etkisinin sematik gosterimi

Hall
Voltage

Manyetik alan i¢cinde (B>0) bulunan ve iizerinden akim gegen bir iletken boyunca

gerilim olusmasi olayma Hall etkisi denir. 1879°da Edwin Hall tarafindan

kesfedilmistir. Gerilimin dogrultusu iletkenden gecen akimin ve manyetik alanin

yoniine diktir [Chang & Liu, 2023]. Tastyict yiikler elektronlar ise Hall direnci negatif

olur ve bu durum Normal Hall etkisi ile adlandirilir. Tasiyict yiikler desikler ise Hall

direnci pozitif degerli olur ve bu durum Anormal Hall etkisi ile adlandirilir. Hall voltaji

(2.1) ve Hall direnci (2.2) ile elde edilir.

IB
d

Vy = —

H ne
pooty Va1
7B IB" ne

d

(2.1)

(2.2)



2.1.2 Kuantum Hall Etkisi

Kuantum Hall etkisi bir yar1 iletkendeki 2 boyutlu elektron gazina gii¢lii bir manyetik
alan uygulandiginda ortaya ¢ikar. Elektronlar diisiik sicaklik ve yiiksek manyetik
alanda yariletkenin kenarlar1 boyunca ilerlerler. Kuantum Hall durumu topolojik
olarak giicliidiir. Kuantum Hall etkisi 1980 yilinda Klaus von Klitzing ve ekibi
tarafindan goézlenmistir [Klitzing, Dorda & Pepper, 1980].

spinless 1D chain

Sekil 2.2 Kuantum Hall Etkisi temsili gosterimi

Deney bir MOSFET devrede, T=1.5 K sicaklikta, B=18 T siddetindeki manyetik alan
icinde, I=1.5 puA kaynak akimi ile yapilmistir. Upp potansiyel sondalar arasi gerilim,

Un Hall gerilimi, n Landau diizeyini temsil etmektedir.

Ry =— (2.3)

Tiim 6lgtimlerdeki ortalama deger Ry = 6453.22 4+ 0.10 () olarak bulunmus olup farkli
Landau seviyelerindeki enerji araliklar1 da orantisal bir degisiklik gostermistir. n=0 ve
n=1 aras1 Ry=3226.62 + 0.10 Q , n=1 ile n=2 aras1 Ry=12906.5 + 1.0 Q olarak

olgtilmistiir. Bu dl¢timlerde Hall etkisinin kuantize (2.4) oldugu gosterilmistir.

oy =n— (2.4)
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Sekil 2.3: Kuantum Hall Etkisi deneysel olgtimler [Klitzing, Dorda & Pepper, 1980]

2.1.3 Spin Hall Etkisi

Bir yar iletkendeki elektrik akimi, elektronlarin sagilmasindaki spin-yoriinge etkileri
nedeniyle bulundugu malzemenin yilizeyine yakin ince bir tabakada spin yonelimini
indiikler. Akima paralel zayif bir manyetik alan bu yonelimi bozar. Bu olaya spin Hall
etkisi denir. Bu etkiye dair ilk caligmalar Dyakonov, Perel [Dyakonov & Perel, 1971]
ve Hirsch [Hirsch, 1999] tarafindan yapilmis olup ilk olarak Wunderlich vd.
[Wunderlich, Kaestner, Sinova & Jungwirth, 2005] tarafindan gézlenmistir.
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Sekil 2.4: Spin Hall etkisi deneysel ol¢iimler [Wunderlich, Kaestner, Sinova &
Jungwirth, 2005]
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Sekil 2.5: Spin Hall Etkisi spin polarizasyon ol¢iimleri [Wunderlich, Kaestner,
Sinova & Jungwirth, 2005]

2.1.4 Kuantum Spin Hall Etkisi

Kuantum Hall etkisi bir yariiletkendeki iki boyutlu elektron gazina giiclii bir manyetik
alan uygulandiginda ortaya ¢ikar. Elektronlar diisiik sicaklik ve yiiksek manyetik
alanda yariiletkenin kenarlart boyunca ilerlerler. Kuantum Hall durumu topolojik
olarak giicliidiir. Bu etki teorik olarak ilk defa Bernevig vd. [Bernevig, Hughes &
Zhang, 2006] tarafindan 2006 yilindan tahmin edilmis olup 2007 yilinda da K6nig vd.
[Konig et. al., 2007] tarafindan HgTe kuantum kuyularinda deneysel olarak

gozlenmistir.

;
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0 )
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Sekil 2.6: Kuantum Hall Etkisine gosteren CdTe/HgTe kuantum kuyusunun temsili
enerji momentum grafigi [Bernevig, Hughes & Zhang, 2006]
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Sekil 2.7: Kuantum Hall etkisinin gézlenmesi i¢in olusturulan deneysel diizenek
temsili gosterim [Konig et. al., 2007]
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Sekil 2.8: CdTe/HgTe/CdTe kuantum kuyularinin band yapisinin temsili gosterimi
[Kane & Mele, 2005]

2.1.5 Kuantum Anormal Hall Etkisi

Kuantum anormal Hall etkisi dis manyetik alanin yoklugunda Hall etkisinin topolojik
olarak kuantize olmasi ile meydana gelir. Teorik olarak daha evvel izah edilmesine
ragmen bu olay 2008 yilinda Liu vd. [Liu, QI, Dai, Fang & Zhang, 2008] tarafindan
Hg1yMnyTe (y=0.02) bilesiginde gdzlenmistir.
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Sekil 2.9: Kuantum Anormal Hall etkisine dair 6lgtimlere ait grafikler [Liu et. al.,
2008]
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Sekil 2.10: Kuantum Anormal Hall Etkisine dair enerji band yapisi analizi grafikleri
[Liu et. al., 2008]
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Sekil 2.11: Kuantum Anormal Hall Etkisine dair deneysel 6lgtimler [Liu et. al., 2008]

Ba:kgulzva
1.0F--aecumoee ‘ :;VSV
—25V
—3 8V
o
-
Q:‘:.
‘o
£
20
< 20 =
2 = 4
£ % 5
§ 1.5 =
. ~%1.0
Q x
= 10p-cenx 2
5 (=]
; S
%
“ o0s 05
0.0 7 i S— 0.0~ il A 4 R ‘
50 0 50 100 150 200 50 0 50 100 150 200
v V.V

Sekil 2.12: Kuantum Hall Etkisine ait (a),(b),(c) ve (d) manyetik alana karsilik
Ozdireng Olclimleri, (e) potansiyel farka karsilik 6zdireng dlgiimleri (f)
iletkenlige karsilik potansiyel fark ol¢timleri [Chang et al., 2013]



2.2 Topolojik Alan Teorisi

Diizensizligin oldugu etkilesimli sistemlerde gegerlidir [QI & Zhang, 2011].
Topolojik Alan teorisi (TFT) bir yogun madde sisteminin diisiik enerji 6zellikleriyle
dogrudan ilgilidir. Bu durumda, mikroskopik Hamiltonyen’nin ayrintilar1 6nemli
degildir ve sistemin gerekli fiziksel Ozellikleri bir diisiik enerji etkili alan teorisi
acisindan elde edilebilir. Geleneksel simetri kirtlmast durumlart i¢in diisiik enerji etkili
alan teorisi tamamen diizen parametresi, simetri ve boyutsallik tarafindan belirlenir
[Anderson, 1984]. Kuantum maddenin topolojik durumlart benzer sekilde diisiik
enerji etkili alan teorisi ile tanimlanir. Bu durumda etkili olan alan teorisi genellikle
topolojik durumun evrensel topolojik oOzelliklerini tanimlayan topolojik terimleri
icerir. Topolojik terimin katsayist genel olarak sistemin diizen parametresi olarak

tanimlanabilir. En basarili 6rnegi Kuantum Hall Etkisidir [Zhang, 1992].

2.2.1 (2+1) Boyutta Chern-Simons Yahtkani

Kuantum Hall durumu maddenin geleneksel Landau paradigmasina girmeyen bir
topolojik durumdur. Kuantum Hall durumunun uzun mesafe ve diisiik enerji 6zellikleri

genellikle etkin topolojik alan teorisi ile agiklanir [Wang, Qi & Zhang, 2010].

c
Sefr = 2 f d? x f dt A,e"VTd, A, (2.5)

C: burada TKNN (Thouless, Komoto, Nightinghale, Nijs) invaryant1 [Thouless,
Kohmoto, Nightingale & den Nijs, 1982] olup Kubo [Kubo, 1957] formiilii ile elde

edilir.

m ( d3k

=1 WTr[euvpGaﬂg—lcavc-lcavc‘lcapG‘l] (2.6)

G(k) = G(K, w) tamamiyla etkilesimli yalitkanin sanal zaman tek parcacik Green
fonksiyonudur. Burada u,v,p = 0,1,2 = t, x, y, ile ifade edilir.
3 = (GL(n, C)) = Z iciincii homotopi grubu olup n > 3 bandlarin sayisidir.

Etkilesimsiz limitte C; tek bir Feynman diyagrami ile hesaplanabilir [Golterman,

Jansen & Kaplan, 1993] ve bunun sonucunda C; (2.6)’da verildigi gibi elde edilir.



Fakat G ile etkilesimsiz Green fonksiyonu Go ifadesi yer degistirir. Frekans integrali

acikca uygulanarak Berry egriliginin integrali olarak ifade edilen TKNN invaryanti

elde edilir.
Cy = o[ dky [ diey fry(K) € Z (2.7)
day(K)  0dax(k . ] .
fxy(k) = (;yTx - ZTE/) ve a;(K) = =i Yaeocc < ak |6_kl| ak>,i=xy
seklindedir.

TR altinda A - A,A - —A donisiimleri gergeklesir. Buradan (2.6)’daki (2+1)
boyutlu Chern-Simons (CS) alan denklemin zaman-tersinme (TR) simetrisini kirdig1
goriiliir. Kuantum Hall (QH) sisteminin tim diisiik enerji tepkisi bu Topolojik Alan
Teorisinden (TFT)’den tiiretilebilir. Ornegin (2.6)’daki etkin Lagranjiyandan A,’ye
bagli olarak akim elde edilebilir.

. C
Ju= ﬁe’“’favAT (2.8)

Bu akimin uzaysal bileseni j, ile verilir.

C1

ju =270, A, (2.9)
Uzaysal bilesen ise j, ile verilir.
.G c
Jo = ﬁe”f)iAj = ﬁB (210)

Bu tam olarak bir elektrik alaninin enine bir akimi indiikledigini ve bir manyetik alanin
yik birikimini indiikledigini ima eden Hall iletkenligi oy = C;/(2m) olan bir
Kuantum Hall tepkisidir. Bu nedenle tiim Kuantum Hall durumlarinin topolojik tepkisi

kesinlikle diisiik enerji Topolojik Alan Teorisi (TFT) (2.5) denkleminin i¢indedir.

2.2.2 (4+1) Boyutta Chern-Simons Yalitkani

Kuantum Hall etkisinin Topolojik Alan Teorisi (TFT) yalnizca evrensel diisiik enerji
fizigini igermez, zaman tersinmeli (TR) simetri kirilmali Kuantum Hall durumunu

zaman tersinmeli (TR) degismez (invariant) topolojik durumlara genellestirmek igin
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de bir yol gosterir. Chern-Simons (CS) alan teorisi tiim tek boyutlu uzay-zamanlara
genellestirilebilir [Nakahara, 2018]. Bu gozlemle birlikte Zhang ve Hu TR invariant
olan ve (4+1) boyutta tanimlanan Quantum Hall yalitkan durumunun bir genellemesini
kesfetmeye yoneldiler [Zhang & Hu, 2001]. Bu, tiim diisiik boyutlu durumlarin
tiretildigi temel TR invariant yalitkan durumudur ve Topolojik Alan Teorisi

tarafindan tanimlanir [Bernevig, Chern, Hu, Toumbas & Zhang, 2002].

C,
Seff = Sam?

f d*xdte"PITA,0,4,04A, (2.11)

TR simetrisi altinda A - A,A - —A doniigiimleri gergeklesir. Bu terim acik bir
sekilde topolojik invaryanttir. Genel olarak C, katsayisi etkilesimli bir sistemin Green

fonksiyonu cinsinden ifade edilir [Wang, Qi & Zhang, 2010].

n? [ d°k
C, = ijw[ewpﬁ G9,G™*G3,67G0,GGo,6G7Go,.GTY]  (2.12)

s = (GL(n,C)) = Z (2.13)

Etkilesimsiz bir sistem i¢in C, tek bir Feynman diyagramindan (Sekil 2.13a)
hesaplanabilir ve (2.12)’de verilen C, elde edilir. Frekans {izerinden integrasyon ikinci

Chern sayisini verir.

G

= 32nzjd4kei1klw[ﬁjfkl] (2.14)

B

Burada £ = 0,0 — 0;a" +i[a;, 0] ve aff (k) = —i < a,k|%|,8,k > ve

i,j,k, 1l =1,23,4 = x,y, z,w seklindedir.

C> sayis1 (2+1) boyuttaki Chern-Simons (CS) sayisina benzer bi¢imde homotopi
grubunu etiketler.

(2+1) boyuttaki durumun aksine Chern-Simons (CS) terimi (4+1) boyutta topolojik
olmayan Maxwell teriminden daha az ilgilidir. (2+1) boyuttaki Kuantum Hall
durumuna benzer bi¢gimde (4+1) boyuttaki Chern-Simons (CS) yalitkanlarinin fiziksel

tepkisi j, ile verilir.

11



- _ G
Ju = Z—ﬂE”vPGTaVAanAT (215)

Bu harici A* alanina dogrusal olmayan bir tepkidir. Bu tepkinin daha iyi anlasilmasi

icin 0zel bir alan konfiglirasyonu diislinelim.
Ay, =0,A, =B,x,A, = —E,t,A, =A; =0 (2.16)

Burada x,y, z, w uzaysal koordinatlar t ise zaman koordinatidir. Alan kuvvetlerinin
kaybolmayan bilesenleri yalnizca F, = B, ve F,; = —E,’dir. Denklem (1.16)’ya gore

bu alan konfigiirasyonu j,, akimini1 indiikler.

C;

= PBZEZ (217)

Jw
Bu denklemin xy diizlemi tizerinden integrali alindiginda (1.19) elde edilir.

CZny
/8 2.18
L, (2.18)

C
jdxdij = 4—;2f(dxdyBZ)E =

Burada N,, = [ dxdy B,/2m ifadesi xy diizlemi boyunca aki kuanta sayisidir ve bu
deger daima bir tamsayr olarak kuantizedir. Bu tam olarak onceki kisimlarda
bahsedilen Kuantum Hall etkisinin 4D’ye genellestirilmesidir [Wang, Qi & Zhang,
2010].

=1

ﬂ\/\AQ\mf\r

! 2
(a) (b)

Sekil 2.13 (a) (2+1) boyutta Chern-Simons terimi i¢in Feynman diyagrami (b) (4+1)
boyutta Chern-Simans terimi i¢in Feynman diyagrami
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2.3 Topolojik Band Teorisi

Topolojik Band Teorisi yalnizca diizensizligin oldugu etkilesimsiz sistemlerde
gecerlidir [Sheng, Weng, Sheng & Haldane, 2006]. Buna ragmen yeni 3 boyutta
topolojik malzemeler kesfetmek icin genellikle bu teori kullanilir. Genel band yapis1
i¢in Z7 invaryantlarini gelistirmek oldukea zor bir problemdir. Gliniimiize kadar birkag
yontem gelistirilmistir. Birincisi spin Chern sayilaridir [Fukui & Hatsugai, 2007;
Fukui & Hatsugai, 2007a; Fukui & Hatsugai, 2007b]. ikincisi Bloch dalga
fonksiyonlarindan gelistirilen topolojik invaryantlardir [Fu & Kane, 2006; Kane &
Mele, 2005a; Kane & Mele, 2005b; Moore & Balents, 2007; Roy, 2009]. Ugiinciisii
ise Brillouin boélgesinde TRIM’de tek parg¢acik durumlarindan hesaplanan ayrik
indislerdir [Fu, Kane & Mele, 2007]. Bu tez ¢alismasinin hesaplama kisminda son

yontem kullanildigi i¢in bunun iizerinde durulacaktir.

Bu yaklasimdaki temel nicelik, TR eslenik momentumu k ve —k olan durumlar

arasindaki TR operatoriiniin T matris elemanidir [Fu & Kane, 2006].

Bag =< —K,a|T|k, B > (2.19)

Bggp, TR eslenik momentumunda Bloch durumlari arasinda bir matris elemani olarak

tanimlandigindan, bu niceligin TR degismez topolojik yalitkanlarin bant topolojisi
hakkinda bazi bilgiler igermesi beklenir. TRIM Ti’de B(k = I;) antisimetriktir.
Dolayistyla 6;, (2.20) ile tanimlanabilir.

Burada Pf terimi ansimetrik matrisin Pfaffian’idir [Levin, Halperin & Rosenow,
2007]. Pf[B(T;)] = det[B(I;)] oldugu igin &; = +1 olacaktir. §; tanmmmindaki
belirsizligi dnlemek icin dalga fonksiyonlarinin Brillouin Bolgesi'nde siirekli olarak
secilmesine dikkat edilmelidir. Bir boyutta yalnizca iki tane TRIM vardir ve TR

polarizasyonu 6i’nin bir sonucu olarak tanimlanabilir.

= (—-1)Po = 6,6, (2.21)
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Denklem (2.21) yiik polarizasyonuna bir Z, benzetmesini gostermektedir [King-
Smith & Vanderbilt, 1993; Resta, 1994; Thouless, 1983; Zak, 1989].

Yiik polarizasyonu ile TR polarizasyonu arasindaki bagka bir benzetme, TR invaryant
topolojik yalitkanlar1 i¢in Z, invaryantinin bigimini Onerir. 8 agisal parametresi 0'dan
2n'ye ayarlanirsa, boyle bir dongiliden sonra yiik polarizasyonundaki P degisimi (k, )
uzayindaki birinci Chern sayis1 C; olarak ifade edilir. Aslinda, 8 bir momentum olarak
kabul edilirse, ayn1 C; TKNN invaryantim1 verecektir. P ‘ye benzetilerek, (2+1)
boyutta topolojik yalitkanlar i¢in Z, degismezi (2.22) ile tanimlanabilir.

(—1)vep = (_1)P9(k2=0)—P9(k2=”) (2.22)

Burada Py(k,) = 6,61, 61, ky = 0 veya m’de tanimlidir, k, ise bir parameter olarak
kabul edilir. Denklem (2.21) ifadesi (2.23)’e genisletilebilir.

(—1)vze =TT, 6; (2.23)

Burada i = 1,2,3,4, iki boyutlu Brillouin bolgesinde dort adet TRIM noktasidir.
(—=1)¥2> = +1 ifadesi siradan yalitkani ima ederken (—1)Y20 = —1 ifadesi ise

topolojik yalitkani ima eder.

Ug boyutlu topolojik yalitkanlara geldigimizde su nokta iizerinde durulmasi lazim:
Topolojik Alan Teorisi (TFT) prosediiriiniin  ‘boyutsal indirgemesine’ karsin
Topolojik Band Teorisi’nin (TBT) dogal yolu “boyutsal yiikseltgeme”dir. Bu boyutsal
yiikselisten 3D (giiglii) topolojik invaryant dogal olarak Fu-Kane formiilii (denklem
1.22) ile elde edilir [Fu & Kane, 2007; Fu et al. 2007].

8
(—1)Vk = 1_[&- (2.24)

Giiglii invaryanta ek olarak, [;'nin ayni diizlemde yer aldigi herhangi dort &;'nin
carpiminin da ayar degismezi oldugu ve bant yapisini karakterize eden topolojik
degismezleri tanimladig1 gosterilmistir [Fu & Kane, 2007]. Bu gercek, zayif topolojik
degismezler olarak bilinen 3 boyutlu ii¢ ek invaryantin tanimina 6nciiliik eder. Bu Z,
invaryantlari v, elemanlari ile 3 boyutlu bir vektor (2.25) olarak diizenlenebilir [Fu et

al. 2007a; Fu et al. 2007b; Moore & Balents, 2007; Roy, 2009].
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(_1)vk = 1—[ 6i=(n1n2n3) (225)

Ng=1Njzk=0,1

Z, invaryantlarim1 tanimlamak igin kullanilan v;v,v; bir 6rgii denklemi ile ifade
edilebilir (2.26).

GV = Vlbl + Vzbz + V3b3 (226)

2.4 Topolojik Alan Teorisinden Topolojik Band Teorisine
Indirgeme

Tersinme simetrisine sahip yalitkanlar i¢in birka¢ yiiksek simetri noktasindaki parite
tamamuiyla topolojik karakteri belirler. Bu Topolojik Band Teorisi’nin basarili bir teori
oldugunu gosterir. Son yillarda yapilan bir ¢alisgmayla [Wang, Qi & Zhang, 2010]
etkilesimsiz limitte Topolojik Band Teorisi (TBT) ile Topolojik Alan Toerisi’nin
(TFT) karsilikli olarak topolojik karakteri tayin etmede aynmi sonucu verdigi
gosterilmistir. Bunun i¢in 3 boyutlu Z, topolojik yalitkanlarina boyutsal indirgemede

kullanilan iki denklem ile baglanir.

0 1 d*k _ _ - _ _
Ps Ez=joduj(2n)4Tr6wpd[GauG 1G0,G71G0,GT1G0,GT1GO, 6] (2.27)
1 31, ~ljk 2 1
Py = 1o = [ ke r{[fi9 - S ia,000,00) (228)

Baz1 topolojik argiimanlarla, P; ic¢in bu ifadenin, Brillouin bdlgesindeki {i¢ toruslu
T3’ten SU(2) grup manifolduna kadar belirli bir haritanin f mertebesini verdigi
gosterilmistir [Dubrovin, Fomenko & Novikov, 1985]. Bu bilgiden yola ¢ikarak
(2.29) elde edilir.

1

2P;(mod2) = a2

fd3keij"Tr[(B6iBT)(BajBT)(BakBT)] (mod2)  (2.29)

TR simetrisi nedeniyle, goriintii noktast SU(2)'deki iki antisimetrik matristen biri
olarak se¢ildiginde (6rnegin ia, ), sekiz TRIM digindaki bu noktalarda ilging bir "¢ift
yok olusu" elde edilir. Nihai sonug¢ tam olarak TBT'deki Z, degismezini verir. TBT ve
TFT arasindaki iligki (2.30) ile verilir [Wang et. al. 2010].
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(=1)?Ps = (=1)vs0 (2.30)
2.5 Z> Indeksi I¢cin Genel Formiil

Topolojik yalitkan malzemeleri teorik olarak tahmin etmek i¢in Fu ve Kane tarafindan
basitlestirilmis bir Z> indeks formiilii gelistirilmistir [Fu & Kane, 2007]. Bu formiiliin
elde edilmesi matematiksel olarak ¢ok fazla ara islem gerektirmektedir. Buna ragmen
band hesaplamalarinin sonuglarinin analizinde en sik kullanilan yontemdir [Ando,

2013]. Hesaplama ayrintilar1 asagida verilmistir.

Uzay tersinme operatdrii I1 olarak tanimlansin.

Hx,0>|—x,0> (2.31)

Bu denklemde x uzaysal koordinati ¢ da spini ifade eder.

n? =1 (2.32)

Bu ifadede IT operatoriiniin 6zdegerinin +1 oldugu goriilir. Bu ifadede I1 operatorii
dalga fonksiyonunun momentum temsilinde I1|k,o >= | — k, ¢ > ifadesini saglar.
Boylece Hamiltonyen H = Yy 44| — k,0 >H, (k) < —k,0'| asagidaki (2.33)

ifadesine doniistr.

MHIT! = Z | — ko) H, 5 (k)(~k, 0|
ko0’

(2.33)
= Zk,a,a’ |k' O-) Hcr,a' (_k)(k' OJl

Hamiltonyen H, H(—k) = H (k) ifadesini sagliyorsa (2.34)’ii de saglar ve boylece

sistem tersinme simetrisi ile korunur.

OHO'=H (2.34)

Buradaki amag IT°nin 6zdegerlerini (parite) kullanarak Z, invaryantini agiklamaktir.

U(2) Berry baginti matrisi a,g (k) (2.35)’te ve iz ifadesi tr[a(k)] (2.36)’da verilmistir.
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aaﬁ(k) =—i< ua,klvkluﬁ‘k > (235)
trla(k)] = trla(=k)] + itr[wt (k) V,w(k)] (2.36)
Bu iz ifadesini a“ (k) olarak ve a®’nin Berry egriligi olan (2.37) ile tanimlayalim.

F(k) =V, x a®(k) (2.37)

Iki simetri, zaman tersinme simetrisi (TRS) ve tersinme simetrisi (IS) F (k) y1

asagidaki 6zelliklerin olmasini saglar [Haldane, 2004].
(TRS) - F(—k) = —F(k) (2.38)

(IS) » F(—=k) = +F (k) (2.39)

Boylece herhangi bir k degeri i¢in Berry egriligi F(k) = 0 olur, bu sayede daima

a‘(k) = 0 ifadesini saglayan bir ayar segeriz.

Herhangi bir k degeri i¢in a®(k) = 0 ifadesini saglayacak bir ayar se¢mek igin

(2.40)’taki gibi bir matrisi g6z Oniine almaliy1z.

Vap (k) = (Uak |16 |ugy) (2.40)

v-matrisi antisimetrik (vqp = —vp,) ve birimsel (X pvapvyp = 8oy) bir matristir.

Ustelik a®(k)’ya (2.41) ile baghdur.

%tr[vTVkv] = a‘(k) (2.41)

tr[viv,v] = Vitr[logv] = Vi log(det[v]) oldugundan dolay1 (2.42) ifadesi elde

edilir.

a‘(k) = NTklog(det[v(k)]) = iV, log Pfv(k)] (2.42)

Denklem (2.42) yani a‘(k) = 0 ifadesini saglamak i¢in Pf[v(k)] =1 olmasini

saglayacak sekilde |u,y) fazi segmek zorundayiz.
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Simdi inversiyon simetrik bir sistemin w-matrisini hesaplayalim. Zaman tersinmeli
degismez momentum (TRIM) A;’deki a bandi igin IT’nin 6zdegeri &,(A;) = 1 olsun.
Yani Mug(Ap)) = & (A ug (A)))-

Wag(Aj) = (ug(—A) MO ug(A;))
= &, (M) (ug (AD|T1O]ug (A)) (2.43)

= E(x (Ai)VaB (Al)

Weap V€ Wp, antisimetrik oldugu igin, wepg = —wp, # 0 iken & = ¢p’dir. Boyle sifir
olmayan bir wyp matrisi o ve B bandlar1 bir Kramers ¢ifti formu olusturdugunda elde
edilir. Bundan dolay1 eger a ve B bandlar1 toplam 2N banddaki n. Kramers ¢ifti ise
$a = &p = &,y ifadesini yazabiliriz.

N
PAw(D] = PFv)] | [ €240 (244)

Pflw(A;)] = 1 olacak sekilde bir ayarlama sectigimiz igin sonugta (2.45)’i elde

ederiz.

51 = ) ﬂfzn< ) (245)
w/det [w(a)]

Bu ifade A; TRIM’lerdeki &,, parite Ozdegerleriyle Z» invaryantinin kolayca

hesaplanabilecegi anlamina gelmektedir.

2 boyutta 2N banda sahip IS ve TRS korunumlu bir sistem i¢in Z invaryanti agagidaki

denklemle bulunur.

(-1 = ]_[ 6 = 1_[ [T_ &t (2:46)

Bu denklem aday topolojik malzemeleri teorik olatak tahmin etmek igin ab initio

temelli band hesaplamalarinda ¢ok sik kullanilmaktadir.
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2.6 Kristal Nokta Grup Simetrisi

Iki ve ii¢ boyutta olmak iizere iki cesit nokta grup simetrisi mevcuttur. Incelenecek
malzeme iki boyutlu ise Tablo (2.1)’e gore, {igii boyutlu ise de Tablo (2.2)’ye gore
yiiksek simetri noktalarinin parite degerlerine bakilir [Dresselhaus, M, Dresselhaus,
G. & Jorio, 2007].

Tablo 2.1: Iki boyutta topolojik fazlar. I'j altinda verilen harfler yiiksek simetri olup
Wpg altinda gosterilenler nokkta grubudur [Slager, Mesaros, Juri¢i¢, &
Zaanen, 2013].

Bravais Lattice | WpG I di Index(Phase)
(PG)
Square (Da) p4mm (TM,X,Y) (-1,1,1,1) T-p4mm (I)
p4gm (1-111) t-P4 (M)
p4 (1,1,-1,-1) P4 (X-Y-valley)
Rectangular p2mm (TM,X,Y) (-1,1,1,1) T-p2mm (I)
(D2) p2mg (1,-1,1,1) T-p2mm (M)
p29g (1,1-11) T-p2mx (X)
Pm, pg (1,1,1,-1) T-p2my (Y)
Rhombic (D2) | c2mm (I',Mo,M.1,M1) (-1,1,1,1) T-c2mm (T)
cm (1,-1,1,1) T-c2m (Mo)
(1,1,-1,-1) c2m (M-valley)
Oblique (C2) p2 (T, Mo,M.;,My) (-1,1,1,1) T-p2 ()
pl (11'111!1) T'pZMO (MO)
(1,1,-1,1) T-p2y_, (M)
(1,1,1,-1) T-p2y, (M1)
Hexagonal pémm | (I'Mo,M.1,M1,K. | (-1,1,1,11,1) T-p6mm (I
(hexagonal-De) p6 K+) (1,-1-1,-1,1,1) T-p6 (M)
(11,11,-1,-1) p6 (K-valley)
Hexagonal p3ml (T',"Mo,M.1,M1) (-1,1,1,1) T-p3ml (T)
(rhombohedral- | p31m
D3) p3
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Tablo 2.2: Ug boyutta bazi topolojik fazlar. I'j altinda verilen harfler yiiksek simetri
noktalar1 olup SG altinda gosterilenler uzay grubudur [Slager et. al,, 2013]

Bravaise PGS | SG I di Index(Phase)
Lattice
Primitive On | pm3m | (T,R,X, (-1,1,1,1) T- pm3m ()
Cubic pn3n | M) (1-1.1) T-p3(4)r (R)
pn3m (1,1,-1,1) T-p3(4)x (XYZ)
pm3n (1,1,1,-1) T-p3(4)m (MX'Y")
Hexagonal Cev | p6mm | (LM,A | (-1,1,1,1,1,1) T-p6mm (I)
pécc | LKH) [ (1,-1,1,1,1,1) T-p6m (M)
p6scm (11,-1,1,1,1) T-p6a (A)
p6smc (1,1,1,-1,1,1) T-p6. (L)

(-1,1,1,1,1,-1) T-p6ru (TH)
(1,-1,1,1,1,-1) T-p6rm (MH)
(1,1-1,1,-1,1) T-p6ka (KA)
(1,1,1-1,-1,1) T-p6ix (LK)
(11,1,1,-1,1) p6k (K-valley)
(1,1,1,1,1,-1) p6n (H-valley)

Face Centered | On | fm3m | (XL, | (-1,1,1,1,1) T-fm3m (I)
Cubic fm3c | UW) (1-1,1,1,1) T-f3(4) (X)
fd3m (1,1,-1,1,1) 3(4) (L-valley)
fd3c (1,1,1,-1,1) 43y (U-valley)
(1,1,1,1,-1) f43w (W-valley)
Rhombohedral | Dss | r3m | (I,L,F, | (-1,1,1,1,1,1,1) T-r3m (I
r3c | ZPK, | (1,-1,1,1,1,1,1) T-r3. (L)
B) |(@1-11111) T-r3¢ (F)
(1,1,1,-1,1,1,1) T-r3z (2)

(1,1,11,-1,11) | r3p (P-valley)
(1,1,111-11) | 3¢ (K-valley)
(1,1,1,1,1,1,-1) | r3g (B-valley)

Z, indeksi hesaplanirken her malzemenin uzay grubu goéz oniinde bulundurulmak
zorundadir. Bu tez kapsaminda calisilan tiim bilesiklerin kristal yapis1 Bravais orgii
yapisinda basit kiibik olup pm3m uzay grubuna sahiptir [Setyawan & Curtarolo,
2011].
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3. TOPOLOJIK MALZEMELER

Topolojik malzemelerin ilk kesfinden bu yana yirmi yila yakin bir zaman ge¢mis
olmasina karsin teorik olarak binlerce topolojik olmaya aday malzeme kesfedilmistir.
Bunlarin biiyiik bir kismi1 yapilan deneyler sonucu elenmis bir kisminin da deneysel
olarak topolojik oOzellikte oldugu teyit edilmistir. Bu tez calismasinda ilk prensip
hesaplamalar1 kullanildigr i¢in tim malzemeler incelenmeyecek olup ilk kesfedilen
malzemelerden birkaci incelenecektir. Bu malzemeler; ilk zaman tersinme simetrili 2
boyutlu topolojik yalitkan CdTe/HgTe/CdTe kuantum kuyusu, ilk 3 boyutlu topolojik
yalitkan BiixSby, kat1 yalitkan (genis band aralikli) 6zellikli 3 boyutlu topolojik
yalitkan BizTezSe’dir.

3.1 i1k Deneysel Topolojik Malzemeler

Literatiirdeki ilk deneysel topolojik malzeme 2 boyutlu CdTe/HgTe/CdTe kuantum
kuyusudur. Malzemenin band araligi 10 meV’den daha kiigiik olup kati yalitkan
ozellige ve yiiksek mobiliteye sahiptir [Konig, Wiedmann, Brune, Roth, Buhmann,
Molenkamp & Zhang, 2007]. Bu malzeme Bernevig vd. tarafindan teorik olarak
onceden tahmin edilmisti [Bernevig, Hughes & Zhang, 2006].

E/meV

B/T

Sekil 3.1: (A) (W*L) = (600*%200) um? yiizey alanma sahip CdTe/HgTe/CdTe
kuantum kuyusuna ait Kuantum Spin Hall Etkisi ile ilgili olgiimler
gozlenmektedir. (B) 6.5 nm genisligindeki CdTe/HgTekuantum kuyusuna
ait Landau seviyesi goriilmektedir [Konig et. al., 2007].
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Literatiirdeki ilk 3 boyutlu topolojik malzeme Bi1xShx (x=0.09;0.23) bilesigidir. Bu
bilesik karmagik yiizey durumlarina sahiptir, Fu, Kane & Mele [Fu, Kane & Mele,
2007] tarafindan teorik olarak tahmin edilmis olup Nishide vd. [Nishide, Taskin,
Takeichi, Okuda, Kakizaki, Hirahara, ... & Matsuda, 2010] tarafindan topolojik
ozellik gozlenmistir. Malzemenin x=0.1 stokiyometrisindeki Dirac noktalar1 da Hsich
vd. [Hsieh, Qian, Wray, Xia, Hor, Cava & Hasan, 2008] tarafindan gézlenmistir
(Sekil 3.2).

0.1
TOPO‘OQICQI Hall insulator | I I I | ” | | |
1 P 3 45 I ‘
0.0 : - - —
S 4 =
2 S B .
g ._:' "._‘
- .I.“ ||‘i‘ ‘
0i8

0.0 0.2 0.4 0.6 1.0
—*, (A1) M

Sekil 3.2: Bio.9Sho.1 bilesiginin ARPES goriintiisii. Numarali yerler tek numarali Dirac
noktalarini belirtmektedir.

Literatiirdeki ilk kati yalitkan davranigh (genis band aralikli) malzeme Bi2Te2Se’dir
[Xiong, Petersen, Qu, Hor, Cava, & Ong, 2012]. Sekil 3.3’te Se’nin farkli
sitokiyometrilerine karsilik akim uygulandiginda elde direng ve 6zdireng degerleri

verilmistir.
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Sekil 3.3: Se’nin farkl1 stokiyometrilerinde Bi>Te2Se bilesigine ait (a) Direng-Sicaklik
ve (b) Ozdireng-Sicaklik grafigi. Grafiklerde sicaklikla birlikte 6zdirencin
arttig1 gozlenmistir.
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3.2 Topolojik Malzemelerin Siniflandirilmasi

Topolojik malzemeler bes farkli sinifta incelenebilir. Bunlar 2D Topolojik Yalitkanlar,
3D Topolojik Yalitkanlar, Topolojik Kondo Yalitkani, Topolojik Yarimetal ve
Topolojik Kristalin yalitkandir. Bu malzemelere ait ozellikler Tablo (3.1)’de

Ozetlenmistir.

Tablo 3.1: Topolojik malzemelerin siniflandirilmasi

Malzeme sinifi Boyut Teorik Model Yaygin En iyi 6rnek
Simetri
2D topolojik 2 BHZ TRS CdTe/HgTe/CdTe
yalitkan (Bernevig- kuantum kuyusu
Hughes-Zhang)
3D topolojik 3 Fu-Kane-Mele | TRSve IS Biq-xShx
yalitkan (x=0.09;0.23)
Topolojik Kondo 3 Kondo Kristal nokta SmBs
Yalitkani Yalitkani grup
simetrisi
Topolojik 3 Weyl yarimetali | TRS ve IS BisRhslg
Yarimetal
Topolojik 3 Kesin bilinen | Kristal nokta PbaxSnxTe
Kristalin Yalitkan model yok. grup (x=0.25)
simetrisi

3.3 Kondo Etkisi ve Topolojik Kondo Yalhitkam

Kondo etkisi ilk defa Jun Kondo tarafindan izah edilmistir [Kondo, 1964]. Bu etkiye
sahip malzeme baslangicta oda sicakliginda normal metalik 6zellige sahiptir. Sicaklik
diistiikge malzemenin direnci artmakta ve belli bir sicakligin altindan direnci
sabitlenmektedir (bak. Sekil-1). SmBs bilesiginde ise bu etki ilk defa Allen vd.
tarafindan gozlenmis olup [Allen, Batlogg & Wachter, 1979] Dzero vd. [Dzero, Sun,
Galitski & Coleman, 2010] tarafindan SmBe bilesiginin topolojik 6zellige sahip

olabilecegi teorik olarak izah edilmistir. SmBe bilesiginde giiclii spin yoriinge
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etkilesimi mevcuttur. Bilesikteki f elektronlar tek pariteye sahip olup bu elektronlar
valans bandinin igine gegmekte ve Z> indeksi negatif olmakta yani malzeme topolojik
Ozellige sahip olmaktadir [Dzero et. al, 2010]. Daha sonran yapilan bir ¢alismayla
SmBs bilesiginin topolojik ylizey durumlarina sahip oldugu (Sekil-3.5) gosterilmistir
[Xu et. al., 2013].
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Sekil 3.4: SmBs bilesigine ait sicakliga bagh direng grafigi [Hatnean, Lees, Paul &
Balakrishnan, 2013]
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Sekil-3.5: SmBs bilesigi a) Kristal yapisi b) Ug boyutta Brillouin bdlgeleri ¢) Direng
sicaklik grafigi d) ve e) ARPES o6l¢timleri [Neupane et. al., 2013]
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3.4 Topolojik Kristalin Yahtkan

Topolojik malzemelerin dis1 iletken ic¢i yalitkan olup enerji-band grafigi analizi
yapildiginda biiylik cogunlugunun yariiletkenlere benzer band araligina sahip oldugu
gozlenir. Ayrica bu malzemelerde zaman tersinme simetrisi vardir [Fu, Kane & Mele,
2007]. Topolojik Kristalin yalitkanda ise zaman tersinme simetrisi (TRS) yerine kristal
simetrisi vardir [Fu, 2011]. Bu malzemelerin enerji-band grafigi analizi yapildiginda
ise band aralig1 olmadigi ve enerji-band yapisinin (Sekil 3.6) tipki normal metallerinki
gibi oldugu gozlenir [Hsieh, Lin, Liu, Duan, Bansil & Fu, 2012].

Sekil-3.6: a) Yiizey merkezli kiibik yapinin (FCC) yapinin Brilloin bolgeleri b) Ayn1
yapinin Dirac noktalarmin gozlendigi ylizeyler ¢) Yiizey merkezli kiibik
yapida (FCC) Dirac noktalar1 [Liu, Duan & Fu, 2013]
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4. YOGUNLUK FONKSIYONEL TEORISI VE
QUANTUM ESPRESSO

4.1 Yogunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT)

Yogunluk fonksiyonel teorisi ¢ok elektronlu atomlarin Schrodinger dalga denklemi
¢oziimlerini bulmak i¢in gelistirilmis bir tekniktir [Harbola & Banerjee, 2003]. Teori
ilk olarak Thomas ve Fermi [March, 1983] tarafindan ortaya atilmis olup Kohn ve
Sham [Kohn & Sham, 1965] ile Hohenberg ve Kohn [Gorling, 1999] tarafindan ¢ok
elektronlu atomlara uygulanabilecek sekilde gelistirilmistir. Bu ¢alismada Quantum
Espresso paket programi ile yapilan hesaplamalarda Kohn-Sham yaklagimi

kullanilmustir.

4.2 Quantum Espresso

Quantum Espresso (open source package for research in electronic structure,
simulation, and optimization) nano 6lgekte elektronik yap1 hesaplamalari ve malzeme
modellemeleri i¢in gelistirilmistir [Giannozzi et al., 2009; Giannozzi et. al., 2017].
Hesaplamalarin temeli yogunluk fonksiyonel teorisine dayali olup Schrédinger dalga
denklemi ¢oziimlerine diizlem dalga ve pseudopotansiyellerle [Dal Corso, 2014]

ulasilmaktadir.

4.2.1 Schrodinder Dalga Denklemi Sayisal Coziimleri

Cok elektronlu atomlarin (N tane) Schrodinger dalga denklemi (4.1) ile verilir.

%EN: VZ + i V(r) + zN: Z U(rir)|¥ = E¥ (4.1)

i=1 j<i

Bu denklemde soldan birinci terim kinetik enerjiyi, soldan ikinci terim elektron-
elektron etkilesmelerini ve soldan icilincii terim ise dig potansiyel enerjiyi temsil
etmektedir. Denklemdeki elektron-elektron etkilesmelerinin varligi bu denklemin gok
cisim problemi oldugunu belirtir. Bu problemin ¢o6ziimii i¢in elektron yogunlugu
kavrami goz Oniine alinir ve bu yogunluk bireysel dalga fonksiyonlar1 cinsinden

yazilir.
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n(r) =2 ) W @W(r) (4.2)

Bu yogunluktan fonksiyonele gecis yapilmasi Birinci Hohenberg-Kohn teoremi
[Gorling, 1999] ile miimkiin olur. Teorem sudur [Steckel, J. A. & Sholl, D., 2009]:
“Scrodinger Denkleminden elde edilen taban-durum enerjisi elektron yogunlugunun
tek bir fonksiyonelidir.” “Fonksiyonel” bir fonksiyonun alinip o fonksiyondan say1

tanimlama islemidir.

Birinci Hohenberg-Kohn teoremi taban-durum dalga fonksiyonu ve taban-durum
elektron yogunlugu arasinda bire-bir haritalama oldugunu ifade eder. Fonksiyonelin
kendisini bulmak icin ise ikinci Hohenberg-Kohn Teoremi kullanilir: “Toplam
fonksiyonelin enerjisini minimize eden elektron yogunlugu, Schrédinger denkleminin
tam ¢oziimiine karsilik gelen dogru elektron yogunlugudur.” Ifadedeki “dogru”
fonksiyonel formu c¢ok elektronlu atomlar ig¢in Schrodinger dalga denkleminin

yaklasik ¢coziimlerine ulagtiracaktir.
E[{¥}] = Epuinen {¥i}] + Exc[{¥:}] (4.3)

2
Epitinen[{¥i}] = —%ZJ‘I’i*VZ‘I’id3r + J Vrn(r)d3r

(4.4)
_ﬂ n(r)n(r’) Prdir 4 E.
iyon

Denklem (4.4)’te sagdaki terimler sirasiyla, elektronlarin kinetik enerjileri, elektronlar
ve ¢ekirdekler arasindaki Coulomb etkilesmeleri, elektron c¢iftleri arasindaki Coulomb
etkilesmeleri ve ¢ekirdek ciftleri arasindaki Coulomb etkilesmeleridir. Ex[{¥;}] ise
“degis tokus korelasyon fonksiyoneli” olup “bilinen” terimlerin igermedigi diger biitiin
kuantum mekaniksel etkilesmeleri kapsar. Toplam enerji fonksiyonelinin minimum
enerji ¢oziimleri Kohn-Sham yaklasimi ile c¢oziliir: “Elektron yogunlugunun
bulunmasi i¢in tek-elektron denklemleriyle olusturulan denklem setinin ¢6ziilmesi

gerekir.” Kohn-Sham denklemleri olusturulur.

—%Vz +V(r) + Vy(r) + Vyc () | (r) = gW¥;(1r) (4.5)
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Denklemin sol tarafinda V (1), Vy (1) ve Vi (r) olmak iizere ii¢ tane potansiyel terimi
vardir. V(r) terimi elektron ve atomik gekirdekler toplulugu arasindaki etkilesmeyi

tanimlar. Vy, (r) terimi Hartree potansiyelidir ve(4.5) ile tanimlanir.

V(1) = e? f %d%' (4.6)

Vyc (1), tek-elektron denklemlerine yapilan degis-tokus ve korelasyon katkilarini
tanimlar. Degis tokus-korelasyon enerjisinin  “fonksiyonel tlirevi” olarak

tanimlanabilir:

8Exc(r)

Vyc(r) = on) @)

(4.7)

Kohn-Sham denklemlerini ¢dzmek igin Hartree potansiyelini tanimlamamiz ve
Hartree potansiyelini tanimlamak icin de elektron yogunlugunu bilmemiz gerekir.
Elektron yogunlugunu bulabilmek i¢in tek-elektron dalga fonksiyonlarini bilmeliyiz
ve onlart bilmek i¢in de Kohn-Sham tek-elektron dalga fonksiyonlarini bilmeliyiz ve
onlar1 bilmek i¢in de Kohn-Sham Denklemlerini ¢6zmeliyiz. Bu dongiiyti kirip

yaklasik ¢oziime ulasmak i¢in asagidaki gibi bir iteratif yol ele alinir.
1. Bir baslangi¢, deneme elektron yogunlugu tanimlayn, n(r).

2. Tek-parcacik dalga-fonksiyonlarini, ¥;(r), bulmak i¢in bu deneme elektron

yogunlugu kullanilarak tanimlanan Kohn-Sham denklemlerini ¢oziin.

3. Adim-2’den elde edilen Kohn-Sham tek-pargacik dalga-fonksiyonlart ile

tanimlanan elektron yogunlugunu hesaplayin, ngs(r) = 2 ), ¥/ (r)¥;(r).

4. Hesaplanan elektron yogunlugunu, ngg (1), Kohn-Sham denklemlerini ¢6zmek i¢in
kullanilan elektron yogunlugu n(r) ile karsilastirin. Eger her iki yogunluk ayni ise, o
zaman bu taban-durum elektron yogunlugudur ve toplam enerjiyi hesaplamak i¢in
kullanilabilir. Eger iki yogunluk birbirinden farkli ise, o zaman, deneme elektron
yogunlugu bir sekilde gilincellenmelidir. Bu durumda, siire¢ 2. adimdan tekrar baglar

ve her iki yogunluk ayni olana kadar iteratif olarak devam eder.

Quantum Espresso paket programi bu iterarif islemleri sayisal olarak
gerceklestirmekte ve bu program yardimi ile ¢ok elektronlu Schrodinger dalga

denkleminin sayisal ¢oziimleri elde edilmektedir. Bu ¢oziimler ile atomik Olgekte
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istenilen malzemenin istenilen 6zelligi programin hesaplama sinirlari igerisinde tayin

edilebilmetedir.

4.2.2 Quantum Espresso Hesaplama Parametreleri

Bu ¢alismada Genel Gradyant Yaklasimi (GGA) temelli rel-PBE.kjpaw ve PBE.kjpaw
pseudopotansiyelleri [Perdew, Burke & Ernzerhof, 1998; Kresse & Joubert, 1999]
kullanilmistir. Hesaplamalarda lantanit hekzaboriirlerin f elektronlar1 etkilesmeye
dahil oldugu i¢in Hubbard [Hubbard, 1967; Himmetoglu, Floris, De Gironcoli &
Cococcioni, 2014] enerjileri de hesaplamaya dahil edildi. Quantum Espresso

programinda hesaplama yapilacak elementlerin parametreleri Tablo (4.1)’dedir.

Tablo 4.1: Quantum Espresso programinda hesaplama yapilacak malzemelere ait
parametreler

Element Kiitle flkel Hiicre Orgii | Hubbard_(U) Hubbard_(J)
Numarasi (g) | Parametresi (A) (&V) (V)

B gy A 4y . W

Ca 40.078 4150000 | ceeoecceeee | e

Sr 87.620 4200000 | ccecececemee | oo

Ba 137.327 4280000 | ececerecemeen | eeeeeeee

La 138.905 4165000 | oo | e
Ce 140.116 4.110000 4.30 0.50
Pr 140.908 4.150000 4.80 0.60
Nd 144.242 4.140000 4.80 0.60
Pm 145.229 4.165000 4.30 0.80
Sm 150.36 4.120000 4.00 0.60
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4.3 Malzemenin Topolojik Karakterinin Analizi

Kristal nokta grup simetrisine gore kristal yapiya sahip bir bilesigin topolojik 6zellige
sahip olup olmadiginin matematiksel bir yontemi mevcuttur. Bu yontem Fu-Kane
formiilii olarak bilinir. Bunun i¢in ilk 6nce Kisim 2.6’da belirtilen tablolara gére hangi
uzay grubuna ait oldugu belirlenir. Bu uzay grubundaki yiiksek simetri noktalar tespit
edilir. Bu simetri noktalarindaki Fermi enerjisinin altindaki isaretlerin ¢arpimina
bakilir. Onegin bu ¢alismadaki malzemelerin hepsinin yiiksek simetri noktalar1 I', X,
M, T ve R’dir. Uzay grubu pm3m oldugundan indekste I belirtildigi icin I" ifadesinin
parite degeri iki defa digerlerinin parite degerlerini ise bir defa ¢arpilir. Sonug (-) ise
malzeme topolojik ozellikte (+) ise siradan Ozelliktedir. Nokta grup simetrisi
matematikteki grup teorisinin bir uygulamasidir [Dresselhaus, M., Dresselhaus, G.
& Jorio, 2007].
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5. SONUCLAR VE TARTISMA

5.1 Sonuclar

TUBITAK-TRUBA siiper bilgisayarlarinda Quantum Espresso 6.7.0 paket programi
ile CaBs, SrBs, BaBs, LaBs, CeBs, PrBs, NdBs, PmBs ve SmBs bilesiklerinin kristal
yapilar1 olusturuldu. Bu bilesiklerin hepsi basit kiibik yapiya ve pm3m uzay grubuna
sahiptir. Bu bilesikler kendi aralarinda farkli stokiyometrilerle birlestirildi ve kristal
yapilart olusturuldu. Her bir bilesik icin ii¢ ayr1 hesap yapildi. Bu hesaplar scf (self
consistent field), band (enerji-momentum grafigi i¢in) ve bands (band symmetry)
hesaplaridir. Scf hesab1 ile Fermi enerjileri, band hesabi ile dalga fonksiyonlar1 ve
bands hesabi ile de simetri analizinden pariteler bulundu. Scf ve band hesabinda
kesilim enerjisi bilesigin optimum kesilim enerjisi degerine gore 70-120 Rydberg
(5.14-8.82 ¢eV), band sayis1 400, birinci Brillouin bdlgesindeki (Sekil 5.1) yiiksek

simetri noktalar1 (bak. Tablo 5.1) belirlendi.

Sekil 5.1: Basit kiibik yapinin ters 6rgii uzay Brillouin bolgeleri.

Tablo 5.1: Basit kiibik yapinin Brillouin bolgesindeki yiiksek simetri noktalarinin ters

orgli uzayinda koordinatlar

Bravais No | Sembol Koordinat
r (0.0000 0.0000 0.0000)
X (0.0000 0.5000 0.0000
1 M (0.5000 0.5000 0.0000)
r (0.0000 0.0000 0.0000)
R (0.5000 0.5000 0.5000)
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5.1.1 Tekli Hekzaboriirler

Tekli hekzaboriirlere ait nokta grup simetrileri ve hesaplamalar sonucu elde edilen
parite degerleri Tablo (5.2)’de verilmistir. Bu bilesikler zaman tersinme simetrisine
sahip olmadig1 halde bazilar1 topolojik 6zellige sahiptir. Topolojik Kondo yalitkani
olan SmBs bilesigi de nokta grup simetrisine gore topolojik &zellige sahiptir. Band
grafiklerinde diisey eksen enerjiyi, yatay eksen ters 6rgii uzayinda momentumu,
grafiklerin ortasindaki yatay diiz ¢izgi ise Fermi seviyesini temsil etmektedir.
Grafiklerin yatay eksenindeki harfler yiiksek simetri noktalarinin oldugu

koordinatlardir.

(@) (b)

Sekil 5.2: CaBg bilesigine ait (a) Ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre

- 5-SP-GEA.dat.gnu"”
RN // - 8.3230

N—

Energy(eV)

k-point

Sekil 5.3: CaBs bilesigine ait spin polarizasyonlu band grafigi

CaBg bilesiginde eslenmemis elektronlar olmadigi i¢in toplam manyetizasyon sifirdir.

Bu nedenler spin polarize band grafiginde yukar1 ve asagi spinli bandlar ayrismamustir.
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Sekil 5.4: SrBg bilesigine ait (a) ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre (c) Relativite etkili
band grafigi (d) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.5: BaBg bilesigine ait (a) ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre (c) Relativite etkili
band grafigi (d) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.6: LaBs bilesigine ait (a) ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre (c) Relativite etkili
band grafigi (d) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.7: CeBs bilesigine ait (a) ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre (c) Relativite etkili
band grafigi (d) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.8: PrBg bilesigine ait (a) ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre (c) Relativite etkili
band grafigi (d) Spin polarizasyonlu band grafigi
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(@) ()

EnergyleV)

k-point

Sekil 5.9: NdBg bilesigine ait (a) Ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre (c) Relativite etkili
band grafigi

(a) (b)

Sekil 5.10: SmBs bilesigine ait (a) Ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre
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EnergyleV)

Sekil 5.11: SmBs bilesigine ait (a) Ilkel birim hiicre (b) Siiper hiicre (c) Relativite etkili
band grafigi (d) Spin polarizasyonlu band grafigi

Alkali ve lantanit hekzaboriirler ile yapilan hesaplamalarda band yapilari
incelendiginde NdBs hari¢ digerleri metalik 6zellige sahiptir. NdBg bilesiginin band
yapisinda Fermi seviyesi boyunca hi¢ band olmayip bir yariiletkeninkine benzeyen
band yapisina sahiptir. PrBe ve NdBe bilesiklerinde diiz band (flat band)
gozlenmektedir. CaBs, SrBe, BaBs, LaBes ve PrBe bilesiklerinde manyetizma yoktur.
CeBg’da zayif manyetik, NdBes ve SmBes’da ise manyetik etkilerin oldugu band
yapilarindan gozlenebilmektedir. Bazi bilesiklerin non-manyetik ve manyetik

hesaplar1 teknik nedenlerden dolay1 ger¢eklesememistir.
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Tablo 5.2: Tekli hekzaboriirlerle yapilan hesaplamalar sonucu elde edilen yiiksek
simetri noktalar1 parite degerleri

Bilesik | Uzay r X M r R Parite | Karakter
Grubu

CaBs | pm3m | (+) (+) (+) (+) () (-) | Topolojik
SrBs | pm3m | (%) (+) (+) (+) () (-) | Topolojik
BaBs | pm3m | (+) (+) (+) (+) () (-) | Topolojik
LaBs | pm3m | (+) () (+) (+) () (+) | Siwradan
CeBs | pm3m | () () () () () (-) | Topolojik
PrBs | pm3m | (+) () (+) (+) (+) (-) | Topolojik
NdBs | pm3m | () (+) (+) () (+) (+) | Siwadan
PmBs | pm3m | (+) (+) () (+) () (+) | Siwradan
SmBs | pm3m | () () () () () (-) | Topolojik

Tablo 5.3: Tekli hekzaboriirler ile yapilan hesaplamalarda elde edilen Fermi enerjileri
ve toplam manyetizasyon degerleri

Bilesik Fermi Enerjsi Fermi Enerjisi | Fermi Enerjisi Toplam
(Relativistik) | (Non-Manyetik) (Manyetik) Manyetizasyon
(eV) (eV) (eV) (us/hiicre)
CaBs 8.3552 8.3239 8.3239 0.00
SrBe 8.8768 8.8789 8.8789 0.00
BaBs 9.2883 9.2905 9.2905 0.00
LaBs 12.9242 12.9596 12.9596 0.00
CeBs 13.4849 13.2663 13.2452 0.70
PrBs 13.0751 12.9205 12.8705 0.00
NdBe 12.2369 12.4678 12.3321 3.65
PmBs 12.1799 12.4700 12.4380 4.64
SmBe 11.9215 12.1810 12.2551 5.73
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Tablo 5.4: Tekli hekzaboriirler ile yapilan hesaplamalarda her elementten gelen
manyetik moment degerleri

Bilesik Element Manyetik Element Manyetik

Moment Moment
(up/Hiicre) (up/Hiicre)

CaBs Ca 0.0000 B 0.0000
SrBs Sr 0.0000 B 0.0000
BaBs Ba 0.0000 B 0.0000
LaBe La 0.0000 B 0.0000
CeBs Ce 0.6035 B 0.0003
PrBs Pr 0.0000 B 0.0000
NdBs Nd 3.3318 B -0.0043
PmBs Pm 4.4511 B -0.0024
SmBe Sm 5.5672 B -0.0041

5.1.2 Katkih Hekzaborirler

Bu c¢alismada lantanit serisindeki LaBs, CeBs, PrBs, NdBs ve SmBe hekzabortirleri ile
alkali serisindeki CaBg, SrBe Ve BaBs hekzaboriirleri katkilanarak ¢oklu hekzabortirler
elde edilmistir. Bu katkilamalar su yontemler yapildi: Bir lantanit hekzaboriire karsilik
bir alkali hekzaboriir secildi. Elde edilen ikili hekzaboriir ii¢ farkli stokiyometride
eslestirildi. Birinci stokiyometri; 0.75 lantanit hekzaboriir ile 0.25 alkali hekzaboriir.
Ikinci stokiyometri; 0.50 lantanit hekzaboriir ile 0.50 alkali hekzaboriir. Ugiincii
stokiyometri 0.25 lantanit hekzaboriir ile 0.75 alkali hekzaboriir. Bu katkilamalar
sonucu birgok bilesikte nokta grup simetrisine dayali topolojik 6zellik gézlenmistir.
Bu gozleme ek olarak topolojik 6zellik gosteren bilesiklerin bir kisminda da yiiksek
manyetizasyon degerleri gdzlenmistir. Bu degerler spin polarize band grafiklerindeki
spin yukar1 ve spin asagi bandlara bakilarak anlasilabilir. Asagidaki tablo ve grafikler

bu katkilanan hekzaboriirler ile yapilan hesaplama sonucunda elde edilmistir.
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Tablo 5.5: LaBs bilesiginin CaBs, SrBs ve BaBe ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen Fermi enerjileri ve manyetizasyon degerleri

Bilesik Fermi Enerjsi | Fermi Enerjisi | Fermi Enerjisi Toplam
(Relativistik) (Non- (Manyetik) | Manyetizasyon
(eV) Manyetik) (eV) (us/hiicre)
(eV)
Lao.75Cao0.25B6 13.0287 12.8272 12.8273 0.00
Lao.s0Cao0.50Bs 13.0263 11.9098 11.9100 0.00
Cao.75La0.25Bs 11.5165 9.8747 9.8747 0.00
Lao.75Sr0.25B6 13.2646 12.1387 12.1388 0.00
Lao.50Sr0.50Bs 12.6487 11.3367 11.3367 0.00
Sro.75La0.25B6 11.7418 10.1507 10.1505 0.00
Lao.7sBao.2sBs 13.5689 12.4062 12.3836 0.00
Lao.s0Bao.s0Bs 13.2403 11.5575 11.5574 0.00
Bao.75L.80.25B6 11.82687 10.2438 10.2438 0.00

Tablo 5.6: LaBs bilesiginin CaBe, SrBs ve BaBe ile yaptig1 farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen parite degerleri

Bilesik Uzay r X M r R Parite | Karakter
grubu

Lao7sCao2sBs | pm3m | () | () | () | () | () | (¥) | Swradan
LaosoCaosoBs | pm3m | ) | @ | @ | @ | ) | (?) | Belirsiz
CaorsLaozsBs | pm3m | (+) | () OHEGEEG (+) | Topolojik
Lao75Sro2sBs | pm3m | (+) | () | (1) | (*) | () | (+¥) | Swradan
LaosoSrosoBs | pm3m | () | () | () | () | () | (¥) | Swadan
Storslao2sBs | pm3m | () | () | () | () | () | (+) | Swadan
Lao7sBao2sBs | pm3m | (+) | () | () | (1) | (+) | () | Topolojik
LaosoBaosoBs | pm3m | () | () | (1) | () | () | (¥) | Swadan
Bao.7sLao2sBs | pm3m | (-) (-) (+) | (-) | Topolojik
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Sekil 5.12: Lao.s0Sro.50Bs bilesigine ait (a) Kristal siiper hiicre (b) Relativite etkili band
grafigi (¢) Spin polarizasyonlu band grafigi
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grafigi (c) Spin polarizasyonlu band grafigi

Sekil 5.13: Lao.75Ba0.25B6 bilesi



Tablo 5.7: CeBs bilesiginin CaBs, SrBe ve BaBg ile yaptig1 farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen Fermi enerjileri ve manyetizasyon degerleri

Bilesik Fermi Enerjsi | Fermi Enerjisi | Fermi Enerjisi Toplam
(Relativistik) (Non- (Manyetik) | Manyetizasyon
(eV) Manyetik) (eV) (us/hiicre)
(eV)
Ceo.75Ca0.25B6 12.2719 12.2157 12.2240 5.34
Ceo.50Ca0.50Bs 11.1932 11.9995 11.1992 2.23
Cao.75Ceo.25B6 9.7855 10.1128 10.1100 0.83
Ceo.75Sr0.25B6 12.4770 12.4575 12.4713 6.39
Ceo.50Sr0.50B6 11.6555 11.6724 11.6822 4.41
Sro.75Ce0.25B6 10.1180 10.0712 10.0720 0.92
Ceo.75Bao.2sBs 12.7462 12.7519 12.7386 4.17
Ceo.s0Bao.s0Bs 12.2175 12.2348 12.2243 4.23
Bao.75Ceo.25Bs 10.1386 10.1787 10.1750 -2.40

Tablo 5.8: CeBe bilesiginin CaBs, SrBs ve BaBg ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen parite degerleri

Bilesik Uzay r X M r R | Parite | Karakter
grubu

CeorsCao2sBs | pm3m | (+) | (+) | () | () | () (+) Siradan

Ceos0CaosoBs | pm3m | () (?) ) ) (+) (?) Belirsiz

Cao7sCe025Bs | pm3m | (+) | () | () | (B) | () (+) Siradan

Ceo7sSto2sBs | pm3m | () | () | () | () | () (+) Siradan

Ceos0Sros0Bs | pm3m | (-) (?) (+) ) ) (?) Belirsiz

Sro75Ceo2sBs [ pm3m | (+) | () | (+) | (+) | (+) (-) | Topolojik

Ceo.7sBao2sBe | pm3m | () GOENEGEHNO) ) (-) | Topolojik

CeosoBaosoBs | pm3m | (+) | (-) ORNCIC. (-) | Topolojik

Bao.7sCeo25Bs | pm3m | () ) ) () | (-) Siradan
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Sekil 5.14: Sro 75Cep.25Bs bilesigine ait (a) Stiper hiicre (b) Relativite etkili band grafigi

(c) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.15: Ceps0BaosoBs bilesigine ait (a) Siiper hiicre (b) Relativite etkili band
grafigi (¢) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Tablo 5.9: PrBs bilesiginin CaBs, SrBs ve BaBs ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen Fermi enerjileri ve manyetizasyon degerleri

Bilesik Fermi Enerjsi | Fermi Enerjisi | Fermi Enerjisi Toplam
(Relativistik) (Non- (Manyetik) | Manyetizasyon
(eV) Manyetik) (eV) (us/hiicre)
(eV)
Pro.75Cao.25B6 12.0911 11.6312 11.6392 -4.70
ProsoCaos0Be 11.0112 11.6312 11.6392 -4.70
Cao.75Pro.25Bs 9.8402 10.6647 10.6881 -4.72
Pro.7sSro.2sBe 12.3165 11.8676 11.8917 -0.30
Pro.50Sro.s0Be 12.3165 11.2191 11.1600 4.60
Sro.75Pro.2sBe 11.4673 9.9729 10.0285 0.00
Pro.7sBao.2sBe 12.8592 12.2004 12.1380 -4.61
Pro.s0Bao.s0Bs 12.0086 11.6820 11.6620 2.17
Bao.75Pro.2sBs 10.2190 10.1050 10.0962 0.54

Tablo 5.10: PrBs bilesiginin CaBg, SrBe ve BaBg ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen parite degerleri

Bilesik Uzay r X M r R Parite | Karakter
grubu

Pro7sCao2sBs | pm3m | (+) | (+) | (+) | (+) | () | (+) | Swadan
ProsoCaosoBs | pm3m | () | ) | @) | @ | @ | ? | Belirsiz
Cao7sProzsBs | pm3m | (+) ) OERGENG) (-) | Topolojik
Pro7sSro2sBe | pm3m | (+) ) OERGENG) (-) | Topolojik
ProsoSrosoBs | pm3m | (+) | () | () | (+) | (+) | () | Topolojik
Sro7sProzsBs | pm3m | (+) | () | (*) | (*) | (}) | () | Topolojik
ProzsBao2sBs | pm3m | (+) | () | (+) | (+) | (*) | () | Topolojik
ProsoBaosoBs | pm3m | (+) () OEEOENG) (-) | Topolojik
Bao.7sPro2sBs | pm3m | (-) (-) (+) ) (+) (-) | Topolojik
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Sekil 5.16: Cao.75Pro.2sBs bilesigine ait (a) Stiper hiicre (b) Relativite etkili band grafigi
(¢) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.17: Pro.75Bao.25Bs bilesigine ait (a) Stiper hiicre (b) Relativite etkili band grafigi
(¢) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Tablo 5.11: NdBs bilesiginin CaBe ve SrBs ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen Fermi enerjileri ve manyetizasyon degerleri

Bilesik Fermi Enerjsi | Fermi Enerjisi | Fermi Enerjisi Toplam
(Relativistik) (Non- (Manyetik) | Manyetizasyon
(eV) Manyetik) (eV) (us/hiicre)
(eV)

Ndo.75Ca0.25Bs 11.4250 11.5615 11.5856 3.30
Ndo.50Ca0.50Bs 10.3561 10.6333 10.7048 13.80
Cao.75Ndo.25B6 9.4045 9.6826 9.5925 -0.03
Ndo.75Sr0.25B6 11.5487 11.7980 11.8663 20.80
Ndo.50Sr0.50B6 10.8569 11.1005 11.1204 10.61

Tablo 5.12: NdBs bilesiginin CaBes ve SrBe ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen parite degerleri

Bilesik Uzay r X M r R | Parite | Karakter
grubu
Ndo7sCao2sBe [ pm3m | (+) | (V) | (B | () | () (-) | Topolojik
NdosoCaosoBs | pm3m | (+) | (+) | () | (*) | () | () | Swadan
Cao7sNdo2sBs | pm3m | (+) | (+) | () | (*) | () | () | Swadan
Ndo7sSro2sBs | pm3m | (+) | (+) | () | (*) | () | () | Topolojik
NdosoSrosoBs | pm3m | () | () | () | () | (W) | (+) | Swadan

Sekil 5.18: Ndo.75Cao.25Be bilesigine ait siiper hiicre
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Sekil 5.19: Ndo.75Ca0.25Be bilesigine ait (a) Siiper hiicre (b) Relativite etkili band
grafigi (c) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.20: Ndo.75Sr0.25Bs bilesigine ait (a) Stiper hiicre (b) Relativite etkili band grafigi
(¢) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Tablo 5.13: SmBs bilesiginin CaBs ve SrBe ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen Fermi enerjileri ve manyetizasyon degerleri

Bilesik Fermi Enerjsi | Fermi Enerjisi Fermi Toplam
(Relativistik) (Non- Enerjisi Manyetizasyon
(eV) Manyetik) (Manyetik) (us/hiicre)
(eV) (eV)

SMo.50Ca0.50B6 10.2402 10.6032 10.5107 11.44
Smo.75Sr0.25Bs 11.2714 11.7157 11.5840 0.00
Sro.75SMo.25B6 9.5651 9.7446 9.7052 11.48
Smo.s0Bao.50Bs 11.2677 11.6286 11.5389 -22.76
Bao.75Smo.25B6 9.6937 9.8638 9.7705 0.05

Tablo 5.14: SmBs bilesiginin CaBs ve SrBe ile yaptigi farkli stokiyometrili
bilesiklerde elde edilen parite degerleri

Bilesik Uzay r X M r R | Parite | Karakter
grubu

SmosoCaosoBs | pm3m | (+) | () Ol ® | e (-) | Topolojik

Smo7sSro2sBs [pm3m | (+) | (V) [ (D) | B | () (-) | Topolojik

Sro7sSmozsBs | pm3m | (+) | (+) | (*) | (*) | () | () | Topolojik

SmosoBaosoBs | pm3m | () | () | (1) | () | (}) | () | Topolojik

BaosSMo2sBs [ pm3m | (+) | (+) | (+) | () | () (-) | Topolojik
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Sekil 5.21: Smos0Caos0Be bilesigine ait (a) Siiper hiicre (b) Relativite etkili band
grafigi (c) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Sekil 5.22: Sro755mo25Bs bilesigine ait (a) Siiper hiicre (b) Relativite etkili band
grafigi (c) Spin polarizasyonlu band grafigi
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Kristal yapilar1 ve band yapilar1 verilen bilesiklerde bir takim siradisi 6zellikler
bulunmaktadir. Ozellikle lantanit agirlikli bilesiklerin ¢ogunda Fermi seviyesinin
iistiinde veya altindan uzun sik bantlar gozlenmektedir. Bu bandlar diiz bandlardir.
Eger Fermi seviyesini kesen hi¢ band olmasaydi teknoloji uygulamalari i¢in 6nemli
diiz band yariiletken malzemelerimiz olurdu. Bilesiklerin ¢ogunda gama notasinin
solunda ve saginda hepsinde bariz olmasa da simetrik bigimde uzanan bandlar
bulunmaktadir. Bu yapilar Dirac konilerini andirmaktadir. Nokta grup simetrisine gére
bu kadar c¢ok topolojik 6zellikli malzeme bulmamiz muhtemelen bu yapilardan
kaynnaklanmatadir. Band yapilarinin bu kadar yogun ve keskin olmasit f

elektronlariin etkilesimlere dahil olmasindan kaynakli oldugunu diisiiniiyoruz.

5.2 Tartisma

Topolojik malzemeler 21. Yiizyilin en 6nemli aragtirma alanlarindan biri olarak kabul
edilmektedir. Yaptigimiz bu c¢alismanin da topolojik malzemeler konusunda
literatlirde yer alacagini ummaktayiz. Bu tez kapsaminda toplamda 37 adet farkli
sitokiyometrili hekzaboriir incelendi. 19 adet hekzabortirde topolojik 6zellik gozlendi.
Topolojik 6zellik gézlenen hekzaboriirlerin ortak 6zelligi birinin veya her ikisinin tek
hekzaboriir formunda topolojik olmasidir. Bu topolojik 6zellik dnceden yaptigimiz
tekli hekzaboriir hesaplamalarina gére olan topolojik &zelliktir. Bu da
hesaplamalarimizin kendi i¢inde tutarli oldugunu gostermektedir. Daha 1y1 sonuglar
elde etmek bu hesaplamalar meta—GGA, hybrid ve double-hybrid fonksiyonelleri ile
yapilmalidir. Hipotetik olarak buldugumuz 19 adet topolojik kristalin yalitkan
bilesigin deneysel olarak ayr1 ayri sentezlenmesi ve ARPES ol¢iimlerinin yapilmasi
gerekmektedir. Deneysel ¢alismalar sonucu topolojik olmaya aday malzemelerimizin
hi¢birinin gergekte topolojik olmama ihtimali de vardir. Literatiirde 6nceden topolojik
malzeme olmaya aday cok sayida bilesigin deneysel olarak topolojik malzeme
olmadig1 durumlar mevcuttur. Ancak topolojik 6zellik yerine bagka egzotik 6zellikler
sakl1 olabilir. Yakin zamanda yapilan bir ¢alismada teorik olarak topolojik 6zellige
sahip olan bir malzeme deneyleri yapildiginda topolojik degil de siiperiletken 6zellige
sahip oldugu gozlenmistir. Belki de topolojik yalitkan ararken Bose-Einstein
yogusmasini saglayacak bir bilesik, spin cami, manyetik yariiletken hatta topolojik
stiperiletken bulmusuzdur da haberimiz yoktur. Bu tez ¢alismasinda elde ettigimiz

bilgiler deneysel fizik¢ilerin ilgisini ¢ekecek ve bu fizikgiler katkili hekzabortirler ile
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deney yapmaya ¢ok istekli olacaklardir. Yakin zamanda olmasa bile gelecekte katkili

hekzabortirler iizerine deneyler yapilacak ve gizemli 6zellikleri agiga cikacaktir.
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