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Metallerin iistiin mukavemet ve yiiksek kirilma tokluklarma sahip olmalari
nedeni ile biyomalzeme olarak kullanilabilirlikleri yaygin olarak
aragtirilmaktadir. Ortam sartlarinda Mg;Bi bilesiginin, yapisal ve elastik
ozellikleri ile anizotropisi ilk-prensipler yontemi ile aragtirildi. Arastirma
sonucunda elde edilen bulgularin ulasilabilen literatiir verileri ile uyumlu
oldugu goriildii. Hesaplanan elastik sabitler mekanik kararlilik kriterlerini

Anahtar Kelimeler:

ét;_:_mtlo sagladigindan, ¢alisilan bilesigin mekanik olarak kararh oldugu sdylenebilir.
Elastik sabitler Malzeme mekanik olarak kararli oldugu i¢in elastik modiil, Vicker sertligi,
Anizitorpi Debye sicakligi, erime sicakligi, minimum termal iletkenlik degerleri tahmin
Ef]l;;o;lcl;tﬁg yapt edildi. Hesaplanan Vicker sertliginin 1 GPa civarinda olmasmndan dolay1,

Mgs;Bi bilesigi yumusak malzeme sinifinda kategorize edilebilir.
Miihendislik ve malzeme bilimi agisindan 6nem arz eden anizotropi, detayl
olarak arastirildi.
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Because of their superior strength and great fracture toughness, metals are
now the subject of much research about their potential use in the field of
biomaterials. Structural and elastic properties and anisotropy of Mg;Bi
compound under ambient conditions were investigated by the first-principles
method. It was seen that the findings obtained as a result of the research were
compatible with the available literature data. Since the calculated elastic
constants meet the mechanical stability criteria, it can be said that the studied
compound is mechanically stable. Since the material is mechanically stable,
elastic modulus, Vicker hardness, Debye temperature, melting temperature,
and minimum thermal conductivity values were estimated. Due to the
calculated Vicker hardness of around 1 GPa, the Mgs;Bi compound can be
categorized in the soft material class. Anisotropy, which is important in
terms of engineering and materials science, has been investigated in detail.

To Cite: Arikan N., Ozer T. Magnezyum Bazli Mg;Bi Biyo-Emilebilir Alagimlarin Elastik Ozelliklerinin Ab Initio
Cahigmas1. Osmaniye Korkut Ata Universitesi Fen Bilimleri Enstitiisii Dergisi 2022; 5(3): 1656-1671.
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1.Giris

Metaller, yiiksek mekanik mukavemetleri ve kirilma tokluklari nedeniyle seramik veya polimerik
malzemelere gore yiik tasima uygulamalari i¢in daha uygundur (Niinomi, 2002; Staiger ve ark., 2006).
Su anda onaylanmis ve yaygin olarak kullanilan metalik biyomalzemeler arasinda paslanmaz c¢elikler,
titanyum ve kobalt-krom bazli alagimlar yer almaktadir ( Fehling ve ark., 1995; Cassell ve ark., 1996;
Li ve ark., 2014; Velikokhatnyi ve Kumta, 2018). Bu mevcut metalik biyomalzemeler, toksik metalik
iyonlar1 ve partikiillerin korozyon veya asinma siiregleri nedeniyle bazi sinirlamalara sahiptir. Ek
olarak, mevcut metalik biyomalzemelerin elastik modiilleri, dogal kemik modili ile 1iyi
uyusmamaktadir. Yani kemik biiylimesinin uyarilmasina ve implant kararlih@ini azaltan yeniden
sekillenmeye yol agabilen stresten koruyucu etkilere neden olur (Nagels ve ark., 2003). Titanyum ve
titanyum alagimlari, mukavemetleri, uzun yorulma 6miirleri, iyi islene bilirlikleri ve korozyona kars1
yiiksek direnglerinden dolay1 yapay kalga eklemleri veya dis kokleri gibi biyomedikal uygulamalar
icin ilk tercihlerdendir ( Niinomi, 2002, 2008; Geetha ve ark., 2009; Gutiérrez Moreno Ve ark., 2018).
Ne yazik ki, Ti-bazli implantlar (E; = 110 GPa), kortikal kemige (E<30 GPa) kiyasla yliksek elastik
modiillerinden kaynaklanan “stres kalkan etkisi” olarak adlandirilan c¢esitli nedenlerle uzun siireli
kullanimdan sonra biyouyumluluk eksikliginden dolay1 basarisiz olma egilimindedir (Niinomi, 1998;
Sumner ve ark., 1998; Ozaki ve ark., 2004). Boylece, goreli diisiik sertlikte ve toksin olmayan bazi
alasimlarin gelistirilmesi son yillarda faal bir ¢alisma alani olmustur. Magnezyum, 1,74 g/cm3
yogunluga sahip son derece hafif bir metal olup, sirasiyla aliiminyum ve g¢elikten 1,6 ve 4,5 kat daha
az yogundur (Degarmo, 1979; Niinomi, 2002). Magnezyum, son zamanlarda mikemmel
ozelliklerinden dolay1r kemik ikame malzemeleri i¢in umut verici bir biyomateryal olarak kabul
edilmistir, Magnezyumun mitkemmel 6zellikleri arasinda, nispeten diisiik Young modiilii ve uygun
mukavemet (Avedesian ve ark., 1999), miikemmel biyouyumluluk ( Sumner ve ark., 1998; Kuwahara
ve ark., 2001), biyolojik olarak parcalanabilirlik ve biyolojik olarak emilebilirlik (Franchi ve ark.,
1991; Wiesmann ve ark., 1997) soylenebilir. Mg-bazli metalik malzemeler, hastalikli veya hasarli
kemik dokusunun onarimina veya degistirilmesine yardimci olan biyomalzemeler olarak énemli bir rol
oynamaya devam etmektedir (Paufler, 1990; Saris ve ark., 2000; Okuma, 2001; Vormann, 2003; Wolf,
2003; Niinomi,2008). Magnezyumun kirilma toklugu, hidroksiapatit gibi diger seramik
biyomalzemelerle karsilastirildiginda daha fazladir ve elastik modiilii ve basing akma dayanimi
(compressive yield strength), yaygin olarak kullanilan diger metalik implantlardan kemige daha
yakindir (Hartwig, 2001). Ayrica magnezyum kemik dokusunda dogal olarak bulunur ve insan
metabolizmas1 i¢in gereklidir. Magnezyumun birgok miihendislik uygulamasindaki en biiyiik
dezavantaji, Ozellikle elektrolitik ve sulu ortamlarda diisiik korozyon direnci gibi o6zelligidir.
Magnezyum bazli implantin in vivo korozyonun, idrarla zararsiz bir sekilde atilmasi, toksik olmayan
bir oksit olusumunu igermesi ve biyomateryal uygulamalar icin ilgi ¢ekici bir 6zellik haline gelir.
Ustelik fonksiyonel rolleri ve kemik dokusundaki varligi nedeniyle, magnezyum yeni kemik

dokusunun biiyiimesi tizerinde uyarici etkilere sahip olabilir (Kuwahara ve ark., 2001; Yamasaki ve
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ark., 2002, 2003). Boylelikle, magnezyum ve alagimlarinin hafif, pargalanabilir, yiik tastyan ortopedik
implantlar olarak uygulanmasi 6ngoriilmiistiir. Kemik dokusu iyilesme esnasinda dogal doku ile
degistirilirken, 12-18 haftalik bir zaman 06lgeginde viicutta mevcut kalacak ve mekanik biitlinligi
koruyacaktir (Wen ve ark., 2001; Witte ve ark., 2005). Li ve ark., (2014) kemik kirig1 fiksasyonu i¢in
tek yonlii yiiksek mukavemetli magnezyum alasimli (Mg-alasimli) tellerle giiclendirilmis yeni bir poli-
laktik asit (PLA) bazli biyokompoziti iiretmislerdir. Bu materyal i¢in yapilan darbe deneyleri
sonucuna gore, darbe islemi sirasinda Mg-alagiml tellerin plastik deformasyon davranisindan dolay1
biyokompozitin olumlu darbe &zelliklerine sahip oldugunu gostermistir. Mg alagiml tellerin igerigi
hacimce %20'ye ulasirken, kompozitin darbe dayammi 93,4 kJ/m?ye ulasabilir, bu da aym islemle
iiretilen saf PLA'ninkinden yaklasik 16 kat daha biiytiktiir.

MgsBi bilesigi ile daha 6nce yapilmis herhangi bir deneysel veya teorik caligmaya rastlaniimamus,
ancak “The open Quantum Materials Database” ve “materialsproject” sitelerinde bu bilesigin Pm-3m,
14/mmm, P63/mmc, P21/m, Pmmn, Pmm2, Imm2, Fm-3m uzay grubunda kristallesen fazlarinin
oldugu bildirilmistir. Pm-3m fazinda MgzBi bilesigi kiibik kristal sistemde kristallesmekte olup birim
hiicrede dort atom bulunmaktadir. Bu ¢alismada, Sekil 1’de birim hiicrenin gorseli verilen Mg;Bi
bilesiginin Pm-3m(221) uzay gurubunda ve L1, fazindaki kararliligin1 ve mekanik 6zelliklerini ikinci
dereceden elastik tensor analizi vasitasiyla tartisiyoruz. Bu galisma oncelikle, hacim (bulk) modiilii
(B), kesme (shear) modiilii (G), Young modiilii (E) ve Poisson orani (c) gibi Mg;Bi alasiminin genel
elastik Ozelliklerini arastirmanin yaninda Debye sicakligi, erime sicakligi gibi termodinamik ve
elektronik oOzelliklerini arastirmak i¢in ylritilmistiir, sonuglar potansiyel olarak uygun aday
biyouyumluluk malzemesini belirlemeye hizmet etmektedir. L1, fazina atifta bulunan ve kristalin
anizotropisi dikkate alinarak, ortopedik implantlar olarak kullanimlari i¢in uygun, istenen 6zelliklere

sahip alasimlar1 rasyonel olarak tasarlamak i¢in bir kilavuz olarak kullanilabilir.

2. Materyal ve Metot

Tiim hesaplamalar, Quantum-Espresso paketinde ¢aligtirilan ab initio diizlem dalga psddopotansiyel
yontemi ile yapildi (Giannozzi ve ark., 2009). Degis-tokus korelasyon fonksiyonu, Perdew-Burke-
Ernzerhof (PBE) (Perdew ve ark., 1996) tarafindan parametrelendirilen genellestirilmis gradyan
yaklasimi (GGA) kullanilarak hesaplandi. Psodopotansiyeller iiretilirken; Mg elementi 3s?, Bi
elementi i¢in 4f** 5d' 6s? 6p° elektronlari valans elektron olarak hesaplamalara dahil edildi. Dalga
fonksiyonlari, Mg;Bi alasimi i¢in 40 Ry Kinetik enerji kesimi ile diizlem dalgalarda genisletildi.
Elektronik yiik yogunlugu, kinetik enerji Cut-off’un 400 Ry'ye kadar degeri dikkate alinmistir. Kesin
sonuglar elde etmek i¢in, mixing betasi 0,7 olan yakinsama esigi (convergence threshold) 10° Ry
olarak tercih edilmistir. Brillouin bolgesinin (IBZ) 6rneklenmesi i¢in 10x10x10 Monkhorst — Pack
(Monkhorst ve Pack, 1976) k-noktasi mesh kullanilarak atom basina 1 mRy'lik enerji yakinsamasi
saglanmistir. Smearing parametresi o= 0,02 Ry olan smearing teknigi (Methfessel ve Paxton, 1989)

kullanilarak, Fermi yiizeyine kadar olan entegrasyon gerceklestirilmistir. Ayrica yari-harmonik
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yaklagimli (QHA) ile Gibbs2 kodunu kullanarak sabit hacim altinda termodinamik o6zellikleri
hesaplandi. Elastik ozellikler (G ve E), termos-pw kodunda uygulanan enerji- strain yontemi
kullanilarak Voigt ve Reuss degerlerinin geometrik ortalamasi olan Hill degerinden elde edilmistir
(Canl1 ve ark., 2021). Diger ilgili elastik modiiller, kiibik sistem igin ii¢ elastik sabit (Cjj) kullanilarak
da elde edilebilir.

3. Bulgular ve Tartisma
Bir onceki boliimde verilen optimize parametreler, Quantum Espresso yaziliminda BFGS algoritmasi

kullanilarak bilesigin yapisal optimizasyonu tamamlandi. Yapisal optimizasyonu tamamlanan bilesigin
kristal yapisi gorsellestirilerek Sekil 1°de verilmistir. Yapisal optimizasyon sonucu elde edilen

sonuglar Tablo 1’ de gosterilmistir.

Sekil 1. L1, fazdaki Mg3Bi bilesiginin kristal yapisi.

Tablo 1. Mgs;Bi bilesigi i¢in elde edilen &rgii sabiti (ap, A), hacim (B, GPa), shear (G, GPa) ve Young (E, GPa)
modiilleri, elastik sabitler (Cj;, GPa).

Materyal Referans a B G E Ci Cp, Cu G

Mg;Bi Bu calisma 4,594 40,17 14,26 38,25 54,24 33,13 17,44 0,34

VASP (Jain 4,629
ve ark., 2013)*

Teori (Saal ve 4,598
ark., 2013)**

*Materials Project’ten alimmistir. ** The Open Quantum Material Database’den almmistr.
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Malzemenin birgok fiziksel 6zellikleri hakkinda bilgi veren elastik sabitler, kiibik yapida C,; (54,24
GPa), C1, (33,13 GPa) ve Cy4 (17,44 GPa) olmak lizere ti¢ tane deger ile belirtilmektedir. Bu degerler
Born kararlilik kriterleri (Beckstein ve ark., 2001) olarak bilinen sartlar1 sagladiginda malzemenin
mekanik olarak kararli oldugu sOylenebilir. Mekanik olarak kararli olan MgsBi bilesiginin Hill
yaklasiminda (Hill, 1952) ve literatiirde verilen esitlikler (Ozer ve Cabuk, 2019) kullanilarak hacim
modiilii (10,17 GPa), shear (kesme) modiilii (14,26 GPa), Young modiilii (38,25 GPa) ve poisson orani
(0,34) hesaplanmistir. Baz1 kaynaklarda elastik modiil, Young modiilii olarak da gegmektedir. Hacim
ve kesme modiilii gibi malzemenin mekanik 6zelliklerinden biridir. Yeni nesil titan alagimlarin elastik
modiilii 74-85 GPa, kemik 10-30 GPa (Long ve Rack, 1998) oldugu diistiniiliirse 38,25 GPa elastik
modiil ile MgzBi bilesigi kemigin elastik modiil degerine yakindir. Ayrica kemikte kiitlece yiizde
(%w) 0,6-0,7 magnezyum elementinin bulundugu (Supova, 2015) dikkate almarak MgzBi bilesiginin
aday implant malzemesi olarak kullanilabilecegi diisiiniilmektedir.

Calisilan malzemenin stinek (Ductile) mi yoksa kirilgan (Brittle) yapida mi1 oldugu G/B orani, Poisson

oran1 ve Cauchy basincina bakilarak teorik olarak tahmin edilebilmektedir. Cauchy basinci,
Cp =Cy-Cu

G/B orami i¢in kritik deger 0,5’tir. G/B oranminin 0,5’ten kiigiik olmasi halinde malzemenin siinek
ozellik gdstermesi beklenir. Poisson orani igin kritik deger 0,26’°d1r. 0,26 kiigiik deger kirilgan yapiya
isaret eder (Ozer, 2021). Siinek &zellik gdstermesi beklenen malzemenin Cauchy basincinin ise pozitif
olmasi gerekir (Canli ve ark., 2021). Mg3Bi bilesiginin hesaplanan G/B orani 0,35, Poisson orani 0,34
ve Cauchy basinct (15,69 GPa) olarak hesaplandigindan MgsBi bilesigi stinek 6zellik gosterecektir.
Ayrica Poisson oran1 malzemede etkili olan bag kuvvetleri hakkinda da bilgi vermektedir. Merkezi
kuvvetler igin limit degeri 0,25 — 0,50°dir. Hesaplanan Poisson oranina gore MgsBi bilesiginde
merkezi kuvvetlerin etkin oldugu yargisina ulagilmistir.

Hacim, shear ve Young modiillerinin degerlerine bakilarak malzemenin sertligi hakkinda bir yargiya
ulagilabilse de yeterli olmadigindan daha detayli analizler igin literatiirde Vicker sertligini tanimlayan

Yousef (Yousef ve ark., 2006)

_ (1-29)E
V7 6(1+9)

Tian (Tian ve ark., 2012)

HV =092 k1,137GO,708

gibi modeller mevcuttur.
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Bu modellere gére Mg;Bi bilesiginin Vicker sertligi, 0,509 GPa (Yousef ve ark., 2006) ve 1,860 GPa
(Tian ve ark., 2012) olarak hesaplanmistir. Malzemelerin Vicker sertlik degerine gore yumusak, sert
ve siiper sert malzeme olarak siniflandirilmasi da yapilmistir. Eger bir malzemenin Vicker sertligi 10
GPa’dan kiigiik ise yumusak (Liu ve ark., 2020), 40 GPa’dan biiyiik ise siiper sert malzeme (Haines ve
ark., 2001) sinifinda oldugu kabul edilmektedir. Yapilan bu siniflandirilmaya gére MgzBi bilesiginin
hesaplanan Vicker sertligi yaklasik 1 GPa oldugundan yumusak malzeme smifina girmektedir.
Yumusak malzeme sinifinda oldugundan calisilan bilesigin sertlik gerektiren uygulamalarda
kullanilmasi pek de uygun goriillmemektedir.

Elastik sabitler ile erime sicakligi arasindaki iliskiden malzemenin erime sicakligi tahmin edilebilir.
Literatiirde erime sicakligmi tayin eden, Fine (Fine ve ark., 1984) (Esitlik 4 - 5) ve Ozer (Ozer, 2018)

(Esitlik 6) modelleri gibi bir takim modeller mevcuttur. Bu modellere gore erime sicakligi,

Tm =553 + 5,91 Cll

Tn=607+9,3B

Tm=560,4 + 7,805 Cy; — 3,094 C;, — 1,086 Cyy

MgsBi bilesiginin erime sicakhigi 873,56 K (Esitlik 4), 980,55 K (Esitlik 5) ve 862,3 K (Esitlik 6)
olarak hesaplanmistir. Erime sicakligini kiyaslayacak herhangi bir literatiir verisine ulasilamadigindan
okuyucuya fikir vermesi agisindan Mg3Bi, fazin erime sicakligi 821 °C olarak bildirilmistir (Sasaki ve
ark., 2009).

Katilar i¢in karakteristik 6zellige haiz olan Debye sicakligi, minimum termal iletkenlik elastik
sabitlerden ve ortalama ses hizindan hesaplanabilmektedir. S6z konusu esitlikler literatiirde mevcuttur
(Cahill ve ark., 1992; Clarke, 2003; J. Long ve ark., 2015). Mg;Bi bilesiginin Debye sicakligr 199 K,
minimum termal iletkenligi 0,404 (Clarke, 2003), 0,461 (Cahill ve ark., 1992) ve 0,318 Wm™ K™ (Long
ve ark., 2015) olarak hesaplanmistir. Minimum termal iletkenlik degerinin kii¢iik olmasindan dolay1
termal yalitkanlik gerektiren uygulamalarda kullanilabilecegi beklenilmektedir. Bu ¢alismada Mg3Bi
bilesiginin yogunlugu 4,828 g/cm® olarak tahmin edilmistir. Materialsproject’te MgsBi bilesiginin
yogunlugu 4,72 glcm?® olarak verilmistir. Bu hali ile yapilan hesaplama literatiir verisi ile tutarlidir.
Maddelerin fiziksel ya da mekanik O6zelliklerinin, yone bagli olarak degismesi anizotropi olarak
tanimlanmaktadir.  Malzemenin  anizotropi  Ozelliginin  bilinmesi malzeme miihendisligi
uygulamalarinda mikro ¢atlaklar1 yonetmek i¢in 6nem arz ettiginden Mg;Bi bilesiginin anizotropisi de
analiz edilmistir. Bir malzemenin anizotropisi farkli sekillerde ifade edilebilmektedir. Herhangi bir

kristal yapiya uygulanabilen evrensel anizotropi faktorii (Ranganathan ve Ostoja-Starzewski, 2008)
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U_cGv By
A _5GR+BR20 (7)

Chung-Buessem anizotropi faktorii (Buessem ve Chung, 1968)

Gy — G
VR 100 (8)

Ap = ———
7 Gy +Gg

Zener anizotropi faktorii (Nye, 1985)

2G4y
Ag=—"— 9)
27— Cyp

Elastik anizotropi faktorii (Every, 1980)

C11 B C12 B 2C44—
Cll - C4—4

izotropik malzemelerde A; degeri “bir” olur, AY, A; ve AE degerleri “sifir” olur.
Anizotropikligi gosteren Esitlik 7-10°da sonuglarin bir ve sifirdan farkli ¢ikmasi
anizotropikligi gostermektedir. Sifir ve birden sapma miktari ise anizotropikligin derecesini
gostermektedir. Yapilan hesaplamalarda evrensel anizotropi 0,309, Chung-Buessem anizotropi
2,998, Zener anizotropi 1,652 ve elastik anizotropi faktorii 0,374 olarak bulunmustur. Bulunan bu
sonuglara gére Mg;Bi bilesiginin anizotropik davranig sergiler. Okuyucunun MgsBi bilesiginin Young
ve kesme modiilleri ile Poisson oraninin anizotropisini daha rahat gérmesi bakimindan ELATE

(Gaillac ve ark., 2016) yazilimi ile gorsellestirilerek Sekil 2°de verilmisgtir.

(@)

1 » 1 » . >
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(b)

(©)

—lo + +« 1T = —lo + — T o+ « | 1 =

-08 * J -08 - J U -08

xy diizlemi xz diizlemi yz diizlemi

Sekil 2. MgsBi bilesiginin anizotropisinin 3D ve 2D sekilleri. Sekilde minimum degerler yesil, maksimum
degerler mavi renk ile gosterilmistir. Gorsellerde izotropi, cember ya da kiire ile temsil edilirken
kiireden/gemberden sapmalar anizotropikligin gostergesidir. (a) Young modiilii, (b) Kesme modiili, (c)
Poisson'nin orant.

Esitlik 7-10’dan elde edilen sonuglar ve Sekil 2’den goriilecegi tizere Mg3Bi bilesiginin anizotropik
davranig sergilemektedir.

Bir kristalin yapisal bozulmalan ve elektronik iletkenligi gibi birtakim 6zelliklerinin belirlenmesinde
kristalin enerji bant yapisinin bilinmesi 6nem arz etmektedir. Bu nedenle Mg3Bi bilesiginin Brillouin
bolgesindeki yiiksek simetri yonlerinde elektronik bant yapilar1 ve enerji bantlarina orbitallerin
katkilarin1 gérmek i¢in toplam ve pargali durum yogunluklar1 Sekil 3 ve Sekil 4’de verilmistir. Sekilde
Fermi enerji (Eg) seviyesi kesikli yatay ¢izgi ile gosterilmistir. Sekillerden de rahatlikla goriilecegi gibi
-12 ile -10 eV arasindaki enerji bandina bilyiikk oranda Bi-3s ve Mg-3d orbitallerinden olmak {izere
goreli olarak az miktarda Mg-6s orbitallerinden katki gelmektedir. Sekil 3’de verilen Mg3Bi
bilesiginin elektronik bant yapisi incelendiginde -10 ile -6 eV araliginda bir enerji bandinin olustugu
gorlilmektedir. Ancak Fermi enerji seviyesinde bir bant olusumu s6z konusu olmamis valans band1 ile
iletim bandi ¢akismistir. Bu ¢akismadan dolay1 yalitkanlik veya yar iletkenlik s6z konusu degildir.
Fermi enerji seviyesinde valans bandi ile iletim bandinin ¢akigik olmasi ve elektron yogunlugunun
bulunmasindan dolayr Mgz;Bi bilesiginin metalik karakter gosterecektir. Fermi enerji seviyesi
civarinda iletkenlige en biiyiik katki Mg-3d orbitallerinden geldigi durum yogunlugu egrilerinden
rahatlikla goriilmektedir. Valans ve iletim bandina en biiyiik katki Mg-3d sonrasinda Bi-3p

orbitallerinden gelmektedir.
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Sekil 4. L1, fazdaki Mg3Bi alagimmin toplam ve pargali durum yogunlugu (sifir noktasi Fermi enerji seviyesi

olarak secilmistir).

L1, fazinda Mg;Bi alagiminin termodinamik 6zellik hesaplamalari i¢in Quantum-Espresso programina
entegre olan thermo_pw programi tercih edilmistir. Optimize edilmis atomik yapiya stress
uygulanarak kuasi-harmonik Debye modeli ile 0-800 K araliginda termodinamik 6zellikler (serbest
enerji, titresim enerjisi, entropi ve 1s1 sigasi) hesaplandi. Hesaplanan serbest enerji, titregim enerjisi,
entropi ve 1s1 sigasinin degerlerinin sicakliga bagh degisimi, Sekil 5-8 de sunulmustur. Sekil 5°te
goriilen serbest enerjinin sicakliga bagl degisimine bakildiginda, artan sicaklik ile ters orantili bir
azalmanin oldugu gorilebilir. Sekil 6°da ise titresim enerjisinin sicaklikla degisim egrileri
goriilmektedir. Artan sicaklikla beraber titresim enerjisinde de bir artis gozlenmektedir. Bdoylece,
sicakligin aritmasiyla birlikte artan titresim enerjisi, serbest enerjisinin azalmasina sebep olmaktadir.

Sekil 7°de verilen entropi-sicaklik degisim egrisi incelendiginde artan sicaklikla entropide bir artig s6z
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konusudur. Bu artig beklenen bir neticedir. Sicaklik-1s1 sigas1 degisimi Sekil 8’de verilmistir. Sicaklik-
1s1 sigas1 degisim egrisinden goriilecegi iizere, sicaklik arttikga 1s1 sigasindaki artis ve yiiksek
sicakliklara dogru kaydiginda da Dulong-Petit limiti (Petit ve Dulong, 1819) olarak adlandirilan 3NR
(N birim hiicredeki atom sayilari, R gaz sabiti) degerine yaklastig1 goriilmektedir. Buna ek olarak, 1s1
sigasinin doyum noktasina ulagsmaya basladigi yer olan ve bir materyal icin en yliksek frekans
modunun uyarildig sicaklik degeri olarak adlandirilan, Debye sicakligi da bu alagim i¢in 197,812 K
hesaplanmis, Mg3Bi; bilesigi i¢in 177 K degeri rapor edilmistir (Agne ve ark., 2018). Hesaplanan bu
deger elastik sabitler ve ortalama ses hizindan hesaplanan Debye sicakligi ve literatiir verisi ile

tutarhidir. Bu tutarlilik hesaplamalarin giivenirligine isaret etmektedir.

g 8 & &

Serbest Enerji (k1/ [ mol))

3

=140

0 100 200 300 400 500 600 700 800
T (k)

Sekil 5. L1, fazdaki Mg3Bi alagimmin titresim serbest enerjisinin sicakliga bagh degigimi
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Sekil 6. L1, yapidaki Mg3Bi alagiminin titresim enerjisinin sicakliga bagl degisimi
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Sekil 7. L1, yapidaki MgzBi alagimimin entropi sicaklik degisimi
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Sekil 8. L1, yapidaki Mg;Bi alagiminin 1s1 s18as1 (Cv) sicaklik degisim egrisi

4.Sonuglar

MgsBi bilesiginin ortam sartlarindaki yapisal optimizasyonundan elde edilen parametreler kullanilarak
elastik sabitleri elde edildi. Elde edilen bu sabitler mekanik kararlilik kriterlerini sagladigindan elastik
modiilii, anizotropisi, termodinamik o&zellikleri ve elektronik yapisi arastirildi. Yapilan arastirma
sonucunda mekanik olarak kararli, anizotropik ve yumusak bir malzeme oldugu goriildii. G/B orani,
Poisson oran1 ve Cauchy basinci degerlerine goére Mg3Bi bilesiginin siinek o6zellik gosterecegi
sOylenebilir. Malzemenin mekanik 6zelliklerini belirleyen hacim modiili (10,17 GPa), shear (kesme)
modiilii (14,26 GPa), Young (elastik) modiilii (38,25 GPa) olarak hesaplanmistir. Elastik modiil degeri
yeni nesil titan alasimlarda 74-85 GPa, kemikte 10- 30 GPa (M. Long ve Rack, 1998), magnezyumun
kanserojen olmayan bir element oldugu ve kemikte agirlikca yilizde 0,6-0,7 oraninda bulundugu
diistiniiliirse Mg3Bi bilesigi aday implant malzemesi olabilir. Yine elastik sabitlerden karakteristik
Debye sicakligi ve minimum termal iletkenlik kat sayist hesaplandi. Elektronik yapi incelemesinde,
valans bandi ile iletim bandinin ¢akisik olmasi ve Fermi enerji seviyesinde elektron yogunlugunun
bulunmasindan dolayr metalik karakterdedir. L1, fazinda Mg3Bi alagiminin termodinamik 6zellik
hesaplamalar1 QE yazilimina entegre olan termo pw programinda optimize edilmis yapiya stres
uygulayarak kuasi-harmonik Debye modeli ile serbest enerji, titresim enerjisi, entropi ve 1s1 sigasinin

degerlerinin sicakliga bagl degisimi 0 ile 800 K araliginda belirlendi.

Cikar Catismasi Beyani

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