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The identification of a system of electrons and ions interacting with each other can be done by
quantum mechanics and the properties of this system can be obtained from the solution of the
multi-particle Schrodinger equation. The solution of Schrodinger's equations requires large
computational capacity. Increasing the number of points used to describe the problem leads to
high memory usage and increased computation time. Density functional theory is a very popular
and versatile method used in physics, chemistry and materials science to calculate the electronic
structure of materials. In this study, MoSe. monolayer was created using this theory.
The differences in the structures formed by Fe, Mn transition metals which are provided to be
retained were investigated.

Figure A. Stable MoSe2 monolayer
Purpose: The aim of this study is to investigate the interaction of Fe, Mn atoms and FeMn atomic
clusters due to the importance of MoSe2 monolayer which is a different semiconductor for
transition metal.

Theory and Methods: The optimization of MoSe2 monolayer by using quantum espresso 3.2
program in Linux operating system was achieved and the changes in the structures formed as a
result of the interaction with Fe-Mn atoms used in nanoelectronic applications and catalysts were
shown. In addition, the interaction of MoSe2 monolayer with transition metals was created by
using package programs, energy values were calculated and their stable structures were
determined. Density functional theory is used in the solution of multi-electron systems.

Results: Mn, Fe, FeMn atomic and atomic clustered structures of transition metals of MoSe2
monolayer were examined by generalized gradient approach using density functional theory. The
changes in the properties of the resulting stable structures were examined and the differences in
the magnetic properties were shown. In addition, it was determined how stable structures
determined according to their holding energies change in different atoms.

Conclusion: The results of the study showed that the methods used and the potentials were
appropriate when compared with similar literature studies. In addition, the results showed that
the theory used was suitable for the semiconductor and transition metals studied.
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Son yillarda ilging elektriksel ve optiksel 6zellikler sergileyen iki boyutlu yari iletken malzemeler
dretilmistir. Tek tabakali malzemelerde elektronlar farkli davranislar goéstermektedirler.
Elektronlar tek tabakali malzeme arasinda hareket ettikge, iki boyutta tutularak farkli 6zellikler
sergilemektedirler. Bu kapsamda; molibden diselenad(MoSe2) tek tabakasmin optimazasyon
sonucu kararli yapisi, Linux igletim sistemi ve quantum espresso 3.2 progranmu ile elde edilip
iizerinde caligildi. Oncelikle molibden(Mo) ve selenyum(Se) atomlarinin bag uzunluklarmi
belirleyerek, kararli durumdaki MoSez tek tabakasi olusturuldu. Bunun i¢in kinetik enerji kesilme
degeri, orgii degeri ve k nokta degerleri belirlendi. MoSe: tek tabakanin kararli yapismi elde
ederek baglanma enerjisini, bag uzunlugu hesaplandi. Belirlenen kararli yap1 {izerine Fe, Mn
atomlar1 ile FeMn atom kiimesinin tutunmasinin olast konfigiirasyonlar1 iizerinde c¢aligildi. Bu
konfigiirasyonlar igerisinde en kararli olan yapilar gosterildi. Fe-Mn atomlarinin nano kiimeleri,
katalizorlerde ve nanoelektronik alanlarindaki uygulamalarindan dolayr dnemli oldugundan
MoSez: tek tabakasi ile Fe, Mn atomlar1 ve FeMn atom kiimesi arasindaki etkilesme incelendi.

Interaction of MoSe2 Monolayer with Fe-Mn Atoms and FeMn
Nanoatom Cluster

Abstract

In recent years, two-dimensional semiconductor materials have been produced which exhibit
interesting electrical and optical properties. In monolayer materials, electrons behave differently.
As the electrons move between the monolayer materials, they exhibit different properties by being
held in two dimensions. In this context; molybdenum diselenide(MoSe2) monolayer was obtained
by optimization of stable structure, Linux operating system and quantum espresso 3.2 program.
Firstly, by determining the bond lengths of molybdenum(Mo) and selenium(Se) atoms, a stable
MoSe2 monolayer was formed. For this purpose, kinetic energy cut-off value, lattice value and k-
point values were determined. The binding energy and bond length were calculated by obtaining
the stable structure of MoSe> monolayer. On the determined stable structure, Fe, Mn atoms and
possible configurations of the attachment of FeMn atomic clusters were studied. The most stable
structure of these configurations is shown. Since the nanoclusters of Fe-Mn atoms are important
because of their applications in catalysts and nanoelectronic fields, the interaction between the
MoSez monolayer and Fe, Mn atoms and FeMn atomic clusters was investigated. Since the
nanoclusters of Fe-Mn atoms are important because of their applications in catalysts and
nanoelectronic fields, the interaction between the MoSe, monolayer and Fe, Mn atoms and FeMn
atomic clusters was investigated.

1. GIRIS (INTRODUCTION)

Teknolojinin giin gegtikce ilerlemesi ile birlikte nanoteknoloji ve nanobilim {izerine yapilan arastirmalar da
artmaya baslamistir. Nanobilim, nanometre Olgiitlerinde ortaya ¢ikan davraniglari kuantum kurami ile
anlamaya caligmaktadir. Nanoteknoloji ise nano yapilarin yeni, farkli ve istiin 6zellikler kazanmasini
saglayan bir teknolojidir [1, 2]. Nanoteknoloji, yapisi ve bilesenlerinin farkli olmasinin yani sira kendi nano
boyutlarina bagli olarak islemler sergileyen malzeme ve sistemlerin iistiin 6zelliklerini sunar [3]. Bu
bakimdan pek cok iilke elektronik cihazlarin boyutlarinin da giderek kiiciilmesi, nano yapilarin veya
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malzemelerin manyetik, elektriksel ve iletkenlik gibi kendilerine 6zgii 6zelliklerinin farkliliklar géstermesi
nedeniyle bu konuya fazla yatirim yapmaktadir [4].

Son zamanlarda elektrokimyasal ve fotokatalitik sistemlerdeki cesitli uygulamalarda yer almaya baglayan
gecis metali diklorojenitleri igin MoSe; ilgi ¢ekici bir yariiletkendir [5, 6]. MoSe2'nin katmanli yapist ve
selenyumun (Se) elektriksel iletkenligi, lityum-iyon ve sodyum-iyon piller gibi elektrokimyasal enerji
depolama sistemlerinde karsi iyonlar1 barindirmak i¢in iyi bir firsat saglamasi agisindan MoSe,, iizerine
yapilan ¢alismalar 6nemlidir. Ayrica, MoSe; ile fotokataliz ve fotoelektrokimyasal giines pilleri i¢in umut
verici aragtirmalar yapilmaktadir [5]. Bu calismada MoSe; tek tabakasinin Fe-Mn ile etkilesmesinin
incelenmesindeki amag, manyetik oOzelliklerdeki degisimlerle elde edilen bulgular gecis metali
katkilamasinin MoSe; tabanli hedef teknolojik uygulamalarin gelecekteki tasarimi i¢in etkili bir strateji
oldugunu gostermektedir. Yi Tian ve ark. [7] tarafindan yapilan arastirmada degisen manyetik karakterlere
sahip gecis metalleri (Mn, Fe, Ni, Co) ile farkli alanlarda elektronik uygulamalara yonelik sonuglar elde
etmiglerdir. Tiim bu uygulamalar bir sekilde benzer oldugundan, bu makale ile ama¢ MoSe,' in genis bir
uygulama potansiyelleri hakkinda da bilgi verip, yeni bir bakis agis1 sunmaktir.

Yalitkan, yariiletken ve iletken yiizeylerin atomik yapisini, elektronik yapisi belirleyebilmek i¢in birgok
metot kullanilmaktadir. Ug boyuttan iki boyuta indikce kuantum etkilerinin ortaya ¢ikmasi ile atom
gruplarinin {i¢ boyutta sahip olmadig1 6zellikler ortaya ¢ikmaya baglamaktadir [8]. Bu degisim nano
yapilarin, kendilerine 6zgii 6zelliklerinin bir¢ok alanda arastirilmasi konusunda onemli hale gelmistir.
Atomik boyutlardaki nano yapilarin anlasilmasi ve yapilan ¢aligmalarin gelistirilmesi 6nemlidir. Bu
yapilarin dretilip teknolojiye kazandirabilmesi igin, atomik boyutlardaki yapilarin iyi incelenerek, yeni
malzemeler dizayn edilmesi gerekmektedir [1-3]. Bu kapsamda; yapilan bu ¢aligma konusunda Linux
isletim sisteminde quantum espresso 3.2 programi ile MoSe; tek tabakasinin optimizasyon sonucu kararli
yapist elde edilerek nanoelektronik uygulamalarinda ve katalizorlerde kullanilan Fe-Mn atomlan ile
etkilegsmesi sonucunda olusan yapilardaki degisiklikler gosterilmigtir. MX, (M: gegis metali, X: kalkojen
atom) yapisindaki bilesenler, materyallerin degisik ozellikler gosteren bir siifini olusturmaktadir. Bu
malzemelerin optoelektronik teknolojisinde de uygulama alani mevcut olup, sensér yapiminda da
onemlidirler [9-12]. Ozellikle diisiik boyutlara inildik¢e kuantum etkilerinin daha baskin olarak ortaya
cikmasi nedeniyle, malzemelerin sahip oldugu geometrik yapi1 ve kusurlar (bosluk kusuru, yabanci atom ile
yer degistirme, yabanci bir atomun yapiya tutunmasi) malzemenin fiziksel, elektronik ve optik 6zelliklerini
son derece etkilemektedir [13]. Bu sebepten MoSe, tabakasimin kararli yapisi olusturulup, bu alandaki
aragtirmacilara kaynak olmasi agisindan ifade edildi.

2. MATERYAL ve YONTEMLER (MATERIAL and METHODS)
2.1 MoSe; Tek Tabaka (MoSe; Monolayer)

Son on yildir nano bilim ve nanoteknolojide karbon atomu tabanli bal petegi yapilari hakim olmustur.
Bunlara 6rnek olarak grafin, karbon nano tiipler ve seritler 6rnek verilebilir. Son yillardaki ¢aligsmalar, MX»
(M; gecis metali, X; kalkojen atom) yapilar1 grafenden daha iyi 6zelliklerde olabilecegini gostermistir. Ug
boyutlu MX; bilesenleri materyallerin en ilging siniflarindan birini barindirir ve oldukg¢a 6nemli 6zellikler
gosterir. Bunlarin bulk yapilar1 oksit siiperiletkenlik, yari metalik manyetik, redoks reaksiyonlarinda
katalizi icerir [14]. Ayrica iki boyutlu (2B) malzemeler, iizerine yogun ¢alismalar olan grafenin yiiksek
iletken stabil ultra ince yapisinin kesfedilmesinden sonra biiyiik ilgi gormiistiir. Grafenden sonra, MXz
yapilari elektronik ve cihaz 6zellikleri sayesinde, daha ¢ok dikkat ¢ekerek, bir bagka farkli malzeme sinifini
olugmasini saglamistir [14]. 2B materyaller icerisinde, MX> yapilari farkli optik ve elektriksel 6zellikleri
yani sira mekanik stabiliteleri sayesinde de temel arastirma, teknolojik ilerleme i¢in iizerine g¢alisilan
konulardir [15].

Sahin H. ve grubu [16], IV grup elementleri ve 111-V grup elementlerinin ikili bilesikleri tek tabaka petek
yapisini temel prensipler ilkesini kullanarak incelediler. Abou-Ras D. ve grubu [17] ise farkli sicakliklarda
ince tabaka MoSe; igin reaksiyon kinetigini arastirdilar. Calisma sonuglarinda 550 dereceden daha yiiksek
sicakliklar i¢in dayanikliliginin artis gésterdigini belirlediler. Bir bagka caligma ise Hao Cui ve grubu [18]
tarafindan iki boyutlu malzeme olan Pd katkili MoSe tek tabaka trafo yaglarindaki Ha, CO ve digerleri de
dahil olmak tizere yagdaki gazlarin algilanmas1 veya uzaklastirilmasi i¢in gaz sensoril veya temizleyici
olarak yapilan incelemelerdir. Sonugta Pd- MoSe; tek tabakasinin, CO molekiiline karsi giiglii bir
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adsorpsiyon performansina sahip oldugu, bdylece giivenli ¢alismay1 garanti etmek i¢in bu tiir kirleticilerin
giderilmesine olanak saglandigim buldular. Ayrica, Pd-MoSe2 tek tabakasi, istenen adsorpsiyon ve
desorpsiyon davraniglari nedeniyle CoH» tek algilamasi igin umut verici oldugunu belirttiler. Bununla
birlikte, ortam sicakliginda bile Pd- MoSe; tek tabakasinin H> molekiilii iizerindeki zayif adsorpsiyon
davranisi, Hz dedektorii icin uygun olmadigi sonucuna vardilar. Bulduklari sonuglarinin MoSe; tek tabakasi
iizerindeki gegis metali katkilamanin etkilerinin yani sira, Pd- MoSe; tek tabakasinin elektrik mithendisligi
alanindaki potansiyel uygulamasina iliskin de fikir verdigini ifade ettiler. Ayrica son yillarda Ren, J. ve
grubu [19] tarafindan yogunluk fonksiyonel teorisi (YFT) ile Pd, Ag, Au ve Pt katkili MoSe; tek tabakanin
SO;z-algilama performansi calisildi. Sonuglar, SO, gaz molekiiliiniin MoSe; tizerindeki adsorpsiyonunun
enerjisel olarak elverisli oldugunu gostermektedir, bu da en kararli konfigiirasyonlara yol agmaktadir. En
belirgin sekilde, metal katkili MoSe; tek tabaka, diigiik maliyetli, yiiksek oranda aktif ve kararli katalizorler
ve gaz sensdrleri i¢in iyi bir aday olabilecegini, yliksek aktif MoSe; tabanli iki boyutlu gaz sensorlerinin
tasarimini kolaylastiracak bir yol sagladigini gosterdiler.

Li, H. Ve grubu [20] MoSe; tek tabakasini metal olmayan atomlarla katkilayarak, YFT ile yapisal, manyetik
ve elektronik Ozelliklerini aragtirdilar. Mo atomu ile baglanmay: daha fazla tercih ettigini ve bazi
durumlarda yari-metalik 6zellikler sergiledigini belirttiler.  Tian, Y. ve grubu [7] ise Mn, Fe, Co ve Ni
iceren MoSe; tek tabakasinin atomik yapilar1 ve elektronik 6zelliklerini YFT kullanarak sistematik olarak
incelediler. Katkili tiim sistemler géz dniine alindiginda yapisal analizlerin orijinal halini korudugunu ifade
ettiler. Baglanma enerjilerinin Mn ile birlesimin digerlerine gore termodinamik agidan en uygun oldugunu
ve Mo ile daha fazla baglanma tercih edildigini belirlediler. Bagka bir ¢alisma Kandemir, A. ve grubunun
[6] yaptig1 arastirmadir. Yapilan ¢alismada MoS; ve MoSe; tek tabakalarin kafes termal iletkenliklerini
klasik molekiiler dinamik yontemleri kullanilarak degerlendirilmistir. Atomlar arasindaki etkilesimleri
verilen malzemelerin yapisal, mekanik ve titresimsel 6zelliklerini temsil etmek i¢in gelistirilen Stillinger-
Weber ampirik bir potansiyel tanimlamislardir. Her iki malzemenin 6zelliklerini de (bag uzunlugu, 6rgii
parametresi, yiikk yogunluklar1) YFT hesaplamalar1 ile karsilastirdilar.

Truong, Q. D. ve grubu [21] Taramali tiinelleme mikroskopu ile YFT hesaplamalarina dayanarak katmanli
MoS; ve MoSe; gecis metali diklojenidlerinde tane sinirlarinin atomik yapilarini incelemiglerdir. MoSe»
kristal yapisinin, genellestirilmis gradyent yaklasimi potansiyelini kullanarak, OpenMx paket programi ile
YFT hesaplamalarin1 yapmislardir. Ayrica Lin, Z. ve grubu [22] Fe-B katkilama ile gii¢lii manyetik yari-
metalik 6zellik gosterdigini, Fe-N katkilamada yariiletken 6zellik, Fe-C katkilama ile manyetik olmayan
toprak durumu gosterdigini belirlemisler. Goriiniir bolgede daha giiclii ve genis bir absorbsiyon gézlendigi
icin goriiniir 151k cihazlar1 agisindan verimli sonug elde etmislerdir. Fe- NM (NM= B, N, C) katkili MoSe>
tek tabakasimin ayirt edici manyetik yar1 metalikligi, elektronik ve optik o6zelliklerinden dolay1
optoelektronik cihazlar i¢in umut verici oldugunu belirtmislerdir. MoSe; tek tabakasi tizerine yapilan farkli
bir ¢alisma ise, Zhao, Y. ve grubu [23] tarafindan arastirilmistir. Calismada A metal katkili MoSe; tek
tabakasinin manyetik Ozellikleri incelenmistir. Sonugta tek degerde elektron sayisina sahip a metal
katkilamalarinin manyetizmay1 indiikleyebildigini, c¢ift degerlikli elektron sayisina sahip a metal
katkilamalarinin ise manyetizmayi tetikleyemedigini bulmuslardir. Yari-metalik 6zellik gosteren katkilama
durumlarin tespit etmislerdir.

Yari iletkenler transistor yapiminda kullamlan yeni materyallerdir. Uzerine farkli ¢aligmalar yapmak yeni
Ozellikler elde etmeye uygundur [24]. Su ana kadar ¢ok az sayida MX; yapisindaki bilesikler
sentezlenmistir. Bu yilizden MoSe; tek tabakanin kararli yapisini elde ederek baglanma enerjisini, bag
uzunlugunu belirlendi. Fe-Mn atomlarinin nano kiimeleri katalizorlerde ve nanoelektronik alanlarindaki
uygulamalarindan dolay1 6nemlidir [25]. Uygulama alanlarindaki dneminden dolay1 MoSe; tek tabakasi ile
Fe, Mn ve Fe-Mn arasindaki etkilesmesi incelendi.

2.2 Hesap Detaylari (Account Details)

Calismalar diizlem dalga baz setlerine dayali Quantum Espresso paket programlar1 kullanilarak hesaplandi
ve MoSe igin kesme enerjisi 718 eV olarak belirlendi, sekil 1(a)’da goriildiigii gibi. Biitiin geometriler
kullanilan programlardaki Perdew- Burke- Ernzerhof (PBE) degis dokus fonksiyonelleri ve ultrasoft
potansiyelleri ile elde edildi. Iki boyuttaki MoSe; tek tabakasinin ara tabakalardaki diger MoSe, tabakalar
ile etkilesmelerini engellemek igin, ara tabakalar (MoSe; tabakasinin periyodik yapilari) ile olan mesafe 20

> alind1 [1]. Bloch teoremi, ¢ok pargacik problemini birinci Brillouin bélgesinde sonsuz k-noktasi
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problemine doniistiirdiigii icin yalnizca kesikli sayida k noktasi kullanilan yaygin bir yaklasim Monkhorst-
Pack metodudur [26]. Bu sebepten Brillouin bolgesi 9x9x1 moncarspack grid ve methfessel ve paxton
metodu kullanilarak tanimlandi. Tutunma enerjisi asagidaki formiil kullanilarak hesaplandi [13]:

Ewe= _(Etop - Eyiizey - Eatomkﬁmesi) (1)

Etop, atom (Fe, Mn) veya atom kiimesi (FeMn) tutunmus yiizeyin enerjisi, Eyizey, atom veya atom kiimesi
tutunmadan once ilk olusturulan kararli yiizeyin enerjisi iken Eawomkimesi, Sadece atom veya atom kiimesinin
enerjisidir. Her bir tutunma durumunda ayri ayri hesaplanarak tutunma enerjileri ve durumlarinin kararli
yapilar gosterildi. Orgii degeri 1x1°de 3.28 A belirlenirken, 4 kat biiyiitiilerek olusturulan 4 x 4 °de ise
13, 92 A olarak alind1 [13]. MoSe; tek tabakasinin kinetik enerji kesilme enerjisi, 6rgii degeri ve k
noktalarinin enerji ile degisimi sekil 1’de gosterilmistir.

1844 i i . , 18 : ‘ '
—-184.45 a) - ()
S @ 730 1
= -184.5 i{_

3 Z -0k
518455 {1z
1846 J 2™
= -184.65F i ] .
(M N
-184.7 1 I ' — . —{ "]
20 30 10 30 60 7o 7433 5z 3 3= -
Ekesme (Ry) trgii degeri ({'—\)
-193.53
-193.53F (©

Z 10353}

5 10353

= 03sf

-103.53F /
\_/I
0 s 10 15 20 25 30

k noktalar

Sekil 1. MoSe dimeri igin toplam enerjinin kesme enerjisi(a),orgii degeri(b),k noktalarina(c)gére degisim
grafikleri [1]

MoSe; tek tabakasinin orgii degeri 3.28 (1&), Mo-Se aras1 uzaklik 2.54 (A) olarak belirlendi. Bu degerler
literatiirle uyumludur ve literatiirde sirastyla 3.24 (A) ve 2.50 (A) olarak bulunmustur. Yapilan ¢calismada
kararl1 yapida atomlar arasindaki a¢1 degeri (83.05°) literatiirle uyumludur (82.18°) [16].

3. BULGULAR (RESULTS)

3.1 MoSe; Tek Tabakanin FeMn ile Etkilesmesiyle Elde Edilen Veriler (Data from the Interaction of
MoSe; Monolayer with Fe-Mn)

MoSe; tek tabakanin kararli yapisini belirlemek i¢in dncelikle 6rgii degeri, kinetik enerji kesilme enerjisi
ve k degerleri belirlendi. Daha sonra MoSe; yiizeyinin iterasyonlar sonucunda sekil 2’de goriildiigii gibi
kararli yapisi olusturuldu. Kararli yapinimn literatiirde [20, 24] yapilan ¢alismalarda belirlenen yapi ile
uyumlu oldugu goriildii.
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Sekil 2. MoSe; yiizeyinin kararl yapist [1].

Belirlenen kararli yapi tizerine Fe, Mn atomlari ile FeMn kiimesinin tutunmasinin olasi konfigiirasyonlari
sekil 3°de gosterildigi tepe ve ¢cukur durumlarinda verildi.

Sekil 3. Kararli yapt iizerine atomlarmn tutunma durumlari, T1: Se atomu tepe durumu, T2: Mo atomu
tepe durumu, H1:Se atomlari ortasindaki ¢ukur, H2: Se ile Mo atomlar: ortasindaki ¢ukur durumu [1]

MoSe; tek tabaka yiizeyi igin olasi konfigiirasyonlar atomlar arasindaki uzakliklara bakilarak verildi. Bu
uzakliklar tablo 1’de gosterildigi gibi literatiirle [24, 27] karsilastirilarak ifade edildi. Tabloda gosterilen
degerler arasindaki farkliliklarin calismalarda kullanilan potansiyel farkliligindan kaynakli olacag:
disiiniilmiistiir. Ayrica tabloda verilen degerler (Fe-Se, Fe-Mo, Mn- Mo, Mn- Se aras1 uzakliklar) biitiin
kararl1 yapilar belirleyebilmek i¢in baslangicta kullanilmustir.

Tablo 1: [kili atomlar arasindaki bag uzunluklar: [1].

Bag
Ikili Atomlar Uzunluklart

(A)

Fe-Se 2.09
Ref. 2.06
Fe-Mo 2.16
Ref. 2.17
Mn-Mo 2.37
Ref. 2.33
Mn-Se 2.19

Ref. 2.17
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‘Mn OPTIMIZASYON
——
E, ~0.96e}

(@)

OPTIMIZASYON
>
E¢uf 0.7%V

(b)

OPTIMIZASYON
—>
Egyt =0-79¢V

(c)

OPTIMIZASYON
>

Egu¢=0.41eV
(d)

Sekil 4. Mn atomu tutunmus MoSe- tek tabaka [1].

Mn atomu tutunmus MoSe; tek tabaka i¢in olasi konfigiirasyonlar belirlendi, sekil 4’de goriildiigi gibi. Bu
konfigiirasyonlar belirlenirken tablo 1 kullanilmigtir. Optimizasyon sonucunda yapilarin son durumlari
gosterilmis ve tutunma enerjileri hesaplanarak, bu enerjileri g6z oniine alindiginda kararli yapinin 0.96 eV
degerine sahip yapinin oldugu tespit edildi. Mo atomunun tepesine Mn atomu tutunacak sekilde verilen
geometri kararli yapiy1 olusturmaktadir sekil 4 (a) ‘da goriildiigii gibi. Mn atomu Mo atomu ile tepe
durumunda bag yapacak sekilde kalmay1 tercih ederken, ayn1 zamanda Mn atomu Se atomlariyla da bag
yapmustir. Iterasyonlar sonucunda olusan kararli yapmin ortaya ¢ikmasi ile atomlar arasindaki mesafeler
degismistir. Mn atomuyla Se atomlar1 arasi1 uzakhig: 2.32 A olarak Ol¢iilmiis olup, literatiirde ise bu deger
2.17A idi, Mn atomunun Mo atomu ile uzaklig1 2.69 A oldugu belirlendi ve literatiirde 2.33 A bulunmustur.
Manyetizasyon degeri ise 0.09 pg/atom dur.
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OPTIMIZASYON
| —
E o= 1.99eV

()

OPTIMIZASYON
>

Eq=173 eV
(b)

OPTIMIZASYON
>
Eeue~ 1.35eV

()

Sekil 5. Fe atomu tutunmus MoSe> tek tabaka [1]

Olas1 konfigiirasyonlar igerisinde, kararli yapiin enerji degerlerine bakarak Fe atomunun Mo atomu ile
tepe durumunda bag yapacak sekilde bulundugu konum oldugu belirlenmistir, sekil 5 (a) goriildiigi gibi.
Optimizasyon sonucunda da yine tepe durumunda kalmayi tercih etmistir, sekil 5 (a, b)‘de goriildiigii gibi.
Fe atomunun Mo atomunun tepesinde bulundugu kararli yapinin tutunma enerjisi 1.99 eV’dir.
Optimizasyon sonucunda Fe atomu Mo ile ararsindaki uzakligi 2.59 A olarak Olciilmiigtiir. Ayn1 sekilde
optimizasyon sonucunda kararli yapinin Fe atomunun Se atomlariyla arasindaki uzaklig 2.32 A ve literatiir
degeri tablo 1°den bakildiginda 2.06 Adur. Manyetizasyon degeri 0.03 ps/atom’dur.
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©Mn

@ Se : OPTIMIZASYON
— >
¥ Mo E = 359V

®re (@)

OPTIMIZASYON
>
Eqye~ 3-40eV

(b)

OPTIMIZASYON
>
E = 3-00eV &

(©

OPTIMIZASYON
>
Eps 3.01eV

@

OPTIMIZASYON
>
Eqye= 2-55¢V

(e)

OPTIMIZASYON
-—>
= 2.35eV

®

E ue

Sekil 6. FeMn atom kiimesi tutunmug MoSe; yiizeyi [1].

FeMn kiimesi tutunmus MoSe, yiizeyinin olas1 konfigiirasyonlar1 sekil 6‘da verilmistir. Tutunma
enerjilerine bakildiginda, MoSe; tek tabakast Mo atomunun Fe atomu iizerinden baglanmayi tercih ettigi
yapinin oldugu goriilmiistiir. Fe atomu Mo tepe noktasma verilmesine ragmen optimizasyon sonucunda
koprii durumuna gegmistir. Kararli yapmin tutunma enerjisi 3.59 eV’dir, 0.13 pg/atom manyetizasyon
degerine sahiptir. Iterasyonlar sonucunda olusan kararl yapidaki Fe atomu ile Se atomlar1 arasinda mesafe
2.31 A iken tablodan bakildiginda deger literatiirde 2.06 A’dur, Mo atomu arasinda uzaklik 2.88 A iken,
literatiir degeri tablo 1’den bakildiginda 2.17 Adur.

4. SONUC (CONCLUSION)

MoSe; tek tabakasi ile Mn, Fe, FeMn atom ve atom kiimesi tutunmus yapilar yogunluk fonksiyonel teori
kullanilarak genellestirilmis gradyent yaklasimu ile incelendi. Oncelikle Mo-Se bag uzunlugu belirlenerek
MoSe; tek tabakasi olusturuldu. Mo-Fe, Se-Fe, Se-Mn, Mo-Mn ikili atom uzunluklar1 hesaplanarak, MoSe»
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tek tabakasina tutunmus Mn, Fe, FeMn olas1 konfigiirasyonlar1 belirlendi. Bu yapilar incelenerek, en kararli
olanlar enerji degerlerine gore tayin edildi. Bu belirlenen yapilarin literatiirle karsilastirildiginda uyumlu
oldugu goriildii. Mn tutunmus yapinin Mo ile tepe durumunda bag yapan geometrinin diger geometrilere
gore daha kararli oldugu ve geometri optimizasyonu sonucunda yine tepe durumunda kaldig1 belirlendi.
Tian, Y. ve grubunun yaptig1 calismada Mn atomu ile birlesimin digerlerine gore termodinamik agidan da
en uygun oldugu ve Mo ile baglanma tercihinin daha fazla oldugunu tespit etmislerdir. Ayrica Li, H. ve
grubu tarafindan yapilan ¢alismada Mo atomu ile bag yapmayi daha fazla tercih ettigi belirlenmistir. Fe
atomu tutunmus MoSe; tek tabakasinda da Fe atomunun Mo atomu ile tepe durumunda bag yapacak sekilde
verilen geometrisinin kararlt yapiy1 olusturdugu saptandi ve yine tepe durumunda kalmay1 tercih ettigi
gbzlemlendi. FeMn ikili atomlarinin tutundugu MoSe; tek tabakasinda Fe atomunun Mo atomuna tutunacak
sekilde bag yaptig1 konfigiirasyon, kararli yapiy1 olusturdugu gériildii. Optimizasyon sonucunda Mn atomu
tepe durumundan koprii durumuna gegmis ve kararli yapinin tam tepe durumunda kalmayi tercih etmedigi
belirlendi. Kararli yapilar olustuktan sonra atomlar arasinda degisen mesafeler, bu yapilarin olusturulmasi
icin belirlenen kararli ikili atomlarin mesafeleri ile karsilastirildi. Elde edilen sonug, iterasyonlarla atomlar
arasindaki bagin degisen mesafelerle bazi durumlarda kopmasimi agiklamaktadir (bkz. Sekil 4d).

Mn atomu tutunmus kararli yapinin manyetizasyon degeri Fe atomu tutunmus kararli yapinin degerine goére
daha disiiktiir. Bu deger, manyetik 6zelikli Mn atomunun bu 6zelligini kaybetmistir. FeMn ikili atom
kiimesi tutunmus kararli yapinin manyetizasyon degeri ise sadece Fe ve Mn atomu tutunmus kararli yapilara
gore daha yliksek manyetizayon degeri gostermistir. Tutunma enerjileri kiyaslandiginda Mn tutunmus
kararli yapinin 0.99 eV, Fe tutunmus yapmin 1.99 eV ve FeMn tutunmus kararli yapinin 3.40 eV oldugu
gOriilmustiir.

YFT bu tiir yapilar1 incelemek igin oldukc¢a etkin bir yontemdir. Elde edilen sonuglar deneysel verilerle
uyumludur [28]. Demir-mangan gibi metalik ve manyetik 6zellik gosteren malzemeler i¢in genellestirilmis
gradyent yaklagimi (GGY) yontemi oldukga bagarilidir [29]. Bu nedenle GGY yontemi tercih edildi.
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