
[bookmark: _Hlk58883163]1. Eylül- Aralık 2020 Dönemi İçinde Yapılan Çalışmalar
Dönem içindeki çalışmalar teze konu olacak bileşiğin belirlenmesi ile başlamıştır.	Comment by Microsoft Office User: Dönemi açık belirtsen iyi olabilir. Örneğin Temmuz – Aralık 2020 gibi	Comment by Microsoft Office User: Tez konusu bileşik üzerine kurgulanmış gibi görünüyor  Tez konusu belirlenmiş olup bu amaçla Sb2Si2Te6 bileşğinin özellikleri DFT ile incelenmesine başlanmıştır gibi bir şeyler diyebilirsin.
1.1 Giriş 
Son yıllarda artan enerji ihtiyacını gidermeye yönelik alternatif enerji kaynaklarının önemine dikkat çekmiştir. Günümüzde termoelektrik jeneratörler; otomobiller, fabrikalar ve benzer kaynaklardan atılan ısının geri kazanımı ile elektrik enerjisi üretebilen yenilenebilir enerji kaynaklarıdır. Bu kapsamda tez konusu belirlenmiş olup bu amaçla daha önce X ışınları kırınım analizi ile incelenen [1] Sb2Si2Te6 bileşiğinin yapısı DFT [2-6] yöntemleriyle incelenmiş ZT parametresinin 823K de 1,08 hesaplanmıştır [1]. ZT parametresinin 1’den büyük olması bize bu bileşiğin deneysel olarak yüksek performanslı bir termoelektrik malzeme olduğunu göstermiştir [1]. Biz de bu bileşiği “Yoğunluk Fonksiyonel Teorisi (DFT)” yöntemi kullanarak [2-6] bileşiğin yapısal, elastik, elektronik ve titreşimsel özeliklerini inceleyip deneysel verilerle uyumuna baktık.	Comment by Microsoft Office User: Cümleyi düzenlemek gerek. 
Alternatif enerji kaynaklarından kısaca bahsedebilirsin. Sonra da bunların içinde termoelektrik malzemelere bağlayabilirsin. Böylece pat diye Sb2Si2Te6 girmemiş olursun.	Comment by Microsoft Office User: Buraya bir referans gerekli	Comment by Microsoft Office User: DFT’yi ilk defa kullandığında açık olarak yazıp parantez içinde kısaltmasını vermen daha iyi olur. 	Comment by Microsoft Office User: Hangi program ile hesaplama yaptığımızı referans verip ekleyebilirsin.
1.2 Termoelektrik Malzemeler 
Termoelektrik; ısı enerjisi ve elektrik enerjisi arasındaki ilgileri ve bu konuyla ilgili olayları inceleyen bir fizik koludur. Termoelektrik soğutma, süper iletken cihazların yerel soğutması gibi çeşitli kriyojenik uygulamalarda kullanılması beklenir. Uygun veya güçlü bir şekilde termoelektrik etki gösterebilen malzemelere termoelektrik malzeme denir. 	Comment by Microsoft Office User: Bu kısımda hiç referans yok, eklesen iyi olur.
Ortam sıcaklıklarında verimleri düşük olmasına rağmen, atık ısının bulunduğu yüksek sıcaklıklarda termoelektrik jeneratörlerin kullanılması enerji geri kazanımı açısından önemlidir. Bu anlamda figure of merit (ZT) değeri yüksek p- ve n-tipi termoelektrik seramik yarıiletken malzemelerden üretilmiş, çıkış voltajı ve gücü yüksek yeni termoelektrik jeneratörlerin araştırılması ve ticari olarak kullanımı oldukça önemlidir.
Isı belirli sıcaklıktaki bir sistemin sınırlarından, daha düşük sıcaklıktaki bir sisteme, sıcaklık farkı nedeniyle geçen enerjidir. Isı basitçe numunenin bir ucundan girip diğer ucundan çıkmaz. Birçok çarpışma sonucu numunenin içine yayılır. Termal iletken malzemeler ZT denilen liyakad sayısı ile bulunur.	Comment by Microsoft Office User: Burayı anlamadım.
											(1.1)	Comment by Microsoft Office User: Formülü word’de sen yazarsan daha iyi olur.
Burada;
σ= Malzemenin elektrik iletkenliği (S/cm)
S= Seebeck katsayısı ya da malzemenin termoelektrik potansiyeli (µV/K)
T= Mutlak sıcaklık
Ke = Elektrondan gelen termal iletkenlik
Kp =Fonondan gelen termal iletkenlik ile ifade edilir.
Termal iletkenlik ile ZT kat sayısı ters orantılı Seebeck katsayısı ile doğru orantılıdır. Termoelektrik malzemelerin uygun yapıda olduğunu anlamak için yüksek elektrik iletkenliği, büyük Seebeck katsayısı ve düşük termal iletkenlik ile karakterize edilmelidir.
1.3 Dönem İçinde Yapılan Hesaplamalar
[bookmark: _Hlk58695383][bookmark: _Hlk58881614][bookmark: _Hlk58593056][bookmark: _Hlk58591516]Bu çalışmada Luo. ve arkadaşlarının  Sb2Si2Te6 bileşiği için elde ettiği termoelektrik özellikleri incelenmiştir. Bileşiğin diğer optimize işlemlerinde nasıl sonuçlar verdiğini gözlemlemek için DFT yöntemleriyle Sb2Si2Te6 bileşiğinin yapısal, elastik, elektronik ve titreşimsel özellikleri incelenmiştir. 	Comment by Microsoft Office User: Burayı düzenlemek gerek. İlk okunduğunda deneysel verilerle çalıştığın anlaşılıyor 
Optimizasyon işlemleri için hesaplamalarda VASP [7-9] paket programı, değiş tokuş enerjisi hesabında ise GGA-PBE yaklaşımı [10], elektron-iyon etkileşimi için PAW [9] yaklaşımı kullanıldı. Incar parametreleri aşağıdaki gibi alınıp hesaplamalar yapıldı:	Comment by Microsoft Office User: VASP’ın açılımı var. Aynı şekilde GGA, PBE ve PAW’ın da açılımlarını verip kısaltmalarını parantez içinde verebilirsin. 	Comment by Microsoft Office User: Diğer hesaplama parametrelerimizi cut off ve kpoints’i de vermen iyi olur. Hatta ediff ve ediffg de verilebilir. 
Ediff = 1.E-11
Ediffg =-1.E-10  
Encut = 520
Ibrion = 1 ISIF = 3
ICHARG = 1 
ISMEAR = 0 
ISPIN = 2
LASPH = True
LORBIT = 11
LREAL = Auto
LWAVE = False
LCHARG = False
MAGMOM = 30*0.6  
NSW = 100
PREC = Accurate
SIGMA = 0.05
1.3.1 Yapısal Özellikler
[bookmark: _Hlk58880614] Uzay grup no 148 olan trigonal Sb2Si2Te6 bileşiği incelenmiştir. “zor-zorlanma” metoduyla hesaplanan elastik sabitler çizelge 1’de verilmiştir. Geometrik optimizasyon yöntemiyle denge konumu için bileşiğin elastik sabitleri hesaplandı. Yapılan bütün hesaplamalarda optimize edilmiş örgü sabitleri ve atomik koordinatlar kullanıldı. Şekil 1.1’de çalışılan bileşiğin kristal yapısı gösterildi. Şekil 1.2’de basınca göre enthalpi grafiği, şekil 1.3’de ise hacime göre enerji grafiği verilmiştir. 	Comment by Microsoft Office User: Bunları böyle veriyor muyuz emin olmak gerek. Basınca göre enthalpi değişimi ve hacime göre enerji değişimi verilebilir. 
Yapılan hesaplamalarda elektron-elektron etkileşiminde değiş-tokuş ve korelasyon terimi için, GGA yaklaşımı çerçevesinde Perdew-Burke Ernzerhof (PBE) tipi [11] fonksiyonel kullanıldı. Yapı parametreleri (örgü sabitleri, atomik koordinatlar) optimize edilirken elektron-iyon etkileşimi PAW yöntemi ile yapıya göre değişen kesilim enerjisi ve Monkhorst–Pack [12] metodu ile oluşturulan k-point gridleri kullanılarak yapıldı. Formasyon enerjisini hesaplamak için denklem 1.2’ye göre 0,127 eV/atom bulunmuştur. Enerjinin pozitif çıkması bize termoelektrik olarak kararsız bir yapı olduğu anlamına gelir. Bu yüzden kpoint değerlerini  5x5x2, 6x6x2, 7x7x2, 8x8x2, 10x10x2 , 14x14x2, 18x18x2 için hesaplamalar devam etmektedir.
[bookmark: _Hlk58882505][image: ] 	Comment by Microsoft Office User: 
Şekil 1.1: Trigonal Sb2Si2Te6 bileşiği
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Şekil 1.2.: Basınca göre enthalpi grafiği 
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Şekil 1.2.: Enerji hacim grafiği 

  
   1.3.2 Elastik Özellikler
 Trigonal yapı için 6 bağımsız elastik sabit vardır.	Comment by Microsoft Office User: Yapısal kısımda olması daha iyi. Ayrıca hangi atom hangi renk ile gösteriliyor şekilde vermek gerek.
Bu şekli nereden aldın?
								(1.1)	Comment by Microsoft Office User: Bu matrisi word’de yazarsan iyi olur.

[bookmark: _Hlk58931410]Buna göre elastik sabit matrisi denklem 1.2’deki gibi verilmiştir. 
		(1.2)	Comment by Microsoft Office User: Virgülden sonra bu kadar basamak vermeye gerek yok, iki ya da üç basamak yeterli olur. Tüm raporunda iki ya da üç basamak kullan ki kendi içinde tutarlı olsun.
[bookmark: _Hlk58931766]Trigonal yapı için elastik kararlılık kriterleri;
[bookmark: _Hlk58416168]C11=C22   ve   C13=C23    C44=C55
[bookmark: _Hlk58433560]C11- > 0 (C11+C12)C33-2C213 > 0, (C11+C12)C44-2C214 > 0      şeklindedir [13-15]. Yapı kristal simetrilerine göre Born mekanik kararlılık kriterlerini sağlamamaktadır.	Comment by Microsoft Office User: Biz bunu formation enerji pozitif çıktığı için yaptık. Yapısal kısımda formasyon enerjisini verip ayrıca bu yaptıklarımızı da anlatmamız gerekiyor. 
1.3.2 Elektronik Özellikler
Brillouin bölgesinin yüksek simetri noktalarında hesaplanan elektronik band yapısı şekil 1.2 de verilmiştir. Hesaplamalar da Fermi seviyesi 0 eV olarak ayarlandı. Bileşiğin iletkenlik ve valans bandı üst üste geldiği için metalik doğaya sahiptir. 	Comment by Microsoft Office User: Bu kısmın girişine bu malzemenin elektronik özelliklerini hesaplamamızın nedenini açıklamak için bir giriş cümlesi olsa iyi olur. 
[image: ]
Şekil 1.2: Sb2Si2Te6 bileşiği için elektronik band yapısı ve DOS eğrisi 
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