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Bu calismada, CoiFenNii.n (n=0-12) ve CoiAgnNiiz-n (N=0-12) Ugli nanoalagim sistemlerinin yapisal,
enerjik ve manyetik 6zellikleri hakkinda teorik bir arastirma yapilmistir. Hesaplamalarimiz, segilen
sistemlerde Gupta ve DFT yaklasimlar birlestirilerek yapilmistir. Gupta diizeyindeki optimizasyon
sonuglari, Fe, Ag ve Ni atomlarinin ylzeye yerlesmeyi tercih ettigini ve Co atomlarnnin ise merkeze
yerlesme egiliminde oldugunu gostermektedir. Gupta duzeyindeki karisma enerjisi analizinden,
Co;FegNis ve CoiAgeNis nanoalasimlarinin sirasiyla CoiFenNisa.n (N=0-12) ve CoiAgnNiip-n (n=0-12)
nanoalagimlari igin en kararl bilesim oldugu bulunmustur. Ayrica, Gupta diizeyi enerjik olarak DFT
diizeyi ile uyumlu degildir. Nanoalasimlarin toplam manyetik momentleri ve atomlarin lokal manyetik
momentleri ve lokal ylkleri de incelenmistir. 13 atomlu Co-M-Ni (M= Fe, Ag) nanoalasimlarinin toplam
manyetik momentinin ferromanyetik Fe atomlarinin eklenmesiyle arttigi ve manyetik olmayan Ag
atomlarinin eklenmesiyle genellikle azaldigi gorilmusttr. Simiilasyon sonuglari, Co;Fe,Niiz-n (n=0-12) ve
Co1AgnNi1z-n (n=0-12) nanoalasimlarinin yapisal, enerjik ve manyetik 6zelliklerinin kompozisyona bagh
olarak degistigini gbstermektedir.

Structural, Energetic and Magnetic Properties of Co-M-Ni (M= Fe, Ag)
Transition Metal Nanoalloys
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1. Giris

Son yillarda nanomanyetizma, bulk sistemlerdeki
manyetizmadan 6nemli Olclide farkh oldugu igin
hem temel hem de uygulamal arastirmalarda ilgi
gormektedir. (Ferrando 2016, Ebrahimi et al. 2019,
Binns 2014). Manyetik nanoalasimlar, benzersiz

manyetik

Abstract

In this study, a theoretical investigation about structural, energetic, and magnetic properties of
CoiFenNiizn (n=0-12) ve Co1AgnNiiz-n (n=0-12) ternary nanoalloy systems has been performed. Our
calculations have been performed combining Gupta and DFT approaches on chosen systems. The
optimization results at Gupta level show that, Fe, Ag and Ni atoms prefer to locate on the surface and
Co atoms tend to locate at the centre. From the excess energy analysis at Gupta level, CoiFegNis and
Co1AgsNis nanoalloys was found to be the most stable composition for CoiFesNiizn (n=0-12) ve
Co1AgnNi12-n (n=0-12) nanoalloys, respectively. Also, the Gupta level energetically does not compatible
with the DFT level. The total magnetic moments of the nanoalloys and local magnetic moments and
local charges of the atoms have been examined. It has been observed that the total magnetic moment
of the 13 atom Co-M-Ni (M=Fe, Ag) nanoalloys increase by the addition of ferromagnetic Fe atoms and
generally decrease by the addition of non-magnetic Ag atoms. The simulation results show that the
structural, energetic, and magnetic properties of CojFenNiiz.n (n=0-12) ve CoiAgnNiizn (n=0-12)
nanoalloys vary depending on the composition.

ozellikleri
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yogunluklu manyetik kayit ortami, manyetik veri
depolama, radar emici malzeme, nikleer manyetik
rezonans (NMR) goérintiileme, ilag ve gen dagitimi,
kanser tedavisi ve teshisi, tiimorlerin 1sil tedavisi,
hicre ayrimi, piller, floresan biyolojik etiketleme,
gaz sensorleri ve katalizoérler gibi endustriyel ve
biyomedikal uygulamalarda  yaygin  olarak
kullanilmaktadir. (Ebrahimi et al. 2019, Binns 2014,

nedeniyle ultra vyiksek
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Salati et al. 2020, Sun et al. 2008, El-Gendy 2018,
2017).
nanoalasimlari mikemmel katalitik ve manyetik
ozelliklere sahiptir (Abhandlung 2013).

Toparli et al Ozellikle gecis metali

Gecis metalleri arasinda Co, Fe, Ag ve Ni gibi

metaller ve  bunlanin  alasimlarn,  yliksek
bulunabilirlikleri, diisik maliyetleri ve elektron
nedeniyle ¢esitli

oksijen

acisindan zengin kapasiteleri

elektrokimyasal  uygulamalar, evrimi
reaksiyonu (oxygen evolution reaction-OER) ve
oksijen indirgeme reaksiyonu (oxygen reduction
reaction-ORR) icin etkili bir elektrokatalizor olarak
bilinmektedir ve benzersiz manyetik Ozelliklere
sahiptir (Toparli et al. 2017, Annalakshmi, Nam et al.
2018, Yang et al. 2017, Theofanidis et al. 2018,
Boroujeni et al. 2019, Bochicchio and Ferrando
2013). Ornegin, Ni-Co nanoalasimlarinin OER ve ORR
reaksiyonlarinda milkkemmel elektrokatalitik aktivite
sergiledikleri gortlmustir ve manyetik ozelliklerini
arastiran birgok calisma yapilmistir (Fu et al. 2016,
Zeng et al. 2017, Panday et al. 2013, Bouzit et al
2017). Ni-Fe nanoalasimlari OER reaksiyonunda
elektrokatalizér olarak kullanilmistir ve miknatis
alasim olduklari bilinmektedir (Toparli et al. 2017,
Bates et al. 2016). Fe-Co nanoalasimlari, en yliksek
seviyede doygunluk manyetizasyonu, yiiksek Curie
sicakligi, yiksek gecirgenlik gibi manyetik 6zellikler
sergilemektedir (Celik and Firat 2018, Klencsar et al.
2016). Ag-Co ve Ag-Ni
ferromanyetik ve bir

nanoalasimlari ise bir

ferromanyetik olmayan
ilging
manyeto-optik ozellikleri nedeniyle incelenmistir
(Bochicchio and Ferrando 2013).

metalden olusmalarindan  kaynaklanan

Nanoalasimlarin yapisal, manyetik ve katalitik

ozelliklerinin  belirlenmesinde, nanoalasimlarin
kimyasal dlizeni, yapisal morfolojisi ve kompozisyon
cesitliligi onemli rol oynamaktadir (Taran et al.
2020b, Taran 2019, Calvo 2013, Taran and Arslan
2020, Taran et al. 2016). Bu nedenle, manyetik
ozelliklerin kompozisyona bagimhhg ve
nanoalasimlarin manyetik Ozellikleri ile kimyasal
hakkinda

arastirmalara ihtiya¢ duyulmaktadir. Bu ¢alismada,

dizeni  arasindaki iliski detayli
13 atomlu Co-Fe-Ni ve Co-Ag-Ni nanoalasimlarin

yapisal ve manyetik oOzellikleri hakkinda vyeterli

literatdr bilgisi olmadigi igin, CoiFenNiion (n=0-12) ve
Co1AgnNi-n (n=0-12) Ugli nanoalasimlarin yapisal
ve manyetik 6zelliklerinin kompozisyon ve kimyasal
dizen ile iliskisi incelenmistir. 13 atomlu
ikosahedron geometriye yogunlasmamizin sebebi,
ikosahedron geometrinin farkli geometriler arasinda
en vyiksek simetriye sahip olmasi ve 13’Un
ikosahedron geometri igin sihirli bir sayr olmasidir
(Taran 2019, Yildinnm and Arslan 2020). Ayrica, az
sayida atomdan olusan ikosahedron nanoalasimlar,
siki istiflenmis bir ylizeye sahip olduklar igin daha

kullanighdirlar (Taran 2019).

Bu c¢alismada, CoiFenNiizn (n=0-12) ve Co1AgnNiizn
(n=0-12) Ggli nanoalasimlarin yapisal kararligi ve
manyetik davranislarini karsilastirmak icin farkl
sistemleri

kompozisyon disindlmdastir  ve

similasyonlar, atomik potansiyellerin Yogunluk
Fonksiyonel Teorisine (Density Functional Theory-
DFT) karsi gecerliligini kontrol etmek icin Gupta ve
DFT similasyonlarini birlestirerek
diizeyindeki lokal
(n=0-12) ve

Co1AgnNi1z-n (n=0-12) Ugll nanoalasimlarin bir tane

gerceklestirilmistir.  Gupta

optimizasyonlar, CosFenNiizn
atomu sabit alinarak ve diger iki atomun toplam
sayisi 12 olacak sekilde gergeklestirilmistir. Gupta
diizeyindeki lokal optimizasyonlar sonucunda
varsayllan en duslk enerjiye sahip yapilar daha
sonra DFT yaklasimi ile yeniden optimize edilmistir.

Goreceli kararhhg! analiz etmek icin Gupta ve DFT

diizeylerinin karisma enerjileri hesaplanmistir.
Ayrica, nanoalasimlarin toplam manyetik
momentleri ve atomlarin lokal manyetik

momentleri ve lokal ylkleri de hesaplanmistir.

2. Materyal ve Metot

CosFenNiiz-n (n=0-12) ve Co1AgnNiizn (N=0-12) Ugll
nanoalasimlarin varsayilan en disik enerjiye sahip
kullanilarak

yapilari  Basin-Hopping algoritmasi

GMIN programi ile elde edilmistir (Wales and Doye

1997). Her nanoalasim icin  Basin-Hopping
algoritmasi  2x10° adimda gerceklestirilmistir.
Atomlar arasi etkilesmeler Gupta c¢ok cisim

potansiyeli ile modellenmistir ve Co-Fe-Ni ve Co-Ag-

Ni  G¢li  nanoalasimlarin  Gupta potansiyel

parametreleri Cizelge 1'de verilmistir [Varas et al.
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2015, Kuntova et al. 2008). Co-Fe, Co-Ni ve Fe-Ni

etkilesmeleri igin parametreler homonikleer

parametrelerin  aritmetik  ortalamasi  olarak

alinmistir.

Cizelge 1. Co-Fe-Ni ve Co-Ag-Ni nanoalagimlarinin Gupta
potansiyel parametreleri.

A P q § ro

(ev) (eV) (4)
Co-Co 00950 11.604 22860  1.4880 2.4970
Co-Fe 0.1141 11.052 2.4430 1.5530 2.5250
Co-Ag 0.1444 10.001 3.0850 1.4776 2.6900
Co-Ni 0.0663 14.302 1.7375 1.2790 2.4935
Fe-Fe 01332 10500 26000  1.6179 2.5530
Ag-Ag  0.1031  10.850  3.1800  1.1895 2.8900
Fe-Ni 0.0854 13.750 1.8945 1.3440 2.5215
Ag-Ni 00960  11.095  2.7250  1.3400 2.6900
Ni-Ni 00376 16999  1.1890  1.0700 2.4900

Gupta dlizeyindeki lokal optimizasyonlar sonucunda
elde edilen en dusik enerjiye sahip yapilar DFT
hesaplamalari i¢in baslangic konfiglrasyonlari
olarak kullanilmistir. DFT hesaplamalari, Quantum
Espresso'da (QE) PWscf kodu (Giannozzi vd. 2009,
Giannozzi  vd. 2017), pseudopotansiyeller
(Vanderbilt 1990) ve Perdew Burke Ernzerhof (PBE)
tarafindan onerilen genellestirilmis  gradyent
yaklasimi (GGA) kullanarak yapilmistir (Perdew et al.
1996). Dalga fonksiyonu enerji kesim degeri 41.0 Ry
ve yik yogunlugu enerji kesim degeri ise Co-Fe-Ni
icin 782.0 Ry, Co-Ag-Ni
nanoalasimlari icin 445.0 Ry olarak secilmistir.
Marzari-Vanderbilt 0.02 Ry

genisletilerek uygulanmstir. Tim DFT

nanoalasimlari

smearing teknigi

hesaplamalarinda kiime bir kenari 17 A olan kiibik
bir hiicrenin merkezine yerlestirilmistir.

3. Bulgular ve Tartisma

13 atomlu CoiFenNiiz.n (n=0-12) ve Co1AgnNiizn
(n=0-12) Ggla
optimizasyonlari, her iki kompozisyon sistemi icgin

nanoalasimlarin lokal

Co1Niy; ikili nanoalasimlarindan baslayarak sirasiyla
Fe ve Ag atom sayilarn arttirilarak yapilmistir. 13
ikosahedron
diger 12
bulunmaktadir. CoiFeNiiz-n (n=0-12) ve Co1AgnNiiz-n

atomlu geometrinin  bir atomu

merkezde atomu ise ylzeyde
(n=0-12) G¢lt nanoalasimlarin lokal optimizasyonlari
sonucunda bulunan en distik enerjiye sahip yapilan
sirasiyla Sekil 1 ve Sekil 2'de gosterilmistir. Sekil 1 ve

Sekil 2’de Co, Fe, Ag ve Ni atomlari sirasiyla mavi,

kahverengi, gri ve vyesil renkli kireler ile
gosterilmistir.
CoiNip2 CoiFeiNi;;  CoiFeaNijg  CojFesNio CoiFesNis  CoiFesNiz

CoiFeeNig  CoiFesNis  CojFesNis  CosFeoNis

CoiFeioNi2  CojFe;Nij

CoiFerz
Sekil 1 CoiFenNijz.n (n=0-12) nanoalasimlarinin Gupta
dizeyindeki lokal optimizasyonlari sonucunda
elde edilen en diisiik enerjiye sahip yapilari.

Sekil 1’e gore, CoiNix2 ikili nanoalagiminda Co atomu
nanoalasimin merkezine, Ni atomlari nanoalagimin
ylzeyine yerlesmektedir. Bir Fe atomunun, bir Ni
atomunun yerine ikame edilmesiyle Fe atomlari
nanoalasimlarin yizeyine yerlesmektedir. CoiFei,
atomu

ikili nanoalasiminda Co nanoalasimin

merkezine, Fe atomlari nanoalasimin ylizeyine
yerlesmektedir. Co;FenNiio.n (n=0-12) nanoalasimlari
icin Co atomu daima nanoalasimin merkezine, Fe ve
Ni atomlarinin ise ylizeye yerlesme egiliminde

oldugu gorilmustar.

Sekil 2’e gore, Co1Niiz ikili nanoalasiminda Co atomu
nanoalasimin merkezine, Ni atomlari nanoalasimin
ylzeyine yerlesmektedir. Bir Ag atomunun, bir Ni
atomunun yerine ikame edilmesiyle Ag atomlari
nanoalasimlarin yerlesmektedir.
Co1Ag11Nix
nanoalasimin merkezine yerlesirken, Ag ve Co
CoiAgi, ikili
nanoalasimin

ylzeyine
nanoalasiminda 1 Ni  atomu
atomlari ylzeye vyerlesmektedir.
nanoalasiminda ise Co atomu
merkezine, Ag atomlar ylizeye yerlesmektedir.
Co1AgnNii-n (n=0-12) nanoalasimlari icin Co atomu
genellikle nanoalasimin  merkezine, Ag ve Ni
atomlarinin ise ylizeye yerlesme egiliminde oldugu

goralmastir.

Sonuc olarak, Gupta diizeyinde CoiFenNiiz-n (n=0-12)
ve CoiAgnNiz.n (n=0-12) nanoalasimlarinda, Co
atomunun nanoalasimlara yerlesme egiliminin
birbirine benzedigi goérilmustir. Co atomu her iki
kompozisyon sisteminde de merkeze yerlesmistir.

Lokal optimizasyon sonuglari bu c¢alismada o6ne
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SUI’U|en COmerkeZ(FeNi)yﬁzey

yerlesimlerini

ve Comerkez(AgNi)yﬁzey
desteklemektedir.  Varas ve
arkadaslari 13 atomlu Fe-Co-Ni nanoalasimlari igin

benzer sonuglari elde etmislerdir (Varas et al. 2015).

&

CoNii2 ~ CojAgiNiii  CojAgaNije  CoiAgaNis  CojAgeNis  CoiAgsNiz

R

CoiAgeNis  CojAg/Nis  CojAgsNis  CoiAgoNis  CoiAgioNi2  CoiAgiiNi

CoiAgi2
Sekil 2 Co1AgnNiizn (n=0-12) nanoalagimlarinin Gupta
dizeyindeki lokal optimizasyonlari sonucunda
elde edilen en diistik enerjiye sahip yapilari.

Kimyasal dizeni ile en dislik enerjiye sahip olan
yapilarin enerjileri kullanilarak yapilan karisma
enerjisi (Eexc) analizi, nanoalasimlarin kararhihgini
kompozisyona goére incelenmek icin kullanilan bir
yontemdir. Nanoalasimda sayisi sabitlenen atom
tlrl varsa, lokal optimizasyonlar sonucunda elde
edilen CosFe,Niiz.n (n=0-12) ve Co1AgnNiiz-n (n=0-12)
G¢li nanoalasimlar icin karisma enerjisi sirasiyla
Esitlik (1) ve Esitlik (2) ile tanimlanmaktadir (Yildirim

and Arslan 2020).

E(Co,Fe

AEGPEPTT = E(CoyFenNiy, p) — n B0 Fers) B 12) g,
E(Co;Nij,)

—n—— 1
n— €

E(Co A

AEga?cpm’DFT = E(Co;AgnNiyp_p) — n—( 112 912)
E(Co,Ni

SR ICLULEY) 112 12) )

E(Co FeyNij;_n,) ve E(Co;AgyNii,_p) tgli
nanoalasimlarin toplam Gupta ve DFT enerijilerini,
E(Co,Fe;;), E(CoyNiy,) ve E(CoiAg,,) ise ikili
nanoalasimlarin toplam Gupta ve DFT enerijilerini
ifade etmektedir (Taran et al. 2020a).

Karisma enerjisi analizi, nanoalasimi olusturan
metallerin karisma derecesini vermektedir. Karisma
enerjisinin en dlsik degeri, bir kompozisyon

sisteminde karisima en uygun kompozisyonu yani en

kararh nanoalasimi vermektedir (Yildirim ve Arslan
2019). CosFenNiia-n (n=0-12) ve Co1AgnNiizn (n=0-12)
Gupta ve DFT
diizeylerindeki karisma enerjisi egrileri sirasiyla Sekil

kompozisyon  sistemlerinin

3 ve Sekil 4’te verilmistir.

Fe atomlarinin sayisinin (ng) bir fonksiyonu olarak
CosFenNin  (n=0-12)
enerjisi grafigi Sekil 3’te verilmistir. Sekil 3’e gore,
CosFenNinn  (n=0-12) Gupta
dizeyinde enerjik olarak karisima uygunken, DFT

nanoalasimlarinin  karisma

nanoalasimlar

dizeyinde pozitif karisma enerjileri nedeniyle
enerjik olarak karisima uygun degildir. Bu sonug,
CoiFenNiiz-n (n=0-12)

Gupta ve DFT dizeylerinin enerjik olarak birbiri ile

kompozisyon sistemi igin

uyumlu olmadigini gostermektedir. Ayrica, Gupta
dizeyinde en kararli nanoalasim Co:FesNis olarak
elde edilmistir. CoiFesNis nanoalagiminin sahip
oldugu karisma enerjisi degeri Eex=-0.12 eV’dur.
CosFesNis
birbiriyle karisarak simetrik olarak nanoalasimin

nanoalasiminda Fe ve Ni atomlar

ylzeyine vyerlesirken, Co atomu nanoalasimin

merkezine yerlesmektedir.

0,04 14

—o- Gupta CoyFe,Nijy
—o- DFT / F12
Lt 70\\ /u ,/o 10
A /
~ e d F8 =
\ o / >
3 oo \\\ » / . 2
- \ f r° =g
35 A "/ f AP
% .2< =
=l a
0,08 7 % s
\ CoFegNi /
r,/“ \ 01,5606, ls
v LY
0,12 o Y o 0

NFe

Sekil 3 CoiFenNiiz-n (N=0-12) nanoalasimlarinin Gupta ve
DFT dizeyinde karisma enerjilerinin Fe sayisina
gore degisimi.

Ag atomlarinin sayisinin (nag) bir fonksiyonu olarak
Co1AgnNinn.n (n=0-12) nanoalasimlarinin  karisma
enerjisi grafigi Sekil 4’te verilmistir. Sekil 4’e gore,
(n=0-12)
diizeyinde enerjik olarak karisima uygunken, DFT

Co1AgnNiizn nanoalasimlari  Gupta

diizeyinde pozitif karisma enerjileri nedeniyle
enerjik olarak karisima uygun degildir. Bu sonug,
CoiAgnNinn.n (n=0-12) kompozisyon sistemi icin
Gupta ve DFT dizeylerinin enerjik olarak birbiri ile
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uyumlu olmadigini géstermektedir. Ayrica, Gupta
diizeyinde en kararli nanoalasim Co:AgeNis olarak
elde edilmigtir. CoiAgsNis nanoalagiminin sahip
oldugu karisma enerji degeri Eex=-2.13 eV'dur.
Co1AgsNis
birbiriyle

nanoalasiminda Ag ve Ni atomlan

karisarak  nanoalasimin  ylizeyine
yerlesirken, Co atomu nanoalasimin merkezine

yerlesmektedir.

0.4 4-o- Gupta CojAg,Nijp
-a- DFT 0
\ -4
0,04 o /‘l o
|
\ & W\
04 L X )
- 2 /“/ pd \v
> h 7\ o
» 084 \ /" % ) ” =
z \ /" o \ I ‘r—‘,:,
[ \ / | 1
g2 e /| | a8
- n/ of \ L1 <
\ y £ \
18 < N CojAggNig / ‘V‘
/ \ e |
o \. Ps o 0
204 o W o
—0o
24 T E T T T T 1
0 2 4 6 8 10 12

"Ag

Sekil 4 Co1AgnNiiz-n (n=0-12) nanoalasimlarinin Gupta ve
DFT dizeyinde karisma enerjilerinin Ag sayisina
gore degisimi.

Gupta dizeyinde, CoiFenNiz.n (n=0-12) ve

Co1AgnNis2-n (n=0-12) kompozisyon sistemleri igin

ikili nanoalasimlarin karisma enerijisi degerlerinin

Eexc=0.00 eV oldugu gorilmektedir. Bu sonug Ugli

nanoalasimlarin Gupta diizeyinde ikili

nanoalasimlara gére daha kararl oldugu anlamina
gelmektedir. Yani U¢li nanoalasimlar ener;ji
analizine gobre karisima daha elverislidir. Ayrica,

CoiFenNiiz.n (n=0-12) ve CoiAgnNizn (n=0-12)

kompozisyon sistemlerinde Gupta ve DFT dlzeyleri

birbiriyle uyumsuz sonuglar vermektedir. Fernandez
ve arkadaslarinin calismasindan en disik enerjilere
karsilik gelen Gupta diizeyi konfiglirasyonlarinin DFT
hesaplamalariyla uyumlu olmadigl bilinmektedir

(Fernandez and Balbas 2005).

Gegis metali nanoalasimlarinin manyetik 6zellikleri

umut verici teknolojik uygulamalarda

kullanildigindan  dolayi, manyetik  6zellikler
Gzerindeki alasim etkisi 13 atomlu Co;FenNiiz-n (N=0-
12) ve Co1AgnNiiz-n (n=0-12) li¢li nanoalasimlari igin
hesaplanmistir. Quantum Espresso’da boyutlari
acitkca belirtiimeyen tim blyuklikler Rydberg

atomik birimleri ile tanimlanmistir. Yik sayi olarak

verilmistir. Toplam ve lokal manyetik momentler,
Bohr magnetonu (us) birimi ile verilmistir. Bu
c¢alismada, CojFenNipz.n (n=0-12) ve Co1AgnNiizn
(n=0-12) Ug¢li nanoalasimlarinin lokal yik ve
manyetik moment birimleri Quantum Espresso ile
uyumlu olarak verilmistir. Her iki kompozisyon
sisteminin toplam manyetik momentleri Co;Nij; ikili
nanoalasimindan baslayip CoiFe;, ve CoiAgi, ikili
nanoalasimlarina kadar hesaplanmis ve sirasiyla
Sekil 5 ve Sekil 6’da verilmistir.

Fe atomlarinin sayisinin bir fonksiyonu olarak
CoiFenNiiz-n (n=0-12) nanoalasimlarinin manyetik
momentlerinin degisimi Sekil 5’te gosterilmistir.
Sekil 5’e gore, CoiNii2 nanoalasimin manyetik
momenti 9.34 pg’dir. Bu sonug, CosFenNiiz-n (n=0-12)
nanoalasimlari icinde en zayif manyetik momente
sahip CoiNi
CoiFenNiizn

nanoalasimin oldugunu
(n=0-12)
nanoalasimlarinda en zayif ferromanyetik 6zelliklere
sahip Ni atomu ile en kuvvetli ferromanyetik

ozelliklere  sahip

gostermektedir.

olan Fe atomunun vyer
degistirmesiyle manyetik momentin Fe atomu sayisi
ile lineer olarak arttigi goriilmektedir (Billas et al.
1994). Bu lineer manyetik davranis Fe bakimindan
zayif olan nanoalasimlarda daha yavasken, Fe
bakimindan zengin olan nanoalasimlarda ¢ok daha
hizlidir. CoiFe12 nanoalasiminin manyetik momenti
43.79 pg’'dir. Genel olarak, CoiFenNiizn (n=0-12)
nanoalasimlari icin Fe sayisinin nanoalasimin

manyetik davranisini etkiledigi goriilmustir.

Ag atomlarinin sayisinin bir fonksiyonu olarak
Co1AgnNin.n (n=0-12) nanoalasimlarinin manyetik
momentlerinin degisimi Sekil 6’da gosterilmistir.
Sekil 6'a goére, CoiNii2 nanoalasimin manyetik
momenti 9.34 pg’dir. Busonug, Co1AgnNiiz2-n (n=0-12)
nanoalasimlari icinde en kuvvetli manyetik
momente sahip nanoalasimin CoiNii; oldugunu
gostermektedir. Co1AgnNiizn (n=0-12)
nanoalasimlarinda en zayif ferromanyetik 6zelliklere
sahip Ni atomu ile ferromanyetik olmayan Ag
atomunun yer degistirmesiyle manyetik momentin
Ag atomu sayisl ile genel olarak bir azalma egilimine
sahip oldugu gortlmektedir. CoiAgnNiiz.n (N=0-12)
nanoalasimlari icin Ag sayisi ile manyetik momenti

artis gosteren tek nanoalasim CoiAgi:Niy'dir. Sekil 2

1031



Co-M-Ni (M= Fe, Ag) Gegis Metali Nanoalasimlarinin Yapisal, Enerjik ve Manyetik Ozellikleri, Yildirim

incelendiginde Co atomunun, Co;AgnNiiz2-n (n=0-12)

nanoalasimlarindaki Co atomunun genel
davranisinin aksine ylzeye yerlestigi goriilmektedir.
Bu sonug, Co atomu ylizeye yerlestiginde daha fazla
manyetik momente sahip oldugu seklinde
yorumlanabilir. Coi1Agi» nanoalasiminin manyetik

momenti 2.94 pg’'dir. Genel olarak, CoiAgnNiizn

(n=0-12) nanoalasimlari  igcin Ag  sayisinin
nanoalasimin  manyetik davranisini  etkiledigi
gorulmustir.
50
CoyFepNijy
40 *
304 "
E 20 S
10 o
0 T .5 T T T T T
0 2 4 6 8 10 12
nl.’e
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Sekil 6 Coi1AgnNijzn (n=0-12) nanoalasimlarinin g

cinsinden toplam manyetik momentlerinin Ag
sayisina gore degisimi.

COlFenNin.n (n=0—12)
nanoalasimlarinin  manyetik davranislarini

detayh

ve CoiAgiNizn (n=0-12)
daha
acitklamak icin  tekli, ikili ve Ggli
nanokimelerde Co, Fe, Ag ve Ni atomlarinin lokal
manyetik momentleri ve lokal yik dagihimlar da
incelenmistir. Tekli, ikili ve G¢li nanokimelerin lokal
manyetik momentleri ve lokal yik dagilimlari
sirastyla Sekil 7 ve Sekil 8 de, toplam manyetik

manyetik momentleri Cizelge 2’de verilmistir.

Cizelge 2'de CoiFenNiizn (n=0-12) nanoalasimini
olusturan Co, Fe ve Ni atomlarindan olusmus tekli,
ikili ve Gc¢li nanokimelerin sahip oldugu toplam
manyetik Cizelge 2
incelendiginde, Fe atomu en kuvvetli ferromanyetik

momentler  verilmigtir.
olmasina ragmen, en yiksek manyetik momente
(43.79 pg) sahip nanokiimenin, Feis nanoparcacigl
degil, Co;Fes; ikili nanoalasimi oldugu gorilmdistir.
En disik manyetik momente (8.45 pg) sahip
nanokime ise, en zayif ferromanyetik Ni

atomlarindan olusan Niiz nanopargacigidir.

Cizelge 2. Co, Fe, Ag ve Ni atomlarinin tekli, ikili ve tglu
nanokiimelerinin toplam manyetik momentleri.
Nanoalagim/Nanopargacik

Manyetik Moment (us)

Cois 28.80
Feis 42.30
Agis 3.57
Ni13 8.45
Co:Nir2 9.34
CosFern 43.79
CoiAg12 2.94
FeiNi12 10.32
Ni1Ag1z 3.38
CozFeeNis 25.36
Co1AgsNis 3.57
CoiFenNiz.n  (n=0-12) nanoalasimini  olusturan

atomlarin tekli, ikili ve tgli nanoklimelerinin lokal
manyetik momentleri ve lokal yik dagilimlarn Sekil
7'de gosterilmistir. Sekil 7a incelendiginde Co
atomunun ylzeydeki atom basina manyetik
momentinin (1.96 pg) merkezdeki atom basina
manyetik momentinden (1.89 us) fazla oldugu
gorilmektedir. Bu sonug yukarida vurguladigimiz Co
atomu ylzeye yerlestiginde daha fazla manyetik
momente sahip olur yorumunu dogrulamaktadir.
Sekil 7a, 7b ve 7c

atomlarin merkezdeki

incelendiginde ylzeydeki
atomlardan daha fazla
manyetik momente sahip oldugu goérilmektedir.
Yiizeye yerlesen Ni atomlan (0.76 us) ve Co
atomlarinin (1.96 ps) atom basina sahip oldugu
manyetik moment ayni iken, Fe atomlarinin atom
basina sahip oldugu manyetik moment 2.87 ps ve
2.99 Us degismektedir. Feis
nanoparcaciginda merkeze simetrik olarak yerlesen
atomlar ayni manyetik momente sahiptir. Sekil 7d,
7e ve 7g incelendiginde Ni atomlarinin yizeydeki

arasinda

lokal manyetik momentlerinin, Ni atomlarinin Fe

atomlari ile yer degistirmesinden etkilendigi
gorilmektedir. Ayrica, CosFe;; ikili nanoalasiminda

yluzeydeki farkh konumlardaki Fe atomlari ayni
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manyetik momente (3.05 ps) sahiptir. Sekil 7d ve 7g
incelendiginde, CoiNii; nanoalasiminda merkezdeki
yikt 15.58'dir. CoiFesNis
nanoalasiminda ise merkezdeki Co atomunun lokal
15.52’dir. (n=0-12)
nanoalasimlarinda Fe atomu katkisinin merkezdeki

Co atomunun lokal

yuki CoiFenNiio-n
Co atomunun lokal yikini cok az da olsa azalttigl
gorulmustir.

Cizelge 2'de Co0:iAgnNiz.n (n=0-12) nanoalasimini
olusturan Co, Ag ve Ni atomlarindan olusmus tekli,
ikili ve Gg¢li nanokiimelerin sahip oldugu toplam
Cizelge 2
en yilksek manyetik momente

manyetik momentleri de verilmistir.
incelendiginde,
(28.80 ps) sahip nanoalasim bu kompozisyon
sistemindeki en iyi ferromanyetik olan Co
nanopargacigidir. En
(2.94 ps)

ferromanyetik

atomlarindan olusan Cois
disik manyetik momente sahip
nanoalasim ise olmayan Ag

atomlarindan olusan Agiz nanopargacigl degil,
ferromanyetik Co atomu katkili Co1Agi2 nanoalasimi
Co1AgnNiion (n=0-12)

nanoalasimini olusturan atomlarin tekli, ikili ve Ggli

oldugu  gorilmustdr.
nanokimelerinin lokal manyetik momentleri ve
lokal yik dagihmlari Sekil 8'de gosterilmistir. Sekil
8a, 8b ve 8c incelendiginde ferromanyetik Co ve Ni

atomlarindan olusan Cois ve Niiz

nanopargaciklarinda ylzeydeki atomlarin
merkezdeki atomlardan daha fazla manyetik
momente sahip oldugu gorilmektedir.

Ferromanyetik olmayan Ag atomlarindan olusan
Agi3 nanopargaciginda ise ylizeydeki ve merkezdeki
Ag atomlarinin manyetik momenti (0.06 us) esittir.
Sekil 8e ve 8f'deki Co;Ag1z ve NijAgiz nanoalasimlar
incelendiginde, Ni atomu Co atomundan daha zayif
NiiAga,
nanoalasiminda ylizeydeki Ag atomlarinin lokal

ferromanyetik olmasina ragmen,
manyetik momentlerinin daha yiksek oldugu
gorilmistir. Sekil 8d ve 8g incelendiginde Ni
atomlarinin ylzeydeki lokal manyetik
momentlerinin, Ni atomlarinin Ag atomlari ile yer
degistirmesinden etkilendigi goralmektedir. Ek
olarak ferromanyetik olmayan Ag atomlarinin
toplam manyetik momente katkisinin negatif oldugu
tek nanoalasim CoiAgeNis nanoalasimidir. CoiNii
nanoalasiminda merkezdeki Co atomunun lokal

yika 15.58'dir. CoiAgsNis nanoalasiminda ise

merkezdeki Co atomunun lokal ylki ise 15.42°dir.
Co1AgnNii-n (n=0-12) nanoalasimlarinda Ag atomu
katkisinin merkezdeki Co atomunun lokal yuk{inU
azalttigi gérilmdastar.

4. Sonug

Bu calismada, 13 atomdan olusan CoiFenNijz-n (N=0-
12) ve Co1AgnNiiz-n (n=0-12) (gl nanoalasimlarinin
yapisal, enerjik ve manyetik 6zellikleri Gupta ve DFT
dizeylerindeki hesaplamalar ile teorik olarak
incelenmistir. Gupta diizeyinde, Co atomlarinin her
iki kompozisyon sisteminde de nanoalasimlarin
merkezine yerlesmeyi tercih ettigi gorilmustir. Fe,
Ag ve Ni atomlari ise nanoalasimlarin ylizeyine
yerlesmeyi tercih etmektedirler. Gupta diizeyindeki
karisma enerijisi analizine gore CoiFenNiiz-n (n=0-12)
ve Co1AgnNii-n (n=0-12 nanoalasimlarinin en kararli
kompozisyonu sirasiyla CoiFegNis ve Coi1AgsNis
olarak elde edilmistir. Her iki kompozisyon
sisteminde de Gupta ve DFT dizeylerinin enerjik
olarak birbiri ile uyumsuz oldugu gorilmdstir.
Nanoalasimlar, Gupta diizeyinde enerjik olarak
karisima uygunken, DFT diizeyinde karisima uygun
degildirler. CoiFenNii2-n (n=0-12) nanoalasimlarinda
manyetik moment, ferromanyetik Fe atomu katkisi
ile lineer olarak artarken, CoiAgnNiiz.n (n=0-12)
nanoalasimlarinda ferromanyetik olmayan Ag
atomu  katkisiyla  genellikle  lineer  olarak
azalmaktadir. Tekli, ikili ve Ucli nanokimelerin
toplam manyetik momentlerinin ilging davranislar
sergiledigi  gorilmektedir. Ornegin, tamamen
ferromanyetik olmayan atomdan olusan Agis
nanoparcaciginin, ferromanyetik Co ve Ni atomu
katkili CoiAgi2 ve NiiAgi, ikili nanoalasimlarindan
daha yiksek manyetik momente sahip oldugu elde
edilmistir. Ayrica, nanoalasimin ylizeyine yerlesmis
Co atomlarinin  lokal manyetik momenti,
nanoalasimin merkezine yerlesmis Co atomunun
lokal manyetik momentinden daha fazladir. Coss,
Feiz ve Niis nanoparcaciklarinda yizeye yerlesen
atomlarin merkeze yerlesen atomlardan daha fazla
manyetik momente sahip oldugu goérilmistir.
CosFenNiz.n  (n=0-12) ve CoiAgnNipn (n=0-12)
nanoalasimlarinda Fe ve Ag atomu katkisinin
nanoalasimin merkezine yerlesen Co atomunun
lokal yukiinG azalttig elde edilmistir.
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SEkil 8 (a) Cos, (b) Ag13, (C) Ni13, (d) C01Ni12, (e) C01Ag12,
(f) Ni1Ag12 ve (g) Coi1AgeNis nanokimelerin lokal
manyetik momentleri ve lokal yukleri.

$ek|I 7 (a) Cous, (b) Feis, (C) Nis (d) CO1Ni12, (e) CoiFery, (f)
FeiNi;; ve (g) CoiFegNis nanokimelerin lokal

manyetik momentleri ve lokal yikleri.
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