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Bu çalışmada, E21 fazındaki perovskit LaZnO3 bileşiğinin yapısal elastik, 
elektronik ve termodinamik özelliklerini incelemek ve derinlemesine 
anlamak için ab-initio hesaplamaları kullanılmıştır. Hesaplamalar, yoğunluk 
fonksiyonel teorisine (DFT) ve pseudopotansiyel yöntemine dayanan 
hesaplamalı yazılım paketi QUANTUM-ESPRESSO/PWSCF kullanılarak 
gerçekleştirilmiştir. Hesaplanan örgü parametresi (a0) önceki teorik 
çalışmalarla iyi bir uyum içindedir. Hesaplanan diğer parametreler, bulk 
modülü, anizotropi faktörü, Poisson oranı, elastik sabitler ve Young modülü 
gibi temel fiziksel özellikler elde edildi ve daha sonra teorik sonuçla 
karşılaştırıldı. Kübik perovskit LaZnO3 bileşiğinin elektronik bant profilini 
yorumlamak amacı için bant yapıları ve durumların yoğunluğu eğrileri 
sunulmuştur. Bileşiğin metalik doğası belirlenmiştir. Akabinde Debye 
sıcaklığı, erime sıcaklığı, iç enerji, titreşim enerjisi, entropi ve özgül ısı 
kapasitesi de 0–800 K sıcaklık aralığında değerlendirilmiştir. 
 

Anahtar kelimeler: Ab-initio, elektronik bant yapısı, elastik, termodinamik 

Ab Initio Calculations to Investigate the Structural, Electronic, Elastic and 
Thermodynamic Properties of The Cubic Perovskite LaZnO3 Compound 

Research Article Abstract  
 In this study, ab-initio calculations were used to examine and to understand 

in depth the structural elastic, electronic and thermodynamic properties of 
the perovskite LaZnO3 compound in the E21 phase. Calculations were 
performed using the computational software package QUANTUM-
ESPRESSO/PWSCF based on density functional theory (DFT) and 
pseudopotential method. The calculated lattice parameter (a0) is in good 
agreement with previous theoretical studies. Other calculated parameters, 
such as bulk modulus, anisotropy factor, Poisson's ratio, elastic constants 
and Young's modulus, were obtained and then compared with the 
theoretical result. To interpret the electronic band profile of the cubic 
perovskite LaZnO3 compound, band structures and density of states are 
presented. The metallic nature of the compound was determined. 
Subsequently, Debye temperature, melting temperature, internal energy, 
vibrational energy, entropy and specific heat capacity were also evaluated in 
the 0–800 K temperature range. 



 
 

 114 

Keywords: Ab-initio, elektronic band strucutre, elastic, termodinamic 
	

1. Giriş  

Perovskit yapısı, katı hal inorganik kimyada en sık karşılaşılan yapı türlerinden biridir. 
Periyodik tablodaki metalik elementlerin çoğunun katyonlarını ve önemli sayıda anyonu 
barındırır (Zhang vd., 2017). Eşsiz yapıları ve bileşim esnekliği ile yüksek stabiliteleri nedeniyle, 
perovskite oksitler (ABO3) Elektrokataliz (EC) ve fotokataliz (PC) uygulamaları için çok yönlü 
bir malzeme sınıfı olarak kapsamlı bir şekilde araştırılmıştır (Yashima vd., 2021; Bretos vd., 
2015 ve Yang vd., 2018). Perovskit bileşiklerinin çoğu oksitler veya florürler olsa da daha ağır 
halojenürler, sülfürler, siyanürler, karbürler, hidritler, oksiflorürler ve oksinitritler gibi diğer 
formlar da rapor edilmektedir (Pena ve Fierro, 2001; Li vd., 2004; Ji vd., 2020; Sato vd., 2005). 
İdeal bir perovskite yapı, yapısal olarak, ABO3 stokiyometri formülüne sahiptir ve 12 kat 
koordinasyon bölgesindeki A katyonu ve altı katlı bir koordinasyon bölgesindeki B katyonu ile 
Pm3m (No. 221) kübik uzay grubuna aittir. Şekil 1'de gösterildiği gibi, A katyonu küpün gövde 
merkezinde, B katyonu sekiz köşenin her birinde ve O anyonu 12 kenarın her merkezinde yer 
almaktadır. Perovskit ve perovskit ile ilgili malzemeler, geniş bir sıcaklık aralığında, bellek 
hücreleri, elektro-optik malzemeler ve piezoelektrik cihazlardaki kullanımlarından dolayı çeşitli 
fiziksel ve kimyasal özellikleri (Galasso, 1990) açısından önemli kristal yapılardır. Perovskitlerin 
diğer endüstri ilgi alanları şunlardır (De Paoli ve Barresi, 2001; Kajitani vd., 2005; Stahn vd., 
2005; Lobanov vd., 2000; Xu vd., 2003): doğrusal ve doğrusal olmayan optik anahtarlama, 
süperiletken, devasa manyeto-direnç, PTC termistör, elektro-optik modülatör, optik anahtar, pil 
malzemeleri vb. Lantanit bileşikleri, son birkaç on yılda birçok araştırmacı tarafından umut 
verici uygulamalar nedeniyle geniş çapta araştırılmıştır (Örnek ve Arıkan, 2016). Lantan (La) 
çevre dostu bir nadir toprak malzemesidir ve biyouyumlu olduğu kabul edilir (Liu vd., 2020). 

La-bazlı A-site perovskit oksitler, 1970'lerde potansiyel bir elektro katalizör olarak ortaya 
çıktıklarından, elektro katalizde en popüler malzemelerden biri haline geldi (Si vd., 2018). La, 
son yıllarda farklı kataliz alanlarında mükemmel performans sergileyen perovskit oksitlerin 
sentezinde yaygın olarak kullanıldığı bilinmektedir (Liu vd., 2020). Son yıllarda perovskite, suda 
organik kirleticilerin iyileştirilmesinde peroksimonosülfat (PSM) aktivatörü olarak umut verici 
bir alternatif haline geliyor. Ancak perovskitenin PMS aktivasyon verimliliğini ve reaktif oksijen 
türlerinin (ROS) evrimini belirleyen faktör, şüpheli ve anlaşılması zor olmaya devam ediyor. 
Lantan içeren perovskit oksitler en yüksek katalitik aktiviteye sahiptir çünkü Lantan en büyük 
iyon yarıçapına sahiptir ve Oksijen indirgeme reaksiyonu için en uygun kristal ve elektronik 
yapılara yol açar (Ji vd., 2020). LaZnO3 perovskite oksit için literatürde oldukça sınırlı sayıda 
çalışma mevcuttur. Bunlardan bazılar, Lantan bazlı perovskitler, LaZnO3 sol-jel yöntemi 
kullanılarak sentezlendi ve hem fiziksel hem de kimyasal teknikler kullanılarak karakterize edildi 
(Nzuzo vd., 2021). LaZnO3 bileşiğinin oflaksasin (OFX) bozunma verimliliği araştırılmış ve X-
ışın fotoelektron spektroskopisi (XPS) analizine dayanan oksijen kusur miktarıyla iyi bir uyum 
içinde olduğu bulunmuştur (Gao vd., 2019).  LaZnO3 perovskite oksit materyali, kimyasal 
reaksiyonlarda, katı oksit yakıt pilleri, fotoelektro-kimyasal su ayırma ve enerji dönüşümü ve 
çevresel arıtmada umut verici inorganik katalizörler olarak önem arz etmesine rağmen. Bu 
materyal için yapısal, elektronik, mekanik ve termodinamik etkisi ile ilgili literatür henüz ele 
alınmamıştır. Bu bileşiğin yapısal, elektronik, elastik ve termodinamik özellikleri Yoğunluk 
Fonksiyonel Teorisinde (YFT) GGY-PBE psödopotansiyelleri kullanılarak belirlendi. Bu 
kapsamda bu materyal için ilgili literatürde daha önce yapılmış bir çalışma bulunmamaktadır. Bu 
nedenle, bu çalışma bu malzemenin yapısal ve ilgili mekanik özelliklerine ilişkin bir fikir 
verecektir.  
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Şekil 1. LaZnO3 bileşiğinin kristal yapısı 

 

2.  Materyal/Yöntem 

Bu çalışmada sunulan tüm hesaplamalar, Quantum ESPRESSO paketi (Giannozzi vd., 
2020; Giannozzi vd., 2009) ile dağıtılan PWscf kodu kullanılarak yapılmıştır. Değişim-
korelasyon potansiyeli, Perdew–Burke–Ernzerhof parametreleriyle (Pardew vd., 1996) yoğunluk 
fonksiyonel teorisinin (Kohn ve Sham, 1965; Hohenberg ve Khon, 1964) genelleştirilmiş 
gradyan yaklaşımıyla hesaplanmıştır. Malzemenin ilk Brillouin bölgesi, Monkhorst-Pack 
yönteminden (Monkhorst ve Pack, 1976) 10x10x10 puan kullanılarak elde edilmiştir. Hesaplama 
için bir düzlem-dalga temel setinde 80 Ry'lik enerji kesilmesi kullanıldı. Elektronik yük 
yoğunluğu, yaklaşık 800 Ry'lik bir kinetik enerji kesintisi için değerlendirildi. Bu değerler, 
kendinden kalıcı hesaplamalarda yakınsama test edilerek belirlenir. 1×10−9 Ry enerji yakınsama 
eşiğine sahip Kohn-Sham denklemlerini çözmek için Davidson tipi yinelemeli köşegenleştirme 
yöntemi (Davidson, 1975) kullanılmaktadır. Düzgün bir elektronik durum yoğunluğu (DOS) elde 
etmek için, σ=0.02 Ry smearing parametre değeri ile fermiyonik işgal fonksiyonuna Methfessel-
Paxton tipi smearing teknik (Methfessel ve Paxton, 1989) uygulandı. Thermo_pw kodunu (Dal 
Corso, 2016) kullanarak LaZnO3 bileşiğinin elastik özelliklerini inceledik. Titreşim serbest 
enerjisi, entropi ve ısı kapasitesi gibi termodinamik özellikler Thermo-pw paketi kullanılarak 
hesaplanmıştır. 

3.  Bulgular ve tartışma 

3.1. Yapısal ve mekanik özellikler 

Burada ele alınan LaZnO3 bileşiği kübik perovskit tipi kristal yapıya sahiptir. Uzay grubu 
(Pm3-221), inversion dahil 48 simetri işlemi içerir. Atomların Wyckoff pozisyonları La 1a (0.0, 
0.0, 0.0), Zn 1b (0.5,0.5, 0.5) ve O 3c (0.0, 0.5, 0.5) şeklindedir. Elde edilen denge örgü sabiti ve 
bulk modülü Tablo 1'de verilmiş ve mevcut verilerle karşılaştırılmıştır. Malzemenin elde edilen 
örgü sabiti mevcut verilerle (Hautier vd., 2011; Saal vd., 2013) iyi bir uyum içinde olduğu 
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görülmektedir. Genel olarak, malzemelerin elastik özellikleri, dış basınç altında hacim 
değişikliğine karşı dirençlerini gösterir. Ayrıca katı malzemelerdeki kuvvetlerin doğası ve 
malzemelerin dayanıklılık, sertlik ve stabilitesi hakkında bilgi verir (Bougherara vd., 2013; 
Benzoudji vd., 2019). Genel yaklaşım (Arıkan vd., 2013; Arıkan vd., 2020) kullanılarak 
hesaplanan bir kübik kristal için üç bağımsız elastik sabit vardır. Hesaplamalar, uygulanan 
gerinimdeki değişikliklerden kaynaklanan toplam enerji değerlerindeki değişikliklerin bir 
değerlendirmesine dayanmaktadır.  

Tablo 1. Kübik perovskit yapıdaki LaZnO3 bileşiğinin örgü sabiti, bulk modülü, shear modülü, 
Young’s modülü, B/G oranı, passon oranı, elastik sabitler (Cij) 
 

Malzeme Referans a0 (Å) B 

(GPa) 

G (GPa) E (GPa) B/G s C11 (GPa) C12 (GPa) C44 (GPa) 

LaZnO3 Bu çalışma 3,921 155,642 70,147 182,953 2,218 0,30 267,786 99,570 62,123 

 VASP (Hautier 

ve akr., 2011) 
3,928 170,43 58.82 -- 2,89 -- -- -- -- 

 Teori (Saal ve 

akr., 2013) 
4,423 -- -- -- -- -- -- -- -- 

           

 

Malzemenin elastik sabitleri değerleri ve bu değerlerle ilgili parametreleri yine Tablo 1'de 
sunulmuştur. Kararlı bir malzeme için, bu elastik sabitler Born kararlılık kriterlerini (Arıkan vd., 
2014; Al vd., 2019) karşılamalıdır; 

(C11-C12)>0, C11>0, C44>0, (C11+2C12)>0 ve C12<B<C11                          (1) 
Tablo 1'den anlaşılacağı gibi, bileşiğin elastik sabitleri denklem (1)'de verilen gereksinimleri 
karşılamaktadır. Bu, incelenen bileşiğin elastik olarak kararlı olduğunu gösterir. C11'in temel 
kristalografik yönler boyunca indüklenen tek yönlü sıkıştırmayı gösterdiği belirtilmektedir 
(Murtaza vd., 2014). Tablo 1'den görüldüğü üzere, incelenen materyalin C11 değeri C44 
değerlerinden çok daha büyük olduğu, bu da bu malzemenin tek yönlü sıkıştırmaya pür kayma 
(shear) deformasyonundan daha güçlü direnç göstereceği anlamına gelir. Ek olarak, büyük kütle 
modülü B, dış basınç altında hacimdeki değişime karşı daha büyük deformasyon direncini 
tanımlar. Pettifor (1992), Cauchy basıncının (CP) C12–C44'ün, malzemelerin sünekliğini ve 
kırılganlığını da gösteren materyallerdeki açısal atomik bağın doğası hakkında bilgi 
sağlayabileceğini belirtti. Cauchy basıncı negatif ise, malzeme açısal veya kovalent karakterli ve 
kırılgan yapıda yönlü bir bağa sahiptir. Cauchy basıncının daha büyük negatif değeri, ilave yönlü 
karakteri gösterirken, pozitif bir Cauchy basıncı metalik karaktere ve sünek yapıya işaret eder. 
Tablo 1'de, Cauchy basıncının pozitif değeri, incelenen materyalin metalik karakterde ve 
süneklik gösterdiğini gösterir.  
Malzemelerin sünekliği ve kırılganlığı B/G oranı ve Poisson oranı kullanılarak da incelenebilir. 
Pugh kriterleri (Reshak vd., 2011; Al, 2021) olarak da adlandırılan B/G oranı, malzemelerin 
sünekliğini ve kırılganlığını tanımlar. B/G oranı 1,75'ten büyükse malzeme sünek, aksi halde 
kırılgandır. Burada incelenen materyalin B/G oranları 1,75'ten büyük olduğu için, bileşiğin 
doğası gereği sünek olduğu bulunmuştur. Frantsevich vd. (1982), Poisson oranının 0.26 oranı ile 
malzemelerin sünekliğini ve kırılganlığını ayırt edebildiğini belirtmişlerdir. Poisson oranı 
0,26'dan küçük olan malzemeler kırılgan, 0,26'dan büyük olan malzemeler sünek olarak 
sınıflandırılır. 

Kübik perovskit LaZnO3 bileşiği, sünek yapıyı destekleyen 0,26'dan büyük Poisson 
oranına sahiptir. Poisson oranı ayrıca malzemelerin bağlanma özellikleri hakkında da bilgi 
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sağlar. Kovalent olarak bağlanan materyallerin Poisson oranı 0,1 civarındayken iyonik 
materyallerin Poisson oranı 0,25 civarındadır. Metaller için tipik değer 0,33 olarak 
bildirilmektedir (Haines vd., 2001). Burada incelenen materyalin Poisson oranı, malzemelerin 
metalik özelliklerini ifade eden 0,30 civarında bulunmuştur.  

Shear modülü (G) malzemenin bir kesme gerilimi nedeniyle şekil değişikliğine karşı 
direncini tanımlar. Young modülü (E) gerilimin gerinim oranını tanımlar ve katıların katılığının 
bir ölçüsüdür (Al, 2019). Malzemeler arasında kıyaslama yaparken Young modülünün en yüksek 
değeri, en sertliği en yüksek materyali gösterir. Son zamanlarda, anormal malzemelerin 
gözlemlenmesi, araştırmacıları, stres ve gerinim nedeniyle elastik sabitlerin anizotropisini 
keşfetmeye yöneltmiştir. Malzeme olağandışı bir şekilde gerilimle yüklenirse, bu yönde uzama 
eğilimi gösterir ve bu da deformasyona neden olur. Bu nedenle, Young modülünün düzlemler 
boyunca 2B değişiklikleri elde edilmiş ve Şekil 2'de sunulmuştur. Çizimler xy, yz ve xz 
düzlemleri boyunca inşa edilmiştir. Alaşımın izotropisi dairesel olarak gösterilir, bundan sapma 
anizotropiyi gösterir. Şekil 2'den görülebileceği gibi, LaZnO3 anizotropisini gösterir.  

 
Şekil 2. LaZnO3 bileşiğinin üç boyut (3B) ve iki boyut (2B) Young modül eğrisi.  
 

3.2. Elektronik bant yapısı 
 
Bant yapısı, periyodik bir sistemin enerji öz değerlerinin spektrumu ile tanımlanır. Fermi 

yüzeyinin şekli, bant yapısı hesaplamaları ile belirlenir. Baskın bantların ve enerjilerinin 
tanımlanması, bir bileşiğin fiziksel özellikleri hakkında bilgi verir. Bant yapısı ile hesaplanabilen 
bileşiğin optik özellikleri üzerinde bant aralığı varyasyonlarının güçlü bir etkisi vardır. Kübik 
perovskit yapıdaki LaZnO3 bileşiğinin elde edilen elektronik bant spektrumu Şekil 2 de 
sunulmuştur. Şekil 2'de x-ekseni boyunca G, X, M, R, G,  ve M Brillouin bölgesi simetri 
noktalarını temsil eder ve y ekseninde bant yapısının daha iyi görülmesi için -10 eV ila +10 eV 
enerji aralığı seçilmiştir. 0 eV' de (Fermi seviyesi) EF'yi ayarladık ve kesikli yatay çizgi ile 
gösterilir. EF'nin altında ve üstünde bantlar üst üste biner ve sırasıyla valans ve iletim bandını 
tanımlar. Değerlik bandı maksimumu (Valans bant) maksimumu bazı simetri noktalarında (M-R) 
EF yi kesmektedir. Böylelikle göz önüne aldığımız bileşik metalik bir karakter sergile. Elektronik 
durum yoğunluğu (DOS), bir enerji spektrumundaki elektronların dağılımlarını açıklayabilir. 
LaZnO3'ün parçalı DOS'u Şekil 3'te gösterilmektedir.  Valans bandının maksimumu sıfır enerji 
EF'yi bazı simetri yönlerinde kesmektedir. Üst değerlik bandı oluşumu için, 3 eV civarında 
keskin bir pik mevcut olup, bu pik La-4f atomlarından kaynaklanmaktadır. Şekil 3'te gösterildiği 
gibi EF’ye olan başlıca katkılar Zn-3d ve O-2p atomlarından kaynaklandığı görülmektedir. Üst 
değerlik bant oluşumu burada 2.37 eV ila 8 eV olarak görülmekte ve başlıca La nın 4f ve 5d 
durumlarından oluştuğu görülmektedir. Kısmi Zn-3d durumları ve O-2p durumları, yaklaşık -7 
eV ila 1.2 eV enerji aralığı arasındaki bandın gelişiminden sorumludur. Yaklaşık 4 eV'nin 
üzerindeki, La-5d durumları iletim bandının gelişiminde de önemli bir rol oynar (Şekil 3). 
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Şekil 2. Kübik perovskit yapıdaki LaZnO3 bileşiğinin yüksek simetri yönleri boyunca elektronik 
bant yapısı (EF Fermi enerji düzeyini göstermektedir). 
 
 

 
Şekil 3. Kübik perovskit yapıdaki LaZnO3 bileşiğinin toplam ve parçalı durum yoğunluğu 
eğrileri. 

 
3.3. Termodinamik özellikler 
 
Debye sıcaklık faktörü ΘD, katıların düşük ve yüksek sıcaklık aralıkları için fonon 

salınım modlarını anlamada ve bileşiğin termal özelliklerini anlamada önemlidir (Nadeem vd., 
2016; Tariq vd., 2018). Sıcaklık T>ΘD için beklenen yüksek frekans modları kBT enerjisine sahip 
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olurken, T<ΘD için fonon salınım modları donmuş olacaktır. Aşağıdaki denklemi (Hao vd., 
2006) kullanarak LaZnO3 için Debye sıcaklığını (ΘD) 460,181 K olarak hesapladık: 

       (2) 
Burada h, k, ρ, M, NA ve n sırasıyla Planks ve Boltzmann sabiti, yoğunluk, moleküler kütle, 
Avogadro sayısı ve tek moleküldeki atom sayısıdır. Bu nedenle, T>460,181 K için LaZnO3'te 
yüksek salınım modları bekleyebiliriz ve yüksek sıcaklık akustik cihaz uygulamalarında 

kullanılabilir. , burada Navier denklemi (Screiber vd.,1973) ile tanımlanan 

sırasıyla ortalama dalga hızları  ve  boyuna ρ ve enine  olan denklemi 

kullanarak ortalama ses hızı Vm'nin 3.544 km/s olduğunu hesapladık.  
Literatürde Fine ve Marcus (1984) tarafından ±300K tolerans limiti ile verilen erime sıcaklığının 
teorik tahmini için ampirik formülü kullandık. 

TM=553+(5,91xC11)        (3) 
LaZnO3 için teorik olarak hesaplanan TM değerimiz C11 = 267,786 GPa için 2135,6 ± 

300K'dır. Diğer taraftan, iç enerji, titreşim enerjisi, entropi ve özgül ısı kapasitesi gibi çeşitli 
termodinamik özellikler, denklem 4-7’den quasi-harmonik yaklaşım çerçevesinde Debye model 
kullanılarak 0 ile 800 K arasındaki bir sıcaklıkta incelenmiştir (Şekil 4’a–d). 

                                                                           (4) 

                                                             (5) 

                      (6) 

                                                           (7) 
Burada q, λ, ℏ, kB, ω ve T, sırasıyla dalga vektörü, bant indeksi, indirgenmiş Planck sabiti, 
Boltzmann sabiti, fonon frekansı ve sıcaklık. E (T) sıcaklığının bir fonksiyonu olarak titreşim 
enerjiler hesaplanır ve Şekil 4 a'da gösterilir. E (T) temel olarak bir malzemedeki yapının göreli 
düzenlenmesinden ve onu oluşturan atomların veya moleküllerin etkileşimlerinden üretilen 
enerjiyi tanımlar. Termodinamik açıdan, herhangi bir durumda sistemi inşa etmek veya üretmek 
için gerekli olan, sistem içinde gömülü olan enerji olduğu da söylenebilir. E(T), bileşenleri 
oluşturan parçacıkların dönme hareketi ve rastgele hareketi gibi çeşitli hareket türlerinin kinetik 
enerjilerinin yanı sıra elektronik enerji ve parçacıklar arası etkileşim enerjilerinden oluşur. E 
(T)'nin sıcaklık arttıkça doğrusal olarak arttığı görülmektedir. Titreşim serbest enerjisi F(T), 
Şekil 4-b'de gösterilmektedir. Şekil 4-b, F (T) değerlerinin artan sıcaklıkla daha negatif hale 
geldiğini açıkça göstermektedir. Negatif F (T) değerlerine sahip bir malzemenin daha iyi bir 
termal tepkiye sahip olduğu, dolayısıyla daha yüksek sıcaklıklarda daha iyi termodinamik 
kararlılık davranışına sahip olduğu söylenir. Sıcaklığın bir fonksiyonu olarak entropi S(T), Şekil 
4-c'de sunulmuştur. Sıcaklık artışı ile gözlenen S (T) artışı daha iyi anlaşılır, çünkü sıcaklık artışı 
bir sistemdeki kinetik enerjiyi ve atomik hareketi arttırır. Ayrıca, entropi S (T), titreşim serbest 
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enerjisi F(T) ile ilişkilendirilebilir, çünkü F(T) entropik katkıdan elde edilir, öyle ki F(T) ne 
kadar negatifse entropi S (T) o kadar yüksek olur. Ayrıca LaZnO3 bileşiği için 0 K'de S (T) = 0, 
termodinamiğin üçüncü yasası ile mükemmel bir uyum içindedir Şekil 4-d bildirildiği gibi sabit 
hacim CV (T)'deki ısı kapasitesi ve sıcaklık arasındaki ilişki yaklaşık 200 K'e kadar hızla lineer 
bir değişime sahiptir ve daha sonra daha yüksek sıcaklıklar için (Petit ve Dulong, 1981) olarak 
bilinen bir sınır değerinde sabit kalmaktadır. 
 
 

 
Şekil 4. Kübik perovskit yapıdaki LaZnO3 bileşiği için bir sıcaklık fonksiyonu olarak a) Titreşim 
enerjisi E (T), b) Titreşim serbest enerjisi F(T), c) entropi S (T) ve d) özgül ısı kapasitesi CV (T). 

 
 
 

4.  Sonuç 

Açık kod Quantum-Espresso paket programı ile yoğunluk fonksiyonel teorisi kullanılarak 
aşağıdaki sonuçlar çıkarılmıştır. Kübik perovskit LaZnO3, ortam koşulları altında yapısal, 
elektronik, termodinamik ve elastik kararlılık kriterleri kullanılarak incelenmiştir. Elektronik 
özellikler, bileşiğin metalik doğasının kökeni ile hesaplanan parçalı DOS'tan bileşiğin metalik 
özelliğini Zn-3d ve O-2p elektronik durumlarından kaynaklandığı görülmektedir. Cauchy 
basıncı, Pugh oranı ve Poisson oranı gibi elastik sabitler ve ilgili parametreler, incelenen 
materyalin sünek davranışa sahip ve metalik bant karakteri sergilemekte olduğunu göstermiştir. 
Hesaplamalar, LaZnO3'nin mekanik ve termodinamik olarak kararlı olduğunu göstermektedir. 
Termodinamik araştırma kapsamında, farklı sıcaklıklar için titreşim enerjisi, titreşim serbest 
enerji, entropi, sabit hacimde özgül ısı kapasitesi belirlemek için qusi-harmonik yaklaşım 
kullanılmıştır. Sonuç olarak, bu bileşiğin termodinamik özelliklerinin 0 ile 800 K arasındaki 
sıcaklıklarda değişimi uygulanmış ve sonuçlar bu alaşımların endüstriyel amaçlar için 
kullanılabileceğini göstermiştir. 
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