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B : Hacim modiilii

DFT : Yogunluk fonksiyonel teorisi

0 : Tiirev islemcisi

E. : Toplam Hartree-Fock enerjisi
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GGA : Genellestirilmis gradient yaklagimi1

H : Hamilton islemcisi

Hks : Kohn-Sham Hamiltonu
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kn : Kristalin n’inci 6z degerine karsilik gelen dalga vektorii

Kg : Boltzman sabiti

K : Sonitim katsayisi

LDA : Yerel yogunluk yaklagimi
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WUy : Ortamin manyetik ge¢irgenligi
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P : Momentum matris elemani

¥ : Dalga fonksiyonu

R : Cekirdegin konum vektorii

R : Yansima katsayist

Ry : Rydberg enerji birimi (13.6 eV=0.5 Hartree)
T : Elektronun konum vektorii

T : Kinetik enerji islemcisi

TSS : Temel sogurma sinir1

W : Is1gmn frekansi

v, : Potansiyel enerji islemcisi

Vy : Hartree potansiyel enerjisi

Vy : Degis tokus potansiyel enerjisi
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Z : Atom sayis1
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OZET

Anahtar kelimeler: Yogunluk Fonksiyonel Teorisi, WIEN2k, III-V Grubu Alasimlar,
Fiziksel Ozellikler, Biikiilme Parametresi

Bu calismanin amaci teknolojide biiylik 6neme sahip 1x1x1 siiper-hiicre kullanilarak
[11-V grubu GaAs, InAs, GaN, InN ve GaBi ikili bilesiklerinin, GalnAs, GaAsN ve
GaAsBi tglii ve GalnAsN dortli alasimlarinin fiziksel 6zelliklerinin ¢inko-stilfiir
(ZnS) yapida arastirilmasidir. Fiziksel ozellikler kapsaminda bu malzemelerin
yapisal, elektronik ve optiksel oOzellikleri incelendi. Elektronlarin degis-tokus
korelasyon enerjileri i¢in yerel yogunluk ve genellestirilmis gradyent yaklasimlari
kullanildi. Yapilan hesaplamalar yogunluk fonksiyonel teorisini esas alan WIEN2k

koduyla elde edildi.

Oncelikle ¢alisilan malzemelerin taban durumu &rgii parametresi hesaplandi. Elde
edilen Orgili parametreleri deneysel ve teorik ¢alismalar uyumlu bulunmasi yapilacak
olan elektronik ve optiksel ¢alismalarm dogrulugunu arttiracagr tespit edildi. Uglii
alasimlar icin elde edilen 6rgili parametrelerinin Vegard kanunuyla uyustugu goriildii.
Daha sonra elektronik ozellikler kapsaminda incelenen ikili bilesiklerden GaBi
metalik 6zellik gosterirken, diger ikili bilesikler ise agik sekilde dogrudan bant
araligina sahip yariiletken davranis gosterdigi tespit edildi. Uclii ve dortlii alasimlar
ise, GaAsBi ti¢lii alasimi harig, tiim konsantrasyonlarda dogrudan bant araligina
sahip yariiletken olduklar1 goriildii. GaAsBi ise %44.2 Bi konsantrasyonuna kadar
yariiletken bu orandan biiyiik (>%44.2) konsantrasyonlarda ise metalik O6zellik
gosterdigi elde edildi. GaAsBi alagiminin sahip oldugu genis bant aralig1 yakin kizil
otesi ve kizil otesinde yer almasi bu malzemenin 6zellikle Tera-Hertz uygulamalari
ve fiber-optik alanlarda kullanilabilecegi tespit edildi. Elektronik o&zellikler
kapsaminda GaAsN ve GaAsBi l¢li alasimlarinin elektronik bant yapilarinda
meydana gelen biikiilme parametreleri incelenerek bizmutun valans bandini azotun
ise iletkenlik bandini etkiledigi tespit edildi. Son olarak tez kapsaminda incelenen
tiim malzemeler icin kompleks dielektrik fonksiyonu hesaplandi. Imajiner dielektrik
fonksiyonunda meydana gelen temel sogurma sinir1 malzemelerin yasak bant
enerjilerine karsilik geldigi tespit edildi. Reel ve imajiner dielektrik fonksiyonlar
kullanilarak diger optiksel sabitler olan sogurma katsayisi, yansima spektrumu,
kirilma indisi, soniim katsayis1 ve enerji kayip fonksiyon spektrumlari elde edildi.
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EXAMINATION OF PHYSICAL PROPERTIES OF IlI-V
SEMICONDUCTOR ALLOYS INCLUDING BISMUTH AND
NITROGEN

SUMMARY

Key Words: Density Functional Theory, WIEN2K, I11-V Group Alloys, Physical
Properties, Bowing Parameter

The aim of this work is investigation of physical properties of GaAs, InAs, GaN, InN
and GaBi binary compounds, GalnAs, GaAsN and GaAsBi ternary and GalnAsN
quaternary alloys of Il1I-V group using 1x1x1 supercell at zinc-blende (ZnS)
structure. As part of physical properties, the structural, electronic and optical
properties have been investigated. The local density and generalized gradient
approximation are used for exchange and correlation energy. The calculations are
obtained by WIENZ2k code based on density functional theory.

Firstly, ground state lattice parameter is calculated for studied materials. The
obtained lattice parameters are in good agreement with experimental and theoretical
studies. That result increases reliability of electronic and optical results. The
calculated lattice parameters of ternary alloys are coincidence with Vegard’s law.
Within the scope of electronic properties, GaBi compound behaves metallic, but
other binary compounds behaves semiconductor with direct band gap. With the
exception of GaAsBi alloy, all of ternary and quaternary alloys have direct band gap
for all concentration. Reach up to % 44.2 Bi concentration, GaAsBi ternary alloy
behaves semiconductor, but bigger than that concentration it becomes metal material.
So, GaAsBi alloy has a large infra-red spectrum which is important for tera-hertz and
fiber-optic applications. And, the bowing parameter of GaAsN and GaAsBi is
obtained. Also, it is found that bismuth effects valance bands, while nitrogen effects
conduction band. Finally, complex dielectric function is calculated for all studied
materials. It is determined that, fundamental absorption limit is correspond to
forbidden band energy of materials. Using the real and imaginer dielectric function,
the other optical constants, such as absorption coefficient, reflectivity, refractive
index, extinct coefficient and energy loss function, are obtained.
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BOLUM 1. GIRiS

I11-V yariiletken bilesikler ve alagimlar {izerine yapilan ¢alismalar son yarim
yiizyildir hem teorik hem de deneysel olarak devam etmektedir. Epitaksiyel biiyiitme
tekniklerinin (MOVPE, MBE) gelismesiyle bu bilesiklerin arastirilmasina yeni yollar
acilmistir. Yariiletkenler, hem teknolojik hem de ekonomik bakimdan biiyiik 6neme
sahiptiler. Yariiletkenlerin gilivenilir elektronik 06zelliklerinin incelenmesi seri
iiretimde de ¢ok 6nemli yer tutmaktadir. Ayrica, bilesik yariiletkenler elektrikten 151k
iiretiminde ve 1siktan da tekrar elektrik iiretiminde ¢ok verimli olmalari, yariiletken
lazerler, dedektorler ve LED yapiminda anahtar malzeme olmalarina olanak
saglamaktadir. Sonug olarak, teknolojide ¢ok 6nemli yer tutan bu materyallerin temel
ozelliklerini incelemek, onlar iizerine yapilacak olan uygulamalara biiyiikk katki

saglayacaktir.

ikili (A"BY) -V grubu bilesiklerinin bilimdeki hetero-yap: fabrikasyon
uygulamalari,  goriiniir ~ bolgede  ayarlanabilir  aygit  tasarimlarindaki
uygulanabilirlikleri, optoelektronik alandaki kullanilabilirlikleri ve yiiksek frekans
bolgelerinde calisabilir 6zellige sahip olmalari, Gupta (2009), bu malzemelere biiyiik
onem kazandirmaktadir. Bu ikililerden biri olan GaAs, bir c¢ok yiiksek hizli
elektronik ve opto-elektronik aletler i¢in hem fiziksel 6zellikleri bakimindan hem de
teknolojik oneminden dolayr ¢ok ozel bir yere sahiptir, Adachi (1990). Diger
taraftan, hem GaAs hem de InAs yariiletken bilesikleri mikrodalga, opto-elektronik
ve elektronik aletlerin iiretiminde 6nemli yere sahiptirler, Vurgaftman (2003). GaAs
ve InAs malzemelerinin sahip olduklar1 bu o6zellik 151k yayan diyotlar (LED),
lazerler, entegre devreler, modiilatorler ve foto-dedektor aygitlari icin hem ticari hem
de yeni teknolojik uygulamalara saglam bir temel olusturur, Vurgaftman (2003).
Ayrica, GaAs, InAs alttaglar1 ve bu ikililerden elde edilen InGaAs iiglii yariiletken
alttaglar1 silisyum (Si) elementine kiyasen daha yiiksek mobiliteye sahip
olduklarindan yiiksek performansa sahip malzemeler olma potansiyeline sahiptirler,
Kim (2008).



I11-V yariiletken bilesiklerinden olan GaN ve InN biiylik yasak enerji araligina sahip
olmalart bu malzemelerin yliksek frekansa duyarli elektronik cihazlarin tasariminda,
genis bir elektronik alanda, optiksel veri depolamada, optoelektronik aygitlarda,
Talwar (2002), yesil spektrumdan yakin mor-6tesi (N-UV) spektrumuna kadar kisa
dalgaboylu emitorler ve dedektorler icin, Takeuchi (2010), kullanilabilmelerine
imkan saglamaktadir. Ayrica, son on yilda bu nitritlerin teknolojideki gelismelerinin
artmasi 6zellikle 151k yayan diyotlarin (LED) ve lazer diyotlarin (LD) ticari olarak

gelistirilmelerine olanak saglamistir, Talwar (2002).

Glinlimiizde ikili bilesikler kullanilarak elde edilen ii¢lii ve dortlii alasimlar hem
teknolojik hem de ticari agidan c¢ok biiyilkk 6nem kazanmistir. Alasimlama, yasak
bant enerjisi, Orgii sabiti, kirilma indisi gibi parametrelerin kontrol edilebilirligi
nedeniyle bant yapi1 miihendisliginde 6nemli bir daldir. Yariiletken alagimlama,
yariiletken bant araligi ve diger parametre degerlerini ayarlayarak genis uygulama
alanlarma yonelik yariiletken cihazlarin iretilebilmesini saglar. Cok genis bir
uygulama alanini kapsadigi ve gelecekte yeni uygulama alanlar1 agilmasi beklendigi
icin Ozellikle III-V grubu yariiletken alagimlar glinlimiizde esasli bir sekilde
arastiritlmaya devam etmektedir. Genellikle alasimlar, kuantum kuyular1 gibi diisiik

boyutlu elektronik sistemlerde yaygin olarak kullanilirlar.

[1I-V grubu yariiletken alagimlarindan biri olan Galyum nitriir arseniir (GaNAs)
1992°de elde edildi, Weyers, (1992), ve 1994’de de lazer diyotlarda kullanilds,
Kondow (1994). Seyreltilmis N iceren GaAsN, kiiciik ve dogrudan bant araligina
sahip bir materyaldir. Bu 6zelliklerinden dolayr bu materyaller, telekomiinikasyon
uygulamalar1 i¢in 6nemli olan 1.3 -1.55 pm aralifinda dalga boyu yaymalar i¢in
uygun sartlara sahiptirler. Nitrojen (N) iceren III-V grubu yariiletken alasimlar
elektronik ve opto-elektronik uygulamalarinda da ¢ok Onemli bir pozisyona
sahiptirler. Diyot lazerler, foto-detektorler, ¢ok eklemli yiiksek verimli giines pilleri,
Mitomo (2005); Heroux (1999); Geisz (2002), bunlara 6rnek olusturabilecek birkag

uygulama aygitlaridir.

Diger bir III-V grubu olan 1lI-Bi ailesi kiigiik bant araligina sahip olmalar1 bu

malzemeleri son zamanlarda 6nem sahibi yapmustir. III-V bilesiklerinin Bi ile



birlestirilmesiyle yariiletken ve yarimetal bilesikler igeren yeni III-V grubu
yariiletken alagimlarin olugsmasina olanak saglar. Bu yilizden III-(V-Bi) alasimlari
diyot lazerlerin aktif bolgesi ve foto-detektorlerin kizil-tesi ve yakin kizil-Gtesi
civarinda caligsabilecek giiclii potansiyele sahip malzemelerdir, Ferhat (2006).
GaAsBi malzemesi gibi Bizmut igeren iiclii yariiletken alasimi, giines pilleri,
optoelektronik, yariiletken lazerler ve optiksel detektdrler gibi uygulama alanlarina
sahip olmasindan dolayr yogun ilgi gormektedir, Reshak (2011). Ayrica hem yari-
metal hem de yariiletken malzemeler igeren GaAsBi iiclii alasimmmin MBE ve
MOVPE gibi deneysel yontemlerle biiyiitiilebilmesi, Abdiche (2010), bu alagimin
hem spintronik ile ilgili aygitlarda hem de uzun dalgaboylu emitorler ve
detektorlerde kullanim potansiyeli yiiksek malzemeler arasinda yer almasina olanak

saglar.

90’11 yillarin ortalarinda Kondow’un, Kondow (1996), dortlii yariiletken alasim olan
GalnAsN’nin GaAs ile 1 eV’da 6rgii parametresinin uyusumu ile ilgili yaymnladig:
caligmadan sonra III-V grubu alasimlar ve bu yariiletken grubu ile ilgili ¢alismalar
artmigtir. Glinlimiizde de yariiletken alasimlar elektronik ve optoelektronik cihaz

teknolojisinde oldukg¢a yaygin olarak kullanilmaktadirlar.

Bu ¢alismanin amaci, bir¢ok uygulama alanina sahip olmasi nedeniyle teknolojik ve
ticari onemi olan Il — V grubu ikili (GaAs, GaBi, GaN, InAs, InN), {i¢lii (GaAsN,
InAsN, GaAsBi) ve dortlii (GalnAsN) yariiletken alagimlarin, yapisal, elektronik ve
optiksel Ozelliklerinin teorik olarak incelenmesidir. Yapilacak olan teorik
hesaplamalar sonucunda pratik olarak iiretilmesi olduk¢a giic olan cok genis
konsantrasyon araligindaki yariiletken alasimlarin incelenmesi saglanacaktir. Bu
calisma sonucunda elde edilen bulgularin, bu materyallerin teknolojiye aktarilmasi
asamasinda yapilacak olan deneysel ¢calismalara onciiliikk etmesi hedeflenmektedir.

Bu calismada varilmasi planan bir diger hedef ise deneysel olarak elde edilmesi zor
olan ¢ok diisiik konsantrasyonlarda (1/10000), materyallerin elektronik ve buna bagh
olarak da optiksel oOzelliklerinin degisimini incelemek ve akademik literatiire
kazandirmaktir. Bu sayede deneysel ¢alismalarda ¢ok daha hizli yol alinmasinin onii

acilacaktir. Calismanin 6nemini ve 6zgiin degerini arttiran diger bir dnemli faktor ise



calisma kapsaminda incelenecek olan malzemelerin ¢ok diisiik konsantrasyonlarda

daha dnce incelenmemis olmalaridir.

Bu veriler 1s181nda, bu ¢alismanin ilk asamasinda, tezin omurgasini olusturacak olan
Bizmut (Bi) ve Nitrojen (N) iceren III — V grubu ikili (GaAs, GaBi, GaN, InAs,
InN), iclii (GaAsN, InAsN, GaAsBi) ve dortlii (GalnAsN) yariiletken alagimlarin
taban durumu enerjileri hesaplanacaktir. Bu enerjiler yardimiyla incelenecek

materyallerin yapisal 6zellikleri (6rgii parametreleri, sertlikleri) arastirilacaktir.

Ikinci asamada ise taban durumu enerjilerine karsilik gelen 6rgii sabitleri yardimiyla,
ikili, ti¢lii ve dortlii yariiletken alasimlarin elektronik bant yapilari incelenerek bu
materyallerin yasak enerji araliklar1 belirlenecektir. Ayrica, bu asamada degerlik

elektronlariin hem pargali hem de toplam durum yogunluklar: da elde edilecektir.

Son asamada da, bu malzemelerin kompleks dielektrik fonksiyonunu elde edilerek

optiksel 6zellikleri arastirilacaktir.



BOLUM 2. TEORI VE UYGULANISI

2.1. Giris

Alagimlarin elektronik yapilart oldukca karmasiktir. Bu karmasik yapiy1 belirlemeye
yonelik birgok deneysel teknik ve teorik model gelistirilmistir. Teorik modellemeler
ozellikle kristal yapr halindeki kat1 cisimlerin yapisal, elektronik ve optiksel
ozelliklerinin analizinde yaygin olarak kullanilmaktadir. Bu teorik modellerden biri
de Yogunluk Fonksiyoneli Teorisine ‘‘Density Functional Theory’’ (DFT) dayal
modellemedir. Bu teorik modelleme 6zellikle kristal yap1 halindeki kati1 cisimlerin
yapisal ve elektronik analizinde yaygin olarak kullanilmaktadir. DFT, diger ¢ok
cisim teorilerine gére hem daha basit, hem de nicel olarak dogru sonuglar veren
giiclii bir tekniktir. Bu modelleme ile yapilan hesaplamalar deneysel yontemlerle
yapilan hesaplamalar ile uyum i¢inde olmaktadir. Bu bdliimde oncelikle DFT nin
dayandigi temellerden biri olan ¢ok cisim problemi ve Born-Oppenheimer yaklagimi
anlatilacaktir. Daha sonra yogunluk fonksiyon teorisinin dayandigi temel esaslar

hakkinda bilgi verilecektir.
2.2. Cok Cisim Problemi

Kati bir cismi olusturan atomlar pozitif yiiklii protonlar ve negatif yiiklii elektronlar
ithtiva etmektedir. Pozitif yiiklii parcaciklar (¢ekirdek), negatif yiiklii pargaciklara
(elektronlar) gore daha agirdir. Eger bir katida N tane ¢ekirdek varsa, N+ZN kadar
pargacik birbirleriyle elektromanyetik etkilesim halindedir. Boyle ¢ok sayida
pargacigin birbiriyle etkilestigi duruma kuantum ¢ok cisim problemi denir ve
DFT’nin dayandig1 temellerden biridir. Etkilesen cekirdek ve elektronlardan olusan

bir sistemin Hamilton denklemi asagidaki sekilde ifade edilir:
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Burada M veR sirastyla ¢ekirdegin kiitlesini ve konum vektoriinii, me ve T ise
elektronun kiitlesini ve konum vektoriinii gostermektedir. Denklem 2.1’in ilk iki
terimi sirasiyla ¢ekirdegin ve elektronun kinetik enerjilerini, son i¢ terimi ise
elektron-gekirdek, elektron-diger elektronlar ve ¢ekirdek-diger ¢ekirdekler arasindaki
coulomb etkilesimini gostermektedir. Es. 2.1 ile gosterilen denklem ¢ok-cisim
problemidir. Bu denklem zamandan bagimsiz Shrodinger denkleminin ¢oziimiiyle

belirlenir:
HY{TH{RD) =E¥({F}{R}) (2.2)

Burada, E sistemin enerjisi ve \P({Fj},{fej}) cok cisimli sistemin dalga

fonksiyonudur. Bu denklemin ¢6ziimii olduk¢a zor oldugundan denklemin ¢oziimii
ile ilgili bazi yaklasimlara ihtiya¢ duyulur. Bu yaklasimlardan bir tanesi Born-
Oppenheimer (adyabatik yaklagim olarak da adlandirilir) yaklagimidir. Bu yaklagim

elektron ve ¢ekirdeklerin hareketlerinin ayr1 ayr1 incelenmesi ilkesine dayanir.
2.3. Born-Oppenheimer Yaklasimi

Born-Oppenheimer yaklasimi, Born (1927), 1927 yilinda yeni kesfedilmeye baglanan
kuantum kimyasinin ilk yillarinda Born ve Oppenheimer tarafindan onerilmistir ve

bu yaklasimda elektron ve c¢ekirdeklerin hareketleri ayr1 ayr1 incelenir.

Born-Oppenheimer  yaklasimi  temelde elektron ve g¢ekirdegin kiitleleri

karsilagtirlldiginda c¢ekirdegin kiitlesinin elektronun kiitlesinden ¢ok daha agir
oldugunu (M:1836.1) ve bu ylizden ¢ekirdegin hareketinin, elektronun
m

hareketinden ¢ok daha yavas oldugunu ifade etmektedir. Bu nedenle bu yaklasimda

cekirdegi bir bolgede hareketsiz varsayip, elektronlar hareket halinde diisiiniilebilir.



Bu yaklagimi dikkate aldigimizda denklem 2.1’°de ¢ekirdegin kinetik enerjisini temsil
eden 1. terim de 1/M; orani ¢ok kiiciik olacagindan ihmal edilerek sistemin toplam
hamiltoniyeninden ¢ikarilir. Bunun yaninda elektron-g¢ekirdek etkilesmeleri

kaldirilmaz ve elektronlar ¢ekirdekler arasindaki Coulomb potansiyelini hissederler

(son terim). Elektronik enerji 6zdegeri Ee, cekirdegin secilen konumlari olan R ’ye

baglhdir. Bu konumlar kii¢iik basamaklarda degistirerek ve Schrodinger denklemini

cozerek, elektronik enerji 6zdegeri, R ’nin bir fonksiyonu olarak bulunur. Bu
durumda elektron gazinin kinetik enerjisi, elektron—elektron etkilesiminden
kaynaklanan potansiyel enerji ve dis ¢ekirdekten kaynaklanan potansiyel enerjiler
dikkate almmarak Es. 2.1 ifadesi Es. 2.3’e indirgenmektedir. Hartree atomik
birimlerininin  e=h=m¢=4m/ep=1 olarak kabul edilmesi durumunda sistemin

hamiltoniyeni

Zi (2.3)
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seklini alir. Burada elektronik hamiltoniyeni de i¢ine alan Schrédinger denkleminin

¢Ozimu

How T3 R =E.{RPv.{T}{R} (2.4)

seklinde olup, son esitlikteki \ye({fj},{f{j}) ifadesi elektronik dalga fonksiyonudur.

Born-Oppenheimer yaklasimi yaygin bir sekilde kullanilmasina ragmen, her zaman
gecerli olmayabilir. Bu yaklagim, elektron ile cekirdegin hareketi birbirinden
ayrilmadiginda gecersizdir. Ornegin uyarilmis molekiillerde ¢ekirdek o kadar hizl
hareket eder ki, elektron bu hareketi ayni anda fark edemez, Szabo (1989). Es. 2.4 ile
belirtilen  denklemin ¢Ozlimiinde Dbirgok yaklasim  kullanilmaktadir. Bu
yaklagimlardan biri de Hartree-Fock yaklasimidir. Bu yaklasim da sistemin dalga
fonksiyonu tek elektron dalga fonksiyonlarindan olusan bir Slater determinantiyla
ifade edilir. Fakat bu yaklasim elektronlar arasi etkilesim konusunda yetersizdir.
Diger bir deyisle tek elektron spin yoriingemsilerinin antisimetrik bir carpimi oldugu

varsayilir.



2.4. Hartree—Fock Yaklasimi

Hartree 1928 yilinda, Hartree (1928), atomlarin taban durumu enerjisini dalga
fonksiyonlarina bagl olarak elde ederek, bu alanda ¢ok basarili bir adim atmistir. Bu
yaklagimda ¢ok sayida elektronun dalga fonksiyonu, tek elektron fonksiyonlarinin
carpimi olarak ifade edilmistir. Hartree—Fock yaklasimi elektronlarin birbirinden
bagimsiz hareket ettigini kabul eder. Fakat Coulomb etkilesmesi elektronlarin
birbirine bagli oldugunu ifade eder. Ayrica bu yaklasim elektronlarin antisimetri
ozelliginin olmadigin1 kabul etmektedir. Bu durum ise Pauli disarlama ilkesiyle
celismektedir. Hartree-Fock yaklagiminin sahip oldugu bu olumsuzluklar bu
yaklagimin sadece tek elektrona sahip sistemler de basarili oldugunu ortaya koyar.
1930 yilinda antisimetri problemini ortadan kaldirmak i¢in Fock ve Slater, Fock
(1930), antisimetri Ozelligine sahip dalga fonksiyonunu Slater determinantinin
kullanilmasiyla ¢oziilebilecegini ongordiiler. Bu dalga fonksiyonun kullanilmasiyla
da toplam enerji minimize edilebilecektir. Fakat kullanilan dalga fonksiyonunun
elektronlar arasindaki etkilesimi ihmal etmesi Onemli bir sorun olmaktadir. Bu
yiizden son yillarda elektron sistemlerinin incelenmesinde dalga fonksiyonlarindan
ziyade elektron yogunlugu tercih sebebi olmustur. Gilintimiizde elektron yogunlugunu
kullanarak taban durumu enerjisini elde eden en yaygin kullanimlardan biri yogunluk

fonksiyonel teorisidir.

2.5. Yogunluk Fonksiyonel Teorisi

Temeli yogunluk fonksiyonel teorisine dayanan ab initio teorileri, kristallerin
yapisal, elektronik ve dinamik ozelliklerini aragtirmak i¢in ideal metotlardir. Bu
metotlarin son yillarda oldukca popiiler olmalarinin nedeni, hicbir deneysel veriye
ihtiya¢ duymadan kullanilabilmeleri ve bu metotlarin hesaplanmasinda sadece atom
numarast ve kristal yapiya ihtiya¢ duyulmasidir. DFT, elektron yiik yogunlugunu
n(7) temel degisken kabul ederek ¢ok elektrona sahip sistemlerin taban durumu
ozelliklerini belirler. Ayrica, katilarin elektronik yapilarimi basarili  sekilde
hesaplayabilen ¢ok 6nemli bir yaklasimdir. DFT temel degisken olarak elektron
yogunlugunu kullandigindan dolayi, ¢ok biiyiik sistemleri bile hesaplama olanagina

sahiptir.  Yogunluk fonksiyonel teorisinin temelleri, 1920’lerde Thomas ve



Fermi’nin, Fermi (1927); Thomas (1927); Fermi (1928); Lundgvist (1983), yaptigi
caligmalar1 temel alan Hohenberg-Kohn, Hohenberg (1964), ve Kohn-Sham, Kohn
(1965), tarafindan atilmustir.

2.5.1. Thomas-Fermi modeli

DFT’de karmasik N-elektron dalga fonksiyonu W (ri, ra, rs,...,rn) yerine ¢ok daha
basit olan elektron yogunlugu n(#) goz oOniine alinir. Bununla ilgili ilk ¢alismalar
Thomas — Fermi (TF), Fermi (1927); Thomas (1927), tarafindan 1927°de yari-klasik
bir yaklagim kullanilarak yapilmistir. Bu modelde temel varsayim, c¢ok-pargacik
sistemindeki elektronik dagilimin istatistiksel olarak ele alinabilecegidir. Bu modelde
kinetik enerji ifadesi,

E..(n) =%(6n2 )2 jnﬁ(r)dr (2.5)

esitligiyle verilmektedir. (2.5) denklemi TF kinetik enerji fonksiyoneli olarak
adlandirilir. TF teoremi 6nemli bir adim olmasina ragmen bir atomun degis-tokus

enerjisini dikkate almamasindan dolay1 sinirhidir.
2.5.2. Hohenberg—Kohn modeli

Hohenberg ve Kohn, Hohenberg (1964), 1964 yilinda ¢ok cisim problemini
yogunluk fonksiyonel teorisini gelistirerek c¢ozmiislerdir. Hohenberg ve Kohn

yogunluk fonksiyonel teorisini iki teorem ile agiklamistirlar.

Birinci Hohenberg—Kohn (HK) teoremi, N-elektron sistemi ve v(7) dis potansiyeli
yerine, temel degisken olarak n(#) elektron yogunlugunu kabul eder. Kiiciik bir
sabit eklenmesiyle v(#) dis potansiyelini, n(#) elektron yogunlugu belirler,
Hohenberg (1964). <‘Dis potansiyel elektron yogunlugu ile belirlenir’’ seklinde ifade

edilir.
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Ikinci HK teoremi elektron yogunluguna bagli enerji fonksiyonelinin, E(n), taban
durumu enerjisini ve yogunlugunu belirlemek igin yeterli oldugunu sdyler. Ikinci HK
teoremi enerji varyasyon ilkesine dayanir, Hohenberg (1964). Bu teorem, TF
modelindeki varyasyon ilkesini dogrulamaktadir, yani E;r(n) ifadesi DFT’de yer

alan E(n)’nin yaklasik bir ifadesidir.
2.5.3. Kohn-Sham denklemleri

Kohn—-Sham 1965 yilinda elde ettikleri esitliklerle, hem taban durumu enerjisini
minimum yapan n(r) temel hal elektronik yiik yogunlugunu tanimlamiglardir hem de
dalga fonksiyonu ile ilgili bilgi olmadigindan n(#) yogunluklu birbirleriyle
etkilesmeyen elektronlardan olusan bir sistemin kinetik enerjisi hakkinda bilgi

edinmislerdir, Kohn (1965).

Cok elektronlu bir sistemin taban durumu enerjisini asagidaki enerji fonksiyoneli

yardimiyla minimize edebiliriz:
E[n]= [n(¥)v(F)dr+Fn] (2.6)

Burada F[n] = T[n] + V,.(n) olup, birinci terim kinetik enerji ile ikinci terim
elektron-elektron etkilesim enerjisinin toplamindan olusmaktadir. F[n], dis v(¥)
potansiyelinden bagimsiz olarak tanimlanir ve evrensel bir fonksiyondur.
Hesaplamalar1 kolaylastirmak i¢in Kohn ve Sham, Kohn (1965), kinetik enerji
fonksiyonu T[n] i¢in bir yaklasim onerdiler. Burada F[n] fonksiyoneli i¢in daha

genel bir ifade yazabiliriz:
F[n]=T,[n]+3I[n]+E.[n] (2.7)

Es. 2.7’ deki Tg[n] ifadesi bir sistemdeki etkilesmeyen elektronlarin kinetik enerjisi,
J[n] ifadesi klasik elektrostatik itme terimi ve son olarak E,.[n] ifadesi ise degis-
tokus korelasyon enerjisi olarak tanimlanmaktadir. Sonug¢ olarak, Es. 2.6’nin

minimum olabilmesi igin:
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Ho v, = [_%vz v, (F)}\yi (F)= igijwi(r) (2.8)

sartini saglamasi gerekmektedir. Burada, ¢;; Lagrange ¢arpanidir. v,¢¢(7) ifadesi de
elektron yogunlugu tarafindan belirlenen etkin potansiyel olarak tanimlanmaktadir.

Es.(2.8)’deki v, ¢ (7) ifadesini asagidaki gibi daha genel olarak ifade edebiliriz:

= v(?)+J. n(r) dr + v, (F)=v(F)+v, (F)+v, () (2.9)

Burada v,.(7)’ye degis-tokus korelasyon potansiyeli ve v, (f) ifadesine de klasik

elektrostatik itme terimi denir. Dolayisiyla verilen bir v,.(#) i¢in asagidaki tek

elektron denklemlerini (N tane) ¢ozersek
— N —
n(r)=2%wi() (2.10)
i

niceligini hesaplayabiliriz.

Yukaridaki Es. 2.8, Es. 2.9 ve Es. 2.10 denklemlerine Kohn-Sham denklemleri denir,
Kohn (1965). Bu denklemler kendini dogrulayarak ¢o6ziilebilmektedir. Bu yilizden
bunlar kendini dogrulayabilen Kohn-Sham esitlikleri olarak bilinirler. Bu dogrulama
islemi Sekil 2.1°de verilen algoritma diyagramiyla agik sekilde gosterilmistir, Ming
(1995); Payne (1992). Es. 2.8’de yer alan v,;(¥) etkin potansiyel ifadesi degis-
tokus korelasyon enerjisi E,.[n] cinsinden Es. 2.9°da gosterilmistir. E,.[n] ifadesini

daha agik olarak asagidaki ifadeyle belirtilebilir:

E,.[n]=E[n]-T,[n]-V,,[n]-HIn] (2.11)
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Es.2.11 ile verilen degis-tokus korelasyon enerjisinin elde edebilmenin bir ¢ok yolu
vardir. Burada sadece en yaygin olarak kullanilan yerel yogunluk yaklasimi “‘Local
Density Approximation’’ (LDA) ve genellestirilmis gradyent yaklasimi ‘‘Generilized
Gradian Approximation’’ (GGA) agiklanacaktir.

Atomik Koordinatlar

e

Tahmini bir n(r) yogunlugu sec

-
KS potansiyelini hesapla

Vs (7) = v (7)) + vy (7) + v (7)

L

KS esitligini ¢coz

[_%v: + Vs (F) [ ¥ (7)= £, (F)

e

Yeni elektron vogunlugunu hesapla

(i) = ié'l,f/(?_:)

b

Cozim kendini dogruladi m?

Hayir

Evet
-

Toplam enerjiyi hesapla

Sekil 2.1. Bir kristalin toplam enerjisini kendini dogrulama metodunu kullanarak hesaplayan bir bilgisayar

programinin akis diyagrami
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2.5.4. Yerel yogunluk yaklasimi (LDA)

Yukarida ifade edilen KS denklemleri incelendiginde E,.[n] degis-tokus korelasyon
enerjisi i¢in bir belirsizlik oldugu goriilmektedir. E,.[n] niceliginin hesaplanmasi

biiyiik giicliikler igerir ve halen DFT nin gelistirilmesinde temel rol oynar.

E..[p] ifadesi i¢in en basit yaklasim, yerel yogunluk yaklagimi (LDA) olup bu
yaklagimda uzayin her noktasinda degis-tokus korelasyon enerjisi homojen elektron
gazi (sabit yogunluk) ile yer degistirilir. LDA yaklasiminda, katidaki her bir noktanin
belirli bir elektron yogunluguna sahip oldugu kabul edilir. Bu durumda LDA’da

katinin toplam degis-tokus korelasyon enerjisi:
Ex* [n]= [n(Me,. (n)dr (2.12)

seklinde tanimlanir. Burada &,.(n) niceligi, n(#) yogunluklu homojen bir elektron
gazi icin parcacik basina degis-tokus korelasyon enerjisidir. Bu enerjiye karsilik

gelen degis-tokus korelasyon potansiyeli:

YDA By e (n(f'))+n(?)m (2.13)

Xc (F):Sn—(—r): XC on

esitligiyle ifade edilir. Boylece KS denklemleri LDA altinda:

1 ) B n(?) - -
—Z V2 v (F)+ [ = dr 92 () |y =g, (2.14)
2 ‘F—r‘

halini alir. Bu ifadenin kendi i¢inde tutarli olarak ¢oziilmesi, literatiirde Kohn-Sham

yerel yogunluk yaklagimi (KS-LDA) veya kisaca LDA yontemi olarak adlandirilir.
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2.5.5. Genellestrilmis gradyent yaklasimi (GGA)

Yerel yogunluk yaklagiminin basarisi, bir adim daha ileri gidilerek genellestirilmis
gradyan yaklagiminin (GGA) olusmasina imkan saglamistir. Bu yaklasim yerel
yogunluk yaklasimina ek olarak, her noktada elektronik yiik yogunlugunun n(7#) yani

sira bu yogunlugun |vn| olarak ifade edilen gradyentinin de hesaplanmasi gerektigi

fikrini temel alir. GGA birgok sistem i¢in LDA’ya gore bag uzunluklar1 ve toplam
enerjiyi daha iyi tahmin eder, Sprik (1996). Bu yaklasimin genel ifadesi:

ES[n j F.[n(F),|Vn(r)[dr (2.15)

seklindedir. Es.(2.15)’daki F,. fonksiyonelinin ¢esitli formlar1 bir¢ok bilim adami
tarafindan Onerildi. Bunlar arasinda Perdew-Burke-Wang, Perdew (1996a), Lee-
Yang-Parr, Lee (1988), Perdew-Wang, Perdew (1992a), Perdew-Sheway, Perdew
(1992b), ve Perdew-Burke-Ernzerhof, Perdew (1996b), 6rnek olarak gosterilebilir.
Genellestirilmis gradyent yaklasiminda, degis-tokus korelasyon enerjisi bir FXcC
faktorii LDA tizerine eklenerek asagidaki sekilde genisletildi:

r,s)df (2.16)

XC XC

ES [n] = n(F)
2.5.6. LDA ve GGA smmirlamalar

DFT hesaplamalar1 taban durumu ozelliklerini (6rgii parametresi) hesaplamada ¢ok
basarili sonuglar elde etmektedir. DFT 6zellikle katilarin elektronik 6zelliklerini elde
etmede ¢ok kullanigh bir yontemdir. Giinlimiizde DFT, siiper bilgisayarlar sayesinde
binlerce atomlu sistemlere de basarili sekilde uygulanabilmektedir.

Degis-tokus korelasyon enerjisini elde edebilmenin bir yolu LDA’dir. LDA yaygin
bir sekilde kullanilmaktadir. Bunun temel sebebi bir¢ok sistemin deneye yakin taban
durum O6zelliklerini (bag uzunluklari, kohesif enerjileri) belirleyebilmesindendir.
Yapilan hesaplamalarda bag enerji degerleri ve sertlik modiilii deneysel degerlerden

bliylik; orgii sabiti degerleri ise deneysel degerlerden kiigiik sonuclar vermektedir.
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LDA, yiizey, ara ylizey ve dinamik hesaplamalar i¢in fonon dispersiyon bagintisi
hesaplamalarinda iyi sonuglar vermektedir, Giannozzi (1991); Gonze (1992); Wang
(1985). Bunun yaninda dielektrik sabitleri ve buna bagl biyiikliklerin
hesaplamalarinda, ayrica zayif baglarda ve 6zellikle Hidrojen baglarinda, Laasonen
(1992), ¢ok iyi sonuglar vermemektedir. Ayrica LDA hesaplamalart 4d ve 5d gibi
giiclii korelasyonlarda GGA’ya gore daha basarilidir, Khein (1995). LDA’da elde
edilen metalik baglanma enerjileri deneysel verilerden ortalama %20-30 daha biiyiik

sonuglar vermektedir, Kumar (1994).

Son yillarda gradyent-diizeltmeli fonksiyoneller kullanilmaya baslandi. Ozellikle
hidrojen baglarinin tanimlanmasinda Becke-Lee-Yang-Parr (BLYP), Ceperley
(1980); Becke (1992), iyi sonuglar vermistir, Sprik (1996). Katilarda ve molekiillerde
GGA hesaplarinda bag uzunluklar1 ve 6rgii sabitleri deneysel sonuglardan biiyiik,
sertlik modiilii ise kii¢iik ¢ikmaktadir. GGA yaklasiminda LDA’ya gore daha ideal
bir yogunluk disiiniilerek hesaplar yapilir. Ayrica GGA hesaplamalar1 bag
uzunluklar1 ve H-bagina sahip sistemlerin enerji ve geometrilerinin tanimlanmasinda
da basarili sonuglar vermistir, Sprik (1996). Yiizey enerji hesaplamalarinda ise LDA
hesaplamalarina gore daha diisiik sonuglar vermektedir. Bunun sebebi muhtemelen
GGA’nin zayif baglar 6ngérmesinden kaynaklanmaktadir. Ayrica GGA kullanilarak
elde edilen kohesif enerji hesaplamalarindaki dogruluk LDA’dan daha basarili
sonuglar vermektedir. Reaksiyon bariyerleri hesaplarinda GGA daha iyi sonug verir,
Hammer (1994); Johnson (1994). GGA hesaplamalari, 3d ve daha hafif metaller i¢in
LDA’ya gore daha basarilidir, Fritsche (1993).

LDA veya GGA hesaplamalar1 yariiletkenlerde uygulandiginda bant araligi diisiik
hesaplanmaktadir. Bunun sebebi, DFT’ye dayali LDA ve GGA potansiyellerinin
yetersiz olmasidir. Diger bir deyisle, degis-tokus korelasyon enerjisinin incelenen
sistem i¢in en dogru sekilde elde edilmesi DFT’nin basarisini arttiracaktir.
Giliniimiizde hala uygun korelasyon potansiyellerinin elde edilmesi i¢in ¢aligmalar
devam etmektedir. Bant araligi hesaplamalarinda, zamana bagli DFT (ZB-DFT),
Gross (1985); Bartolotti (1986), ve hem LDA hem de GGA korelasyonunu igeren

hibrid fonksiyonlar1 daha iyi sonuglar vermektedir. Bu metotlar standart LDA veya
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GGA’ya gore daha kompleks potansiyeller igerdiginden uygulama asamasinda giiclii
bilgisayar sistemlerini gerektirir.

2.6. Teorinin Uygulamisi: WIEN2K program

Bu calismada yogunluk fonksiyonel teorisi tabanli WIEN2k, Blaha (2012),
simiilasyon programi kullanilarak 111-V grubu ikili (GaAs, GaBi, GaN, InAs, InN)
bilesiklerin, iicli (GaAsN, InAsN, GaAsBi) ve dortlii (GalnAsN) yariiletken
alagimlarin yapisal, elektronik ve optiksel ozellikleri incelendi. Yapilan birgok
deneysel ve teorik calisma bu malzemelerin ZnS yapida kristallestiklerini
gostermektedir, Kanoun (2004); Ferhat (2006); Reshak (2011); Li (2012); Aslan
(2012). Dolayisiyla, tez kapsaminda incelenen malzemeler igin tiim hesaplamalar

cinko stilfiir (ZnS) fazinda yapildu.

Bu calismada WIEN2k simiilasyon programi kullanilarak bilgisayarla yapilan
hesaplamalarda Sekil 2.2’de goriilen algoritma diyagrami kullanildi, Blaha (2012).
Kullanilan program, tahmini bir elektron yogunlugunu kullanarak enerjinin minimum
degerini bulmaya c¢alismaktadir. Enerjinin minimum degerini veren elektron
yogunlugu fonksiyonu aranilan dogru taban durumu yogunluk fonksiyonu olur ve
bundan sonraki igslemler bu deger esas alinarak yapilir. Bu denklemlerin 6z-uyumlu

olarak ¢oziilmesi gerekir.

Degis-tokus ve karsilikli etkilesim etkileri hem LDA hem de GGA kullanilarak ele
alindi. Toplam enerjiyi elde etmek i¢in, Khon-Sham dalga fonksiyonlarini
RmtKmax=7"ye genisletildi (Burada, Ry diizlem dalga yarigapi, Kpax iSe maksimum
ters Orgli vektoriinii temsil etmektedir). Atomik kiireler i¢inde kullanilan pargali
dalgalar Imax =10” a genisletildi. Yiik yogunlugu Fourier genislemesi i¢in en biiyiikk G
vektoriiniin - biiyiikligi 12 Ry olarak tamimlandi. Kor seviyelerini degerlik
seviyelerinden ayirmak igin kesilme (cut-off) enerji degeri -6 Ry olarak belirlendi.
Brillouin bolgesini tanimlamak icin Monkhorst ve Pack’in (MP) standart 6zel k-

noktalar1 teknigi kullanildi, Monkhorst (1996).
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Bu caligmada, ters uzayda I. Brillouin bdlgesinin tanimlanmasinda ikili bilesikler i¢in
12x12x12, t¢lii ve dortli alagimlar icin ise 4x4x4 MP orgiisii (mesh) kullanilmasinin
yeterli oldugu hesaplandi. Daha fazla k-noktasinin se¢imi sonuglart 6nemli derecede
degistirmemekle birlikte CPU zamanimi olumsuz etkilemektedir. Alasimlar igin
mevcut bilgisayar altyapisinin yetersiz olmasindan dolayr geometri optimizasyonu
tercih edilemedi. Calisilan malzemeler i¢in yapisal optimizasyon hesaplanarak denge
durumundaki 6rgii parametresi (ap), denge durumundaki hacim (Vy), sertlik modiilii
(Bo) ve sertlik modiiliiniin basinca gore birinci tiirevi (B') Murnaghan, Murnaghan
(1944), esitliklerinin minimum egrileri yardimiyla sifir basing altinda elde edildi.
Denge durumunda elde edilen 6rgii parametresi kullanilarak malzemelerin elektronik

ve optiksel 6zellikleri hesaplandi.
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BOLUM 3. INCELENEN MALZEMELERIN FiZIKSEL
OZELLIKLERI

3.1. Giris

[11-V grubu yan iletken bilesikler ve alasimlar elektronik ve optoelektronik gibi
teknolojik alanlarda kullanilmaya elverigli olduklari igin literatiirde genis bir sekilde
incelenmislerdir. Ozellikle alasimlar, yasak bant aralii, orgii sabiti, kirilma indisi
gibi parametrelerin kontrol edilebilirligi nedeniyle bant yap1 miihendisliginde 6nemli
bir yere sahiptirler. Yariiletken alasimlama, yariletken bant araligt ve diger
parametre degerlerini ayarlayarak genis uygulama alanlarina yonelik yariiletken
cihazlarin {retilebilmesini saglar. Cok genis bir uygulama alanini kapsadigi ve
gelecekte yeni uygulama alanlari agilmasi beklendigi igin 6zellikle III-V grubu
yariiletken alagimlar giinlimiizde yogun bir sekilde arastirilmaya devam etmektedir.
Dolayisiyla 111-V grubu malzemelerin fiziksel 6zelliklerinin (yapisal, elektronik ve

optik) arastirilmast giincelligini korumaktadir.

Alasimlama yapilirken en 6nemli kriterlerden biri yer degistirecek atomlarin aym
bag sayisina sahip olmalaridir. Bu durum keyfi atom degisimlerinin Oniine geger.
Alasimlarin yapisina bakilirsa glinlimiizde en fazla ti¢lii (A1xBxC veya ABxCix) ve
dortlii (A1xBxCi.yDy veya AB,CyDiyy) alasim tiplerine rastlanmaktadir. Dortlii
alasimlarin elde edilebilmesi i¢in hem {ti¢lii alagimlara hem de ikili bilesiklere ihtiyag
duyulur. Omegin, A1.4BxC1.yDy dortlii alagimi igin A1xByxC, A1.xBxD, AC1.yDy, BC1.
yDy,...vb. gibi li¢clii alagimlara ve AC, AD, BC, BD gibi ikili bilesiklere ihtiyag
vardir. Diger taraftan {iclii alagimlar icin ise ikili bilesiklere ihtiya¢ vardir. A;.xBxC
icli alasimi icin AC ve BC ikili bilesiklerine ihtiya¢ duyulur. Bu alagimlarda alt
indis olarak gosterilen x ile 1-x veya y ile 1-y konsantrasyon degisimleri uygun bag
sayisina sahip yer degistirebilecek atomlar1 gdstermektedir. Ornegin, A;xBxC iiclii

alasimi i¢cin A ve B atomlar1 yer degistirmeye uygun atomlar olmaktadirlar.
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Yukaridaki agiklama baz alinarak, tez kapsaminda GalnAsN dortlii yariiletken
alasiminin fiziksel 6zelliklerini arastirabilmek i¢in hem GalnAs hem de GaAsN {iglii
alasimlarina, bu uglii ve dortli alasimlar i¢cin de GaAs, InAs, InN ve GaN ikili
bilesiklerinin incelenmesine gerek duyulur. Diger taraftan tez kapsaminda incelenen
diger bir U¢li yariletken olan GaAsBi alasimi i¢in GaAs ve GaBi bilesiklerine
ihtiya¢ duyulur. Dolayistyla, incelenen malzemelerin fiziksel 6zelliklerini (yapisal,
elektronik ve optiksel) elde etmek i¢in 6ncelikle ikili bilesiklerin, GaAs, InAs, GaN,
InN ve GaBi, daha sonra {i¢lii alasimlarin, GaAsN, GalnAs ve GaAsBi, en sonunda

da dortlii alasimin, GalnAsN, ozellikleri incelenecektir.

Tez kapsaminda giincelligini koruyan GalnAsN dortlii yariiletken alagiminin,
GaAsN, GalnAs ve GaAsBiI ti¢lii alasimlarinin ve bu tglii-dortli alasimlar: olusturan
GaAs, InAs, GaN, InN ve GaBi ikili bilesiklerinin oncelikle yapisal 6zellikleri
arastirtlacaktir. Yapisal 6zelliklerin arastirilmastyla bu malzemelerin sahip olduklari
taban durumu enerjileri ve bu enerji yardimiyla hesaplamalarda ¢ok 6nemli rol sahibi
olan denge durumu 6rgii sabiti (ag), malzemenin sertligi ile ilgili bilgiyi veren bulk
modiili (Bp) ve bulk modiiliiniin basinca gore birinci tiirevi (B") hesaplanacaktir.
Hesaplanan denge durumu orgii sabiti kullanilarak tiim malzemelerin elektronik
ozellikleri (elektronik bant grafikleri ve durum yogunluklari) arastirilacaktir. Son
asamada ise denge durumu Orgii parametresi kullanilarak optiksel sabitler (reel ve

imajiner dielektrik fonksiyonu, sogurma katsayisi, kirilma indisi...) hesaplanacaktir.

3.2. Incelenen Malzemelerin Yapisal Ozellikleri

Bu boéliimde incelenen malzemelerin oncelikle taban durumu kristal yapisi olan
Cinko-Siilfir (ZnS), diger bir kullanimi Zinc-blende (ZB), hakkinda bilgi
verilecektir. Daha sonra tez kapsaminda incelenen ikili bilesiklerin ve ti¢lii-dortli
alagimlarin ZnS yapida denge durumu orgii sabitleri, sertlik parametreleri gibi

yapisal ozellikleri incelenecektir.
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3.2.1. incelenen malzemelerin taban durumu kristal yapisi: ZnS kristal fazi

Yapilan bir¢ok deneysel ve teorik ¢alisma bu malzemelerin ZnS yapida
kristallestiklerini gostermektedir, Aslan (2012); Kanoun (2004); Li (2012); Ferhat
(2006); Reshak (2011). Bu nedenle, tez kapsaminda incelenen tiim ikili bilesiklerin
ve lclii-dortli alasimlarin ZnS Kristal yapilart ele alinmistir. Bu kisimda dncelikle
basit kiibik orgli sonra da yiizey merkezli o6rgii hakkinda bilgi verilecektir. Daha

sonra bu Orgiiler yardimiyla olusturulabilen ZnS kristal yap1 incelenecektir.
3.2.2. Basit kiibik orgii (SC)

Basit kiibik orgii ‘Simple Cubic’ (SC), en basit kristal yapidir. Kenar uzunluklari
birbirine esit ve aralarindaki acilar doksan derecedir. Sekil 3.1°de basit kiibik
orgiiniin geleneksel birim hiicresi gosterilmistir. Koselerindeki 6rgii noktalart sekiz
kiibik yap1 tarafindan paylasildigindan ve kiibik yapimin sekiz kdsesinde sekiz orgii
noktast bulundugundan bu yapi1 bir 6rgii noktasina sahiptir. Basit kiibik 6rgiiniin

geleneksel birim hiicresi ile ilkel (primitif) birim hiicreleri aynidir.

o

% —e

d

Sekil 3.1. Basit kiibik 6rgiiniin geleneksel birim hiicresi
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3.2.3. Yiizey merkezli kiibik orgii (FCC)

Yiizey merkezli kiibik orgli ‘Face Centered Cubic’ (FCC), basit kiibik orgiiden
kolaylikla elde edilebilir. Bir basit kiibik orgliniin yiizey merkezlerine birer orgi
noktast konulursa olusan yapi yiizey merkezli kiibik 6rgii olarak bilinir, Stokes
(1987). Sekil 3.2°de yiizey merkezli kiibik oOrgiiniin geleneksel birim hiicresi

gosterilmistir. Bu geleneksel birim hiicrede toplam dort 6rgii noktasi bulunur.

A=
Ot O

O

Sekil 3.2. Yiizey merkezli kiibik orgiiniin geleneksel birim hiicresi

Tabii ki bu hiicre, ylizey merkezli kiibik 6rgii i¢in ilkel birim hiicre degildir. Bir 6rgii

3
noktasi igceren ve hacmi a? olan ilkel birim hiicre Sekil 3.3°te gosterilmistir.
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Sekil 3.3. Yiizey merkezli kiibik o6rgii i¢in ilkel birim hiicre (Wigner-Seitz hiicresi)

Yiizey merkezli kiibik 6rgii i¢in temel o6rgii vektorleri;

1 .
a, =—aj+—ak 3.1
e R @.1
1 - -
a, = Eal +=ak 3.2)
1 -~ 1.
a,=—al+=-a 3.3
375 >4 (3.3)

olarak verilir. [110] yoniindeki orgii atomlar1 en yakin komsu atomlardir. En yakin

a

V2

komsu atom uzaklig olarak ifade edilir, Stokes (1987).
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3.2.4. ZnS (¢inko-siilfiir) kristal faz1

ZnS yapt iki tirli elde edilebilir:

i) Iki yiizey merkezli kiibik &rgiiniin (fcc) birbirlerinden [111] dogrultusunda Y4
oraninda oOtelenerek i¢ ice ge¢mesiyle olusur. Bu durumda iki farkli fcc orgi

noktasina oturan Zn ve S atomlarinin pozisyonlar1 asagidaki gibi tanimlanir.

Zn:0.00 0.00 0.00
S: 025 025 0.25

i) Sekiz basit kiibik 6rgiiniin (sc) 6rgiiniin belli mesafelerde i¢ ige gegmesi ile olusur.
Bu durumda sekiz farkli sc 6rgii noktasina oturan Zn ve S atomlarinin pozisyonlari

asagidaki gibi tanimlanir.

Zn: 000, 0°%2"2, 20", /2720
St VaVaVa, Vs, VaYaVa, Vaaa

Bu yapinin ilkel birim hiicresinde bir tane Zn ve bir tane de S atomu olmak {izere iki
atom bulunur. Yiizey merkezli kiibik orgii vektorleri cinsinden Zn atomunun
pozisyonu {0, 0, 0} ve S atomunun pozisyonu ise {1/4, 1/4, 1/4} olarak verilir
Srivastava (1990). Sekil 3.4’de gosterilen ZnS yapinin geleneksel birim hiicresinde
dort tane Zn dort tane de S atomu olmak iizere toplam sekiz tane atom
bulunmaktadir. Bu kristal yapida her bir atom kendi cinsinden olmayan dort atom ile
en yakin komsudur. Bu sebeple bu kristal yapida tetrahedral (dortlii) baglanma sz

konusudur.
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Sekil 3.4. ZnS kristal yapinin geleneksel birim hiicresi
3.2.5. Ters orgii

Bir kristalin 6zelliklerini incelemek icin gerekli olan biitiin dalga vektdrleri kristalin

ters Orgiisiinden belirlenir. Ters orgili vektori,

ém= ijgj (3-4)

i=1,2,3

olarak ifade edilir, Srivastava (1990). Burada m; degerleri pozitif-negatif tamsayilar

ve sifir degerlerini alabilir. §; parametreleri ise ters Orgii temel yer degistirme
vektorleri olup orgii vektorleri cinsinden
. 2z . 2, (3.5)

g1=5(azxaa) 92=3(53X31) g3=5(a1><a2)
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seklinde yazilabilirler. Burada Q= |§1 -(a,x 53] olarak hesaplanabilen kristalin ilkel

birim hiicre hacmidir. Ilkel hiicre, istenilen biitiin bilgiyi iceren minimum hacimli
hiicredir, bu hiicre daha acik sekilde Wigner-Seitz (WS) hiicresi olarak tanimlanir.
WS hiicresi ¢ok fazla 6zellige sahiptir. Ters orglideki WS hiicresinin olusturdugu

bolgeye de 6zel olarak Brillouin bolgesi adi verilir.
3.2.6. Basit kiibik orgiiniin birinci Brillouin bolgesi

Basit kiibik orgliniin temel vektorleri (3.5) esitliklerinde yerine konularak, ters orgii

vektorleri;
gl:%”(i”,o,o) g, :%”(o,j,o) g, :%”(0,0,12) (3.6)

olarak bulunur, Srivastava (1990).

Basit kiibik 6rgii i¢in birinci Brillouin bolgesi Sekil 3.5’te gosterilmistir. Tarali alan
indirgenmis birinci Brillouin bdlgesini temsil etmektedir. Bu bolgedeki dalga
vektorlerini kullanarak kristalin tiim 6zelliklerini incelemek miimkiindiir. Simetriden
dolay1 bu bolgenin disindaki dalga vektorleri farkli sonuglar vermeyecektir. Sekilde
goriildiigli gibi bu bolge, I', X, M ve R olmak iizere dort ana simetri noktasi

icermektedir.



Sekil 3.5. Basit kiibik 6rgiiniin indirgenmis birinci Brillouin bélgesi

Bu simetri noktalar1 kartezyen koordinatlar cinsinden asagida verilmistir:

r=%7(0,0,0 M=2Z110) R=2Z@11)
2r
a ; X=—(1,0,0); a ; a
a

Indirgenmis Brillouin bolgesindeki ana simetri yonleri ise,

27

3.7)

(3.8)

olarak verilir. T’nin (T=M-R) ana simetri noktas1 degildir. Clinkii merkez noktasi

olan T ile kesisim noktas1 yoktur. Bu yonlerde deneysel dlglimlerin yapilmas: daha

kolay oldugundan genellikle aragtirmalar bu yonlerde yogunlagir.

3.2.7. Yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin birinci Brillouin bolgesi

Yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin temel vektorleri (3.5) esitliklerinde yerine konularak,

ters Orgili vektorleri,
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6-211)  G-Za-1) 6= 2a1-) @9

olarak bulunur, Srivastava (1990).

Yiizey merkezli kiibik 6rgii i¢in birinci Brillouin boélgesi Sekil 3.6’da gosterilmistir.
Tarali alan indirgenmis birinci Brillouin bolgesini temsil etmektedir ve bu bolge
birinci Brillouin bolgesinin 1/48’ine esittir. Bu bolgedeki dalga vektorlerini
kullanarak kristalin tiim 6zelliklerini incelemek miimkiindiir. Simetriden dolayr bu
bolgenin disindaki dalga vektorleri farkli sonuclar vermeyecektir. Sekilde goriildiigii
gibi bu bolge, I', X, U, L, K ve W olmak iizere alt1 simetri noktas1 icermektedir. Bu

simetri noktalar1 kartezyen koordinatlar cinsinden asagida verilmistir:

rzz_”(o,o,o) X=2—”(0,1,0) U=2—ﬂ(1,1,£)
L2 All o 2r 330 2wl
a 22 2; a 44 . a 2 (3.12)
Indirgenmis Brillouin bélgesindeki ana simetri yonleri ise,
A=I'-X A=T-L >=I'-K (3.12)

olarak verilir.



29

Sekil 3.6. Yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin indirgenmis birinci Brillouin bdlgesi

3.2.8. Kritik noktalar

Yiiksek simetri noktalarinin bazilari farkli 6zelliklere sahiptirler. Bu noktalar kritik

noktalar olarak isimlendirilir.

I' : Brillouin bolge merkezi

Basit kiibik orgii i¢in kritik noktalar:

M : Bir kenarin merkezi

R : Kose noktasi

X : Yiizey merkezi



30

Yiizey merkezli kiibik 6rgii i¢in kritik noktalar:

K: Komsu iki hekzagonal ylizey sinirinin ortasi

L: Hekzagonal yiizeyin merkezi

U: Birlesik bir hegzagonal ve bir karenin yiizey sinirinin ortasi
W: Kose noktasi

X: Kare yiizeyin merkezi

3.2.9. Yapisal sonuglar ve tartismalar

Giliniimiizde ikili bilesikler kullanilarak elde edilen ii¢lii ve dortlii alasimlar hem
teknolojik hem de ticari acidan ¢ok biiylik 6nem kazanmistir. Alasim olusturma,
yasak bant enerjisi, Orgii sabiti, kirilma indisi gibi parametrelerin kontrol
edilebilirligi nedeniyle bant yapt milhendisliginde 6nemli bir daldir. Yariiletken
alasimlama, yariiletken bant aralig1 ve diger parametre degerlerini ayarlayarak genis
uygulama alanlarina yonelik yariiletken cihazlarin iiretilebilmesini saglar. Cok genis
bir uygulama alanin1 kapsadigi ve gelecekte yeni uygulama alanlari acilmasi
beklendigi i¢cin Ozellikle III-V grubu yariiletken alasimlar gilinlimiizde esashi bir
sekilde arastirllmaya devam etmektedir. Genellikle alagimlar, kuantum kuyular1 gibi

diistik boyutlu elektronik sistemlerde yaygin olarak kullanilirlar.

Bizmut (Bi) ve azot (N) igeren III-V grubu yariiletken alagimlar miihendislik
uygulamalar1 i¢in bu malzemelerin birgok 6zelliklerinin arastirilmasma imkan
saglamakla birlikte elektronik ve optoelektronik uygulamalarinda da ¢ok uygun bir
pozisyona sahiptirler. Diyot lazerler, foto-detektorler, ¢cok eklemli yiiksek verimli
giines pilleri, Geisz (2002); Mitomo (2005); Heroux (2006), bunlara ornek
olusturabilecek birka¢ uygulama aygitlaridir. 111-V grubu bilesiklere Bi karistirilmasi
yeni yariiletken, yari-metal ve metal alasimlarin olugsmasini saglamaktadir. Bu
yiizden bu malzemeler kizil 6tesi (IR) ve yakin kizil 6tesi bolgesi civarlarinda (NIR)
diyot lazerler, terahertz (THz) uygulamalari, fiber optik teknolojisi ve foto-

detektdrler icin uygun sartlar1 saglamaktadirlar.
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Bu materyallerin teknolojide saglikli bir sekilde kullanilmalari onlarin oncelikle
yapisal 6zelliklerinin detaylt bir sekilde bilinmesi ile miimkiin olur. Bu boliimde
calisilan materyallerin yapisal 6zellikleri verilecek, elde edilen bulgular daha 6nceki

deneysel ve teorik sonuglar ile detayl bir sekilde karsilastirilacaktir.
3.2.10.  Yapisal o6zellikler

ZnS kristal yapiya sahip Bi ve N igeren III — V grubu ikili yariiletken bilesiklerin,
icli ve dortli alasimlarin yapisal 6zelliklerinin incelenmesinde ilk olarak her
materyalin 6rgli sabitlerinin tayini yapildi. Bu hesaplamalar yapilirken denge durumu
civarinda farkli 6rgii sabitleri i¢in enerji degerleri hesaplandi ve bulunan enerji
degerleri oOrgii sabitine gore grafige aktarildi. Grafiklerin her birinde belli bir orgii
sabiti degeri i¢in enerjinin minimum oldugu gorildi. Enerjinin minimum oldugu

degere karsilik gelen 6rgii sabiti, denge durumu 6rgii sabiti olarak bulundu.

Orgii sabiti parametresine ek olarak hacim (bulk) modiilleri ve bulk modiillerinin
basinca gore birinci tiirevleri hesaplandi. Bulk modiilii, bir malzemenin hidrostatik
basing altinda sikistirilmasi halinde onun hacminde olusacak degisime karsi
gosterdigi direnci tanimlayan bir ozelliktir. Diger bir deyisle, bir deformasyon
olusturmak igin gerekli enerjinin bir 6l¢iisiidiir. Bu nedenle hem teorik hem de
deneysel acidan, bir malzemenin (6zellikle kiibik kristallerin) sertligini temsil eden

yegane malzeme 6zelligi sayilir.

Bulk modiilii katilarin durum-denklemi (EOS-Equation of State) i¢in de 6nemli bir
parametredir. Bunun igin incelenen yapi optimize edilir ve farkli hacimlere karsi
gelen toplam enerji degerleri hesaplanir. Hesaplanan toplam enerji ve hacim
degerleri Murnaghan hal denklemine fit edilir, Murnaghan (1944). Elde edilen
hacim-enerji egrisinin minimumu teorik 6rgii sabitini verir. Ayrica bu grafikten bulk
modiilii ve bulk modiliiniin birinci tiirevi de hesaplanabilir. Murnaghan hal

denkleminin analitik bir ifadesi:

_ 3B(L—X)

P N

exp[[g B —1] 1-X] (3.13)
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seklindedir. Burada B bulk modiilii, B bulk modiiliiniin basinca gére birinci tiirevi, X

ise (Vl)l/ 3 seklindedir. Murnaghan hal denkleminin basing cinsinden ifadesi:
0

B (V)

seklinde gosterilmektedir.

Bu veriler 1s181nda, bu ¢aligmanin ilk asamasinda, Bi ve N igeren III — V grubu ikili
bilesiklerin, ti¢lii ve dortlii yariiletken alasimlarin taban durumu enerjileri bulundu.

Bu enerjiler yardimiyla inceleyecegimiz materyallerin yapisal 6zellikleri elde edildi.
3.2.11.  iKkili bilesiklerin yapisal 6zellikleri

Bi ve N igeren III-V grubu yariiletkenler i¢in inceledigimiz ikili yapilar GaAs, InAs,
GaN, InN ve GaBi yariiletkenleridir. GaBi haricindeki diger dort tane ikili yapr i¢in
8-atomlu 1x1x1 basit kiibik siiper hiicre kullanildi (Bkz. 3.2.2). Yapilan
hesaplamalarda hem LDA hem de GGA degis-tokus korelasyon enerjisi kullanildi ve

elde edilen sonuglar Tablo 3.1°de ayrintili olarak gosterildi.

Sonuglarimiza gore ikili bilesiklerin 6rgli parametrelerinin diger teorik, Stier (1999);
Mehnane (2008); Feng (2009), ve deneysel, Hellwege (1982); Kim (2010);
Madelung (1996), c¢alismalarla uyumlu oldugu gorilmektedir.  Yapilan
hesaplamalardan elde edilen sonuglarin 6nceki ¢aligmalardan %0.2-6 araliginda bir
sapma gosterdigi Tablo 3.1°den agikg¢a goriilmektedir. Yapilan LDA c¢alismalari
incelendiginde oOrgii parametresinin (ag) atom numaralariyla dogru orantili oldugu
goziikmektedir. GaX (X=N, As, Bi) ve InY (Y=N, As) kristal yapilarmin o6rgii
parametreleri X ve Y elementlerinin atom numaralar1 arttikga a’nin da arttigi
gozlenmistir. Bu artis asagida belirtilen ifadeden agikca goriilmektedir.

aGaBi~InAs>aGaAs>aAINN>AGaN (3.15)
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Es. 3.15 yardimiyla 6rgii parametresinin biiyiimesi yapinin hacminin artmasina sebep
olacaktir. Bir sistemin yogunlugu hacimle ters orantili oldugundan [ p= g] hacmi
biiyiilk olanin daha kiigiik yogunluga sahip olacagi anlamina gelmektedir.
Yogunlugun azalmasi ise yapinin sahip oldugu sertlik parametresiyle agiklanabilir.
Incelenen malzemelerin sertligi, bulk modiilii hesaplanarak elde edilebilir. ikili
bilesiklerin bulk modiilii incelendiginde elde edilen sonuglarin literatiirle, Stier
(1999); Mehnane (2008), ¢ok iyi bir uyum i¢inde oldugu goézlenmektedir. Bu
sonuglara gore en yiiksek sertlige yani en diisiik hacme en yiiksek yogunluga sahip
kristalin GaN ve en diisiik sertlige yani en yiiksek hacme en diisiik yogunluga sahip
kristalinde GaBi oldugu soylenebilir. Bulk modiiliiniin GaN’dan GaBi’a dogru
gidildikee kiictildiigii Tablo 3.1’den acik¢a goriilmektedir.

Tablo 3.1. Ikili yapilarin LDA ve GGA kullanilarak elde edilen yapisal sonuglari

Ikili Materyaller | a,(A) | B(GPa) | B Ref.

GaAs 5.53 67.5 3.58 Bu ¢alisma (GGA)
5.55 73.70 4.04 Bu ¢alisma (LDA)
5.54 77.10 Teori, Stier (1995)
5.64 77.00 Deney, Hellwege (1982)

GaN 4.55 170.6 4.30 Bu calisma (GGA)
4.43 207.4 4.59 Bu ¢alisma (LDA)
4.48 192.6 Teori, Mehnane (2008)
4.50 - Teori, Rinke (2008)

InAs 5.968 67.50 4.13 Bu ¢alisma (LDA)
6.191 48.68 - Teori, Feng (2009)
5.921 61.7 4.55 | Teori (GGA), Wang (2002)
6.058 - - Deney, Kim (2010)

InN 4.957 183.3 5.71 Bu calisma (LDA)

4.801 147.6 4.06 | Teori (GGA), Wang (2002)

GaBi 5.94 45.7 5.12 Bu ¢aligma (GGA)
6.17 46.1 4.58 | Teori (GGA), Wang (2002)
6.32 Deney, Madelung (1996)

GaX (X=N,As,Bi) ve InY (Y=N,As) yapilariin sertligi X ve Y elementlerinin atom
numaralart arttik¢a azalmaktadir (Es.3.16).
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Bean>Binn>Bgcaas>Binas>Baasi (3.16)

Elde edilen Es. 3.15 ve Es. 3.16 kendi aralarinda uyumlu olduklar1 agiktir. Diger bir
yapisal parametre olan bulk modiiliiniin basinca gore birinci tiirevi, B , ikili bilesikler
icin Tablo 3.1’de gosterilmektedir. B parametresi, uygulanan basinca karsihik
malzemedeki sertlik degisimin bir 6l¢iisii, yani malzemenin sikigabilirligi hakkinda
bilgi icerir. B icin elde edilen sonuglarin literatiirle, Wang (2002), ¢ok iyi bir uyum
icinde oldugu gozlenmektedir.

3.2.12.  Uglii alasimlarin yapisal ozellikleri

Bu kisimda Bi ve N igeren III-V grubu yariiletkenler i¢in inceledigimiz yapilar Ga;.
«INkAs, GaAsiyNy ve GaAs,.Biy liglii yariiletken alasimlardir. N veya Bi icermeyen
GaixInyAs materyali ise dortli (quaternary) yariiletken alasim GajxIngAsiyNy
yapisinin analiz edilmesine yardimci olacagi i¢in incelenmistir. GajxInkAs tgli
yapist i¢gin yapilan hesaplamalarda LDA degis-tokus korelasyon enerjisi ve 8-atomlu
1x1x1 basit kiibik stiper hiicreli P1 simetrisi kullanildi (Bkz. 3.2.3). GaAsy.yNyiiclii
yariiletken alagimi icin hem LDA hem de GGA degis-tokus korelasyon enerjisi
kullanildi. Bu yap1 i¢in basit kiibik ve F-43m simetrileri de ayr1 ayri incelendi.
GaAs; «Biy liglii yariiletken alagimi i¢in GGA degis-tokus korelasyon enerjisi ve 16-
atomlu 2x2x2 yiizey merkezli kiibik siiper hiicreli F-43m simetrisi kullanild1 (Bkz.
3.2.3).

GaAsi.«Bix yariiletken alagiminin basit kiibik simetrisinde incelenmemesinin nedeni
Bi elementinden kaynaklanmaktadir. Bilindigi gibi GaAs yariiletken (E4=1.3799
eV), GaBi ise yari-metalik dogaya sahiptir. Basit kiibik simetrisiyle alagimlamada
kullanilan konsantrasyonlar 0.00, 0.25, 0.50, 0.75 ve 1.00 oldugundan GaAs;xBix
materyalinin yariiletkenlik-metalik degisimini gézlemlemek oldukga zor olmaktadir.
Bu materyali daha ayrintili incelemek i¢in konsantrasyon degisiminin daha fazla
olmas1 gerekmektedir. Bu nedenle GaAs;«Bix yariiletkeni i¢in 16-atomlu 2x2x2

yiizey merkezli kiibik siiper hiicreli F-43m simetrisi kullanildi.
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Tablo 3.2°de c¢alisilan {iglii  yariiletken alasimlar i¢in yapisal sonuglar
gosterilmektedir. GajxInkAs ti¢lii yapist igin elde edilen yapisal sonuglarin teorik
degerlerle, Othman (2010), uyumlu oldugu goriilmekte ve ag icin %0.5 ve B i¢in %2

civarinda bir sapma oldugu gozlenmektedir.

Tablo 3.2. Hesaplanan ii¢lii yariiletken alagimlarin yapisal sonuglari

Uglii Materyaller ap(A) | B(GPa) B Ref.
Ga,In,As,
GaAs, Ny, GaAs, Biy
Gayoslng 75As LDA 5.89 67.2 3.19 Bu ¢alisma
Gay solng s0As LDA 5.79 68.30 4.73 Bu ¢alisma
5.82 66.45 - Teori, Othman (2010)
Gay 75Ing r5As LDA 5.68 70.3 3.75 Bu ¢alisma
GaAs 125No.875 GGA 5.13 143.1 5.18 Bu ¢alisma
GaAs150No0.750 LDA 4.78 137.7 4.55 Bu ¢alisma
GGA 5.14 149.95 5.13 Bu ¢alisma
GaAs 375No.625 GGA 5.24 120.1 341 Bu ¢alisma
GaAs.500No.500 LDA 5.09 103.5 4.48 Bu ¢alisma
5.17 106.6 - Teori, Mehnane (2008)
GGA 5.29 116.7 34 Bu ¢alisma
GaAs 5No.375 GGA 5.37 99.15 4.25 Bu ¢alisma
GaAs 750N0.250 LDA 5.34 87.7 3.77 Bu ¢alisma
GGA 5.40 96.2 4.73 Bu ¢alisma
GaAs)g75No.125 GGA 5.49 91.7 3.88 Bu ¢alisma
GaAsggsBig10s | GGA 5.57 78.2 4.99 Bu ¢alisma
GaAsg750Big2s0 | GGA 5.58 77.1 5.01 Bu ¢alisma
6.19 37.94 5.15 Teori, Reshak (2012)
5.81 62.22 4.04 | Teori, Achoura (2008)
GaAse5Big3s | GGA 5.65 59.55 3.49 Bu ¢alisma
GaAsgspoBigsoo | GGA 5.68 59.15 4.12 Bu ¢alisma
6.34 35.67 3.75 Teori, Reshak (2012)
5.99 53.98 4.63 | Teori, Achoura (2008)
GaAsg375Biggs | GGA 5.75 48.4 7.2 Bu ¢alisma
GaAsg,s50Big750 | GGA 5.78 445 6.8 Bu ¢alisma
6.40 35.21 4.86 Teori, Reshak (2012)
6.15 46.63 4.57 | Teori, Achoura (2008)
GaAs »sBigg;s | GGA 5.86 29.8 7.5 Bu ¢alisma
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Diger taraftan, GaAsosNgs Yapist incelendiginde, yapilan LDA ve GGA
hesaplamalarinin diger ¢alismayla, Mehnane (2008), uyumlu oldugu sdylenebilir.

LDA hesaplamalarindan elde edilen 6rgii parametrelerinin GGA’den daha kiigiik
cikmasinin sebebi korelasyon enerjilerinden kaynaklanmaktadir. Son olarak, GaAs;-
xBlx yariiletkeni i¢in elde edilen ag, B ve B degerlerinin literatiirle, Reshak (2012);

Achoura (2008), ¢cok iyi uyustugu goriilmektedir.

Calisilan ti¢lii materyallerin yapisal sonuglarinin virtual kristal yaklasimi (VCA)
kullanilarak Vegard kanunu, Vegard (1921), ile uyusup uyusmadigi incelenmistir.
Vegard kanununa gore Orgli sabiti degisen konsantrasyonla lineer olarak

degismelidir. Yani,

a(AxB1xC) = xaac + (1-X)asc (3.17)
esitliginin ticli yapilar i¢in gegerli olmasi gerekmektedir.

Burada, aac ve apc sirastyla ikili AC ve BC yapilarinin 6rgii parametreleridir ve
a(AxB1.xC) de AB1xC alasimimin o&rgii parametresidir. GaixInyAs, GaAsi.yNy,

GaAsi«Bix tglii yariiletken alagimlarinin 6rgii parametreleri Es.3.17 yardimiyla

asagidaki gibi elde edilir.

a(GayxInkAs) = Xanas + (1-X)acaas (3.18)
a(GaAs1yNy) = yagan + (1-Y)acaas (3.19)
a(GaAs; xBix) = Xagasi + (1-X)acaas (3.20)

Sekil 3.7 ve Sekil 3.8 yardimiyla hesaplanan Orgli parametrelerinin degisen

konsantrasyonla lineer olarak degistigi, dolayisiyla elde edilen sonuglarin Vegard

kanunu ile uyustugu sdylenebilir.
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Sekil 3.7 ve Sekil 3.8 yardimiyla, GaAs materyaline In ve Bi alasimlama sonucunda

Orgii parametresinin arttigl, N alagimlama sonucunda ise Orgii parametresinin

azaldig1 ve bu degisimlerin lineer oldugu goriilmektedir.
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Sekil 3.7. Gay.yIn,As ve GaAs;.yN, materyallerinin 6rgii sabiti-konsantrasyon degisimi grafigi
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Sekil 3.8. GaAs;.yN, ve GaAs,.,Bi, materyallerinin orgii sabiti-konsantrasyon degisimi grafigi
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3.2.13.  GalnAsN dortlii alasiminin yapisal 6zellikleri

GajInAs;yNy dortlii yariletken alasimmin yapisal 6zellikleri incenirken Ga;.
InAs ve GaAs; Ny liclii yapilarindan yararlanilacaktir. Sekil 3.7 incelendiginde
orgli parametresindeki azalmalar ve artmalar Ga;.IncAs; Ny dortlii yariiletken
alagimin Orgli parametresinin GaAs’den ne kadar degistigini verir, bu degisim Sekil

3.9°da goriilmektedir.

GaAs

— -
<~ _ >
a(GaAs)-a(GaAsN), a(GalnAs)-a(GaAs)

Voo

GalnAsN

Sekil 3.9. Gay.yIn,Asy.yNy dortlii yariiletken alagimin 6rgii parametresinin alagimlanan atomla degisiminin

gosterimi
Sekil 3.9’dan goriildiigii gibi N konsantrasyonu GaixInyAs;yNy materyalinin orgii
parametresinde sikismaya sebep olurken, In konsantrasyonu genislemeye sebep

olmaktadir.

Dortlii materyallerin 6rgli parametresi Vegard kanununa bagli olarak asagidaki gibi

tanimlanir;

aascp(X,y) = xyasp + (1-X)yaap + X(1-y)asc + (1-X)(1-y)aac (3.21)

Gay.xInyAs;.yNy materyalinin 6rgii parametresi Es. 3.21 yardimiyla:

acamnasn(X,Y)=xyamnt(1-X)yacantX(1-y)anast (1-X)(1-Y)acaas (3.22)



seklinde yazilir.
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Es.3.22°ye gore GapslngsAsosNos materyalinin Orgii parametresi hesaplandiginda

bulunan sonucun Tablo 3.3’teki sonuglara gore %2 oraninda kiigiik bir sapma

gosterdigi goriilmektedir.

Tablo 3.3. Hesaplanan dortlii yariiletken alasimin, Gal-xInxAsl-yNy, elde edilen yapisal sonuglart

Dértlii Materyal a(A) | B(GPa) |B
Ga,InAs;yNy

Gag,sIng 75 AsgsNo7s | LDA 5.14 122.2 4.99
GagpsIng 75 Asgs0Noso | LDA 543 94.7 3.95
GagsIng 75 Asp7sNo2s | LDA 5.66 86.6 3.46
Gag solng 50 Asp2sNo7s | LDA 5.05 121.1 4.61
Gag solng so AspsoNoso | LDA 5.32 102.3 3.85
Gay solng s0 Asp7sNoos | LDA 5.58 83.4 3.52
Gay 75Ing 5 AsgasNg7s | LDA 4.93 129.0 5.44
Gag 75Ing 5 AsgsoNoso | LDA 5.21 92.9 4.55
Gay 75Ing 5 Asg7sNgos | LDA 5.48 82.2 3.72

3.3. incelenen Malzemelerin Elektronik Ozellikleri

Serbest elektron modelinde, k dalga vektoriine sahip bir iletim elektronunun enerjisi

h?k?
- 2m

E

(3.23)

ile verilir. k fonksiyonuna gore E’nin degisimi Sekil 3.10°da gosterildigi gibi bir

parabol olur.
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Sekil 3.10. Serbest elektronun enerjisi

Pozitif iyonlarla etkilesim E ve k arasindaki bu iligkiyi etkilemektedir. Bu durumu, 1.
Brillouin bolgesi (k = + m/a) sinirinda gérmek ¢ok kolaydir. Sinirdaki iki serbest

elektron dalga fonksiyonlart:
¥ = Aexp(ii = ivvtj (3.24)
a

seklindedir. Bu dalga fonksiyonlarindan biri, bir elektronun +x dogrultusunda
hareket ettigini gosterirken, diger dalga fonksiyonu ise bir elektronun —X
dogrultusunda hareket ettigini gosterir. k = + n/a’da elektronun de Broglie dalga

boyu kirinim i¢in Bragg yasasini (2dsinf=nA) saglamaktadir.

Bragg yasasim1 saglayan bir elektron oOrgii tarafindan yansitilir. Sonug¢ olarak,
elektron siirekli yansitildigindan 6rgii boyunca hareket edemez, 6nce bir ydonde sonra
diger yonde hareket eder. Bu nedenle Es. 3.24°teki dalga fonksiyonlar1 I. Brillouin
bolge sinirlarindaki elektron seviyelerini tarif etmek icin uygun degildir, ¢linkii bu
dalga fonksiyonlar1 hareketli elektronlar1 tanimlar. 1. Brillouin bolgesi sinirindaki
elektronlarin seviyelerini tarif etmek icin Es. 3.24’teki iki dalga fonksiyonlarinin
lineer kombinasyonlart kullanilarak uygun dalga fonksiyonlar1 (¥; ve V)

olusturabiliriz.
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Bu dalga fonksiyonlarinin toplam1 W1 ve farki W, olmak iizere:

¥, =2Acos (%Xj exp (—iwt) (3.25)
ve
¥y, = 2iAsin(%Xjexp(—iwt) (3.26)

denklemleri elde edilir. Bu iki elektron durumunun olasilik fonksiyonlart:

|‘Pl|2 =4A%cos’ (x/a) (3.27)
ve
P, |" = 4A%in? (zx/a) (3.28)

olarak yazilir.

Bu iki dalga fonksiyonunu inceledigimizde (Sekil 3.11), pozitif iyonlara gore
konumlar hari¢ ayni olduklari goriiliir. [¥1|* fonksiyonu iyonlarda maksimum, W[
fonksiyonu ise iyonlarda sifirdir. Wy dalga fonksiyonuna sahip bir elektron pozitif
iyonlar civarinda ¥, dalga fonksiyonuna sahip bir elektrondan daha fazla zaman
harcar. Elektron ve pozitif iyon arasindaki potansiyel enerji (birbirlerini ¢ekme
enerjileri, U) negatiftir ve birbirlerine yaklastikca biiyikligi artar. W1 dalga
fonksiyonuna sahip bir elektron iyonlarin ¢evresinde daha fazla zaman harcadigindan
potansiyel enerjisi daha kiigiiktiir. Bu yiizden, ¥; dalga fonksiyonuna sahip
elektronun toplam enerjisi (kinetik ve potansiyel enerjinin toplami), ¥, dalga
fonksiyonuna sahip elektronun toplam enerjisinden daha diisiiktiir. W1 seviyesi, ¥»

seviyesinden daha diisiik enerjiye sahiptir. Serbest elektron modelinde iki seviye ayni
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enerjiye sahiptir. Pozitif iyonlarin varligi nedeniyle iki seviyenin enerjisi

bolinmiistiir.
¥, [
v
0 a 2a 3a 4a

X

Sekil 3.11 ¥, ve ¥, fonksiyonlarinin olasiliklari. Siyah noktalar pozitif iyonlarin konumlarini gostermektedir,
Stokes (1987)

Bir boyutlu metaldeki bir elektronun uygun bir potansiyel enerjisi (U) kullanilarak

Shrodinger denklemi ¢oziiliirse Sekil 3.12°de gosterildigi gibi E ve k arasinda bir
iliski elde edilir. k = +n/a, +27/a, ... daki enerji boliinmeler hari¢ tutulursa Sekil

3.10’da verilen serbest elektron modeline ¢ok benzedigi goriiliir, Stokes (1987).

Bragg yansimasi (nA=2dsin®), bir kristalde dalga ilerlemesinin karakteristik bir
ozelligidir. Bragg yansimalarinin meydana gelmesi durumunda Shrédiinger
denkleminin ¢6ziimleri olmayacagindan Sekil 3.12°deki enerji araliklarinin
olusmasinin nedeni kristaldeki elektron dalgalarinin Bragg yansimalaridir. Bu enerji
araliklar1 bir materyalin yalitkan, yariiletken ya da iletken olmasinin en temel
sebebidir. Kronig-Penney modelinde siniis ve cosiniis fonksiyonlar1 £1 araliginda
degerler alabileceginden ilerleyen dalga ¢6zliimii sifirda yoktur. Bu yiizden Sekil

3.12°de enerji degerleri sifir noktasinin {izerinde bir enerji degerinden baslar.
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Enerji

—7la 7la X

Sekil 3.12. Bir boyutlu metalde bir elektronun enerjisi

3.3.1. Bloch fonksiyonlar:
Shrodinger denklemi c¢oziilerek dalga fonksiyonu W’nin pozitif iyonlarla
etkilesiminden etkilendigi bulunur. Genel olarak herhangi bir kristal igindeki

elektronlar i¢in Shrodinger denkleminin ¢oziimiiniin asagidaki formda yazilabilecegi

gosterilebilir:
¥ =u, (x)exp(ikx—iwt) (3.29)

Burada uk(x) periyodik bir fonksiyondur ve orgiiniin tiim periyodikligini gosterebilir
(6rglintin  her bir birim hiicresi kendini tekrar eder). Potansiyel, oOrgiiniin
periyodikligine sahip olacagindan herhangi bir x i¢in,

uk(x+a) = uk(x) (3.30)

olacaktir.
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Periyodik bir kristal 6rgili yapisi i¢in Shrodinger denkleminin Es. 3.29’daki gibi bir
¢cOziimii olmas1 gerektigini ileri siiren teoreme Bloch teoremi ve bu fonksiyonlar da

Bloch fonksiyonlar1 olarak isimlendirilir.

Bir boyutlu orgiide ters orgii vektorlerinin G =2nn/a ile verildigi hatirlanirsa, bazi

ters orgil vektorleri igin I. Brillouin bélgesi igindeki bir dalga vektdrii k' =k—G

olarak bulunur. k' esitligi ¥ dalga fonksiyonunda yerine yazilirsa:
¥ =u, (x)exp(—i2nmx/a)exp (ikx —iwt) (3.31)
ifadesi elde edilir.

Tim elektron durumlart 1. Brillouin bdlgesi icinde Kk dalga vektorleriyle
adlandirildigr i¢in Sekil 3.13 ve Sekil 3.14’te gosterildigi gibi yeniden c¢izilebilir.
Verilen bir k icin farkli enerjili farkli elektron seviyeleri Sekil 3.13’te gosterildigi
gibi n = 1, 2, 3... ifadeleriyle ayrilirlar. Bu sekilde belirli enerjilerde elektron
seviyelerinin olmadigr goriiliir. Sekil 3.14’te goriildiigii gibi yasak enerji araliklartyla

boliinmiis izinli enerji bantlar elde edilir.

v
/X

3
)
0\.1/
0 T la

-7/ a

k

Sekil 3.13. I. Brillouin bolgesindeki elektronlarin enerjileri, Stokes (1987)
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3. bant

= } bant arahg:

2. bant <

\

1. bant {\-/

Sekil 3.14. Enerji bantlar1 ve enerji bolgeleri, Stokes (1987)

} bant arahg

3.3.2. Katilarin bant teorisi

Bir katiy1 olusturan atomlar birbirlerinden uzaktayken, elektron (1s, 2s, ...)
seviyelerinden sadece birinde olabilir. Elektron her iki atomda da bu seviyeye
yerlesebilecegi icin, bu diizey iki kez kathi, yani ayni enerjiye sahip iki dalga
fonksiyonu olur. Atomlar birbirlerine yaklasip elektron dagilimlari Ortiismeye
basladiginda, bu kathiligin ortadan kalktigi ve enerjileri farkli iki seviye olustugu
goriilir (Sekil 3.15.a).

Birbirinden uzak ti¢ atom diistiniildiigiinde, bu durumda her atomik seviye ii¢ kez
katli, yani elektronun {i¢ farkli atoma ait olusunu temsil eden ayn1 enerjili li¢ dalga

fonksiyonu olur.

Atomlar birbirlerine yaklastiginda bu ii¢ kez katli seviyeler ayrisir ve Sekil 3.15b’de
goriildiigii gibi, enerjileri farkli ii¢ durum elde edilir. Bu durum genellestirildiginde,
birbirinden uzakta N sayida atomlu sistemin her elektron diizeyi N kez katli olur;
atomlar birbirine yaklastiginda katli enerjiler birbirinden ayrilarak, sonlu bir enerji

araliginda yayilirlar.
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Enerji
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(a) 2 atom (b) 3 atom N atom

Sekil 3.15. Cok sayida atom bir araya getirildiginde elektron enerji seviyelerinin atomlar arasindaki r uzakliina
gore degisimi. (a) Iki atomlu sistemde her seviye ikiye ayrilir. (b) Ug atomlu sistemde her seviye iige ayrilir. (c) N
sayida atomlu sistemde enerji seviyeleri bant seklinde genisler. Her bant i¢indeki N sayida seviye birbirine o
kadar yakindir ki siirekli dagilmig gibi bakilabilir, Taylor (2003)

Bir katiy1 bu sekilde birbirinden uzakta N atomdan baslayarak olusturuldugu
diisiiniilsiin. Atomlar birbirinden uzaktayken kati i¢inde yerlesecekleri konumlara
gore dizilmis olsunlar ve bu yapinin boyutlar1 son denge konumuna kadar yavasga
kisaltiliyor olsun. En yakin komsu uzakligi r azalirken elektronlarin enerji seviyeleri
de Sekil 3.15¢’de gosterildigi gibi degisecektir. Bu durum daha ayrintili olarak Sekil
3.16’da gosterilmektedir. r biiyilkkken N kez katli olan her atomik seviye, enerjileri
farkli N sayida seviyeye ayrigsacaktir. Sik araliklarla dizilmis bu N sayida enerji
seviye kiimesine enerji bandi1 denir. Bantlarin genisligi ve iki bant arasindaki uzaklik
r’ye bagl olacaktir; fakat r degeri katidaki ro denge uzakligina esit alindiginda o

katinin bant genislikleri ve araliklari bulunmus olur (Sekil 3.16).

Sekil 3.16’da bir katidaki elektron enerji bantlari incelenirken kullanilan terimler de
gosterilmistir. 1s atomik seviyelerinin ayrismasindan kaynaklanan banda 1s bandi,
digerlerine de 2s, 2p, ... ad1 verilir. Bir bant i¢indeki enerjinin degistigi araliga bant
genisligi denir ve tipik olarak birka¢ eV mertebesinde olur. ry atomlarin denge
durumu konumlarini temsil eder. Yasak bant araligin1 daha iyi gézlemlemek i¢in ro
Is seviyesinin minimum enerjisini degil 3p seviyesinin minimum enerjisini baz
almigtir. Sekil 3.16°da gosterilen diyagram da valans bandinin maksimumunda 1s
orbitalleri, iletkenlik bandinin minimumunda ise 3p orbitalleri baskin oldugu

goriilmektedir.
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P
Valans
Bandi — >
- 3p seviyesi
| \ 1s seviyesi "

Io Atomik mesafe

Sekil 3.16. Birbirinden uzakta N atom bir araya getirilerek olusturulan katida atomik enerji diizeyleri bantlar
halinde genisler. Sol tarafta gosterilen kat1 enerji bantlar1 sagdaki grafikte atomlarin ro denge konumundaki kesit

alinarak bulunur

Bir bantta N sayida enerji diizeyi varsa, bant i¢indeki OE ortalama enerji araligi

_ birkag eV
N

SE (3.32)

seklinde olacaktir.

Kiigtik kristallerde bile N sayist ¢ok biiyiiktiir; 6rnegin 1pum boyundaki kristalde 10%°
atom bulunur ve bant i¢indeki enerji araligi 0E = 100 eV olur. Dolayistyla, bir
katidaki elektron enerji diizeylerinin her bant iginde siirekli dagildigi kabul edilebir
(Sekil 3.16’da taral1 alan).

Bazi durumlarda bir bandmn iist kenari bir sonraki bandin alt kenarindan daha
yukarida olabilir. Bu durumda iki bandin ortiistiigli soylenebilir. Fakat genellikle bu
iki komsu bant Ortiismez ve bantlar arasinda bant araligi denilen yasak enerjili
bolgeler olusur. Bu bant araliklarinin genisligi katilarin iletkenlik 6zelligini

belirleyici faktdrlerden biridir, Taylor (2003), Karaoglu (2008).
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Bloch teoremi bir kristaldeki elektronun dalga fonksiyonunun oldukg¢a basit formda
oldugunu sdyler fakat gercekte potansiyel ve dalga fonksiyonu bu kadar basit
degildir. Fakat kristal malzemelerin periyodik bir formda olmas1 problemi oldukga

basitlestirir.

Katilarin bant yapilarint hesaplamak amaci ile ¢ok sayida sayisal hesaplama

yontemleri gelistirilerek problem ¢oziilmeye ¢alisilmistir. Bunlarin bazilar

Diizlem dalga metodu

Genisletilmis diizlem dalga (APW) metodu

Lineer genisletilmis diizlem dalga (LAPW) metodu
Ortogonalize diizlem dalgalar (OPW) metodu

Y apay-potansiyel metodu

Atomik orbitallerin lineer bilesimi (LCAQO) metodu
Lineerlestirilmis muffin tin orbital (LMTO) metodu
Green fonksiyonuna dayali metodlar

Sik1 bag metodu

Hubbard modeli

seklindedir.
3.3.3. Katilarin bant yapisi

Durgun bir serbest-atomun elektronlari atomik orbitalleri doldurur ve bu orbitaller
kesikli enerji seviyelerini olustururlar. Bir¢ok atom bir araya gelirse, bunlarin atomik
orbitalleri yarilarak atomlarin sayilari ile orantili olacak sekilde molekiiler orbitaller
olustururlar. Bu durumda iist iiste oOrtiisen dalga fonksiyonu olusur. Cok sayidaki
atom (10 mertebesinde veya daha fazla) bir kati olusturmak {izere bir araya
geldiginde ise orbitallerin sayis1 ¢ok ¢ok biiyiik degerlere ulasir ve bunlarin enerjileri
arasindaki fark ¢ok c¢ok kiigiiliir. Fakat bazi enerji araliklari, atom sayis1 ne olursa
olsun orbitaller icermez. Bu enerji seviyeleri, ayirt edilemeyecek kadar ¢ok olur. Bir
katinin enerji seviyeleri arasindaki aralik, atomik titresimlerin (fononlarin) enerjileri

diizeyinde olan elektronlarin enerjileri mertebesinde olur. Ayrica bu aralik, uzun bir
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zaman slirecinde, Heisenberg ilkesi nedeni ile enerjideki belirsizlikle de
kiyaslanabilir degerde olur. Bir kati, aynen bir atomun sonsuz sayida enerji
seviyelerine sahip olmas1 gibi ¢ok sayida bantlara sahip olur. Bir katinin elektronik
bant yapisi bir takim “yasak ““ ve “izinli “ enerji bantlar1 ihtiva eder. Bir kristalin bant
yapisi, o malzemenin, elektronik iletkenlik, optik Ozellikler (renkler dahil),
elektronik ozelliklerden kaynaklanan yapisal bozulmalar mekanik ve manyetik
ozellikler gibi elektronik, optik ve baska bir ¢cok 6zelliginin belirlenmesine yardimei

olur, Delig6z (2007).

Yalitkan maddelerde; atomlarindan kolayca ayrilarak elektrik yiikii ve kinetik enerji
tastma  islevini  yerine  getirecek  degerlik  elektronlar1  bulunmuyor.
Uzerinden gegen elektrik akimma karst maddelerin gosterdigi kolaylik iletkenliktir.
Bir madde elektrik akimina kars1 ne kadar az direng gosterirse o kadar iyi iletkendir.
Maddelerdeki elektrik akimi iletkenligi elektronlarin hareketi ve iyonlarin hareketi
ile ilgilidir. Elementlerden metaller elektrik akimini iletir, ametaller iletmezler.
Iyonik bagli kat1 kristaller elektrik akimmi iletmezler. Bunlar sivi hilde ve sulu

cozelti halinde elektrik akimini iletirler, Bilgiyuvasi (2011).

Iletken malzemeler; en dis yoriinge kabugunda, baglh bulundugu atomdan kolayca
ayrilarak serbestce dolasabilen en az bir ‘degerlik’ (valans) elektronu olan
atomlardan olusur. Malzemeye iletkenlik 6zelligini, bu; serbestce dolasarak yiik
tagiyiclt gorevi yapabilen elektronlar verir. Benzer sekilde, malzemenin bir tarafi
isitildiginda, bu hareketli elektronlar kinetik enerjilerindeki artisi, malzemenin diger
bolgelerine tasiyip, ugradiklari ¢arpigsmalar sonucunda oralara aktarirlar. Metallerin
1s1 ve elektrik iletkenligi, bu yiizden yiiksektir. Degerlik elektronlarin sayisi ne
kadar fazla, iyonlasma enerjileri ne kadar diisiikse; metalin yapisi o kadar iletken

olur.

Yariiletken maddeler; saf halde iken diisiik sicaklikta yalitkan olmakla beraber,
yapilarina bagka bir elementin atomlarindan az miktarda safsizlik katilmasi halinde
yiik tastyicilart olusturulabilen maddelerdir. Ornegin n tipi yariiletkenler, silikon gibi
dort tane degerlik elektronuna sahip bir elementin kristal halinin, fosfor ya da arsenik

gibi bes tane degerlik elektronuna sahip elementlerle katkilanmasi sonucunda elde
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edilir. Katki atomunun degerlik elektronlarindan dordii, civardaki dort silikon
atomuyla paylasilirken, bosta kalan besincisi, eksi yiik tasiyicisi haline gelerek,
yalitkan olan silikon kristale bir miktar iletkenlik kazandirir. Eger katkilamada,
boron ya da galyum gibi ii¢ degerlik elektronuna sahip bir element kullanilirsa, p tipi
yartiletken elde edilir. Ciinkii katki atomundaki ii¢ degerlik elektronu, civardaki dort
silikon atomundan ti¢liyle bag olustururken, dordiincii silikon atomu, bir elektron
eksikligiyle kars1 karsiya kalmistir. Desik de denilen bu elektron eksikligi, art1 yiikli
bir bolge gibi davranir ve komsu baglar1 olusturan elektronlardan birisi bu desige
diistiigiinde, desik, elektronun geldigi konuma kaymis gibi goriindiiglinden, yer
degistirmis olur. Dolayisiyla, desikler de art1 yiik tasiyicilart gibi davranarak, aksi

halde yalitkan olan silikon kristaline bir miktar iletkenlik kazandirirlar.
3.3.4. Elektronik sonuglar ve tartismalar

Teknolojik olarak olduk¢a Onemli olan yariiletken materyallerin elektronik
ozellikleri bu kisimda incelenmistir. ZnS yapida kristallesen bu materyallerin
elektronik 6zellikleri incelenirken, ikili bilesikleri, ticlii ve dortli alagimlart olugturan

elementler i¢in elektronik dizilimler:

"Nitrojen (N): [He]2s? 2p°
$1Galyum (Ga): [Ar]3d™ 45 4p
$BArsenik (As): [Ar]3d™ 4s? 4p*
“Indiyum (In): [Kr]4d™ 5s° 5p
8Bizmut (Bi): [Xe]4f** 5d™° 6% 6p°

olarak alinmistir. Tiim elektronik bant yapis1 grafiklerinde diisey eksen enerjiyi,
yatay eksen yiiksek simetri noktalarmi (I', K, X, L) ve durum yogunlugunu temsil
etmektedir. Fermi enerji diizeyi sifir enerji noktasi olarak seg¢ilmistir. Fermi enerji
diizeyinin alt kismindaki bantlar valans bantlarini temsil ederken, iist kisim ise
iletkenlik bantlarin1 temsil etmektedir. Anlatimin kolay bir dile sahip olmasi icin
valans bantlarim1 V1 ve V2 olarak, iletkenlik bandi da C olarak simgelenmistir.
Yariiletken malzemeler igin valans bandinin maksimum noktasi ile iletkenlik

bandinin minimum noktasi arasinda hi¢bir bandin olmadig1 bos bir bolge bulunur. Bu
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bolge yasak bant araligi olarak ifade edilir ve Ey simgesiyle gosterilir. Maddeleri
iletken, yalitkan ya da yar iletken olarak siniflandirirken bu Eq degeri dikkate alinir.
Eg degeri 0.5 eV den kiigiik maddeler genellikle iletken, 5 eV’den biiyiik maddeler
ise genellikle yalitkan olarak siniflandirilir. 0.5-5 eV araligi ise genellikle yari iletken
sinifina aittir. Ayrica, valans bandinin maksimumu ile iletkenlik bandinin minimumu
ayni k-dalga vektoriine sahip yariiletkenler dogrudan bant araligina sahip
yariiletkenler olarak adlandirilirlar. Bu durumda k degismediginden elektronun sahip
oldugu momentum kristal Orgiisiine verilmez. Valans bandmimn maksimumu ile
iletkenlik bandinin minimumu farkl: dalga vektorii degerlerindeyse yani iletim bandi
en diisiik enerjiye k # 0’da sahip ise bu tip yariiletkenlere dolayli bant aralikli
yariiletkenler denir. Bir yariiletken malzemenin dogrudan veya dolayli bant araligina
sahip olmasi bu malzemelerin optoelektronik uygulamalar i¢in uygun bir malzeme
olup-olmadiginin en biiyiik kriterlerinden biridir. Bu bilgiler 1s18inda ikili bilesiklerin

ve ticlii dortlii alasimlarin elektronik 6zelliklerini inceleyelim.

3.3.5. IKkili bilesiklerin elektronik ézellikleri

Tez kapsaminda incelenen III-V grubu yariiletken malzemeler GaAs, InAs, GaN,
INN ve GaBi bilesikleridir. Bu bilesiklerin elektronik o6zelliklerini incelemek icin
elektronik bant enerjileri hesaplandi. Bu enerjiler yardimiyla elektronik bant

grafikleri ve hem toplam hem de par¢ali durum yogunlugu grafikleri ¢izildi.

Sekil 3.17(a)’da GaAs bilesigi icin elektronik bant grafigi ve toplam durum
yogunlugu gosterilmektedir. Sekil 3.17(a)’da agik¢a goriildiigii gibi GaAs bilesiginin
hem valans bandinin maksimumu hem de iletkenlik bandinin minimumu I
noktasindadir. Dolayisiyla GaAs bilesigi dogrudan bant araligina sahip bir
yariiletkendir. Bu yasak bant araliginin, Eg, degeri 1.3799 eV olarak hesaplanmistir.
Bulunan bu sonu¢ Feng’in 2009, Feng (2009), yilinda yaptig1 deneysel calismayla
(1.42 eV) uyum igindedir. Sekil 3.17(a)’da toplam durum yogunlugu grafiginde
meydana gelen pikler sirayla -10.5 eV ve -6 eV civarlarinda enerji bantlariin diiz

olmasindan kaynaklanmaktadir.
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Hesaplanan parcali durum yogunluklari grafiklerinde dikkat edilmesi gereken dnemli
bir nokta orbitallerin (s, p, d) sahip olduklar1 enerjiler sadece bir galyum bir arsenik
atomunu temsil etmektedir. Par¢ali durum yogunlugu ile toplam durum yogunluklari

kiyaslanmak istenirse bu durumda pargali durum enerjisinin dort katinin alinmasi

gerektigi unutulmamalidir.
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Sekil 3.17. GaAs ikili yariiletken bilesigi icin (a) elektronik bant grafigi ve toplam durum yogunlugu (b) pargali

durum yogunlugu grafigi
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Sekil 3.18.’de InAs ikili bilesigi i¢in elektronik bant grafigi, toplam ve parcali durum
yogunluklar1 goriilmektedir. InAs bilesigi Sekil 3.18(a)’dan goriildiigii gibi dogrudan
bant araligina sahiptir ve Eg degeri 0.4114 eV olarak bulunmustur. Elde edilen sonug

0246 81012146

@ i 5!3!‘«&‘2«&'('«‘ & T LT
v.' -t((l(«u«‘ L
"'0(‘ ((:‘“ .."0 ‘l‘ C
g G e e e \_o
— m
3 («‘ &‘:« o
e S Rt V2 3 2
-: e —
g e i )
Ll -6 - : | T - -6 5
I I {) |
I I I
-9 g} I I I | _9
I | 1
ﬂ!ﬁ:}:::::, €Ce ((r::::::«(«««(«w.oooooooo..... V1l }
(1
i : («(( ««(m«««ﬂo --12
I I I |
I I )
-15 , . . P W L L A I -15
r K X r Lo 2 4 6 8101214
Durum Y. (1/eV)
(b) 1,4 >
1,2 1 . } o\’
¢ g s ; 'l
A ;Y
; 1,0 = , |
© . i i |
i @ s |
: 0,8 - : : I\ " .
- . . A \ \
> ] .o ] :
= 0,6 " ! \
g E 4 l‘|: b \\ \
A 044 Dy ot s
e | ‘: " .
1 Ta \
. ¢ ‘
0,2 4 r -
J b
{
0’0 L) L]
-15

Enerji (eV)
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durum yogunlugu grafigi
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2010 yilinda Kim ve arkadaslari, Kim (2010), tarafindan yapilan deneysel ¢aligsmayla
(0.416 eV) iyi bir uyum gostermektedir. Toplam durum yogunlugunda gosterilen V1,
V2 ve C’yi domine eden orbitaller sirayla As 4s tipi, As 4p-In 5s tipi ve In 5p tipi
orbitalleridir. V1°’de -10.5 eV, V2’de ise -6 eV civarinda meydana gelen pik K-T'
dogrultusunda meydana gelen hemen hemen diiz bantlardan kaynaklanmaktadir.
Valans bandinin maksimimu ve iletkenlik bandinin minimumu ise sirayla As 4p ve

In 5p tipi orbitalleri tarafindan domine edilmektedir.

Sekil 3.19.’da GaN ikili bilesigi icin elektronik bant grafigi, toplam ve pargali durum
yogunluklar1 goriilmektedir. GaN bilesigi Sekil 3.19(a)’dan goriildiigi gibi dogrudan
bant araligina sahiptir ve Eg degeri 3.0267 eV olarak bulunmustur. Elde edilen sonug
deneysel (3.3 eV), Flores (1994), ve teorik (3.2 eV), Adachi (1985), calismayla iyi
bir uyum gostermektedir. Toplam durum yogunlugunda gosterilen V1, V2 ve C’nin
olusmasina en biiyiik katkiy1 veren orbitaller sirayla N 2s tipi, N 2p-Ga 4s tipi ve Ga
4p tipi orbitalleridir. V1°de -12 eV, V2’de ise -6 ¢V civarinda meydana gelen pik K-
I' dogrultusunda meydana gelen diiz bantlardan kaynaklanmaktadir. Valans bandinin
maksimumu ve iletkenlik bandinin minimumu ise sirayla N 2p ve Ga 4p tipi

orbitallerinin biiyiik rol oynadig1 goriilmektedir.

Sekil 3.20.’de InN ikili bilesigi i¢in elektronik bant grafigi, toplam ve parcali durum
yogunluklar1 goriilmektedir. InN bilesigi Sekil 3.20(a)’dan gortildiigii gibi dogrudan
bant araligina sahiptir ve Eq degeri 1.71 eV olarak bulunmustur. Elde edilen sonug
1982 yilinda Borntein, Bornstein (1982), yapmis oldugu deneysel ¢alismayla (1.91
eV) iyi bir uyum goéstermektedir. Toplam durum yogunlugunda gosterilen V1, V2 ve
C’yi domine eden orbitaller sirayla N 2s tipi, N 2p-In 5s tipi ve In 5p tipi
orbitalleridir. V1°de -12 eV, V2’de ise -5 eV civarinda meydana gelen pik K-I'
dogrultusunda meydana gelen diiz bantlardan kaynaklanmaktadir. Valans bandinin
maksimimu ve iletkenlik bandinin minimumu ise sirayla N 2p ve In 5p tipi orbitalleri

baskin olarak goriilmektedir.

Sekil 3.21°de ise diger dort bilesikten farkli GaBi bilesiginin elektronik bant grafigi,
toplam ve pargali durum yogunlugu grafigi goriilmektedir. Sekil 3.21(a)’da valans ve

iletkenlik bantlarinin fermi seviyesini kestikleri goriilmektedir. Bu durum o6zellikle I
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noktasinda ¢ok belirgin bir sekilde goriilmektedir. Dolayisiyla GaBi bilesiginin

metalik 6zellik gosterdigi anlasilir.
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Sekil 3.19. GaN ikili yariiletken bilesigi igin (a) elektronik bant grafigi ve toplam durum yogunlugu (b) pargali
durum yogunlugu grafigi

Toplam durum yogunlugunda gosterilen V1, V2 ve C’yi domine eden orbitaller
sirayla Bi 6s tipi, Ga 4s-Bi 6p tipi ve Ga 4s-Bi 4p tipi orbitalleridir. Vi'de -11
eV, V2’de ise -7.5 eV civarinda meydana gelen pik K-I' dogrultusunda meydana
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gelen diiz bantlardan kaynaklanmaktadir. Valans bandinin maksimimu ve iletkenlik

bandinin minimumu ise sirayla Bi 6p ve Ga 4s tipi orbitalleri tarafindan domine

edilmektedir.
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durum yogunlugu grafigi
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Sekil 3.21. GaBi ikili bilesigi i¢in (a) elektronik bant grafigi ve toplam durum yogunlugu (b) parcali durum
yogunlugu grafigi

Bu materyaller i¢in elde edilen yasak bant aralifi enerjileri Tablo 3.4’te
gosterilmistir. Tablo 3.4 incelendiginde elde edilen yasak bant enerjilerinin deneysel
sonuglarla ¢ok iyi uyum i¢inde oldugu goriilmektedir. Diger taraftan InAs ve GaN
icin teorik degerlerde kiigiik sapmalar gézlenmektedir. Bunun nedeni ise, kullanilan

degis-tokus  korelasyon enerjilerinden  kaynaklanmaktadir.  Calisgilan  ikili
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yariiletkenlerin yasak bant aralifi diger teroik ve deneysel caligmalarla
kiyaslandiginda %1-%2.5 arasinda degisim oldugu goézlenmektedir. Bu durum, elde

edilen sonugclarin literatiirle iyi bir uyum i¢inde oldugunu gostermektedir.

Tablo 3.4. Calisilan ikili bilesiklerin yasak bant enerjileri

Materyal E, (eV) Referans
GaAs 1.3799 Bu ¢alisma
1.4240 Deney, Feng (2009)
0.4114 Bu ¢aligma
InAs 0.3400 Teori, Wei (1996)
0.4160 Deney, Kim (2010)
3.0267 Bu ¢alisma
GaN 32-33 Teori, Adachi (1985)
3.3000 Deney, Sitar (1992);
Okumura (1994); Flores
(1994)
InN 1.7100 Bu ¢alisma
1.91 Deney, Bornstein (1982)

3.3.6. Uglii ve dortlii alasimlarin elektronik dzellikleri

Tez kapsaminda incelenen ikili bilesiklerden elde edilen iiclii (GalnAs, GaAsN, ve
GaAsBi) ve dortlii (GalnAsN) alasimlar i¢in denge konumunda hesaplanan orgii
sabitleri kullanilarak, yiiksek simetri yonlerine karsilik gelen elektronik bant yapilar

ve toplam durum yogunluklari elde edildi.

Sekil 3.22°de %50 Ga ve %50 In igeren GalnAs iicli yariiletken alasiminin
elektronik bant yapis1 ve durum yogunlugu grafikleri gosterilmektedir. Bu alagimin I’
noktasinda dogrudan bant araligina sahip oldugu goriilmektedir. Yasak bant araligi
Ey degeri 0.5966 eV olarak bulunmustur. Ikili bilesiklere benzer olarak, Sekil
3.22(a)’da gosterilen toplam durum yogunlugunda meydana gelen pikler, bu piklere
karsilik gelen enerji degerlerinde bantlarin diiz olmasindan kaynaklanmaktadir. Diger

taraftan, Sekil 3.22(b)’nin yardimiyla valans bandimin maksimumunun As 4p tipi
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orbitallerinden, iletkenlik bandinin minimumunun ise Ga 4s ve In 5p tipi

orbitallerinden kaynaklandigi sdylenebilir.

(@) Gao.solno.soAs 012345
6 ox T L 1 1 1 1 6
- q;.-. I L
4 - SR - 4
| : C |
2- ! ! -2
0- ll:l sr s 222022207 II lllllllllllll fll/l.-_o m
< S L3
S 5] '%{(!!m!‘ = _ [, ®
] izss#%m:&.«.gﬁ. s L =
=q:—,. 4 - w@;,, e v2 4 ’i
| - L
C 6 Qe b eCetietme e s eSS eSS Seee -6 ~—
- - ! 1 | - -8
-] I I I |
I I I
-10 4 | ~-10
124 ; . ‘ ﬁ A2
. 1 I } -
-14 ' . : - 14
r K X r Lo1234s5
Durum Y. (1/eV)
(b) 0,6 - 0,6
" Ga-4s
T - - -Ga4p
05- 4 . ----Inbs |\ [0
‘ | £4 In-5p ! I
< I gy = ——.Ae. 1A
S 044 3 . . Asds o . o4
© & : : oo As-4p | n
. § : i g
. i > I | |
> 0,3 3 : 0,3
£ § ! | I
=] Rt I
= 02 1ial L 0,2
(m) T
i L
- 0,1
T 0,0

T T T
6 -4 -2
Enerji (eV)
Sekil 3.22. GagslngsAs yariletken alasimi igin (a) elektronik bant grafigi ve toplam durum yogunlugu (b) pargali

durum yogunlugu grafigi

Tablo3.5’de ise GalnAs alagimmin yasak bant araligi degerleri gosterilmistir.

Literatiirde bu malzeme i¢in teorik ve deneysel ¢alisma bulunmamaktadir. Fakat
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yapilan caligmalar Orgli sabiti ile yasak bant araligi arasindaki iligki kullanilarak
dogrulanabilir. Bilindigi {izere yariiletken alagimlarda 6rgili parametresi arttikca bant
araliginin azalmasi beklenir. Bu durum elde edilen sonuglarla paralellik tasimaktadir.
GaAs ve InAs igin yapisal sonuclarda elde edilen 6rgii parametreleri kiyaslandiginda
ainas > acaas sonucuna varilir. Yukaridaki agiklamaya gore GaAs’den InAs’e dogru
gidildiginde yasak bant araliginin azalmast beklenir. Tablo 3.5 bu sonucu

dogrulamaktadir.

Tablo 3.5. GalnAs iiglii yariiletkeninin yasak bant enerjileri
Materyal E, (eV) Referans

Bu
Gag 75Ing r5As 0.8859 calisma

Bu
Gag solng s0As 0.5966 calisma

Bu
Gag,sIng 75As 0.3978 calisma

Sekil 3.23’te GalnAs Tglii yariieletken alasimi i¢in yliksek simetri noktalarina
karsilik  gelen  enerji  degerlerinin  tiim  konsantrasyonlardaki  degisimi
gosterilmektedir. Sekil 3.23, I' noktast merkez alinarak diger yiiksek simetri noktalar:

olan T, X ve L noktalar1 arasindaki enerji farklar1 hesaplanarak elde edilmistir.
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Sekil 3.23. Gaj4In,As iiclii yariiletken alasimi igin yiiksek simetri noktalarindaki enerji araligi degerlerinin

konsantrasyonla degisimi
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Sekil 3.23’ten agik¢a goriilmektedir ki en diisiik enerji araligi degerleri her

konsantrasyon i¢in I'- ' gecisine karsilik gelmektedir. Bu nedenle bu alagim tiim

konsantrasyonlarda dogrudan bant aralikli yariiletken davranisi gostermektedir.
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Sekil 3.24. GaAsgsNgs yariiletken alagimi igin (a) elektronik bant grafigi ve toplam durum yogunlugu (b) pargalt

durum yogunlugu grafigi

Sekil 3.24°te %50 Ga ve %50 In igeren GaAsN iiclii yariiletken alasiminin elektronik

bant yapist ve durum yogunlugu grafikleri gosterilmektedir.

Bu alasimin T’
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noktasinda dogrudan bant araligina sahip oldugu goriilmektedir. Yasak bant aralig
Ey degeri 0.8414 eV olarak bulunmustur. Ikili bilesiklere benzer olarak, Sekil
3.24(a)’da ki toplam durum yogunlugunda gosterilen V1, V2 ve C’yi domine eden
orbitaller sirayla N 2s tipi, N 2p-As 4p tipi ve Ga 4p tipi orbitalleridir. V1°de -12 eV,
V2’de ise -6 eV civarinda meydana gelen pik K-I' dogrultusunda meydana gelen
hemen hemen diiz bantlardan kaynaklanmaktadir. Diger taraftan, Sekil 3.24(b)’nin
yardimiyla valans bandinin maksimumunun N 2p tipi orbitallerinden, iletkenlik
bandinin minimumunun ise Ga 4p tipi orbitalleri tarafindan baskin edildigi

goriilmektedir.

Tablo 3.6’da GaAsN alagimmin yasak bant araligt degerleri gosterilmistir.
Literatiirde bu malzeme i¢in teorik ve deneysel ¢alisma bulunmamaktadir. Burada da
GalnAs tglii yariiletken alagim i¢in uygulanan metodu uygulayabiliriz. GaAs ve
GaN i¢in yapisal sonuglarda elde edilen orgii parametreleri kiyaslandiginda agaas >
acan sonucuna varilir. Yukaridaki aciklamaya gore GaN’dan GaAs’e dogru
gidildiginde yasak bant araligmin kiigiilmesi beklenir. Tablo 3.6 bu sonucu

dogrulamaktadir.

Tablo 3.6. GaAsN iiglii yariiletkeninin yasak bant enerjileri
Materyal E, (eV) Referans

Bu
GaAsg 75Ng s 0.2986 calisma

Bu
GaAsO,50N0A50 0.8414 gallsma

Bu
GaASQ.25N0A75 1.7409 gallsma

Sekil 3.25’te GaAsN iglii yariieletken alagimi icin yiiksek simetri noktalarina
karsilik  gelen  enerji  degerlerinin  tiim  konsantrasyonlardaki  degisimi
gosterilmektedir. GalnAs tiglii yariiletken alagimina benzer olarak en diisiik enerji
degerleri her konsantrasyon icin I'- I' gecisine karsilik geldiginden bu alagim tiim
konsantrasyonlarda dogrudan bant araligmna sahip bir yarniletken davranisi

gostermektedir.
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Sekil 3.25. GaAs; 4N, ti¢lii yariiletken alagimi igin yiiksek simetri noktalarindaki enerji araligiin konsantrasyonla

degisimi

Tez kapsaminda incelenen son ii¢lii alasim GaAsBi materyalidir. Sekil 3.26’da %50
As ve %50 Bi iceren GaAsBi tiglii yariiletken alasiminin elektronik bant yapist ve
durum yogunlugu grafikleri gosterilmektedir. Iletkenlik ve valans bantlarmim fermi
seviyesini kestigi 6zellikle I noktasinda ¢ok acik goriilmektedir. Bu durum GaAsBi
alasim1 i¢in bu konsantrasyonda metalik Ozellik gosterdigini ifade eder. Sekil
3.26(a)’da toplam durum yogunlugunda gosterilen V1, V2 ve C’yi baskin eden
orbitaller sirayla As 4s-Bi 6s tipi, Ga 4s-As 4p-Bi 6p tipi ve Ga 4s-As 4p- tipi
orbitalleridir. V1°’de -10.85 eV, V2’de ise -7.4 eV civarinda meydana gelen pik K-X
ve K-I' dogrultusunda meydana gelen dispersif bantlardan kaynaklanmaktadir.
Valans bandinin maksimimu ve iletkenlik bandinin minimumu ise sirayla Bi 6p ve

Ga 4s tipi orbitalleri tarafindan domine edilmektedir.

GaAsBi iiglii alasimini  olusturan ikililer GaAs ve GaBi bilesikleridir. Bu
bilesiklerden GaAs’in yariiletken, GaBi’nin metalik davranis gosterdigi agiklanmisti
(Bkz. 3.3.5). Dolayisiyla, GaAsBi alasiminin yariiletken 6zellikten metalik 6zellige
gecen bir konsantrasyona sahip olmasi gerekir. Peki bu konsantrasyonun yiizdesi
nedir? Bu konsantrasyonun yiizdesinin bulunmasi i¢in GaAsBi alasimi i¢in diger

Ucli alasimlardan farkli olarak 16 atom iceren 2x2x2 siiper-hiicre {izerinden
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hesaplama yapildi. Daha fazla atomlu siiper-hiicre se¢imi konsantrasyon yilizdesinin

daha da kiiclik oranlarda degistirilmesine olanak verir.
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GaAsg sBig s yariiletken alasimi i¢in (a) elektronik bant grafigi ve toplam durum yogunlugu (b) pargalt

durum yogunlugu grafigi

Omegin, III-V grubu bir ikili bilesik icin 8-atomlu siiper-hiicre de en diisiik

konsantrasyon ylizdesi %25 olurken, 16-atomlu siiper-hiicre i¢in bu oran %12.5

olmaktadir. Daha fazla atom segimi daha diisiik konsantrasyonlarin elde edilmesine

olanak saglar. Fakat konsantrasyon oraninin digiiriilmesinin ayni oranda hesaplama
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stiresini arttirdigi da goéz ardi edilmemelidir. Bu agiklamalar kapsaminda Tablo
3.7’de GaAsBi iicli alasiminin yariiletken 6zellik gosteren konsantrasyonlar: igin

yasak bant enerji degerleri gosterilmektedir.

Tablo 3.7. GaAsBi {iglii alagiminin yariiletken 6zellik gosteren konsantrasyonlarina ait yasak bant enerjileri

Materyal E, (eV) Referans

GaAsgg75Big o5 | 0.3831 Bu calisma
GaAs 75Bij 25 0.2874 Bu ¢alisma
0.37 Teori, Abdiche
(2010)
GaAsggsBig375 | 0.0478 Bu calisma

Diger Uglii yariiletken alagimlara benzer olarak Tablo 3.7’de verilen degerlerin
dogrulugu test edilebilir. agaas > acagi 0ldugu i¢in GaAs’den GaBi’a dogru gidildikce
yasak bant araliginin azalmasi beklenir. Tablo 3.7°deki veriler bu sonucu
dogrulamaktadir. Literatiire bakildiginda, 2010 yilinda Abdiche ve arkadaslari,
Abdiche (2010), GaAsBi i¢li materyalini 8 atomlu basit kiibik oOrgiide
incelemislerdir. Bu ¢aligmalarinda GaAs yariiletkenine %25 oraninda Bi
alagimlanmasi durumunda ortaya ¢ikan tglii bilesigin (GaAsg75Big2s) yasak bant
enerji degerlerini 0.37 bulmuslardir. Bu deger hesaplanan degerden yaklasik %24
civarinda bir sapma gostermektedir. Bunun nedeni ise Abdiche’nin almis oldugu
stiper hiicreden ve kullanilan korelasyon enerjilerinin farkli olmasindan
kaynaklanmaktadir. Abdiche 8 atomlu 1x1x1 basit kiibik Grgiiye sahip bir siiper
hiicre kullanmaktadir, oysa bu ¢alismada ise 16 atomlu 2x2x2 yiizey merkezli kiibik
orgliye sahip bir siiper hiicre kullanilmaktadir. Bu konuda yapilacak farklh

caligmalarin bu problemi ortadan kaldiracag: diisiintilmektedir.

Sekil 3.27°de GaAsBi ii¢li alasimi i¢in yiiksek simetri noktalarina karsilik gelen
enerji degerlerinin  degisimi goOsterilmektedir. Bu alasim i¢in  %44.2 Bi
konsantrasyonuna kadar en diisiik enerji degerleri I'-I" gecisine karsilik geldiginden
bu alasim %44.2 Bi konsantrasyonlarina kadar yariiletken davranis sergilemektedir.
Sekil 3.27den agikca goriilmektedir ki %44.2 Bi konsantrasyonundan sonra yiiksek
simetri noktalar1 birbirleriyle kesismektedirler. Ayrica, enerjinin negatif degerler

almas1 bu konsantrasyon degerinden sonra iletkenlik bandinin valans bantlariyla ig-
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ice girmesi anlami tasimaktadir. Bu durum, GaAsBi {iglii alasiminin %44.2 Bi

konsantrasyonundan sonra metalik 6zellik gosterdigi anlamina gelmektedir.

GaAs, Bi,
1,4 1,4
1,2 - [ 1,2
1,0 - [ 1,0
0,8 - [ 0,8
0,6 - [ 0,6
s D [ 0,4
E 0,2 [0,2
= 0,0 — 5-0,0
Q -0,2 -0,2
W _0,4- - -0,4
-0,6 [ 0,6
-0,8 [ 0,8
1,0 L -1,0
1,2 - [ 1,2

T T T T ' T T T b T '
0,000 0,25 0,250 0,375 0,500 0,625 0,750
z konsantrasyonu

Sekil 3.27. GaAs,.,Biy tilii alasimi i¢in yiiksek simetri noktalarindaki enerji araliginin konsantrasyonla degigimi

Simdi de GaAs, InAs, GaN ve InN ikili yariiletken bilesiklerinin kullanilmasiyla elde
edilen dortlii GalnAsN yariiletken alasiminin elektronik 6zelliklerini inceleyelim. Bu
dortlii alasimin en onemli 6zelliklerinden biri uygun In ve N konsantrasyonlarinin
elde edilmesiyle GaAs iizerine biyiitiilebilme potansiyeline sahip olmasi ve fiber
optik kablolarda en yliksek verimin elde edilebilecegi 1 eV’luk yasak bant enerji

degerinin elde edilebiliyor olmasidir.

Sekil 3.28’de %50 Ga, %50 In, %50 As ve %50 N iceren GalnAsN iiclii yariiletken
alasiminin elektronik bant yapist ve durum yogunlugu grafikleri gosterilmektedir. Bu
alasimin I' noktasinda dogrudan bant araligina sahip oldugu goriilmektedir. Yasak
bant araligi Eq degeri 0.3387 €V olarak bulunmustur. Ikili bilesiklere ve {iglii
alagimlara benzer olarak, Sekil 3.28(a)’da gosterilen toplam durum yogunlugunda

meydana gelen pikler, bu piklere karsilik gelen enerji degerlerinde bantlarin dispersif
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olmamasindan kaynaklanmaktadir. Diger taraftan, Sekil 3.28(b)’den goriildiigii gibi

valans bandinin maksimumu N 2p tipi orbitalleri, iletkenlik bandinin minimumu ise

Ga 4p ve In 5p tipi orbitalleri tarafindan domine edilmektedir.

05 05 05 05 0 1 2 3
4 ’ oS = L 4
| £ Oo & r:':!t.,:““‘*"‘::s" QOO<
) ) C
S oooooo
2- o o %, -2
o | F B, %y m
o 'Eéo %, o
~ A -
— /////////////I LIS LSS/ SIS :
= 0 4 1 -0 )
g O . AL T ¢ O 5
T 0
-2 4 - -2
1 o R Vi1
|
4 1 . T T T e
I K X 15 Lo 1 2 3
(b) 0,6 ~ 0,6
it
| it Ga-4s X
/ - e -
0,5 - 5 § 1 Cardp - 0,5
A = F 3 =+ -- In-8s
- 'I i ! — - — i 3
_— i ‘-\ ; ‘\ In-5p
I e -ewmse
S 0,4- § A2 ) As-4s L 0,4
Q2 g “ As-4p
: i /'\ J e N_2s B
> 0,3- i \ === N-2p -0,3
I‘ .
e | |
—
=
o

Energji (eV)

Sekil 3.28. GagslngsASesNg s yariiletken alasimi igin (a) elektronik bant grafigi ve toplam durum yogunlugu (b)
pargali durum yogunlugu grafigi
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Tablo3.8’de GalnAsN alasiminin yasak bant enerji degerleri gosterilmistir.
Literatiirde bu malzeme igin teorik ve deneysel ¢alisma bulunmamaktadir. Tablo
3.8°de ikili bilesiklerde biiylik yasak bant araligina sahip GaN yariiletkenine en
yakin alasim olan Gag7s1ng25No 75AS0 25 Materyalinin en biiylik yasak bant araliina, en
kiicik yasak bant aralifina sahip InAs vyariiletkenine en yakin alagim olan
GagssIng7sNo2sASe7s materyalinin en  kiiglik yasak bant araligina sahip oldugu
goriilmektedir. Ikili yariiletken bilesikler olan GaN ve InAs ile kiyaslandiginda bu
durumun beklenen bir sonug¢ oldugu agiktir. Ayrica, bu sonug¢ hesaplanan sonuglarin

dogrulugunu gostermektedir.

Tablo 3.8. GalnAsN dortlii yariiletken alagiminin yasak bant enerji degerleri
Materyal E; (eV) | Referans

Ga0A751n0A25N0‘25A50,75 0.2277 Bu ga11§ma

Ga0,751n0,25N0v50ASo,50 0.5669 Bu (;ahsma

Ga0,751n0,25N0v75ASo,25 1 1 547 Bu (;ahsma

Ga0,501n0,50N0v25A50,75 0.1347 Bu (;ahsma

Gao'solno'soNovsoASO'so 0.3387 Bu (;ahsma

GaOA501n0A50N0.75ASOA25 0.7141 Bu Qallsma

Ga0A25In0A75N0,25ASOA75 0.0814 Bu (;ahsma

Ga0A25In0A75N0,50ASOA50 0.1955 Bu (;allsma

GaOA251n0A75N0.75ASOA25 0.5124 Bu Qallsma

Sekil 3.29°da GalnAsN dortlii yariieletken alasimi i¢in yliksek simetri noktalarina
karsilik  gelen  enerji  degerlerinin  tiim  konsantrasyonlardaki  degisimi
gosterilmektedir. GalnAs veya GaAsN {iglii yariiletken alagimlarina benzer olarak
en diistik enerji degerleri her konsantrasyon icin I'- I' gegisine karsilik geldiginden
bu alagim tiim konsantrasyonlarda dogrudan bant araligina sahip yariiletken davranis

gostermektedir.
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Sekil 3.29. GayyIncAs;yN, dortlii yariiletken alasim igin yiiksek simetri noktalarindaki enerji araliginin

konsantrasyonla degisimi

3.3.7. GaAsN ve GaAsBi iiclii alasimlarinin biikiilme parametreleri

GaAsN iliglii yariiletken alagiminin bant aralig1 enerji degisimi incelendiginde, diisiik
N alasimli bolgelerde N konsantrasyonu arttikca siddetli bir azalma gozlenmektedir.
Bu degisim bant enerjisinde lineer olmayan (non-lineer) bir davranisa sebep
olmaktadir. Bu non-lineer davranisa biikiilme denir. Bu biikiilme alasimlarda
meydana gelen yasak enerji degerleriyle iliskilidir. Uglii bilesiklerde meydana gelen
bu biikiilmeleri yasak bant enerjilerine bagl olarak asagidaki formiille

hesaplayabiliriz:
E,(AB_,C,)=XE,AC+(1-X)E,AB—x(1—Xx)b (3.33)

Es. 3.33’te yer alan ‘b’ degerine biikiilme parametresi denir. Es. 3.33’den b’yi
cekersek:
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|E,(AB,,C,)—XE,AC~(1-X)E,AB|

b= T (3.34)

esitligi elde edilir.

GaAsN ve GaAsBi i¢in hesaplanan biikiilme parametreleri Tablo 3.9’da
goriilmektedir. GaAsBi materyalinin farkli konsantrasyonlarda meydana gelen
biikiilme parametreleri i¢in daha Once yapilan bir ¢alisma yoktur. GaAsN iglii
yariiletken alagiminin %25 ve %50 N alagimli biikiilme parametrelerinin Wei ve
arkadaglarinin 1996 yilinda yapmis oldugu calismanin sonuglariyla, Wei (1996),

uyum i¢inde oldugu goziikmektedir.

Tablo 3.9. GaAsN ve GaAsBi ii¢lii bilesiklerinin biikiilme parametreleri

Materyal Biikiilme Parametresi (eV) Referans
Ga Asg.75No 25 7.9 Bu Calisma

7.6 Teori, Wei (1996)
Ga Asp50No.s0 55 Bu Calisma

6.8 Teori, Wei (1996)
Ga Asg 25No 75 4.7 Bu Calisma
GaASg g75Bio.125 5.9 Bu Calisma
GaAsg 75Bio 25 3.3 Bu Calisma
GaASg 625Bio 375 3.0 Bu Calisma
GaAsg 50Bioso 2.4 Bu Calisma

Es. 3.34 yardimiyla elde edilen bu biikiilme parametrelerinin degerleri N ve Bi

konsantrasyonuna bagli olarak Sekil 3.30°da gdsterilmektedir.

Biikiilme parametrelerinin degerleri asagida belirtilen non-lineer esitlik kullanilarak

fit edilmistir:
b=C.y" (3.35)
GaAsBi i¢in C ve D sabitleri sirayla 1.43581 ve -0.6748, GaAsN igin ise 3.93853 ve

-0.5045 olarak elde edilmistir. Bu sonuglar GaAsN bilesiginin GaAsBi bilesigine

kiyasen daha biiyiik biikiilme parametresine sahip oldugunu gdstermektedir.
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O Allometrik Fit
B GaAs Bi,

Biikiilme parametresi (eV)

v v T v T T T T T T T T 2
0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8

z, y konsantrasyonu

Sekil 3.30. GaAsBi ve GaAsN iiclii alasimlarin biikiilme parametrelerinin konsantrasyon yiizdesine gore degisimi

Es. 3.34 yardimiyla, GaAs yariiletkeni baz alinarak elde edilen GaAsBi (As/Bi
degisimi), GalnAs (Ga/In degisimi) ve GaAsN (As/N degisimi) li¢lii materyallerinin
yasak enerji araliklarinin  Orgli  parametreleriyle degisimi  Sekil 3.31°de
gosterilmektedir. Sekil 3.31 incelendiginde GaAs yariiletkenine N alasimlanmasinin
In ve Bi elementlerine kiyasen ¢ok daha biiyiikk biikiilme oranina sahip oldugu
goriilmektedir. Bu durumun temel nedeni N sahip oldugu yiiksek elektronegatiflik ve
yaricap farkliliklaridir. Sekil 3.31(a)’dan agikca goriilmektedir ki GalnAs alagiminin
sahip oldugu biikiilme, GaAsN alasiminin sahip oldugu biikiilme degisimine gore
cok kiiciik bir degere sahiptir. Dolayisiyla, GalnAs Tg¢lii yariiletken alasgiminin
biikiilmesi lineer olarak kabul edilebilir. Ayrica, GalnAs iic¢li yariiletken
alasimindaki degisim incelendiginde GaAs materyaline In alasimlanmasi1 orgi
parametresinde siirekli bir artmaya sebep olurken, yasak bant araligi enerjilerinde ise
stirekli bir azalmaya gitmektedir. Diger taraftan, GaAsN alasiminda ise N
konsantrasyonun artmas1 orgii parametresinde siirekli bir kiigiilmeye sebep olurken,
yasak bant araligi ise yaklasik %20 N konsantrasyonuna kadar azalmaya sonrasinda
ise yasak bant enerji degerinin artmasina sebep olmaktadir. Bu durumun en biiyiik
sebeplerinden biri N elementinin sahip oldugu yiiksek elektronegatiflik ve
yarigapinin yer degistirdigi atoma gore ¢ok kiiciik olmasidir. GaAsBi iiclii bilesigi

GalnAs ile benzer davranisi gostermesine ragmen, GaAsBi bilesiginde meydana
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gelen artig (Orgli parametresi) ve azaliglarin (yasak bant enerjisi) daha yavas oldugu

Sekil 3.31(b)’deki istel degisimden kolaylikla goriilmektedir.
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Sekil 3.31. (a) GaAsN ve GalnAs, (b) GaAsN ve GaAsBi icin Orgii parametrelerinin yasak bant araligi

enerjilerine gore degisimi

Son olarak, GaAsBi ve GaAsN iiclii bilesiklerinin degisen Bi ve N konsantrasyonuna
bagli olarak I' simetri noktasi referans alinarak iletkenlik ve valans bantlarindaki
degisimler Sekil 3.32’de gosterilmektedir. Sekil 3.32(a)’da GaAsN f{iglii yariiletkeni

icin N konsantrasyonlarina karsilik gelen I'" simetri noktasinda iletkenlik bandinin



73

minimum, valans bandinin maksimum enerji degisimi gosterilmektedir. Sekil
3.32(a)’nin yardimiyla, N Kkonstantrasyonunun valans bandin1 neredeyse hig

etkilemedigi goriilmektedir.

(a) GaASHNy
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Sekil 3.32. (a) GaAsN, (b) GaAsBi igin farkli Bi ve N konsantrasyonlarina karsilik gelen iletkenlik bandinin

minimum, valans bandinin maksimum enerji degisimi

Diger bir deyisle, GaAs yariiletkenine N alagimlanmas1 valans bandi i¢cin hemen
hemen sabit bir degisim gostermektedir. Fakat iletkenlik bandi i¢in aynt durum séz
konusu degildir. Bu durum sisteme N ilavesinin iletkenlik bandinin minimum enerji
seviyesinde bulunan bandi ikiye yararak valans bandina yaklastirmasindan
kaynaklanmaktadir. GaAs yariiletkenine N alasgimlanmas1 %25 N konsantrasyonuna
kadar iletkenlik bandi enerji degerini azaltmakta %25 N iceren daha biiyiik

konsantrasyonlarda iletkenlik bandi enerji degerini arttirmaktadir. Bu degisimler
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(azalis ve artislar) N konsantrasyonunun iletkenlik bandini agik sekilde etkiledigini
ortaya koyar. iletkenlik bandinin degisimi ise elektronlarn mobilitelerini degistirir.

Elektronlarin sahip oldugu mobilite ise alet tasariminda ¢ok biiyiik 6neme sahiptir.

Diger taraftan, Sekil 3.32(b)’de GaAsBi ii¢lii yariiletkeni i¢in Bi konsantrasyonlarina
karsilik gelen I' simetri noktasinda iletkenlik bandinin minimum, valans bandinin
maksimum enerji degisimi gosterilmektedir. GaAs yariiletkenine Bi alagimlanmasi
Sekil 3.32(a)’da ki durumun aksine Bi konsantrasyonu iletkenlik bandinin degerini
hemen hemen hig etkilemezken, valans bandi enerji degerinin lineer olarak artmasina
sebep olmaktadir. Bu durum sisteme Bi ilavesinin valans bandinin maksimum enerji
seviyesinde bulunan bandi ikiye yararak iletkenlik bandina yaklastirmasindan
kaynaklanmaktadir. Dolayisiyla, iletkenlik bandinda bulunan elektronlart ve
elektronlarin sahip oldugu mobiliteyi etkilemeyecegi i¢in aygit tasarimlarinda daha

uygun sartlara sahip oldugu sdylenebilir.
3.4. Incelenen Malzemelerin Optiksel Ozellikleri

Bu kisimda katilarin optiksel ozellikleri arastirilacaktir. Bu kapsamda, optiksel
olaylarin siniflandirilmasi yapilarak ve gerekli sabitler tanimlanarak, tez kapsaminda
calisilan ikili  bilesiklerin  ve iigli-dortlii  alasimlarin  optiksel —ozellikleri
incelenecektir.

3.4.1. Optiksel olaylarin siniflandirilmasi

Optiksel olaylarmn smiflandirilmast en genel sekilde yansima, yayilma ve iletim
olarak Sekil 3.33’te gosterilmektedir. Ortama gonderilen 1518 bir kismi o6n

yiizeyden yansimaktayken, diger kismi ortama girer ve ortam boyunca yayailir.

f OPTIK ORTAM h
Yayilma Dletim
Ginderilen 151k $ $

N o

v

Sekil 3.33. Isigin optik bir ortamda yansima, yayilma ve iletimi
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Eger 151k arka yiizeye ulasirsa tekrar yansiyabilir veya ortamin diger tarafina
gecebilir. Isigin optik ortam boyunca yayilmasi daha ayrintili olarak Sekil 3.34°te

gosterilmektedir.

OPTIK ORTAM

Sekil 3.34. Optik ortam igerisinde meydana gelen olaylar; kirilma, sogurma, liminesans ve sagilma

Kendi kendine gerceklesen kirilma, yayilma gerceklesirken 1s18in  siddetini
etkilemez. Sogurma, 151g1n frekansi ortamdaki atomlarin ge¢is frekanslariyla uyumlu
iseler yayilma boyunca sogurma meydana gelir. Bu durumda, 1sin ilerlerken
zayiflayacaktir. Ortamin gecirgenligi acik sekilde sogurma ile iliskilidir, ¢linkii
sadece sogurulmayan 1sik gecirilecektir. Liiminesans (1s1ma), genel olarak kati
materyallerde uyarilmig atomlar tarafindan 15181n kendi kendine yayilma islemine
verilen isimdir. Isimanin gergeklesebilecegi yollardan biri kendiliginden meydana
gelen emisyondan Once uyarilmis seviyelere gecen atomlarda meydana gelen 1518in
sogurulmasidir. Boylece, 1s1ma sogurucu bir ortamda 15181in yayilimina eslik eder.
Isik her yonde yayilir ve gelen 1sindan farkli bir frekansa sahiptir. Sagilma, ortamla
etkilesim sonrasinda 1sikta meydana gelen yon ve olasi frekansinda meydana gelen
degisimdir. Toplam foton sayis1 degismez, fakat ileri yonde gidenlerin sayis1 azalir,
clinkii 151k farkli yonlerde yeniden ydnlendiriliyor olacaktir. Dolayisiyla, sagilma
sogurmada oldugu gibi benzer azaltic1 etkiye sahiptir. Eger sa¢ilan 15181n frekansi
degismiyorsa sagilma esnek, siire¢ sirasinda frekans degisiyorsa esnek olmayan
sagilma olarak adlandirilir. Esnek olmayan bir sagilma isleminde foton enerjisindeki
fark, frekansin azalmasiyla ortamdan almasi veya frekans azalirsa ortama

vermesinden kaynaklanir.
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Bu calismada incelenen malzemeler kristal yapiya sahiptirler. Kristaller uzun
mesafeli Oteleme diizenine sahiptirler ve nokta grup simetrisine gore 32 siifta
kategorize edilebilirler. Nokta grup simetrisi, kristali degismez birakan simetri
islemlerini kapsar. Bir kristalin Olgiilebilir 6zellikleri ve nokta grup simetrisi
arasindaki baglanti Neumann ilkesiyle gergeklestirilebilir. Bu ilke sunu agiklar:
herhangi bir makroskobik fiziksel 6zellik kristal yapinin en az bir simetrisine sahip

olmak zorundadir.

Bir kristal eger tim yonlerde 6zellikleri ayni degilse anziotropiktir denir. Anizotropi
sadece katthal’de goriiliir, ¢iinkili gazlar ve sivilar da herhangi bir yon se¢imi yoktur.
Ornegin kiibik kristallerde optik ozellikler x, y ve z dogrultularinda ayni olmak

zorundadir ¢linkii fiziksel olarak ayirt edilemezler.

Bir katidaki atomlar, yaklasik atom boyutuna esit atomlar arasi1 mesafe kadar
birbirlerine ¢ok siki bir sekilde paketlenmislerdir. Bu yiizden, atomlarin dig taraftaki
orbitalleri iist iiste binerler ve birbirleriyle giiclii bir sekilde etkilesirler. Bu durum,
Sekil 3.35°de sematik olarak gosterildigi gibi bantlar i¢indeki serbest atomlarin ayrik

seviyelerini genisletir.

A Kat <::I Serbest

atom

2p

:ﬂ

.
= 2
5

=
1s

Sekil 3.35. N sayida atomlu sistemde enerji diizeyleri. Her bant igindeki N sayida diizey birbirine o kadar
] y Yy y
yakindir ki siirekli dagilmis gibi bakilabilir

Optiksel gecisler, elektronik bantlar arasinda meydana gelir. Bantlar aras1 sogurma,
bantlarin daha diisiik ve daha yiiksek enerji sinirlar tarafindan belirlenen belirli bir

araligin {lizerindeki foton enerjileriyle miimkiin olur. Bu durum, kesikli ¢izgilerden
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olusan serbest atomlarin sogurma spektrumuna ters diismektedir. Kesikli ¢izgilerden
ziyade genis bantlarin sogurmalarinin  gézlenmesi kati halin karakteristik

Ozelliklerinden biridir.

Katidaki sogurma atomlarmin yogunlugu ¢ok biiyiik oldugundan dolayr sogurma
siddeti genellikle ¢ok yliksektir. Bu durum c¢ok ince Orneklerden oldukga biiyiik
optiksel etkiler iiretebiliriz anlamina gelmektedir ve bizlere modern opto-elektronik
sanayinin temelini olusturan kompakt/yogunlastirilmis optik aletler yapmamiza izin

verecektir, Fox (2001).

Diger taraftan, bir katidaki atomlarin veya molekiillerin elektronik seviyeleri titresim
etkilerinden dolay:1 kristalin titresimsel modlariyla kuvvetli bir sekilde baglanmis
olabilir. Bu etkinin meydana gelecegi tipik bir 6rnek katkili yalitkan kristallerdir.
Titresimsel ¢iftlenme bantlardaki izole katkili atomlarin kesikli elektronik
seviyelerini genisletir. Bu durum, siirekli bantlardaki atomlarin kesikli sogurma ve

yayma ¢izgilerini genisletme etkisine sahiptir.

Titresimsel bantlarin olusum sebebinin yukarida anlatilan elektronik bantlarinkinden
farkli olduguna dikkat edilmelidir. Titresim bantlar1 olayinda, seviyelerin siirekliligi
kesikli elektronik seviyelerle titresim modlarinmin siirekli bir spektrumunun
ciftlenmesinden kaynaklanir. Bu durum, komsu atomlarin elektronik seviyeleri

arasindaki etkilesimlerden meydana gelen elektronik bantlara ters diigmektedir.

Titresimsel etkiler ayrica molekiiler malzemelerde de gozlenir. Bu durum kati hal ve
stivi veya gaz fazlart arasindaki fark acisindan ilging bir olaydir. Basit serbest
molekiillerin sogurma spektrumu titresimsel elektronik bantlar1 da gosterir fakat
gecis frekanslart kesiklidir ¢iinkii elektronik ve titresim enerjileri kesiklidir. Tersine
molekiiler katilarda titresim frekanslari siireklidir ve bu durum siirekli bir sogurma ve

yayma spektrumuna neden olur.

Katihal’de gozlemlenen optik olaylarin agiklanmasi i¢in bazi mikroskobik modelleri

tanimlamamiz gerekecek. Bu modelleri ti¢ kategoride siniflandirabiliriz:
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a. Klasik
b. Yar1 klasik

¢. Kuantum modeli

Bu yaklasimlar derece derece zorlasirlar ve bu ylizden bu yaklagimlari yukaridaki

listeye gore uygulariz.

Klasik yaklagimda, klasik fizige gére hem ortami hem de 15181 isleme aliriz. Dipol
salinict modeli tipik bir 6rnektir. Bu model, bir ortamin genel optik 6zelliklerinin
anlasilmasi, ozellikle serbest elektron ve fononlardan kaynaklanan ana etkilerin
tanimlanmas1 ve non-lineer optik tartismast icin bir baglangic noktasi olarak
kullanilabilir. Bu modern ¢ag ve zamanda klasik yaklagimi kiigiimsemek bir hata
olacaktir. Daha gelismis modellerin sonucu, klasik fizik tam olarak anlasildiktan

sonra tamamen deger kazanacaktir.

Yan klasik modellerde, atomlara kuantum mekanigi uygulanir, fakat 11k bir klasik
elektromanyetik dalga gibi davranir. Sogurma katsayis1 atomlarin kuantize/kesikli
seviyelerinin dalga fonksiyonlarinin bilgisini gerektiren Fermi’nin altin kurali
kullanilarak hesaplanir, fakat kuantize bir atom ve klasik bir elektrik alan dalgas:

arasindaymis gibi madde-1sik etkilesimini ele alir.

Son yaklasim kuantum islemidir. Bu, hem atomun hem de 1s18in kuantum
mekaniksel davrandigi kuantum optiginin alanidir. Bu yaklagim dolayl olarak,
fotonun bir 1511 olarak 1siktan her bahsettigimizde ve meydana gelen etkilesim
stireclerini gostermek i¢in Feynman diyagramlarmin ¢iziminde kullanilacaktir. Bu
durum aciklamalara sdyle bir izlenim katabilir: tam kuantum mekanigini veriyoruz.
Ciinkii atomlarla etkilesen fotonlardan bahsediyoruz. Fakat siireclerde nicel olarak
tarif etmek i¢in kullanilan esitliklerde, 1s1k klasik olarak davranir ve sadece atomlar

kuantizedir. Bu yiizden nicel tanimlama sadece yari-klasiktir, Fox (2001).

Yukaridaki acgiklamalar kapsaminda bir malzemede gergeklesen optiksel olaylarin
daha iyi anlasilabilmesi i¢in bazi sabitlerin aragtirilmasina ihtiya¢ vardir. Bunlardan

en 6nemlisi kompleks dielektrik sabitidir (£). Kompleks dielektrik sabiti kullanilarak
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diger sabitler yansima katsayilar1 (R), sogurma katsayilar1 (o), kirilma indisi (n),

soniim katsayisi (%) ve enerji kayip fonksiyonu (L) kolaylikla elde edilebilir.

3.4.2. Kompleks dielektrik sabiti (&)

Kristal yapiya sahip malzemelerin bant yapilarinin daha iyi anlasilabilmesi igin
optiksel dielektrik spektrumunun incelenmesi gerekir. Dielektrik fonksiyonu,
fotonlarla elektronlarin birbiri arasindaki etkilesimi gosteren elektromanyetik

radyasyona (1s11m, 1s1ma) karsi sistemin tepkisini tanimlamak ig¢in kullanilir.

Bir malzemenin optiksel Ozellikleri frekansa bagli olan kompleks dielektrik
fonksiyonuyla € (®) = &€1(®) + igx(®w) tanimlanir. Burada €1(®) ve gx(®w) kompleks

dielektrik fonksiyonun sirayla reel ve imajiner kistmlarini olustururlar.

Dielektrik fonksiyonun imajiner kismi, €(®), dolu ve bos dalga fonksiyonlari
arasindaki momentum matris elemanlariyla asagida verilen denklemle hesaplanir,

Kronig (1926):

2
g,(0) = Zv—exjd?’kzm,‘kn |p| kn’

2 r
— f(kn)x[1-f(kn")]O(E,, —E,

~w)  (3.36)

n’

Burada p, n ve n’ seviyeleri arasindaki momentum matris eleman, e; elektron yiikii,
m; elektronun kiitlesi; V; kristalin hacmi, f(kn); Fermi dagilim fonksiyonu, kn ise k

dalga fonksiyonuna sahip n. 6zdegere karsilik gelen kristal dalga fonksiyonudur.

Dielektrik fonksiyonun reel kismi, €1(®), Kramer-Kronig bagmtilari, Kronig (1926);

Kramers (1927), kullanilarak imajiner kisimdan elde edilir:

g, (m)o'do’
2

£,(0) =1+ET (3.37)
n 0

o’ -
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3.4.3. Kompleks kirilma indisi (77) ve sogurma katsayisi (o)

Bir ortamin sogurma, kirilma ve sonlim parametreleri basit bir nicelik olan kompleks

kirilma indisi ile tanimlanabilir. Bu ifade 7 ile gosterilir ve asagidaki gibi ifade edilir:

i=n-+ixk (3.38)

Burada n, reel kirilma indisi olarak isimlendirilir ve asagidaki esitlikle tanimlanir:

(3.39)

<|O

Ortam boyunca 151g1n yayilmasi n’ye baghdir. Es. 3.39, reel kirilma indisi n’nin bos
uzayda 1s1tk hizi c¢’nin ortamdaki hizi v’ye orani olarak tanimlanacagini sdyler.
Kirilma indisi 15181n frekansina baghdir ve bu etki dispersiyon olarak adlandirilir.
Gokkusagiin olugmasi veya bir prizmadan kirillan beyaz 15181n renklere ayrilmasi
dispersiyon olayindan kaynaklanmaktadir. Diger taraftan, k ise 72’nin imajiner kism1
olarak bilinir ve soniim katsayisi olarak isimlendirilir. Sogurma katsayist (o) ve

sOniim katsayisi (k) arasindaki iliski asagidaki esitlikte goriilmektedir.

o 2K® 3 drk (3.40)

c A

Burada A 15181n bos uzaydaki dalga boyudur. Son esitlik soniim katsayist x’nin
dogrudan sogurma katsayisiyla orantili oldugunu sdyler. Bir ortamin kirilma indisi
ile bagil dielektrik sabiti €, arasindaki baginti, Maxwell denklemlerinden elde edilen
standart sonuglar kullanilarak bulunabilir. Maxwell denklemlerinde, 15181 ortamdaki

hizinin (v) 151k hiz1 (¢) ile olan bagintisi:

c (3.41)
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seklindedir. Calisilan malzemeler manyetik 6zellik gostermediklerinden dolay: Es.

3.39’u ve bos uzayda p,=1 esitligi kullanilirsa:

n=\le (3.42)

bagintisi elde edilir.

Bu esitlik n kompleks ise € ’nin de kompleks olacagini sdyler. Dolayisiyla, kompleks

dielektrik sabiti € . ile asagidaki sekilde tanimlanr:
€ =g +ig, (3.43)

Es. 3.42 yardimiyla n kompleks diistintildiigiinde &,’nin de kompleks olacagindan, 7
ile € nin birbiriyle asagidaki sekilde iliskili oldugu goriiliir.

A2 =3 (3.44)

Simdi de, Es. 3.38, Es. 3.43 ve Es. 3.44 denklemlerini birlestirerek, 7 ile € ; hin reel

ve imajiner kisimlar arasindaki iligkiyi:

g =N"—-x (3.45)
€, =2NK (3.46)
ve
1 11
n:$(81+(85+8§)2)2 (347)
1 11
K =—=(—¢, + (g +£5)2)2 (3.48)

N
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1
2

co\/z L1 271\/5
c

0= (e (i + ey = 20 % (3.49)

(_81 + (812 + 82)

Bu analizler 7 ile & ,nin bagimsiz degiskenler olmadigim gosterir. Eger €1 ve &

bilinirse n ve x bulunabilir. Eger ortam zayif sogurucu ise Es. 3.47 ve Es. 3.48’1 daha

basitlestirmek i¢in x’nin ¢ok kii¢iik oldugu durumlarda asagidaki bagint1 yazilabilir:

n=\e, (3.50)

L T (3.51)
2n 2w

Bu esitlikler kirilma indisinin temelde dielektrik sabitinin reel kismiyla, sogurmanin
ise agirlikli olarak imajiner kisimla tanimlanabilecegini gosterir. Bu genelleme,
ortamin ¢ok biiyiik bir sogurma katsayisina sahip oldugu durumda gecerli degildir.

3.4.4. Yansima katsayisi (R)

Maxwell denklemlerinden yararlanarak yansimanin (R) hem n hem de k’ya asagidaki

ifadeyle bagli oldugu gosterilebilir:

_(n=1)7+«’ (3.52)

Bu esitlik bize ortam ve hava (veya bosluk) arasindaki yansima katsayisini verir.
Goriliniir bolge spektrumunda cam gibi saydam bir maddenin sogurma katsayist ¢ok

diistiktiir. Bu durumda Es. 3.40 ve Es. 3.46 ifadeleri x ve &,’nin ihmal edilebilecegini

anlatir, bu nedenle hem 7 hem de & . reel sayilar olarak alinabilir. Diger taraftan,

dikkate deger biiyiikliikkte sogurma varsa, bu durumda 7 ve g ; nin hem reel hem de

imajiner kisimlarinin bilinmesi gerekecektir.
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3.4.5. Enerji kayip fonksiyonu (L)

Bir elektronun yap1 igerisinde hareket ederken kaybettigi enerji 6nemli bir optiksel
parametre olan enerji kayip fonksiyonu (L) ile tanimlanir. Enerji kayip fonksiyonu,
reel ve imajiner dielektrik sabitlerine bagli olarak asagidaki esitlik yardimiyla

hesaplanir:

L(w) = —Im(L/€) =% (3.53)

3.4.6. ikili bilesiklerin optiksel 6zellikleri

Tez kapsaminda incelenen GaAs, InAs, GaN, InN ve GaBi ikili bilesiklerinin denge
durumu Orgli parametresi kullanilarak reel (e1(w)) ve imajiner (e2(w)) dielektrik
fonksiyonlari, yansima katsayilar1 (R), sogurma katsayilar1 (o), kirilma indisi (n),

sonlim katsayis1 («) ve enerji kayip fonksiyonu (L) hesaplandi.

GaAs yariiletken bilesigi i¢in elde edilen imajiner dielektrik fonksiyonuna ait grafik
Sekil 3.36’da goriilmektedir. Sekil 3.36’da ortaya c¢ikan pikler elektronik bant
grafiklerinde gozlemlenen kritik noktalardaki gegislere karsilik gelmektedir.
Dispersiyonun ilk bagladigi nokta temel sogurma smir1 (TSS) olarak bilinir. GaAs
yariiletkeni icin temel sogurma simir1 elektronlarin T'-I' gecislerine karsilik
gelmektedir (Eo noktasi, 1.36 eV). Yasak bant araligina karsilik gelen temel sogurma
smir1 bu bilesik i¢in teknolojik uygulamalarda komiinikasyon araglarinda biiyiik bir
oneme sahip olan kizil-6tesi spektrum bolgesinde elde edilmistir. Ortaya ¢ikan diger
piklerde, yliksek simetri noktalarindaki bantlar arasi gecisleri temsil etmektedir.
Elektronik bant yapisindan da agik¢a goriildiigi gibi E; (3.45 eV), I'-I' ve L-L
gegislerini temsil ederken, E; (4.45 eV) ise K-K gegislerini temsil etmektedir. Sekil
3.36’da meydana gelen maksimum pik (E;) rezonans frekansi olarak bilinir.
Rezonans frekansi, malzemenin en fazla duyarli oldugu frekans olarak adlandirilir.
Sekil 3.36’da GaAs i¢in elde edilen rezonans frekansinin K-K gegislerine karsilik
geldigi goriilmektedir. Dolayisiyla, GaAs yariiletkeni i¢in maksimum sogurmanin

meydana geldigi frekans K-K gecislerinde ortaya ¢ikmaktadir.
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Sekil 3.36. GaAs yariiletkeni i¢in hesaplanan imajiner dielektrik fonksiyonu
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GaBi bilesigi harig, diger ikili yariiletkenler ig¢in temel sogurma sinir1 elektronlarin

I'-I' gecislerine karsilik gelmektedir. Dolayisiyla bu bilesikler dogrudan bant

araligina sahip yariiletkenlerdir. Yasak bant aralifina karsilik gelen temel sogurma

smir1 bu bilesik i¢in teknolojik uygulamalarda komiinikasyon araglarinda biiyiik bir
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oneme sahip olan kizil-Gtesi spektrum bolgesinde elde edilmistir. Ortaya ¢ikan diger

piklerde, yliksek simetri noktalarindaki bantlar aras1 gegisleri temsil etmektedir.

Sekil 3.37(a)’da diger ikili bilesikler olan InAs, GaBi, Sekil 3.37(b) ise InN ve GaN
bilesiklerine ait imajiner dielektrik fonksiyonu gdsterilmektedir. InAs, GaN ve InN
bilesikleri GaAs bilesigi gibi yariiletken olduklarindan, GaAs i¢in yapilan yorumlar
bu yariiletkenler icin de yapilabilir. ikili bilesiklerin elektronik &zellikleri
incelenirken GaBi bilesiginin metalik 6zellik gosterdigi yani valans veya iletkenlik

bantlarinin fermi seviyesini kestigi bulunmustu.

Sekil 3.37(a)’da GaBi igin gosterilem imajiner dielektrik fonksiyonu incelendiginde
TSS’nin  sifir  enerji  degerinden baslamasi GaBi’un metalik olmasindan
kaynaklanmaktadir. Diger bir deyisle, GaBi bilesigi metalik davranig gosterdiginden,
yasak bant araligina karsilik gelen temel sogurma sinir1 GaBi i¢in bu sinir degerinin
sifir enerji degerinden baslamasi anlamina gelmektedir. Ciinkii metaller yariiletkenler

gibi yasak bant araligina sahip degildirler.
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Sekil 3.37. (a) GaBi ve InAs (b) GaN ve InN bilesikleri i¢in hesaplanan imajiner dielektrik fonksiyonu

Sekil 3.38’de ikili bilesiklere ait reel dielektrik fonksiyonlarinin degisimleri
goriilmektedir. Bilesikler arasindaki davranis benzerlikleri anyon:katyon oranindan
kaynaklanmaktadir. GaAs, GaBi ve InAs ikili bilesikleri kendi aralarinda benzer

davranig gosterirken, GaN ve InN yariiletken bilesikleri de kendi aralarinda benzer
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davranislar gostermektedirler. Bu sebepten dolay1 Sekil 3.38(a)’da GaAs, GaBi ve
InAs bilesiklerinin, Sekil 3.38(b)’de ise GaN ve InN yariiletken bilesiklerinin reel
dielektrik fonksiyonlar1 gosterilmektedir. InN yariiletkeni disinda diger ikili
bilesikler icin yakin kizil otesi (NIR) ve goriiniir bolgede reel dielektrik

fonksiyonunda bir artig goriillmektedir.
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Sekil 3.38. (a) GaAs, GaBi ve InAs (b) GaN ve InN bilesikleri i¢in hesaplanan reel dielektrik fonksiyonu
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Yakin ve orta mor-6tesi (UV) bolgede ise tiim bilesikler i¢cin bir azalma ortaya
cikmaktadir. Reel dielektrik fonksiyonunda meydana gelen bu artis ve azalislar
rezonans frekansi ve soniim parametresiyle iliskilidir. Reel dielektrik fonksiyonunun
sifir oldugu nokta rezonans frekansina, yani maksimum sogurmaya, karsilik geldigi
tespit edildi. Malzemeler i¢in ¢ok 6nemli olan fiziksel bir nicelik statik dielektrik
fonksiyonudur, €(0). ikili bilesikler igin elde edilen &1(0) degerleri, 11.64%
22.83%81 5 79CN 13 841" vie 8.74"N olarak bulunmustur.

Diger bir optiksel parametre sogurma katsayisidir. Sogurma katsayisi, ortamda
yayilan 15181n siddetinde meydana gelen azalma olarak tanimlanir. Sogurma katsayisi
belli bir dalga boyundaki 15181in sogurulmadan 6nce malzemenin i¢ine ne kadar
girebileceginin bir Ol¢iisiidiir. Diisiik sogurma katsayisina sahip malzemelerde 151k
zayif sogurulur ve malzeme yeterli incelige sahipse gonderilen dalga boyunda
saydam goriiniir. Sogurma katsayis1 malzemeye ve sogurulacak 1s18in dalgaboyuna
baglhidir. Sogurmanin basladigi minimum enerji noktast (ya da dispersiyonun
basladigr nokta) temel sogurma sinir1 olarak tanimlanmisti. Es. 3.49 ve Es. 3.51
sogurma spektrumunun imajiner dielektrik fonksiyonuyla yakindan iliskili oldugunu
ortaya koymaktadir. Dolayisiyla, elde edilen sogurma spektrumlarinin imajiner
dielektrik fonksiyonuna benzer yorumlar igermesi sasirtict degildir. Es. 3.49
kullanilarak GaAs yariiletken bilesigi i¢in elde edilen sogurma spektrumu Sekil
3.39’da goriilmektedir. Sekil 3.39°dan acik¢a anlasilabilecegi gibi yariiletkenler
malzemeler i¢in sogurma katsayis1 keskin bir smira sahiptir. Ciinkli yasak enerji
degerinden kiiciik enerjilerde gonderilen 151k bir elektronu valans bandindan
iletkenlik bandina uyarabilecegi yeterli enerjiye sahip degildir. Sonu¢ olarak
gonderilen bu 151k sogrulmayacaktir. GaAs yariiletkeni i¢in temel sogurma siniri
elektronlarin I'-I" gecislerine karsilik gelmektedir (Eq noktasi, 1.36 eV). Diger bir
deyisle, sogurmanin sifira gittigi enerji degeri yasak bant enerjisi degerine karsilik

gelmektedir.

Yasak bant aralifina karsilik gelen temel sogurma sinir1 bu bilesik i¢in teknolojik
uygulamalarda iletisim araglarinda biiyiikk bir 6neme sahip kizil-Gtesi spektrum
bolgesinde meydana gelmektedir. Ortaya c¢ikan diger piklerde, yiiksek simetri

noktalarindaki bantlar arasi gecisleri temsil etmektedir. Elektronik bant yapisindan
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da agikca goriildiigii gibi Eq (3.45 eV), I'-I' ve L-L gegislerini temsil ederken, E;
(4.45¢eV) ise K-K gecislerini temsil etmektedir.
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Sekil 3.39. GaAs yariiletkeni igin hesaplanan sogurma spektrumu
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GaAs yariletkeni disindaki diger ikili bilesikler olan GaBi ve InAs materyallerine ait
sogurma spektrumu Sekil 3.40(a)’da, GaN ve InN yariiletken bilesiklerine ait
sogurma spektrumu ise Sekil 3.40(b)’de gosterilmektedir. Ikili yariiletken bilesikler
icin sogurma spektrumlarindan elde edilen temel sogurma sinirlari 1.35% eV,
0.28" eV, 2.98°N eV, 15™ eV olarak hesaplanmustir. Elde edilen sogurma
siirlart ile Tablo 3.4’te gosterilen yasak bant enerji degerleri arasindaki uyumsuzluk
elektronlar ve bosluklar arasindaki Coulomb etkilesimi, eksitonik etkiler, safsizliklar
ve kusur seviyelerinden kaynaklanmaktadir. incelenen ikili bilesiklerin sogurma
spektrumlar1 yakin-IR’den yakin UV dalga boylarina kadar sogurmanin agik olarak
arttigr gézlenmektedir. Bilesikler arasindaki anyon:katyon oranindan dolayr GaAs,
GaBi ve InAs kendi aralarinda, GaN ve InN ise kendi aralarinda benzer egilimler

gostermektedirler.

Sogurma spektrumunda ortaya ¢ikan pikler imajiner dielektrik fonksiyonunda oldugu
gibi yiiksek simetri noktalarinda meydana gelen bantlar arasi1 gegislerden
kaynaklanmaktadir. Eg’den biiylik enerjilerde sogurma katsayisi sabit kalmayip
enerjiye siddetli sekilde bagimlilik gostermektedir. Eq’ye ¢ok yakin enerjiye sahip
fotonlar i¢in sogurma nispeten kiigiiktiir. Ciinkii elektronlar sadece valans bandinin
maksimumu  smirindaki  sogurmaya  sebep olan  fotonlarla  dogrudan
etkilesmektedirler. Foton enerjisinin artmasi, E4’ye yakin enerjiye sahip elektronlarin
yani sira diger elektronlarin da fotonlarla etkilesmesini saglar. Bu yiizden, ¢ok sayida
elektron fotonlarla etkilesir ve fotonlarin sogurulmasma yol acar. ikili bilesikler i¢in
maksimum sogurma UV boélgede goriilmektedir. Ayrica, yliksek enerjilere dogru
gidildik¢ce sogurma da meydana gelen azalma bu bilesiklerin yiiksek enerjilerde
saydam olacagin1 gostermektedir. Yiiksek sogurma katsayisina sahip yariiletken
bilesikler igin elektronlar1 iletkenlik bandina uyaran fotonlar1 kolaylikla sogurulur.
Son olarak malzemelerin sogurma katsayilarmin bilinmesi, gilines pillerinin

tasariminda kullanilabilir olabileceklerinin belirlenmesine yardimci olur.
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Sekil 3.40. (a) GaBi ve InAs (b) GaN ve InN bilesikleri i¢in hesaplanan sogurma spektrumu

Ikili bilesikler icin elde edilen yansima spektrumu Sekil 3.41°de gosterilmektedir.
Yansima spektrumundaki yiiksek enerjilerde meydana gelen dispersiyonlar
elektronik etkilerden, diisiik enerjideki dispersiyonlarda titresimsel etkilerden

kaynaklanmaktadir. Yansima baglangic degerleri %15 ile %45 arasinda
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degismektedir. ikili bilesikler icin elde edilen yansima baslangi¢ degerleri, %30,
%43°81 9617 %633 ve %24"™ olarak bulunmustur. Elde edilen yansima
baslangi¢ degerlerinin malzemelerin sahip oldugu yasak bant araligiyla ters orantili
olmas1 beklenen sonuctur. Ciinkii yasak bant aralig kiiciildiikge malzemenin metalik
ozellige dogru geg¢mesi beklenir. Metaller yiiksek yansitici Ozellige sahip

olduklarindan, yasak bant aralig: kiigtildiikce yansitma katsayisinin artmasi beklenen

sonugtur.
A({nm
|:3:| 414 207 135{ 1:3 B3 69
- 707

Yansima (LI'To)

b
0,7 () 0,7

GaN |
0,6 - - == InN 0,6

Yansima (L'In)

Enerji (eV)

Sekil 3.41. (a) GaAs, GaBi ve InAs (b) GaN ve InN bilesikleri i¢in hesaplanan yansima spektrumu
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Sekil 3.41 yardimiyla UV bolgede ikili bilesikler i¢in yansimanin %65’lere kadar
ulastigr anlagilmaktadir. Yansima oranlarinin  6zellikle mor-6tesi  spektrum
bolgesinde maksimum degerlere ulasmasi bu malzemelerin mor-Gtesi perdeleme

(screening) uygulamalar1 i¢in kullanilabilir oldugunu gostermektedir.

Es. 3.47 kullanilarak ikili bilesikler i¢in elde edilen kirilma indisi spektrumlar: Sekil
3.42°de goriilmektedir. Kirilma indisinin enerjiyle degisimine bakildiginda frekansla
arttign ve azaldigi durumlar gorilir. Kirillma indisinin frekansla arttigi bolgeler
normal dispersiyon, azaldig1 yerler anormal dispersiyon ortami olarak bilinir. Kirilma
indisi i¢cin n<1 oldugu enerji degerlerinde madde ortamindaki hiz 151k hizindan biiyiik

goriinmektedir (N =C/v). Fakat bu hiz faz hiz1

v, = (3.54)

S|o

olup fiziksel bir anlam igermemektedir. Asil bilgi iletme hiz1 olan grup hizi

k dn
Ug = I/f [1—5&] (355)

ifadesi her zaman i¢in 15181n bosluktaki hizindan kiigiiktiir. GaN bilesigi disindaki
diger ikili bilesikler maksimum kirilma indisine goriinlir bolgede sahip olduklar
bulunmugtur. GaN ise mor-6tesi bolgede maksimum kirilma indisine sahip

olmaktadir.
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Sekil 3.42. (a) GaAs, GaBi ve InAs (b) GaN ve InN bilesikleri i¢in hesaplanan kirtlma indisi spektrumu

Calisilan ikili bilesikler i¢in Sekil 3.42°den elde edilen statik kirilma indisi, n(0),
degerleri 3.41%% 3.72" 47858 2 415N ve 2.96'™ olarak bulunmustur. Kirllma
indisi spektrumunda ortaya cikan dispersiyonlar bantlar arasi (yiiksek enerji) ve
titresimsel (diisiik enerji) sogurmadan kaynaklanmaktadir. Kirilma indisi, IR’den
UV’ye kadar artis, UV’den sonra siddetli azalma gdstermektedir. Goriinlir bolge

araliginda genel olarak kirilma indisinde azalma meydana gelmistir.
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Kompleks kirilma indisinin (77) imajiner kismini ifade eden soniim katsayisi (k)
spektrumu ikili bilesikler i¢in Sekil 3.43’te gosterilmektedir. Es. 3.46, Es. 3.48 ve Es.
3.51 denklemleri soniim katsayisinin imajiner dielektrik fonksiyonuyla yakindan
iliskili oldugunu gostermektedir. Rezonans frekansina yakin enerjilerde soniim
parametresi yliksek olacagindan sogurmanin da ¢ok biiyiik olmasi beklenmektedir.
IR’de goriilen pikler titresimsel modlardan kaynaklanmaktadir. UV’de goriilen

sogurma bantlar aras1 gecislerden kaynaklanmaktadir.

Sénim katsayisi (x)

Sekil 3.43. (a) GaAs, GaBi ve InAs (b) GaN ve InN bilesikleri i¢in hesaplanan soniim katsayisi spektrumu
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Sonlim spektrumunda meydana gelen yerel (lokal) maksimumlar reel dielektrik
fonksiyonunun sifir oldugu degerlere karsilik gelmektedir. Sekil 3.43(a)’da meydana
gelen maksimum piklerin rezonans frekansina yakin enerji degerlerinde meydana
geldigi goriilmektedir. Sekil 3.43(b)’de ortaya c¢ikan 6-12 eV arasindaki sert
diistislerin GaN ve InN yariiletken bilesiklerinin i¢ kor elektronlarinin gegislerinden

kaynaklandig1 tahmin edilmektedir.

Bir elektronun yap1 igerisinde hareket ederken kaybettigi enerjinin Ol¢iisii enerji
kayip fonksiyonu (L) ile belirlenir. Ikili bilesiklere ait enerji kayip fonksiyonu
spektrumu Es. 3.53 kullanilarak Sekil 3.44’te gosterilmektedir.

(a) A (nm)
414 207 138 103 83 69 59 52 46 41
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= 25 L 25
(o] 1 L
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= l L
~ 115‘- -—1,5
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c 1 L
w 0,54 0,5

0,0 N [T T | '- % =k L0 T T 0,0

LI . (IR |
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Enerji (eV)
(b)

Enerji kayip fonksiyonu (L)

Enerji (eV)

Sekil 3.44. (a) GaAs, GaBi ve InAs (b) GaN ve InN bilesikleri i¢in hesaplanan enerji kayip fonksiyonu
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0-10 eV enerji araliginda gbéze carpan pikler, bu enerji araliginda ep(w) biiyiik
degerlere sahip olmasindan, yani sogurmanin yiiksek olmasindan kaynaklanmaktadir.
Maksimum piklerin ortaya ¢ikmasi ise, yansimanin azalmasina karsilik gelmektedir.
Sekil 3.37’de yiiksek enerji degerlerinde L(w) sifira dogru azalmasi bu degerlerde L

spektrumunun genliginin artmasi anlamia gelmektedir.

3.4.7. Uglii ve dortlii alasimlarin optiksel dzellikleri

Ikili bilesikler kullanilarak elde edilen GalnAs, GaAsN ve GaAsBi iiclii alasimlart ile
GalnAsN dortlii yariieletken alagiminin denge durumu 6rgii parametresi kullanilarak
ikili bilesiklerde oldugu gibi reel (e1(®)) ve imajiner (g2(w)) dielektrik fonksiyonlari,
yansima katsayilar1 (R), sogurma katsayilari (o), kirilma indisi (n), soniim katsayisi

(#) ve enerji kayip fonksiyonu (L) hesaplandi.

Sekil 3.45°te c¢alisilan icli alasimlar icin imajiner dielektrik fonksiyonlarinin
degisimi gosterilmektedir. Sekil 3.45(a)’da GaixInyAs, Sekil 3.45(b)’de GaAsiyNy
ve Sekil 3.45(c)’de GaAs;,Bi, lglii alasimi i¢in ti¢ farkli konsantrasyonda (%25,
%350 ve %75) elde edilen imajiner dielektrik fonksiyonu goriilmektedir. Elde edilen
imajiner  dielektrik  fonksiyonlarimin  davranis1  ikili  bilesiklere  oldukga
benzemektedir. Metalik Ozellik gosteren GaBi bilesigine benzer olarak Sekil
3.45(c)’den acikg¢a goriilmektedir ki %50 ve %75 Bi konsantrasyonlarinda metalik
ozellik gosteren GaAsBi alagimi icin temel sogurma smir1 sifir enerjisinden
baslamaktadir. Sekil 3.45°de ortaya cikan pikler elektronik bant grafiklerinde
gozlemlenen kritik noktalardaki gecislere karsilik gelmektedir.
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Sekil 3.45. (a) GalnAs (b) GaAsN (c) GaAsBi ti¢lii alasimlari i¢in hesaplanan imajiner dielektrik fonksiyonu
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Yariiletken 6zellik gosteren GalnAs, GaAsN ve GaAsp2sBig 75 alagimlari igin temel
sogurma smirt elektronlarin I'-I gegislerine karsilik gelmektedir. Yasak bant
araligina karsilik gelen temel sogurma sinir1 bu bilesikler igin teknolojik
uygulamalarda iletisim araglarinda biiyiikk bir 6neme sahip kizil-Gtesi spektrum

bolgesinde meydana gelmektedir.

Sekil 3.46’da ise tim x ve y konstantrasyonlarinda yariiletken Ozellik gdsteren
GalnAsN  dortli  yariiletken alasimmin  imajiner  dielektrik  fonksiyonu
gosterilmektedir. Bu alasim i¢in de ikili ve ti¢lii yariiletken malzemeler i¢in yapilan

yorumlar tekrarlanabilir.
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Sekil 3.46. GalnAsN dortlii yariiletken alagimi i¢in hesaplanan imajiner dielektrik fonksiyonu

Sekil 3.47°de GalnAs, GaAsN ve GaAsBi ticli bilesiklerinin ve Sekil 3.48’de ise
GalnAsN dortlii yariiletken alasiminin reel dielektrik fonksiyonlar: gosterilmektedir.
GaAsN tglii yariiletkeni digsinda diger tiglii bilesikler i¢in yakin kizil 6tesi (NIR) ve

goriiniir bolgede reel dielektrik fonksiyonunda bir artig goriilmektedir.
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Mor-6tesi (UV) bolgede ise tiim bilesikler i¢in bir azalma ortaya ¢ikmaktadir. Reel
dielektrik fonksiyonunda meydana gelen bu artis ve azaliglar rezonans frekansi ve

sOniim parametresiyle iliskilidir.

GalnAs tglii yariiletken alasimi i¢in elde edilen reel dielektrik fonksiyonlar1 Sekil

3.47(a)’da goriilmektedir. GazxInxAs ticlii bilesigi icin elde edilen €3(0) degerleri,

12-84Ga0.25ln0.75As, 17.47Ga0.50In0.50As ve 14.54G80.75|ﬂ0.25AS Olarak bulunmustur.

GaAsN iglii yariiletken alagimi igin elde edilen reel dielektrik fonksiyonlart Sekil

3.47(b)’de goriilmektedir. GaAs;.xNx ticlii bilesigi i¢cin elde edilen €1(0) degerleri,

12.53CaA02N0TS 57 1 4CaAS0-S0NOS0 /0 13 03GaAS0.TINO2S 1 arak bulunmustur.

GaAsBi gl alasimi i¢in elde edilen reel dielektrik fonksiyonlar1 Sekil 3.47(c)’de

goriilmektedir. GaAs;,Bi, tgclii bilesigi i¢in elde edilen &(0) degerleri,

17-1263ASO.25Bi0.75, 30.3lGaASO.5OBiO.5O ve 13.63G6ASO.75Bi0.25 Olal‘ak bulunmustur.

Son olarak GalnAsN dortlii yariiletken alasimi igin elde edilen reel dielektrik

fonksiyonlar1 Sekil 3.48’de goriilmektedir. GaixInyAs;yNy alasimi i¢in elde edilen

9.48Ga0.25InO.75AsO.25NO.75’ 12.78Ga0.50In0.50AsO.50N0.50

€1(0) degerleri, ve

18.82620-75IN0-25A0.15N0.25 14 gk bulunmustur.
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Sekil 3.48. GalnAsN dortlii yariiletken alagimu i¢in hesaplanan reel dielektrik fonksiyonu

Sekil 3.49°da iiglii alasimlar icin Sekil 3.50’de ise GalnAsN dortlii yariiletken
alasimina ait sogurma spektrumlar1 gosterilmektedir. Uglii ve dortlii alasimlarin
sogurma spektrumlari ikili bilesiklere benzer olarak yorumlanabilir. Ortamda yayilan
15181n siddetinde meydana gelen azalma olarak tanimlanan sogurmanin Es. 3.49 ve
Es. 3.51 denklemleri yardimiyla imajiner dielektrik fonksiyonuyla yakindan iliskili
oldugu soylenebilir. Yaruletken Ozellik gosteren {ligli ve dortlii alasimlar temel
sogurma sinir1 elektronlarin T'-I" gegislerine karsilik geldiginden dolay1 bu alagimlar
dogrudan bant araligina sahip yariiletkendirler. GalnAs ti¢lii yariiletken alagimi i¢in
elde edilen TSS degerleri 0.355202%1N0-754 @y/ - (0 5C03IN0SAS @/ yje (9, 84C20-751N0.25As
eV olarak hesaplandi. Diger bir tiglii alasim olan GaAsN yariiletken materyali i¢in
TSS degerleri 1.64%2402N0TS gy g30aA0N03 g\ o (0, 23C0A0TNOZ 0/ g]arak
hesaplandi. GaAsg75Big s ticlii yariiletken alagimi igin ise bu deger 0.25 eV olarak
bulundu. GalnAsN dortlii  yariiletken alasimi  igin  ise TSS degerleri
0.48G025IN0TSAOZSNOTS o\ () 30GR0SINOSASOSNOS o\ \o () 10C0T5IN025ASO.TSNO25 o/
olarak elde edildi. Hesaplanan TSS degerlerinin 3.3.6 bashiginda incelenen yasak

bant enerji degerlerinden kiiclik bir miktar sapmasinin nedenleri elektronlar ve
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bosluklar arasindaki Coulomb etkilesimi, eksitonik etkiler, safsizliklar ve kusur

seviyelerinden kaynaklanmaktadir.
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Sekil 3.49. (a) GalnAs (b) GaAsN (c) GaAsBi iiglii alagimlari i¢in hesaplanan sogurma spektrumlari



104

Sogurma spektrumlarindan temel sogurma simirmin IR ve NIR bdlgesinde meydana
geldigi acikca goriilmektedir. Bu durum bu malzemelerin komiinikasyon araglarinda
uygulanabilecegini gosterir. Sogurma spektrumlarinda ortaya ¢ikan pikler ise yiiksek
simetri noktalarindaki bantlar aras1 gegisleri temsil etmektedir. Tiim alagimlar igin
sogurma katsayisi IR’den UV’ ye kadar artis gostermektedir. Hem ti¢lii hem de dortli
alasimlar i¢in maksimum sogurma UV boélgede goriilmektedir. Ayrica, yliksek
enerjilere dogru gidildik¢e sogurmada meydana gelen azalma bu bilesiklerin yiiksek

enerjilerde saydam olacagini gostermektedir.
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Sekil 3.50. GalnAsN dortlii yariiletken alagimi i¢in hesaplanan sogurma spektrumu

Ikili bilesiklerin sogurma spektrumlarina benzer olarak hem iiglii hem de dortlii
alagimlar i¢in Eg’den biiyiik enerjilerde sogurma katsayisi sabit kalmayip enerjiye
siddetli sekilde bagimhilik gostermektedir. Eg’ye ¢ok yakin enerjiye sahip fotonlar
icin sogurma nispeten kiiciiktiir. Ciinkii elektronlar sadece valans bandinin
maksimumu  sinirindaki  sogurmaya  sebep olan  fotonlarla  dogrudan

etkilesmektedirler. Foton enerjisinin artmasi, Eg’ye yakin enerjiye sahip
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elektronlarin yani sira diger elektronlarin da fotonlarla etkilesmesini saglar. Bu

yiizden, ¢ok sayida elektron fotonlarla etkilesir ve fotonlarin sogurulmasina yol acar.

Uclii alasimlar igin yansima spektrumlart Sekil 3.51°de, dértlii yariiletken GalnAsN
materyaline ait yansima spektrumu Sekil 3.52’de gosterilmektedir. Yansima
spektrumundaki yiiksek enerjilerde meydana gelen dispersiyonlar elektronik
etkilerden, disiik  enerjideki dispersiyonlarda titresimsel etkilerden
kaynaklanmaktadir. Yansima baslangi¢ degerleri %30 ile %48 arasinda

degismektedir.

GajxInkAs gl yariiletken alagimi icin elde edilen yansima spektrumu Sekil
3.51(a)’da gosterilmektedir. GajxInxAs tclii yariiletken alagimi icin elde edilen
yansima baslangic  degerleri, Sekil 3.51(a) yardimiyla %32820%Mn0-73As

0/p38C20-50In0-30As 09340 PI02As - glarak  bulunmustur.  Ozellikle %50 In

ve
konsantrasyonuna sahip GagsolngspAs alagiminin mor-otesi bolgede maksimum

yansimaya sahip oldugu goriilmiistiir.

GaAs; Ny TUgli yariiletken alagimi icin elde edilen yansima spektrumu Sekil
3.51(b)’de gosterilmektedir. GaAs; xNx ti¢lii yariiletken alagimi icin icin elde edilen
yansima baslangic  degerleri, Sekil 3.51(b) yardimiyla 0/p3] CAASO2NOTS,
0fp4] G2AS0-50N0-50 0325249002 glarak  bulunmustur.  Ozellikle %50 N

konsantrasyonuna sahip GaASysoNoso alagimimin mor-6tesi bolgede maksimum

ve

yansimaya sahip oldugu goriilmiistiir.

GaAs; «Biyx tg¢li alasimi i¢in elde edilen yansima spektrumu Sekil 3.51(c)’de

gosterilmektedir. GaAs1xBiyx ¢l alasimi i¢in elde edilen yansima baslangig

.25Bi0.7 As0.50Bi0.
%37GaASO 5Bi0 5’ %48(361 s0.50Bi0.50

degerleri, Sekil 3.51(c) yardimiyla ve

0933CAA0TSBI02 glarak bulunmustur. Ozellikle %50 Bi konsantrasyonuna sahip
GaAsys0Bipso alasiminin goriinlir bolgede maksimum yansimaya sahip oldugu

gorilmiistiir.
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Son olarak, Sekil 3.52’de GalnAsN dortlii yariiletken alasimi igin elde edilen

Ga0.25In0.75As0.25N0.75 Ga0.5In0.5As0.50N0.50
%33 %37

yansima baslangic degerleri
0/,39520.75IN0.25A50.75N0.25

ve

olarak bulunmustur.

Elde edilen yansima baslangi¢ degerlerinin malzemelerin sahip oldugu yasak bant
araligryla ters orantili olmast beklenen sonugtur. Ciinkii yasak bant araligi
kiigiildiikge malzemenin metalik 6zellige dogru gegmesi beklenir. Metaller yiiksek
yansitic1 Ozellige sahip olduklarindan, yasak bant araligi kiiclildiikce yansitma

katsayisinin artmasi beklenen sonugtur.
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] Gau.zsl “u.?snsn.zsmu.rﬁ i
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Sekil 3.52. GalnAsN dortlii yariiletken alasimui i¢in hesaplanan yansima spektrumu

Elde edilen tclii ve dortlii yansima spektrumlar1 yardimiyla UV bodlgede yansima
katsayisinin %80’lere kadar ulastig1 anlagilmaktadir. Yansima oranlarinin 6zellikle
mor-otesi spektrum bolgesinde maksimum degerlere ulasmasi bu malzemelerin mor-
Otesi perdeleme (screening) uygulamalart i¢in  kullanilabilir  oldugunu

gostermektedir.
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Es. 3.47 kullanilarak iiclii alasimlar icin elde edilen kirilma indisi spektrumlari Sekil

3.53te, dortlii yariiletken GalnAsN materyaline ait yansima spektrumu Sekil 3.54°te

gosterilmektedir.
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Uclii ve dortlii alasimlarin maksimum kirilma indisine goriiniir bdlgede sahip
olduklart goriilmektedir. Es. 3.47 kullanilarak Gaj.xInsAs iiclii yariiletken alagimi
icin elde edilen kirilma indisi grafikleri Sekil 3.53(a)’da gosterilmektedir. Goriintir
bolgeden itibaren mor 6tesine dogru kirilma indisinde azalma meydana gelmektedir.
Calisilan GayxIniAs t¢lii yariiletken alagimi igin Sekil 3.53(a)’dan elde edilen statik
kirllma indisi, n(0), degerleri 3.58520-2Mn0-7As 4 39Ga0.S0IN0.30AS /0 - 3 g7 Ga0.7510.25As

olarak bulunmustur.

Es. 3.47 kullanilarak GaAs;xNx U¢li yariiletken alasimi i¢in elde edilen kirilma
indisi grafikleri Sekil 3.53 (b)’de gosterilmektedir. Gorilinilir bélgeden itibaren mor
otesine dogru kirilma indisinde azalma meydana gelmektedir. Calisilan bilesikler i¢in
Sekil 3.53(b)’den elde edilen statik kirilma indisi, n(0), degerleri 3.5452A5025N0-7>

5,28CaA0S0NOS0 \ 0 3 57 GRASOTSNO2S (3 aral by lunmustur.

Es. 3.47 kullanilarak GaAs;.xBix ti¢lii alagimi i¢in elde edilen kirilma indisi grafikleri
Sekil 3.53(c)’de gosterilmektedir. Goriiniir bdlgeden itibaren mor otesine dogru
kirilma indisinde azalma meydana gelmektedir. Calisilan bilesikler igin Sekil

3.53(c)’den elde edilen statik kirilma indisi, n(0), degerleri 4.14C¥ 028075

5.84GaA30.SOBiO.5O ve 3_696aAsO.758i0.25 Olarak bulunmustur.

Son olarak, Sekil 3.54’de GalnAsN dortlii yariiletken alasimi i¢in elde edilen kirilma

3.24Ga0.25InO.75AsO.25NO.75’ 4.23(3a0.5ln0.5ASO.50N0.50

indisi degerleri ve

75In0.25A50.75N0.2
4,3200-75IN025A0.75N023 14 rak bulunmustur.

Kirilma indisi spektrumunda ortaya ¢ikan dispersiyonlar bantlar aras1 (yiiksek enerji)
ve titresimsel (diisiik enerji) sogurmadan kaynaklanmaktadir. Kirilma indisi, IR’den

UV’ye kadar artis, UV’den sonra siddetli azalma gostermektedir.
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Sekil 3.54. GalnAsN dortlii yariiletken alagimu i¢in hesaplanan kirilma indisi spektrumu

Kompleks kirilma indisinin (77) imajiner kismini ifade eden soniim katsayist (k)
spektrumu ii¢lii alasimlar i¢in elde edilen kirilma indisi spektrumlar1 Sekil 3.55°te,
dortlii yariiletken GalnAsN materyaline ait yansima spektrumu Sekil 3.56’da

gosterilmektedir.

Es. 3.46, Es. 3.48 ve Es. 3.51 denklemleri soniim katsayisinin imajiner dielektrik
fonksiyonuyla yakindan iliskili oldugunu gostermektedir. IR’de goriilen pikler
titresimsel modlardan kaynaklanmaktadir. UV’de goriilen sogurma, bantlar arasi

gecislerden kaynaklanmaktadir.

Soniim spektrumunda meydana gelen yerel (lokal) maksimumlar reel dielektrik
fonksiyonunun sifir oldugu degerlere karsilik gelmektedir. Sonlim parametresi
spektrumunda meydana gelen maksimum piklerin rezonans frekansina yakin enerji

degerlerinde meydana geldigi goriilmektedir.
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Sekil 3.55. (a) GalnAs (b) GaAsN (c) GaAsBi iiclii alagimlari i¢in hesaplanan soniim katsayisi spektrumlari
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Sekil 3.56’da gosterilen GalnAsN materyalinin soniim spektrumunda meydana gelen

3-7 eV arasindaki sert diislisler i¢ kor elektronlarinin  gegislerinden

kaynaklanmaktadir.
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Sekil 3.56. GalnAsN dortlii yariiletken alagimi i¢in hesaplanan soniim katsayis1 spektrumu

Bir elektronun yap: icerisinde hareket ederken kaybettigi enerjinin Olgiisii enerji
kayip fonksiyonu (L) ile belirlenir. Es. 3.53 kullanilarak hesaplanan {i¢lii alasimlarin
enerji kayip spektrumlar1 Sekil 3.57°de, dortli yariiletken GalnAsN materyaline ait
enerji kayip fonksiyonu Sekil 3.58’de gosterilmektedir.

0-6 eV enerji araliginda goze carpan pikler, bu enerji araliginda ex(®)’nin biiyiik
degerlere sahip olmasindan, yani sogurmanin yiiksek olmasindan kaynaklanmaktadir.

Maksimum piklerin ortaya ¢ikmasi ise, yansimanin azalmasina karsilik gelmektedir.

Uclii ve dortlii alasimlarin enerji kayip spektrumunda meydana gelen yiiksek enerji
degerlerinde €(w)’nin sifira dogru azalmasi bu degerlerde L spektrumunun genligi

artmas1 anlamina gelmektedir.
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Sekil 3.57. (a) GalnAs (b) GaAsN (c) GaAsBi ii¢lii alasimlari i¢in hesaplanan enerji kayip fonksiyonu

spektrumlari
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Sekil 3.58. GalnAsN dortlii yariiletken alasimu i¢in hesaplanan enerji kayip fonksiyonu spektrumu



BOLUM 4. SONUCLAR VE ONERILER

Bu tezde I11-V grubu elementlerden olusan GalnAsN dortlii yariiletken alagiminin,
GaAsN, GalnAs ve GaAsBI tiglii alasimlarinin ve bu ti¢lii-dortli alasimlart olusturan
GaAs, InAs, GaN, InN ve GaBi ikili bilesiklerinin fiziksel 6zellikleri yogunluk
fonksiyonel teorisine dayalt WIEN2k simiilasyon programi kullanilarak incelendi.
I11-V grubu bilesikler ve alagimlar i¢in yapilan bir¢ok ¢alisma bu malzemelerin ZnS
kristal yapiya sahip olduklarin1 gostermektedir. Bu nedenle, incelenen tiim ikili
bilesiklerin, ii¢lii ve dortlii alasimlarin fiziksel 6zellikleri ZnS fazda arastirildi. flk
olarak bu malzemelerin yapisal Ozellikleri incelendi. Hesaplamalar sonucu elde
edilen taban durumu 6rgii sabitleri (ag), hacim modiilleri (B) ve hacim modiillerinin
basinca gore birinci tiirevleri (B") igin daha 6nceki teorik ve 6zellikle de deneysel
caligmalarla iyi bir uyum oldugu bulundu. Hesaplanan taban durumu 6rgii sabitinin
deneysel ve teorik sonuglarla iyi uyum gostermesi, tez kapsaminda incelenen
malzemelerin elektronik ve optiksel 6zelliklerinde kullaniliyor olmasi hesaplamalarin
giivenirliligini arttirmaktadir. Ayrica, li¢lii ve dortlii alasimlar i¢in taban durumu
orgii parametrelerinin konsantrasyonla degisiminin Vegard kanunuyla uyumlu

oldugu bulundu.

Ikinci adimda ise ¢alisilan malzemelerin elektronik dzellikleri kapsaminda elektronik
bant yapilari, toplam ve pargali durum yogunluklar1 elde edildi. Calisilan ikili
yariiletkenlerin yasak bant aralifi diger teroik ve deneysel c¢aligmalarla
kiyaslandiginda %1-%2.5 arasinda hata verdigi gozlenmektedir. Bu durum, elde
edilen sonuglarin literatiirle iyi bir uyum iginde oldugunu gostermektedir. Uclii
alasimlar i¢in yliksek simetri noktalarinda sahip olduklar1 enerji degerlerinin
konsantrasyonla degisimi incelendi. Bu sayede GalnAs ve GaAsN {i¢li alagimlarinin
her konsantrasyonda yariiletken 6zellik gosterdigi tespit edildi. Fakat ayni durum
GaAsBi iglii alasimi i¢in gecerli degildir. GaAsBi tiglii alagimi i¢in yiiksek simetri

noktalara karsilik gelen enerji degerlerinin degisimi %44.2 Bi konsantrasyonuna
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kadar en diisiik enerji degerleri I'-I" gegisine karsilik geldiginden bu alasim %44.2 Bi
konsantrasyonlarina kadar yariiletken davranis sergilemektedir. %44.2 Bi
konsantrasyonundan sonra yiiksek simetri noktalar1 birbirleriyle kesismektedirler. Bu
durum, GaAsBi tiglii alagiminin % 44.2 Bi konsantrasyonundan sonra metalik 6zellik
gosterdigi anlamina gelmektedir. Son olarak GaAs, InAs, GaN ve InN ikili
yariiletken bilesiklerinin kullanilmasiyla elde edilen dortlii GalnAsN yariiletken
alasimimin elektronik ozellikleri arastirildi. Bu dortlii  alasimin  en  Onemli
ozelliklerinden biri uygun In ve N konsantrasyonlarinin elde edilmesiyle GaAs
iizerine biiyiitiilebilme potansiyeline sahip olmasi ve fiber optik kablolarda en yiliksek
verimin elde edilebilecegi 1 eV’luk yasak bant enerji degerinin elde edilebiliyor
olmasidir. Bu kapsamda GalnAsN dortlii alasiminini  degisen In ve N
konsantrasyonlar1 i¢in yariiletken 6zellik gosterdigi bulundu. Elektronik o6zellikler
kapsaminda tglii alagimlar i¢in Onemli bir nicelik olan biikiilme parametresi
incelendi. GaAs yariiletkenine N alagimlanmasinin In ve Bi elementlerine kiyasen
cok daha biiyiik biikiilme oranina sahip oldugu goriildii. Bu durumun temel nedeni N
sahip  oldugu  yiiksek elektronegatiflik ve  yaricap  farkliliklarindan
kaynaklanmaktadir. GalnAs alagiminin sahip oldugu biikiilme, GaAsN alagiminin
sahip oldugu biikiilme degisimine goére cok kiiciik bir degere sahip oldugu
hesaplandi. Dolayisiyla, GalnAs ti¢lii yariiletken alagiminin biikiilmesi lineer olarak
kabul edildi. Ayrica, GalnAs {iglii yariiletken alagimindaki degisim incelendiginde
GaAs materyaline In alasimlanmasi 6rgili parametresinde siirekli bir artmaya sebep
olurken, yasak bant aralig1 enerjilerinde ise siirekli bir azalmaya gittigi tespit edildi.
Diger taraftan, GaAsN alasiminda 1ise N konsantrasyonun artmasi Orgi
parametresinde siirekli bir kii¢iilmeye sebep olurken, yasak bant aralig ise yaklagik
%20 N konsantrasyonuna kadar azalmaya sonrasinda ise yasak bant enerji degerinin
artmasina sebep oldugu bulundu. GaAsBi tiglii bilesigi GaAsN ile benzer davranisi
gostermesine ragmen, GaAsBi bilesiginde meydana gelen artis (6rgii parametresi) ve
azaliglarin (yasak bant enerjisi) daha yavas oldugu iistel (exponential) degisimle
kolaylikla tespit edildi. Son olarak, GaAsBi ve GaAsN {i¢lii bilesiklerinin degisen Bi
ve N konsantrasyonuna bagli olarak I" simetri noktasi referans alinarak iletkenlik ve
valans bantlarindaki degisimler incelendi. GaAsN Tg¢lii yariletkeni i¢in N
konsantrasyonlarina karsilik gelen I' simetri noktasinda iletkenlik bandinin

minimum, valans bandinin maksimum enerji degisimi gosterildi. N konstantrasyonu
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valans bandin1 hemen hemen etkilemedigi gozlendi. Yani, GaAs yariiletkenine N
alagimlanmasi valans bandi i¢cin hemen hemen sabit bir degisim goriildii. Fakat
iletkenlik bandi i¢in aymi durum s6z konusu degildir. GaAs yariletkenine N
alagimlanmast %25 N konsantrasyonuna kadar iletkenlik bandi enerji degerini
azaltmakta %25 N igeren daha biiyiilk konsantrasyonlarda iletkenlik bandi enerji
degerini arttirmaktadir. Bu azalis ve artislar N konsantrasyonun iletkenlik bandini
acik sekilde etkiledigini ortaya koyar. Iletkenlik bandinin degisimi ise elektronlarin
sahip oldugu mobiliteyi degistirir. Elektronlarin sahip oldugu mobilite ise alet
tasariminda ¢ok biiyiikk 6neme sahiptir. Diger taraftan, GaAsBi {i¢lii yariiletkeni i¢in
Bi konsantrasyonlarina karsilik gelen I' simetri noktasinda iletkenlik bandinin
minimum, valans bandinin maksimum enerji degisimi incelendi. GaAs yariiletkenine
Bi alasgimlanmasi sonucu Bi konsantrasyonu valans bandinin degisimini hemen
hemen lineer olarak etkilerken, iletkenlik bandi enerji degerinin lineer olarak
artmasina sebep oldugu gorildi. Bu durum ise iletkenlik bandinda bulunan
elektronlar1 ve elektronlarin sahip oldugu mobiliteyi etkilemeyecegi icin aygit

tasarimlarinda daha uygun sartlara sahip oldugu sdylenebilir.

Tezin tglincii adiminda ise ikili bilesiklerin, ti¢lii ve dortlii alasimlarin optiksel
ozellikleri incelendi. Bu kapsamda ise Oncelikle kristal yapiya sahip malzemelerin
bant yapilarmin daha iyi anlasilabilmesi i¢in optiksel dielektrik spektrumunun
incelendi. imajiner dielektrik fonksiyonu kullanilarak calisilan malzemelerin yiiksek
simetri noktalarinda meydana gelen geg¢isler incelendi. Tez kapsaminda incelenen
tim materyaller i¢in reel dielektrik fonksiyonunun enerjiyle degisimi hesaplandi.
Calisilan malzemeler arasinda davranis benzerlikleri anyon:katyon oranindan
kaynaklandig tespit edildi. Ayrica, reel dielektrik fonksiyonunda meydana gelen bu
artis ve azaliglar rezonans frekansi ve sonlim parametresiyle iliskili oldugu
sOylenebilir. Diger bir optiksel parametre olarak sogurma katsayist incelendi.
Sogurma katsayisi, ortamda yayilan 15181n siddetinde meydana gelen azalma olarak
tanimlanir. Sogurmanin basladigi minimum enerji noktasi (ya da dispersiyonun
basladigr nokta) temel sogurma simnir1 olarak tanimlanmisti. Es. 3.49 ve Es. 3.51
sogurma spektrumunun imajiner dielektrik fonksiyonuyla yakindan iliskili oldugunu
sonucuna varildi. Yansima spektrumundaki yiiksek enerjilerde meydana gelen

dispersiyonlar elektronik etkilerden, diisiik enerjideki dispersiyonlarda titresimsel
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etkilerden kaynaklanmaktadir. Yansima baslangi¢ degerleri %15 ile %80 arasinda
degismektedir. UV bolgede yansimanin maksimuma ulastigi goriildi. Yansima
oranlarinin 6zellikle mor-6tesi spektrum bolgesinde maksimum degerlere ulasmasi
bu malzemelerin mor-6tesi perdeleme (screening) 1sima uygulamalari igin
kullanilabilir oldugunu gostermektedir. Calisilan malzemeler i¢in maksimum kirilma
indisinin goriinlir bolge civarinda oldugu goriildii. Ayrica, tez kapsamindaki tiim
materyaller i¢in statik kirilma indisi, n(0), bulundu. Kirilma indisi spektrumunda
ortaya ¢ikan dispersiyonlar bantlar arasi (yliksek enerji) ve titresimsel (diisiik enerji)
sogurmadan kaynaklanmaktadir. Genel olarak kirilma indisi spektrumu, IR’den
UV’ye kadar artis, UV’den sonra siddetli azalma gostermektedir. Goriiniir bolge
araliginda genel olarak kirilma indisinde azalma meydana gelmektedir. Kompleks
kirilma indisinin (fi) imajiner kismini ifade eden soniim katsayis1 (k) spektrumu ikili
bilesikler, li¢lii ve dortlii alasimlar i¢in hesaplandi. Es. 3.46, Es. 3.48 ve Es. 3.51
denklemleri soniim katsayisinin imajiner dielektrik fonksiyonuyla yakindan iliskili
oldugunu  gostermektedir. IR’de  goriilen pikler titresimsel modlardan
kaynaklanmaktadir. UV’de goriilen sogurma bantlar arasi  gegislerden
kaynaklanmaktadir. Soniim spektrumunda meydana gelen yerel (lokal) maksimumlar
reel dielektrik fonksiyonunun sifir oldugu degerlere karsilik gelmektedir. Ayrica
soniim spektrumunda meydana gelen maksimum pikler rezonans frekansina yakin
enerji degerlerinde meydana geldigi goriilmektedir. Bu spektrumda ortaya ¢ikan sert
diistisler i¢ kor elektronlarinin gegislerinden kaynaklandigi tahmin edilmektedir. Son
olarak, bir elektronun yap1 igerisinde hareket ederken kaybettigi enerjinin Olclisli
enerji kayip fonksiyonu (L) hesaplandi. 0-10 eV enerji araliginda goze ¢arpan pikler,
bu enerji araliginda ex(®) biiyiik degerlere sahip olmasindan, yani sogurmanin
yiiksek olmasindan kaynaklanmaktadir. Maksimum piklerin ortaya ¢ikmasi ise,
yansimanin azalmasina karsilik gelmektedir. Yiiksek enerji degerlerinde €(w) sifira
dogru azalmasi bu degerlerde L spektrumunun genliginin artmast anlamina

gelmektedir.

Bu c¢alismanin ¢ksik olan tarafi daha diisiik konsantrasyonlarda hesaplama
yapilamamis olmasi, farkli korelasyon potansiyellerinin arastirilamamasi ve uygun
yakinsama kriterlerinin belirlenememesidir. Bu problemlerin ¢oziilememelerinin

temel kaynag giilii bilgisayar kaynaklarina sahip olunmamasidir. Ozellikle deneysel
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caligmalarla karsilastirilacak calismalarin diisiik konsantrasyonda olmasi ¢ok onem
arz etmektedir. Diger taraftan giiglii sistemlerin temini ile 6zellikle alagimlarin hangi
yapida daha kararli olduklar1 incelenebilecek ve bu yapida deneysel calismalara
uygun konsantrasyonlarda malzemelerin fiziksel Ozellikleri arastirilabilecektir.
Ayrica, hem ikili bilesiklerin hem de 6zellikle alagimlarin titresimsel 6zelliklerinin,
titresimsel hesaplamalar yardimiyla da termodinamik &zelliklerinin de arastirilmasi
literatiirde bliyiik bir boslugu dolduracaktir. Ayrica, yapilan bu calismadan elde
edilen izlenimler GaAs;.xyNxBiy dortlii alasimmin GaAs iizerine biiyiiltiilebilecegi
tespit edilmistir. Gelecek ¢aligmalarda tanimlanan bu eksiklikler ve tespitler tizerine

olmas1 planlanmaktadir.
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