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W : Frekans
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Ve-e : Elektron-elektron etkilesme potansiyeli

n(r) : Herhangi bir durum i¢in elektronik yiik yogunlugu
p(r) : Taban durumu elektronik yiik yogunlugu

Vs : Bir sistemde elektronlardan kaynaklanan dis potansiyel
Ea : Toplam elektronik enerji

Edte : Degis-tokus ve karsilikli etkilesim enerjisi

€ : Bir sistemi olusturan parcalardan birinin enerjisi
) : Yapay dalga fonksiyonu
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Vks : Kohn-Sham potansiyeli

Vu : Coulomb potansiyeli
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: Itici bir potansiyel
: Yapay potansiyel (pseudopotansiyel)
: Kristalin potansiyel enerjisi
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OZET

Anahtar kelimeler: III-N tipi yariiletkenler, Berilyum-kalkojenler, ylizey fizigi,
yogunluk fonksiyon teorisi, siiper hiicre yaklagimi.

Bu tezin amaci III-N materyallerinin (BN, AIN, GaN ve InN), Berilyum-
kalkojenlerin (BeS, BeSe ve BeTe) ve onlarin (110) yilizeylerinin yapisal, elektronik
ve titresim Ozelliklerini teorik olarak incelemektir. Cinko-siilfiir yapidaki III-N
yariiletkenlerinin, Be-kalkojenlerin ve (110) ylizeylerinin bu 6&zellikleri, diizlem
dalga yapay potansiyel metodu, yogunluk fonksiyon teorisi, lineer tepki metodu ve
siiper hiicre yaklasimi kullanilarak g¢alisilmistir. Bu konunun seg¢ilmesinin nedeni,
genis bant aralikli ve oldukga sert olan bu materyallerin elektronik, opto-elektronik
ve yariiletken aygitlarda kullanilmaya ¢ok uygun olmalaridir. Bu ilging 6zellikleri
nedeniyle bu yariiletkenlerin hacim &zellikleri iizerine oldukga fazla sayida c¢alisma
yapilmistir. Boylece bu materyallerin taban durumu 6zellikleri ¢ok i1yi anlagilmasina
ragmen, onlarin yiizeylerinin yapisal, elektronik ve titresim Ozellikleri daha az
calisilmistir ve heniiz tamamlanmamustir. Ozellikle, Be-kalkojenlerin (110) yiizeyleri
ile ilgili literatiirde teorik veya deneysel higbir calisma yoktur. Bu nedenle, bu
yariiletkenlerin ve (110) yiizeylerinin yapisal, elektronik ve titresim 6zelliklerinin
calisilmasi, teknolojik uygulamalar i¢in ¢ok faydali olacaktir.

Tez ¢alismasinin ilk dort boliimiinde literatiir bilgileri, incelenen yariiletkenlerin ve
(110) yiizeylerinin kristal yapilari, yariiletkenlerin incelenmesinde kullanilan
deneysel teknikler ve yogunluk fonksiyon teorisi hakkinda bilgi verilmistir. Besinci
ve altinc1 boliimlerde sirasiyla III-N yariiletkenlerinin ve Be-kalkojenlerin yapisal,
elektronik ve titresim ozellikleri i¢in elde edilen sonuglar sunulmustur. Bir sonraki
yedinci bolimde III-N(110) ylizeyleri i¢in aym oOzellikler anlatilmis ve genis bir
sekilde tartisilmistir. Sekizinci bolimde BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110)
ylzeyleri i¢in elde edilen sonuglar literatiirde ilk defa bu tezde sunulmustur. Son
boliimde ise elde edilen sonuglar tartisilmis ve ileride yapilmas: planlanan
calismalardan bahsedilmistir.
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INVETIGATION OF STRUCTURAL ELECTRONIC AND
VIBRATIONAL PROPERTIES OF I1I-N MATERIALS AND
BERYLLIUM CHALCOGENIDES

SUMMARY

Key Words: I1I-N semiconductors, Beryllium-chalcogenides, surface physics, density
functional theory, supercell approach.

The aim of this thesis is to investigate structural, electronic and dynamical properties of 111-
nitride materials (BN, AIN, GaN and InN), Beryllium-chalcogenides (BeS, BeSe and BeTe)
and their (110) surfaces, theoretically. These properties of the zinc-blende bulk phase and the
(110) surface of Ill-nitrides and Be-chalcogenides have been studied by employing the
plane-wave pseudopotential method, density functional theory, linear response technigue and
supercell approach. The reason for choosing this topic is that these materials are very
suitable for applications in electronic, opto-electronic and semiconductor devices because of
their large band gaps and hardness. Due to these interesting properties, there has been great
interest in the study of bulk properties of these semiconductors. Although the ground state
properties of these materials are well understood now, studies of structural, electronic and
vibrational properties of their surfaces are fewer and incomplete. In particular, theoretical or
experimental investigations of Be-chalcogenide (110) surfaces are still lacking from the
literature. Thus, it is important to determine structural, electronic and vibrational properties
of these semiconductors and their (110) surfaces in order to succesfully apply them to
technological devices.

In the first four chapter of this thesis, previous studies, crystal structures of these
semiconductors and their surfaces, experimental techniques and density functional theory
have been explained. In the fifth and sixth chapter, we have presented our structural,
electronic and vibrational results for bulk I1I-N materials and Be-chalcogenides,
respectively. The same properties of 111-N(110) surfaces are presented and widely discussed
in the chapter seven. In the chapter eight, investigations of BeS(110), BeSe(110) and
BeTe(110) surfaces have been presented firstly in the literature. In the last chapter, our
results have been discussed as well as the possible future works.
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BOLUM 1. GIRiS

Genis bant aralikli yariiletkenler, 6zellikle optoelektronik teknolojisinin gelismesi ile
yogun bir sekilde calisilmaya baslanmistir. Bu materyaller, yiiksek sicaklik ve
yiiksek frekansta ¢alisan elektronik aletlerde ve opto-elektronik aletlerin yapiminda
tercih edilmektedirler. III-N tipi yariiletkenler (BN, AIN, GaN ve InN) ve Berilyum
kalkojenler (BeS, BeSe ve BeTe) de genis bant araliklari, sertlikleri ve teknolojik

uygulamalara uygunluklari nedeniyle olduk¢a 6nemlidirler.

III-N tipi yariiletkenlerin, genis bant araliklari, sertlikleri ve sicaklia dayanikli
olmalar1 nedeniyle teknolojide uygulama alanlari olduk¢a genistir. Genis bant
araliklar1 nedeniyle optoelektronik aygitlarin yapiminda kullanilmaya elverisli olan
bu materyaller, yesil ve mavi 151k bolgesinde spektrum verdiklerinden kisa dalga
boylu aletler i¢cin de vazgecilmez kaynaklardir[1]. Calismalar gdstermektedir ki bu
yariiletkenlerin hacim modiilii diger I1I-V tipi yariiletkenlere gore (GaAs, InP, AlAs
vb) daha biiyiiktiir. Bu sonug III-N tipi yariiletkenlerin daha dayanikli oldugunu ve
bu yiizden teknoloji i¢in daha uygun olduklarimi gosterir. Teknolojik uygulamalar
acisindan bu derece Onemli olan III-N tipi yariiletkenlerin fiziksel 6zelliklerinin
incelenmesi de onem kazanmistir. Bu nedenle bu materyallerin hacim 6zellikleri
bircok teorik ve deneysel grup tarafindan calisilmistir. Hacim &zelliklerinin
incelenmesi yapisal Ozelliklerin arastirilmasiyla baslar. BN, AIN, GaN ve InN
yariiletkenlerinin yapisal oOzellikleri {izerine yapilan gerek teorik[2-6] gerekse
deneysel[2,7-14] ¢alismalar literatiirde genis bir sekilde yer almaktadir. Ayrica bu
yariiletkenlerin opto-elektronik teknolojisinde kullanim alanlarinin olmasi nedeniyle,
elektronik ozellikleri de yogun bir sekilde calisilmistir. Elektronik 6zelliklerin
arastirilmasinda deneysel ¢alismanin zorluklar1 nedeniyle bu caligmalar daha ¢ok
teorik olarak yapilmistir[2,15-18]. Deneysel olarak, literatiirde sadece GaN
yariiletkeni i¢cin S. A. Ding ve arkadaslarinin 1996 yilinda foton yayinlanmasi

teknigiyle yaptiklar1 ¢alisma yer almaktadir[19]. III-N tipi yariiletkenlerin yapisal ve



elektronik Ozelliklerinin yani sira titresim Ozelliklerinin incelenmesi de oldukca
onemlidir. Ciinkii faz gegisleri, elektron-fonon etkilesimleri, 1s1l genlesme ve 1sil
iletkenlik dogrudan fonon 6zellikleriyle ilgilidir. Degisik gruplar bu yariiletkenlerin
titresim Ozellikleri iizerine teorik aragtirmalar yapmislardir. Bu aragtirmalar hem
teorik[20-24] hem de deneysel[25-29] olarak daha ¢ok bu yariiletkenlerin wurtzite
kristal yapisi iizerine yogunlasmistir. Bu nedenle III-N tipi yariiletkenlerin ¢inko-
stilfiir yapilarinin titresim 6zellikleri iizerine yapilan arastirmalar daha azdir. Yine de
literatiirde bu alanda yapilmis teorik ve deneysel caligmalar mevcuttur. Bu
arastirmalarda kati iyon modeli[30], bag-yiikii modeli[30,31] ve Keating model[32]
kullanilmistir. Bu ¢alismalarin zayif noktasi kuvvet sabitlerinin tayini i¢in deneysel
verilere (hacim modiilii, Brillouin merkezi frekanslari gibi) ihtiya¢ duymalaridir.
Bunlarin yani sira yogunluk fonksiyon teorisi ile yapilan hesaplamalar da
mevcuttur[3-5]. Deneysel olarak fonon frekanslari, nétron sagilmasi ve Raman
sacilmas1 yOntemleriyle hesaplanabilir. III-N tipi yar1 iletkenlere simdiye kadar

degisik gruplar tarafindan Raman sac¢ilmasi teknigi uygulanmistir [33-36].

II-VI yariiletkenlerinden olan Berilyum kalkojenlerin de III-N tipi yariiletkenlerine
benzer sekilde teknolojik uygulama alanlar1 olduk¢a genistir. Ozellikle genis
elektronik bant araligma sahip olmalari, elektronik aletlerin bircogunda
kullanilabilmelerine olanak saglamaktadir. Bunun yani sira bu yariiletkenler optik
ozellikleri nedeniyle mavi-yesil lazer diyotlarin yapiminda da
kullanilmaktadirlar[37]. Teknolojide bu kadar genis bir bicimde faydalanilan Be-
kalkojenlerin yapisal 6zellikleri iizerine ¢ok sayida teorik[38-42] ve deneysel[43-46]
caligma yapilmistir. Berilyum kalkojenlerin dnemini artiran elektronik 6zellikleri igin
yapilan calismalar da son on yilda artis gostermistir. BeS, BeSe ve BeTe
yariiletkenlerinin bu 6zelliklerinin anlasilabilmesi i¢in yapilan teorik c¢aligsmalar
literatlirde yerlerini almislardir[39,40,47-52]. Bununla birlikte yiiksek miktarda
zehirli yapilarindan dolay1 deneysel calisma yapmanin zorluklari nedeniyle, az
sayida deneysel caligma bulunmaktadir[37,53-56]. Berilyum kalkojenlerin titresim
ozelliklerinin incelenmesi, onlar hakkinda daha genis bir bilgi edinebilmek icin
gereklidir. Fakat bu materyallerin titresim 6zellikleri ¢ok az calisilmistir. Bununla
birlikte bu yariiletkenlerin titresim 6zellikleri {izerine yapilan calismalarin son on

senede giderek artmasi onlarin 6nemini gdstermektedir. Wagner ve arkadaslarinin



BeSe ve BeTe yarniletkenlerinin titresim 6zellikleri tizerine 1998 ve 1999 yillarinda
yaptiklar1 teorik ve deneysel calismalar olduk¢a faydali olmustur[45,46]. Ayni
yariiletkenler Doyen ve arkadaslari tarafindan 2002 yilinda da teorik olarak
calisilmistir[57]. BeS yariiletkeni {izerine yapilan tek teorik ¢alisma Srivastava ve
arkadaglar1 tarafindan 2004 yilinda yogunluk fonksiyon teorisi kullanilarak
yapilmistir[40]. Bu calismada BeSe ve BeTe yariiletkenlerinin titresim 6zellikleri de
yer almaktadir. Berilyum kalkojenler kullanilarak elde edilen alagimlarin
aragtirtlmaya baslanmasiyla onlar {izerine yapilan deneysel c¢aligmalar da

artmistir[58-62].

Son yillarda elektronik aletlerin boyutlarinin kiigiilmesi ylizey fizigi ¢aligmalarinda
biiyiik bir artis meydana gelmesini saglamistir. Fakat, yiizey fizigi alaninda deneysel
caligmalar i¢in olduk¢a pahali sistemlere ihtiyag duyulmaktadir. Bu nedenle,
yogunluk fonksiyon teorisi gibi hi¢bir deneysel parametreye ihtiya¢ duyulmadan
bircok Ozelligin arastirilabildigi bir teorinin yiizey c¢alismalarinda kullanilmasi
oldukca faydali olmaktadir. Fakat yiizey fizigi ¢caligmalarinda, 6zellikle de titresim
ozellikleri incelenirken, hesaplamalarin sonuglanabilmesi i¢in giiglii bilgisayar
sistemlerine ihtiya¢ vardir. Giinlimiizde bilgisayar teknolojisinin de ilerlemesi ile

imkanlar artti81 i¢in yiizey fizigi alaninda teorik ¢alismalarin sayis1 artmistir.

Yiizey fizigi arastirmalarindaki bu gelisme ile yukarida anlatildigi gibi teknolojik
olarak kullanilmaya olduk¢a elverisli olan III-N tipi yariiletkenlerin hacim
ozelliklerinin yam sira yiizey 6zelliklerinin de incelenmesi biiyiik 6nem kazanmustir.
Boylece III-N tipi yariiletkenlerin (110) ylizeylerinin yapisal 6zellikleri bir¢ok grup
tarafindan teorik olarak c¢alisilmistir[63-71]. Bu teorik calismalarin hepsinde de
hi¢cbir deneysel parametreye ihtiya¢c duyulmadan hesaplama yapabilme olanagi
saglayan ab initio metodlar1 kullanilmigtir. III-N(110) yiizeylerinin elektronik bant
yapilarinin anlasilabilmesi i¢in de bazi teorik caligmalar mevcuttur. Grossner ve
arkadaglar1 1998 yilinda yogunluk fonksiyon teorisi ve yerel yogunluk
yaklasimini(Local density approximation-LDA) kullanarak biitiin III-N(110)
yiizeyleri icin elektronik bant spektrumlarini hesaplamislardir[65]. Buna benzer bir
calisma Leite-Alves ve arkadaslan tarafindan 1999 yilinda tekrar yapilmis ve bu

calismada genellestirilmis gradyan yaklasimi(Generalized gradient approximation-



GGA) kullanmilmistir[67]. Miotto ve arkadaglar1 ise 1999 ve 2000 yillarinda yine
LDA ve GGA yaklasimlarini kullanarak, AIN, GaN ve InN yariiletkenlerinin (110)
yiizeyleri i¢in atomik yapi1 hesaplamalarinin yani sira elektronik hesaplamalar da
yapmiglardir[68,69]. Bu calismalara ek olarak Ooi ve arkadaslar1 2005 yilinda ab
initio  teknigiyle BN(110) yiizeyinin yapisal ve elektronik &zelliklerini
incelemiglerdir[70]. III-N (110) ylizeylerinin titresim oOzellikleri iizerine yapilan
caligsmalar yok denecek kadar azdir. Bu yariletkenlerin titresim o6zellikleri teorik
olarak ilk kez 2002 yilinda Tiitiincii ve arkadaglar tarafindan bag yiikii modeli ile
incelenmistir[32]. Bu ¢alismada hesaplamalar yiizey Brillouin bolgesinin timii i¢in
yapilmistir. 2005 yilinda ise grubumuz tarafindan BN, AIN ve GaN (110)
ylizeylerinin titresim Ozellikleri bu sefer yogunluk fonksiyon teorisi ile
incelenmistir[71]. Bu ¢alismada sadece ana simetri yonleri boyunca yiizey fonon
modlar1 hesaplanmistir. Bu ¢alismadan bir y1l sonra BN(110) yiizeyi i¢in tiim simetri
yonleri boyunca titresim Ozellikleri incelenmistir[72]. Burada o6zellikle yogunluk
fonksiyon teorisi kullanilarak InN(110) yiizeyinin titresim 6zellikleri tizerine higbir
caligma yapilmamis olmasi dikkat ¢ekicidir. Ayrica AIN(110) ve GaN(110) yiizeyleri
icin de ab initio metoduyla tiim simetri yonleri boyunca yiizey fonon modlarinin

hesaplandig1 bir ¢calisma yoktur.

Teknolojik alanda genis uygulama alanlar1 olan BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri
icin, hacim oOzelliklerinin aksine yilizey oOzellikleri heniliz hi¢ calistimamistir. Bu
yariiletkenlerin (110) yiizeylerinin yapisal, elektronik ve titresim o6zelliklerinin
anlasilabilmesi i¢in, bu tez kapsaminda yapilan ¢alismalarin bir kismi 2007 yilinda

grubumuz tarafindan makale olarak yayimlanmistir[73-75].

Bu tezin amaci1 III-N tipi yariiletkenler olarak bilinen BN, AIN, GaN ve InN
materyalleri ile Berilyum-kalkojenler olarak adlandirilan BeS, BeSe ve BeTe
yariiletkenlerinin ¢inko-siilfiir kristal yapilar1 ve (110) ylizeyleri i¢in yapisal,
elektronik ve titresim Ozelliklerini incelemektir. Hacim 6zelliklerinin incelenmesi,
ylzey fizigi aragtirmalarinin temelini olusturmasi agisindan oldukc¢a dnemlidir. Bu
nedenle Oncelikle yukarida bahsedilen yariiletkenlerin hacim 6zellikleri yogunluk
fonksiyon teorisi ile arastirilarak, elde edilen sonuglar daha onceki teorik ve deneysel

caligmalarla karsilastirilacaktir. Daha sonra hacim o&zellikleri i¢in hesaplanan



sonuglardan yararlanarak, III-N(110) ve Be-kalkojen(110) yiizeylerinin yapisal,

elektronik ve titresim 6zellikleri sunulacaktir.

Bu tezde ilk olarak ikinci boliimde, yapilacak ¢alismalarin daha iyi anlagilabilmesi
icin ¢inko siilflir yap1 ile onun (110) yiizeyi hakkinda temel bilgiler verilecektir.
Tezin iglncii boliimiinde, bazi hacim ve yiizey Ozelliklerinin incelenmesinde
kullanilan deneysel teknikler anlatilacaktir. B6liim 4’de III-N tipi yariiletkenler, Be-
kalkojenler ve onlarin (110) yiizeylerinin yapisal ve elektronik 06zelliklerini
incelemek i¢in kullanilacak olan yogunluk fonksiyon teorisi ve bu teori i¢in gerekli
olan bazi yaklasimlar aciklanacaktir. Bu bdliimde ayrica titresim Ozelliklerinin
incelenmesinde kullanilan 6rgli dinamigi hesaplama metodu ve ylizey ¢aligmalarinin
temelini olusturan siiper hiicre metodu da yer almaktadir. Tezin sonu¢ kismini
olusturan ilk iki bolim olan Bolim 5 ve Boliim 6’da sirasiyla, ¢inko-siilfiir kristal
yapida bulunan III-N tipi yariiletkenler ile Be-kalkojenlerin yapisal, elektronik ve
titresim Ozellikleri sunulacaktir. Ayrica bulunan sonuglar daha 6nce yapilan teorik ve
deneysel calismalarla da karsilagtirilacaktir. Boliim 7°de III-N tipi yariiletkenlerin
(110) yiizeyleri icin yapisal, elektronik ve titresim Ozellikleri incelenecektir. Elde
edilen sonuclar daha 6nce var olan teorik ve deneysel sonuglarla karsilagtirilacaktir.
AIN(110) ve GaN(110) yiizeyleri i¢in ylizey Brillouin bdlgesinin tiim simetri yonleri
boyunca yogunluk fonksiyon teorisi kullanilarak hesaplanan fonon dispersiyon
grafikleri ve 6nemli modlarin titresim sekilleri ilk olarak bu tezde sunulacaktir.
Ayrica InN(110) yilizeyi i¢in de titresim Ozellikleri yine ilk defa bu tezde
incelenecektir. Bu boliimiin sonunda III-N(110) yiizeylerinin, II-V(110) ve II-
VI(110) yiizeyleri ile benzer ve farkli yonleri de tartisilacaktir. Berilyum-
kalkojenlerin (110) yiizeyleri i¢in yogunluk fonksiyon teorisi ile hesaplanan yapisal,
elektronik ve titresim Ozellikleri daha once c¢alisilmamis olup, ilk kez bu tezin
sekizinci boliimiinde incelenecektir. Bu yiizeyler i¢in elde edilen sonuglar da
boliimiin sonunda III-V(110) ve II-VI(110) yiizeyleri ile karsilastirilacaktir. Son
boliimde, bu tez calismasi i¢in elde edilen sonuglarin genel bir degerlendirmesi
sunulacak ve bundan sonra yapilacak olan bilimsel ¢aligsmalarla ilgili kisaca bilgi

verilecektir.



BOLUM 2. INCELENEN YARIILETKENLERIN HACIM VE
YUZEY YAPILARI

Bu calismada III-N tipi yariiletkenlerin (BN, AIN, GaN ve InN) ve Berilyum
kalkojenlerin (BeS, BeSe, BeTe) cinko siilfiir (ZnS) yapilari ele alinmistir. Daha
sonra hacim icin elde edilen parametreler kullanilarak ylizey ozellikleri de
incelenmistir. Bu kisimda yilizey merkezli kiibik orgli, ZnS kristal yap1 ve ZnS

yapinin (110) yilizeyi hakkinda bilgi verilecektir.

2.1. Yiizey Merkezli Kiibik Orgii

Yiizey merkezli kiibik orgii, basit kiibik 6rgiiden kolaylikla elde edilebilir. Bir basit
kiibik Orgiiniin yiizey merkezlerine birer orgii noktas1 konulursa olusan yap1 yiizey
merkezli kiibik orgii olarak bilinir[76]. Sekil 2.1°de yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin
geleneksel birim hiicresi gosterilmistir. Bu geleneksel birim hiicrede toplam 4 6rgii

noktasi bulunur.

| 7 |

Sekil 2.1 Yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin geleneksel birim hiicresi.



Tabii ki bu hiicre, ylizey merkezli kiibik orgii icin ilkel birim hiicre degildir. Bir 6rgii

3
noktasi i¢ceren ve hacmi a? olan ilkel birim hiicre Sekil 2.2’de gosterilmistir.

Sekil 2.2 Yiizey merkezli kiibik 6rgii i¢in ilkel birim hiicre.

Yiizey merkezli kiibik 6rgii icin temel 6rgii vektorleri;

1 2 1 ~
a =—aj+—ak 2.1
= Al 2.1)
1 o 1 ~
a, =—al+—ak 2.2
2 =3 2 (2.2)
_ 1 ~ 1 &
a, =—al+—a 2.3
=5 21 (2.3)

olarak verilir. [110] yoniindeki 6rgii atomlar1 en yakin komsu atomlardir. En yakin

komsu atom uzakligi 2 olarak ifade edilir[76].

V2
2.2. Cinko Siulfiir Kristal Yap:

Cinko siilfiir kristal yapi, yiizey merkezli kiibik yapiya [111] dogrultusunda farkl1 bir
atomdan olusan ikinci bir ylizey merkezli yap1 eklenmesiyle olusturulabilir. Bu yap1
Sekil 2.3’de goriilmektedir. Bu kristal yapida III (B, Al, Ga ve In) ya da Berilyum
atomlar1 yiizey merkezli kiibik 6rgiintin, 6rgii noktalarina yerlesmektedirler. Bununla

birlikte N veya Kalkojen (S, Se ve Te) atomlar1 ise bu oOrgii noktalarindan

%a? + %a] + %alz uzaklikta bulunmaktadirlar[77].



\ _ (O HI (Berilyum)
@ N (Kalkojen)
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Sekil 2.3. Cinko siilfiir kristal yap1

Bu yapinin ilkel birim hiicresinde bir tane III(Berilyum) ve bir tane de N(Kalkojen)
atomu olmak f{izere iki atom bulunur. Yiizey merkezli kiibik Orgii vektorleri
cinsinden III(Berilyum) atomunun pozisyonu {0, 0, 0} ve N(Kalkojen) atomunun
pozisyonu ise {1/4, 1/4, 1/4} olarak verilir[77]. Bu kristal yapida her bir atom kendi
cinsinden olmayan 4 atom ile en yakin komsudur. Bu sebeple bu kristal yapida

tetrahedral (dortlit) baglanma s6z konusudur.

2.3. Ters Orgii

Bir kristalin 6zelliklerini incelemek i¢in gerekli olan biitiin dalga vektorleri kristalin

ters Orgilistinden belirlenir. Ters orgii vektorii

olarak ifade edilir[77]. Burada m; degerleri pozitif-negatif tamsayilar ve sifir

degerlerini alabilir. §; parametreleri ise ters orgii temel yer degistirme vektorleri

olup diiz 6rgii vektorleri cinsinden



N 27 . N _ 27w . —
o =E(a2 xd,) g, :E(as xa,) 9s :E(al xa,) (2.4)

seklinde yazilabilirler. Burada Q = |<’§l -(a, 53)| olarak hesaplanabilen kristalin ilkel

birim hiicre hacmidir.
2.4. Yiizey Merkezli Kiibik Orgiiniin Birinci Brillouin Bolgesi

Yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin temel vektorleri (2.4) esitliklerinde yerine konularak,

ters orgili vektorleri,

.2 .2 .2
6= 6= g2
olarak bulunur[77].

Sekil 2.4. Yiizey merkezli kiibik 6rgiiniin indirgenmis birinci Brillouin bolgesi

Yiizey merkezli kiibik orgii i¢in 1. Brillouin bolgesi Sekil 2.4’te gosterilmistir. Tarali

alan Indirgenmis Birinci Brillouin bdlgesidir ve bu bolge 1. Brillouin bdlgesinin
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1/48’ine esittir. Bu bolgedeki dalga vektorlerini kullanarak kristalin tiim 6zelliklerini
incelemek miimkiindiir. Simetriden dolay1r bu bélgenin disindaki dalga vektorleri
farkli sonuglar vermeyecektir. Sekilde goriildiigii gibi bu bolge, I', X, U, L, K ve W
olmak iizere alti simetri noktasi icermektedir. Bu simetri noktalar1 kartezyen

koordinatlar cinsinden asagida verilmistir:

2 2 2711
Fz_ﬁ(0,0,0) X =—n(0,1,0) U=_ﬁ(1’_’_)
a a a 44
Lzz_”(l,l,l) Kzz_”(ié’o) W=2—”(l,l,0)
a 222 a 4 4 a 2

Indirgenmis Brillouin bélgesindeki ana simetri yonleri ise,

olarak verilir. Bu yonlerde deneysel 6l¢iimlerin yapilmasi daha kolay oldugundan

genellikle aragtirmalar bu yonlerde yogunlasir.
2.5. Cinko Siilfiir Yapimn (110) Yiizeyleri i¢in Yiizey Brillouin Bolgesi

Yiizey Brillouin Bolgesi yiizey diizleminde ve bu diizleme dik yonde bir periyodiklik
tanimlanarak yapilandirilabilir[77]. Yizey diizlemine dik yonde bir periyodiklik,
hesaplamalar1 kolaylastirmak i¢in bir kabuldiir. Cinko siilfiir yapilar icin (110)
ylizeyinin birim hiicresi Sekil 2.5°de goriilmektedir. Bu sekilde kiigiik atomlar
ylizeyin altindaki ikinci seviyede bulunan atomlardir. Yiizeyi tanimlamada faydali

olacak birim yer degistirme vektorleri asagidaki gibi tanimlanabilir:

a = %(—1,1,0) a, =a(0,0,1) a, =c(LL0)
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Burada &, ve &, vektorleri ylizey diizlemindeki yer degistirme vektorleridir. Yiizeye

dik olan @, vektorii ise Orgii sabiti a ile keyfi olarak degisen bir ¢ parametresi ile

belirlenir.

[001]

[110]

Sekil 2.5. Cinko siilfiir yapilarin (110) yiizeyleri igin birim hiicre kesikli ¢izgilerle sinirli alandir.
Burada boyut olarak daha kii¢iik olan atomlar ikinci seviye atomlarini gostermektedir.

Bu temel vektorler boyutlar (a/ \/5) xaxcy2 olan dik bir paralelkenar1 tanimlar.

Secilen ilkel yer degistirme vektorleri kullanilarak, yiizey ters orgii vektorleri

- 2r 27
b ==—(a,xd,)=—4a
1 Q( 2 3) |a.1| 1
- 2 27
b,=""(a,xa)=—4 2.5
> Q( ;%X 8)) 5" (2.5)
- 2r 27
b, =—"-(a xa,)= a
3 Q(l 2) |é3| 3
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olarak yazilabilir[77]. Burada Q =|z§1 -(éz X 53] seklinde kullanilmaktadir. Yiizey

icin ters Orgiiniin tanimlanmasinda kullanilan &, vektorii sadece Boliim 2.3’dekine
benzer sekilde ters Orgiliniin olusturulmasimi kolaylastirmak igin seg¢ilmistir. Bu

nedenle yiizey ters orgiisii tanimlanirken 53 vektorii sifir segilir. Boylece ylizey ters

orgliniin ilkel birim hiicresi b, ve 52 vektorleri ile belirlenen bir bdlgedir. Sonug

olarak yiizey ters Orgiiniin genel bir vektorii
G, =m,b, + m,b, = {m,,m,} (2.6)

seklinde yazilir. Burada m; ve m, tamsayilardir. Bu durumda tanimlanabilecek en
kiigiik ylizey bolgesi, ilkel yer degistirme vektdrlerinin iﬁl ve J_rBZ seklinde
secilmesi ile olusturulabilir. Buna uygun sekilde yiizey Brillouin bdlgesi bu
vektorlere dik cizilecek agiortay diizlemler kullanilarak tanimlanabilir. Bu sekilde
cinko siilfiir yapmin (110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey Brillouin bolgesi Sekil
2.6’da goriilmektedir.

Sekil 2.6. Cinko siilfiir yapilarin (110) ylizeyleri i¢in Brillouin boélgesi. Tarali alan indirgenmis
Brillouin bdlgesini gostermektedir.

Bu yiizey Brillouin bolgesi, (110) yilizeyinin C,, nokta grup simetrisini
gostermektedir. Bu sebeple yiizey Brillouin bolgesi i’ﬁne kadar indirgenebilir.

Sekil 2.6°da goriilen T XM X' tarali bélgesi (110) yiizeyinin indirgenmis Brillouin
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bolgesidir[77]. Bu bdlge, yiizeyin incelenmesi icin gerekli olan tiim dalga

vektorlerini igerir. Buradaki simetri noktalar1 agagidaki sekilde tanimlanir.

_ _ 1 2
T =1{0,0} X' =1{0,~}
2
> (2.7)
1 11

XZ{?O} M:{E’E} )

[001]

A
X ML,w
[ K, X w,K KW g( - []10]

gl
il

Sekil 2.7. Cinko siilfiir yap1 i¢in hacim Brillouin bélgesinin, (110) yiizeyinin Brillouin bdlgesi iizerine
izdiisimii goriilmektedir. Hacim i¢in simetri noktalarimi gosteren kiigiik puntolu harfler izdiigiimleri
olan simetri noktalarini gdsterirken, biiyiik puntolu harflerin ise izdiistimleri goriilmemektedir.

Geometrik olarak yiizey Brillouin bolgesi, hacim Brillouin bdlgesinin yiizeye dik
olacak sekilde izdiisiimiiniin alinmasiyla elde edilebilir. Sekil 2.7, (110) ylizeyinin
Brillouin Boélgesi lizerine, ¢inko siilfiir hacim Brillouin boélgesinin iz diisimiinii
gostermektedir. Hacim Brillouin bolgesindeki simetri noktalarinin iz diigiimleri
ylzey Brillouin bélgesinde asagidaki sekilde yiizey simetri noktalarina karsilik
gelmektedir[77].

KX > T X X; 1 X Lw— M
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Hacim icin simetri noktalarimi gosteren kiiclik puntolu harfler izdiisiimleri olan
simetri noktalarim1  gdsterirken, biiyiikk puntolu harflerin ise izdisiimleri
goriilmemektedir. Ustii ¢izili harfler yiizey Brillouin Bélgesinin simetri noktalarini

gostermektedir.



BOLUM 3. DENEYSEL TEKNIiKLER

3.1. Fotoelektron Spektroskopisi (PS)

Yariiletkenlerin elektronik yapilarinin incelenmesi i¢in en yaygin kullanilan yontem
fotoelektron spektroskopisi yontemidir[78]. Bu yontemin birkag¢ farkli ¢esidi vardir.
Bunlardan en yagin olan ikisi Mor6tesi Fotoelektron Spektroskopi (UPS) ve X-151n1
Fotoelektron Spektroskopisi (XPS)’dir. UPS yonteminde enerjisi 5 eV ile 100 eV
arasinda degisen mor 151k kullanirken, XPS degeri 100 eV’un iizerinde olan X 1511

fotonlarini kullanir.

Sekil 3.1. Bir atom tarafindan foton sogurulmasi ve elektron yaymlanmasinin sematik gosterimi

Enerjisi E; olan bir atoma X 1511 fotonu gonderildiginde toplam enerji hv + E; olur.
Burada hv fotonun enerjisidir. Bu fotonun sogurulmasindan sonra atom E;

uyarilmig durumuna gegerek bir elektron yayinlar. Enerjinin korunumundan,

olur. Burada K yaymlanan elektronun kinetik enerjisidir. Bu islem Sekil 3.1°de
gosterilmistir. Bu durumda fotonun enerjisi ile elektronun enerjisi arasindaki fark

Olciilebilir. Bu fark elektronun ayrildigi orbitalin baglanma enerjisine esittir.
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3.2. Notronlarin Elastik Olmayan Sacilmasi

Deneysel olarak, tek kutuplu ve cok kutuplu yariiletkenlerin fonon o6zellikleri,
notronlarin elastik olmayan sagilmalar1 kullanilarak incelenir[76]. Bu metotta, bir
kristalin i¢ine giren termal ndétron demetinin W o6rgii dalgasi ve ( dalga vektori ile
etkilesimi gozlenir. Notron bu etkilesim sonucunda 6rgii dalgasindan enerji alir veya
orgli dalgasina enerji verir. Bu da ndtronun kristalden farkli enerji ve momentum
durumunda ayrilmasi demektir. Notron ve orgii dalgasi arasindaki enerji degisimi
aw’nin  katlar1 cinsinden ifade edilmelidir. Ciinkii 6rgli dalgasinin enerjisi
kuantumludur. Noétron 6rgii dalgasindan enerji almig ise bir fonon sogurmus ve
enerjisi ilk duruma gore #Zw kadar artmis demektir. Aynt zamanda momentum

korunumuna gore nétronun momentumu da ilk momentumuna gore #Q kadar

artmistir. Boylece, fonon sogurulmasi durumunda enerji ve momentumdaki degisim

Ens = Eni +hw (31)

|

nell

Il
=2

+

St
O

ns (3.2)
olarak ifade edilir. Burada n; nétronun ilk halini, n; nétronun son halini ve P

nétronun momentumunu temsil eder. Eger nétron 6rgii dalgasina enerji vermis ise
bir fonon ag¢iga c¢ikarmis demektir. Bu durumda ndtronun enerji  ve

momentumundaki degisim asagidaki sekilde yazilabilir:

E_=E. —hw (3.3)

ns ni

Pns = Mhi _hq (3.4)

Sekil 3.2’de notronlarin elastik olmayan sacilmasi sematik olarak gosterilmistir.
Notron detektorii sekilde gosterildigi gibi xy diizlemine, y ekseni ile 6, acis1
yapacak sekilde yerlestirilmistir. Boylece detektor bu yon boyunca sagilan

nétronlarin  enerjilerini  dlger. Dedektor xy diizleminde farkli konumlar
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alabileceginden kristalin ¢ok yonlii taranmasina imkan verir. Bu yolla kristalin fonon

Ozelliklerini incelemek miimkin olur.

™~

 [001]

» y[010]

Gelen
notronlar

,x Dedektor
x [100]

Sekil 3.2. Notronlarm elastik olmayan sagilmasinin sematik gdsterimi

3.3. Fotonlarin Elastik Olmayan Sacilmasi

Isik dalgalar1 da nétron sacilmasinda oldugu gibi, kristalin 6rgii dalgasindan elastik
olmayan bir sekilde sagilabilir[76,79]. Bu sacilma sirasinda gelen foton ya bir
fonon sogurarak sacilir, ya da bir fonon yaymlanmasina sebep olur. Kristalin orgii
dalgastyla etkilesen fotonun, orgii dalgasindan bir fonon sogurmasi durumunda

frekansindaki ve dalga vektoriindeki degisim,

Wi =W +W (3.5)

af =Gj +q (3.6)

seklinde yazilabilir. Fotonun orgii dalgasina enerji vererek bir fonon agiga

cikarmasi durumunda ise frekansindaki ve dalga vektoriindeki degisim,
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Wi =Wj —W (3.7)

4f =Gi —q (3.3)

olarak verilir. Burada (w;,qj ) gelen fotonun, (W, ,q, ) sacilan fotonun ve (w,q) ise

fononun frekans ve dalga vektorlerini temsil ederler.

Bir kristalde fotonlarin elastik olmayan sagilmasi Sekil 3.3’te gosterilmistir. Burada

gelen fotonun frekansi w;, fonon frekansindan ¢ok daha biiytktir. Bundan dolay1

gelen fotonun fonon sogurmasi veya agiga ¢ikarmasi enerjisinde biiyiik bir degisime
neden olmaz. Bu da fotonun sa¢ilma frekansinda ve dalga vektoriinde kiigiik bir
degisime neden olur. Fotonlarin elastik olmayan sa¢ilmasi deneylerinde bu kiigiik
degisimi tespit edebilmek i¢in Sekil 3.3 te goriildiigii gibi dedektor gonderilen fotona
dik olacak sekilde yerlestirilir.

»@ Kristal

Dedektor

Sekil 3.3. Bir kristalden fotonlarin elastik olmayan sagilmasinin sematik gosterimi a) fonon soguran
kristalin dalga vektoriindeki degisim b) fonon yayinlayan kristalin dalga vektoriindeki degisim. (qs:
krilstalin son dalga vektori, q;. kristalin ilk dalga vektort, q: kristalin dalga vektorii.)
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Goriintir 1518310 dalga vektorii kristalin birinci Brillouin bolgesi boyutlarindan ¢ok
kiigiiktiir. Bu durumun bir sonucu olarak gelen fotonun fonon sogurmasi veya agiga
cikarmast olay1r Brillouin bdlgesi merkezi yakininda gergeklesir. Burada optik ve
akustik olmak iizere iki tip fonon modu mevcuttur. Optik fonon modlariin frekansi
daha biiyiik ve dalga vektoriinden bagimsizdir. Bunun yani sira akustik fononlar ise
cok daha diisiik frekans degerlerine sahiptirler ve dalga vektorii sifira gittiginde bu
fonon modlarmin frekans1 da sifir olur. Foton sa¢ilmasi optik fononlardan
gergeklestiginde fotonun frekansindaki degisim son derece belirgindir. Sagilma sayet
akustik fononlardan olursa foton frekansindaki degisimi goézlemlemek oldukga
zordur. Bu iki sagilma durumu; sa¢ilmanin akustik fononlardan gergeklesmesi
durumunda Brillouin sagilmasi, optik fononlardan gerceklesmesi durumunda da

Raman sag¢ilmasi olarak adlandirilir.
3.4. Yiiksek Kararhlik Elektronlar1 Enerji Kayb1 Spektroskobisi

1887°de Lort Rayleigh elastik ylizey dalgalarini (uzun dalga boylu yiizey fononlari)
ortaya atti. Rayleigh dalgalariyla uyum gosteren yiizey fonon modlart 6zellikle
Elastikiyet Teorisinin iskeletinin elde edilmesini sagladi[79]. Boylece Rayleigh
dalgasinin dogasinin cisimlerin elastik sabitlerine bagli oldugu ortaya ¢ikti. Yiizey
Brillouin bolgesi merkezindeki ylizey optik fononlar ilk kez 1965°de, Fuchs ve
Kliewer tarafindan tespit edildi[80]. Fuchs-Kliewer fonon frekansi, asagidaki gibi

verilir:

W —w, | EQ+D P (3.9)
FK To (S(OO)+I)

Burada £(0) ve &(o0) sirastyla statik ve optik dielektrik sabitleridir ve W;, hacim

Brillouin bélgesinin merkezindeki enine optik fononun frekansidir.

Fuchs-Kliewer yiizey fononlar ilk kez Yiiksek Kararlilik Elektronlar: Enerji Kayb:
Spektroskopisi (YKEEKS) kullanilarak ZnO (¢inko oksit) ylizeyleri iizerinde tespit
edilmistir[81]. Bu deneyde yaklasik aym1 E (E~10-300 eV) enerjisine sahip bir
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elektron demeti @, gelis agisiyla bir yiizeye etki ettirilmistir (Sekil 3.4). Cikan
demetin @, agisi ise sabit tutulmustur. Bir elektronun bir fonona gore yiizeyde ¢ok
daha fazla enerjiye sahip oldugu gozlenmistir. Boylece dalga vektorleri igin |CT| ~ |q '|

ve momentumun korunumuna bagl olarak yiizeyde;
q(sin®, —sin,)| = g (3.10)

denklemi yazilabilir. Bu esitlik ve enerjinin korunumu kullanilarak, yiizey fonon

dispersiyon egrilerinin deneysel sonuclari elde edilebilir.

normal

‘ yuzey ‘

Sekil 3.4. Tipik YKEEKS deneyinde yiizeye gelen () ve yiizeyden yanstyan (") 1smlarin yaptiklar:

acilarin degisimi goriilmektedir. ( Dalga vektorii i¢in Hi : gelis agisi, (93 : yansima agisidir.)

3.5. Helyum Atomlari Sacilmasi

Yiizey c¢alismalarinda, hacim fononlarinin hesaplanmasi i¢in kullanilan nétron
sagilmasina tamamen benzer olan He(helyum) atom demetlerinin sagilmasi teknigi
kullanilabilir[79]. Bir He atomu demeti c¢alisilan yiizey ile etkilesir ve sacilan
atomlarin enerjileri belirlenir. Gelen He atomlar1 i¢in dalga vektorii ¢, ile gosterilir

242
i

ve buna karsilik gelen enerji; E, = olarak ifade edilir, sagilan dalga vektorii
He

2 2
g

G, ile gosterilir ve buna karsilik gelen enerji; E; = olur. Aw enerji farki ve

He
atomlarin sacgildiklar1 diizleme paralel yondeki enerji transferi asagidaki formiillerle

ifade edilir:
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nw=E, —E, (3.11)

o
{ia.

Z

Sekil 3.5. Bir diizlemden elastik olmayan sacilma yontemi. (qu :gelen diizlem dalga vektorii, 0, )

yanstyan diizlem dalga vektoriidiir.)

Sekil 3.5’de bir diizlemden elastik olmayan sagilma yontemi goriilmektedir. Bu
sekilden agikga goriilebildigi gibi Aq, =q; sinO; —q; sin0; seklindedir ve enerjinin

korunumu ise:

A
(sin0, + — M y2
hAw = E, sinzeqi -1 (3.13)
f

olarak verilmektedir. YKEEKS’ye kiyasla bu metot daha yiiksek enerji
¢ozlnlirliigiinde daha avantajlidir. YKEEKS i¢in 1 meV’dekine kiyasla bu metotta
enerji yaklasik 0.3-0.6 meV olur. Diger yandan, He atomlarinin enerjileri ¢ok diisiik
oldugundan (20-30 meV araliginda) bu teknikle daha yiiksek fonon enerjilerine

ulagilamaz[82].



BOLUM 4. TEORI

4.1. Yogunluk Fonksiyon Teorisi

4.1.1. Giris

Temeli yogunluk fonksiyon teorisine dayanan ab initio teorileri, kristallerin yapisal,
elektronik ve dinamik Ozelliklerini arastirmak i¢in ideal metotlardir. Bu metotlarin
son yillarda oldukg¢a popiiler olmalarinin nedeni, hicbir deneysel veriye ihtiyag
duymadan kullanilabilmeleridir. Yogunluk fonksiyon teorisinin temelleri 1960’1l
yillarda Hohenberg-Kohn[83] ve Kohn-Sham[84] tarafindan atilmistir. Bu kisimda
yogunluk fonksiyon teorisinin esas aldig1 temel teoremlerden ve elektronik enerji

fonksiyonundan bahsedecegiz.

4.1.2. Temel degisken olarak yogunluk

N elektronlu bir sistemde dejenere olmamis temel hal dalga fonksiyonlari, taban

durumu elektronik yiik yogunlugu n(r)’nin bir fonksiyonu olarak

T(I‘],I‘z, r3,..........rN)—> “P[I’l(l’)] (41)

seklinde yazilabilir[85]. Biz heniiz genel yogunluk n(r)’yi, dolayisiyla da genel dalga

fonksiyonu ¥[n(r)]’yi bilmiyoruz. Bunu ¢6ziimlemek i¢cin Hohenberg ve Kohn

asagidaki sekilde yeni bir F[n] fonksiyonu tanimladilar[77,83]:

Fln]=T+V,_, (4.2)

Buradaki T ve V.. sirastyla ¢ok cisim sistemi i¢in kinetik enerji ve elektron-elektron

etkilesme enerjisidir. F[n], 6zel bir sisteme ve ya dis potansiyele ait olmayan genel
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bir fonksiyondur. Hohenberg ve Kohn bu fonksiyon yardimiyla, verilen bir dig

potansiyel i¢in toplam enerjiyi su sekilde tanimlamislardir[83]:
Ey[Vy,,n]= [ dr V, (r)p(r) + Fln] (4.3)

4.1.3. Enerji doniisiim prensibi

Yukarida yazdigimiz en son esitlikte verilen E¢[Vgs,n] fonksiyonu, yiik yogunlugu
n’ye bagli olan bir donilisiim prensibine uyar. Baska bir deyisle Eq[Vagn]
fonksiyonunun minimum degeri yani temel hal enerjisi sadece bir tek yogunluk icin
n(r)=p(r) oldugunda saglanir[77,86]. Diger higbir n(r) degeri bu duruma karsilik

gelmez.

Bu teoremin ispat1 oldukca basittir. ¥ dalga fonksiyonunu dejenere olmamis kabul
etmistik. Bu nedenle YW, asagidaki ifadeden bulunacak olan diger W' dalga
fonksiyonlarina gére daha diisiik enerjili, taban durumu dalga fonksiyonudur. ‘P’

dalga fonksiyonuna karsilik gelen enerji,
Eo[ V' ]=(Y' . HY'") (4.4)

olarak yazilabilir[87]. Boylece diger n(r) degerlerine karsilik gelen W' dalga
fonksiyonlarinin enerjileri ile, p(r) temel hal yogunluguna karsilik gelen ¥ dalga

fonksiyonunun enerjisi su sekilde karsilastirilabilir:

£al®'1= [drV () + Flnl >, [W1= [drVy (Np() + FIpl  (4.5)
Bu ifadeden agikga,
Eel[lesyn] >Eel[les,P] (46)

oldugu goriilmektedir. Burada Eg[Vagp]l, Vas(r) potansiyeline sahip ve N

elektrondan olusan bir sistemin taban durumu enerjisidir[77,86].
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4.1.4. Elektronik enerji fonksiyonu

Yogunluk fonksiyon teorisinin temel aldigi iki Onemli teoremi bu sekilde

acikladiktan sonra, F[p] fonksiyonunu asagidaki sekilde acik bir bicimde yazabiliriz:

Flp] = L j drdr' PP Glp] 4.7)
2 |r - r'|

Boylece denklem 4.3 ile verilen temel hal enerji dalga fonksiyonu

V0] = [V, (0p(0) + & [[arar 2DPED 4 oy (4.8)
2 r—r

seklini alir. Buradaki G[p], 1965 yilinda Kohn ve Sham tarafindan agagidaki gibi iki
kisim halinde tanimlanan F[p] tipinde bir fonksiyondur[84].

Glpl=To[p1+ Ey.[p] (4.9)

Bu denklemdeki To[p], p(r) yogunluklu birbirleriyle etkilesmeyen elektronlardan
olusan bir sistemin kinetik enerjisidir. Eg4.[p] ise, hala tam olarak bilinmemekle
beraber, bagimsiz elektron modeli i¢in klasik olmayan cok cisim degis-tokus ve
karsilikl etkilesimleri ifade eder. Denklem 4.8 ve denklem 4.9 birlikte yazilirsa, bir

Vs potansiyeli i¢in enerji,

2 ’
EalV sy )= Tp1+ [ (pt0)+ S [[arar 2O 5 p14.10)
o

olarak ifade edilir. Bu esitlikte verilen enerji degerlerini bulmak i¢in baglica ii¢

zorluk vardir[77]:

1) Eq degerini minimum yapan p(r) temel hal elektronik yilik yogunlugunu

tanimlamak i¢in bir metot gereklidir.
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2) Dalga fonksiyonu ile ilgili bilgi olmadigindan sadece verilen p(r) yogunlugu ile

To[p] degeri tam olarak belirlenemez.

3) Birkag basit sistem disinda hakkinda higbir bilgiye sahip olmadigimiz Eg..[p]

fonksiyonu icin bazi yaklasimlar yapmak gerekir.
4.1.5. Kendi kendini dogrulayabilen Kohn-Sham esitlikleri

Yukarida sozilinii ettigimiz ilk iki zorluk Kohn ve Sham’in 6nerileriyle 1965 yilinda

asagidaki sekilde ¢oziimlenmistir[84].

Bu kisimda denklem 4.10 ile verilen enerji ifadesini minimum yapan elektronik yiik

yogunlugunun n(r) oldugunu kabul edecegiz. Bu durumda bu denklem,

2 l
E [V s,n]=To[n] + jd’”des (r)n(r)+ %”dm’r'm +E, . [n] (4.11)

’
=

seklini alir. Oncelikle asagidaki gibi tanimlanan bir n(r) elektron yogunluguna baglh

bir Vgen tek parcacik deneme potansiyeli tanimlayalim:
N 2
n(r) = Y |p;() (4.12)
j=1

Buradaki toplam, dolu durumlar (j=1,2.3,.....,N) tizerinden yapilmaktadir. ¢,(r) ise,

asagidaki gibi bir Schrédinger esitligini saglayan, birbirleriyle etkilesmedigini kabul

ettigimiz elektronlarin dalga fonksiyonlaridir:

{‘hz V24V, (r)}qn(r) =£,0,(r) (4.13)
2m

Bu esitligin bir ¢6zliimii,
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ZSJ :Z ¢J:(_2fln v? +Vden(r))¢jj|

=T,[n]+ j drv,. (r)n(r) (4.14)
seklinde yazilabilir. Boylece denklem 4.11 asagidaki sekli alir:

2 '
Eylnl=Y&; = [drV e (In(r) + [ drV 4 (rn(r) +% i drdr’% + Ey,[n]
J

r'|

(4.15)

Bu ifadeyi, n(r)’yi Vgen'in bir fonksiyonu kabul edip, Vgen’e bagh olarak; ya da
Vien’1, n(r)’nin bir fonksiyonu kabul edip, n(r)’ye bagli olarak minimum hale
getirmemiz gerekir. Biz n(r)’ye bagli bir dongii alarak, E¢[n]’yi minimum yapacak

olan Vgen(r)’y1 asagidaki gibi yazabiliriz:

' 15))
Vien(r) =Vais (1) + ezj dr' |: (_rr)'I + (;;(;g”]

+ sabit

= V(1) +sabit (4.16)

Denklemdeki Vks, Kohn-Sham potansiyeli olarak bilinen etkin bir potansiyeldir ve

su sekilde verilir[84]:

' OE
Vis (1) =V (r) + e2J‘dr' |:8ﬂr)'| + adr;;gn]

= Vg (D + V(1) + V(1) (4.17)

Burada Vi Coulomb potansiyelidir. Asagidaki sekilde tanimlanan
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E dt—e [l’l]

d
Ve (r) = on(r) (4.18)

ifadesi ise etkin bir tek elektron degis-tokus ve karsilikli etkilesim potansiyelidir.

Artik denklem 4.12 ve 4.13 sirastyla, temel hal durumunu temsil edecek sekilde,

{‘hz v? +VKs(r>}¢j(r) =£,0,(r) (4.19)
2m

p(r) = i\d) o (4.20)

olarak yazilabilir. Denklem 4.19°daki koseli parantez igindeki ifade, Kohn-Sham
hamiltoniyeni (ﬁKS) olarak bilinir. Bu denklemler kendini dogrulayarak

coziilebilmektedir. Bu yiizden bunlar kendini dogrulayabilen Kohn-Sham esitlikleri
olarak bilinirler[84]. Bu dogrulama islemi Sekil 4.1°de verilen algoritma

diyagramiyla agikca gosterilmistir[88,89].

Atomik koordinatlar

Tahmini bir n(r) yogunlugu seg.
|

AP = [ (-h*V?/2m) + Viyon+ Vir + Vare 1P | @

|

Yeni n(r) yogunlugunu hesapla.

Coziim kendini dogruladi m1?

EVET HAYIR
| |
Toplam enerjiyi Yeni n(r) yogunlugu | __|
hesapla. olustur.

Sekil 4.1. Bir kristalin toplam enerjisini kendini dogrulama metodunu kullanarak hesaplayan bir
bilgisayar programinin akis ¢izelgesi
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4.1.6. Yerel yogunluk yaklasimi

Kisim 4.1.4°de bahsedilen tigiincii zorluk, yani Eg4.c[p] degerinin belirlenmesi yerel
yogunluk yaklasimi(local density approximation)(LDA) kullanilarak asilmistir. Bu
yaklasimda, sistem homojen bir elektron gazi olarak diisiiniiliir ve elektronik yiik
yogunlugu bu sisteme gore belirlenir[77,86,90]. Boylece p(r) sistem i¢inde ¢ok az

degisir ve agagidaki yaklagimi yapmak miimkiin hale gelir:
E, [p]= [drp(r)e, [p()]

= [drp(r){e, [p(r)]+¢,[p()] } (4.21)

Buradaki ¢, [p(r)], elektron gazindaki her bir elektronun degis-tokus ve karsilikli
etkilesme enerjisidir. €, [p(r)], degis-tokus etkilesimlerini gosterirken; € [p(r)] ise

karsilikli etkilesmeleri ifade eder. Yukaridaki esitlige uygun gelen degis-tokus ve

karsilikli etkilesim potansiyeli ise
d
Vi (1) = a a0} =1y [pO)] (4.22)

seklinde yazilabilir. p,_[p], bu diizenli sistemin kimyasal potansiyeline degis-tokus
ve karsilikli etkilesim katkisidir. Elektronlar arasi ortalama uzakligi rg olarak alirsak,

p’yu,
o' = % o (4.23)

seklinde tanimlayabiliriz. Boylece denklem 4.22’yi asagidaki sekilde yazabiliriz:

r, de,_,
th—e = Mdt—e = Sdt—e _?# (424)
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Sonug olarak denklem 4.10, 4.17, 4.21 ve 4.22’yi kullanarak toplam taban durumu

enerjisi i¢in asagidaki esitligi yazabiliriz:

. j drie - [ PN = Ly L p(p(r)  (4.25)

28 __”dd ,p( )p(

Bu esitlikten de acgikca goriilecegi gibi enerji ifadesindeki biitiin terimler yiik
yogunluguna bagl olarak yazilabilmektedir. Zaten yogunluk fonksiyon teorisinin de
getirdigi en biiyiik yenilik, Kohn-Sham esitliklerinden bulunabilen p(r) yiik
yogunlugu sayesinde enerji ifadesindeki biitiin terimlerin bilinmesi ve bdylece

toplam enerjinin rahatlikla belirlenmesini saglamasidir.

&4, 1¢in uygun olan bazi sonuglar asagidaki gibidir:

Wigner (1938)(Ryd biriminde)[91]

6, = —-0.9164 088 (4.26)
r (7.8+71,)

N

ifadesini 6nermistir. Ceperley ve Alder[92], Perdew ve Zunger[93]’in belirledikleri
parametreleri kullanarak, polarize olmamis bir elektron gazi i¢in Hartree biriminde

asagidaki sonucu bulmuslardir:

04582 [-0.1423/1+1.9529r,) r, >1igin
o —0.0480+0.03111nt, —0.0116r, +0.0020r, InT, r, <1igin
(4.27)

Bu tez calismasinda, son denklemde verdigimiz Ceperley ve Alder’in sonuglar

kullanilmustir.
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4.1.7. Genellestirilmis gradyan yaklasimi

Yerel yogunluk yaklasiminin basarisi, bir adim daha gidilerek genellestirilmis
gradyan yaklasiminin (generalized gradient approximation)(GGA) olugmasina imkan

saglamistir. Bu yaklasim yerel yogunluk yaklasimina ek olarak, her noktada

elektronik yiik yogunlugunun (p) yani sira bu yogunlugun |Vp| olarak ifade edilen

gradyaninin da hesaplanmasi gerektigi fikrini temel alir. Bu durumda denklem 4.21

asagidaki sekilde yazilabilir[94]:

S [p) = [ drp(r)eSe2 [p(r).[ V()]

= [drp(r)e [p]F, [p).[Vo)]

Burada ¢,[p(r)], homojen bir sistem i¢in sadece degis-tokus etkilesmelerini igeren
enerjisi ifadesidir. Fg;. ise elektronik yiik yogunlugunun yani sira onun gradyanini da
iceren bir diizeltme fonksiyonudur. Bu diizeltme fonksiyonu da degis-tokus
etkilesimleri ve karsilikli etkilesmeler icin iki kisma ayrilabilir. Degis-tokus
etkilesmelerini iceren diizeltme fonksiyonu F, (p,Vp) seklinde ifade edilebilir. Bu

fonksiyonun anlagilabilmesi icin yiikk yogunlugunun m. dereceden gradyanini

tanimlamak yararli olacaktir:

R
m (ZkF )m p 2" (3712 )m/3 (p)(1+m/3)

Burada k; =3(2TE/ 3)1/3r"1 olarak tanimlanir. Bu tanimlamadan anlasilacagi gibi

yogunlugun m. dereceden degisimini ifade eden sy, elektronlarin ortalama uzaklig1 r,
ile orantilidir. Bu durumda birinci dereceden gradyan i¢in asagidaki tanimlama

yapilabilir:

_ |Vp| _ |VrS
(2ke)p  2(2m/3)"’r,

S, =S
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Sonu¢ olarak Fg’in ilk terimleri analitik olarak asagidaki sekilde

hesaplanabilir[94,95]:

L0, 146

F S; +——5,;
81 2025

dt

Buna benzer olarak genellestirilmis gradyan yaklagimimin fakli formlar1 i¢in ¢ok
sayida diizeltme fonksiyonu tanimlanabilir[96-98]. Bu calismada bu formlardan
Perdew, Burke ve Enzerhof’un birlikte gelistirdikleri PBE kullanilmistir[98]. Bu
formda Fg4 asagidaki sekilde ifade edilir:

K

th(S)Il-i-K—jz—)
I+ \us™/x

Burada «=0.804 seklinde secilmis olup Lieb-Oxford sinirlamasini dogrulamaktadir.

Diger n=0.21951 sabiti ise yerel yogunluk yaklasiminda karsilikli etkilesme ihmal

edilerek elde edilmistir.

Karsilikli etkilesme icin diizeltme fonksiyonu ise yliksek yogunlukta, diisiik dereceli

gradyanlar i¢in Ma ve Brueckner tarafindan asagidaki gibi tanimlanmistir[99]:

)

e _LDA
Eat

(1-0.21951s; +.....)

Biiyiik dereceli gradyanlar icin karsilikli etkilesme enerjisinin katkist da azalir.

Sonug¢ olarak genellestirilmis gradyan yaklasiminda degis-tokus ve karsilikl

etkilesme enerjisi

GGA agffﬁ anGS?
Eq.[om]=> [dr| s #P() G S () Jo SV ()
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olarak verilir. Buna karsilik gelen potansiyel ise koseli parantez i¢indeki ifadedir ve

asagidaki sekilde yazilabilir:

Dg50A PR
Vi o()= {s?ﬁ? +p(1) ;dg 5 —V(P(r)aéd—;(;)ﬂ

Bu yaklasim c¢ok yaygin olarak kullanilmakla birlikte baz1 eksiklikleri
bulunmaktadir[100]. White ve Bird’in 1994 yilinda tanimladiklar1 enerji ve
potansiyel ifadelerinde bu eksiklikler giderilmis ve daha dogru sonuglara
ulagilmasina olanak saglanmistir[101]. Bu yaklasima gore degis-tokus ve karsilikli

etkilesme enerjisi

B o)=Y dr[si’f?w(r) : ()}pwz (I drdrp(r{ = (JVF’(“))pm

olarak yazilabilir. Burada Vp(rm)zzcmfm,p(rm,) seklinde tanimhidir. Bu

tanimlamadan yararlanarak potansiyel ifadesi

GGA aSGGA vp
_ GGA dt e dt—e
th—e (I' ) |:8dt —e :| ;|: 8|Vp| |Vp|}cm—m

formiiliiyle verilebilir. Bu sekilde bir tanimlama hesaplamalarda daha dogru

sonuglara ulasilmasini saglamaktadir[ 100].

4.1.8. Yapay(Pseudo) potansiyel metodu

Yapay potansiyel metodunun temel unsurlart 1966’da Harrison[102] tarafindan
yazilan kitapta, ve 1970°de Cohen ve Heine’nin ortak calismasi[103] olan bir
arastirma makalesinde ilk olarak ele alinmistir. Bu kisimda bu metod kisaca

aciklanip bazi 6nemli noktalarindan bahsedilecektir.
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Bir atom; ¢ekirdek, kor elektronlar1 ve degerlik elektronlar1 olmak iizere ii¢ parcadan
olusmus bir sistem olarak diisiiniilebilir[77]. Kor elektronlar1 dolu orbitalleri temsil
etmektedir. Ornegin 1s%2s*2p” elektronik dizilimine sahip karbon atomunda, 1s* ve
2s” yoriingelerindeki elektronlar kor elektronlaridirlar. Bu elektronlar genellikle
cekirdegin ¢evresinde yerlesirler. Cekirdekle kor elektronlarinin olusturdugu sisteme

iyon koru denir.

Sekil 4.2. Cekirdek, 6z (kor) elektronlar1 ve degerlik elektronlarindan olugmusg bir atom. Tarali bolge
0z bolgesini gostermektedir

Simdi, kor elektronlar1 ve degerlik elektronlarindan olusmus Sekil 4.2°deki gibi bir
kristal diisiinelim. Bu sistemdeki degerlik elektronlarinin dalga fonksiyonlari ile kor
elektronlarinin dalga fonksiyonlar1 ortogonal olsun. Yapay potansiyel yaklasimina
gore, boyle bir kristalin elektronik o6zelliklerinin  belirlenmesinde degerlik
elektronlar1 tamamen etkili olurken, iyon korlar1 higbir rol oynamaz. Bdyle bir
sistemin elektronik ozelliklerini belirlemek i¢in asagidaki gibi bir Schrodinger

denkleminden yararlanilabilir:

HY = ¥ (4.28)

Burada H Hamiltoniyeni, T kinetik enerjisi ile kor elektronlarindan kaynaklanan V4
etkin potansiyelinin toplamidir. Denklemde yer alan ¥ dalga fonksiyonu ise,
degerlik elektronlarindan gelen ve etkisi az olan bir ¢ fonksiyonu ile, iyon

korlarindan kaynaklanan ¢, fonksiyonlarinin toplami seklinde,
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¥ =0+ b, (4.29)

olarak yazilabilir[77]. Esitligin sag tarafinda goriilen b, katsayilar1 ¥ ile ¢, nin,

(¥

¢.)=0 (4.30)

seklinde ortogonal olmalarini saglayan normalizasyon sabitleridir. Boylece Denklem

4.29 ve 4.30’dan yararlanarak Denklem 4.28’1 yeniden yazarsak,

b, )(0.

Ho+> (e-E, b =cd (4.31)

olur. Son denklemdeki E. ifadesi, kor bolgesindeki 6z degerlerden biridir. Bulunan

son esitlikten asagidaki gibi iki denklem yazilabilir[77]:
H+Vy)o=¢d (4.32)

(T+V,)0=ed (4.33)

Yukaridaki ilk denklemde tanimlanan Vg, itici bir potansiyel operatoriidiir. ikinci
denklemdeki Vs potansiyeli ise, 1959 yilinda Phillips ve Kleinman’in yaptiklar
caligmalar[104] ile, onlardan bagimsiz olarak Antoncik tarafindan yapilan

caligmalar[105] sonucunda asagidaki gibi tanimlanan bir operatordiir[77]:
Ve =V, + Vg (4.34)

Bu potansiyel itici bir potansiyel olan Vg ile, etkin bir potansiyel olan V,’nin
birbirleriyle yaptiklar1 etkilesmelerden olusan zayif etkili bir potansiyeldir. Bu
sekilde tanimlanan V,, potansiyeline yapay potansiyel ve ¢’ye de yapay dalga
fonksiyonu denir. Bu potansiyel Sekil 4.3’te goriilmektedir. Sekilden de goriildigi
gibi gergek potansiyel sonsuzda yakinsarken, bu potansiyel daha ¢abuk
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yakinsamaktadir. Bu sebeple dalga fonksiyonu hesaplamalarinda 6zellikle tercih

edilir.

Sekil 4.3. Sekil, yapay potansiyel ve yapay dalga fonksiyonunu gostermektedir. Ayrica gergek
potansiyel Vg ile gercek dalga fonksiyonu da goriilmektedir. Sekildeki r, 6z bolgesinin yarigapidir.
Dikkat edilirse 6zbolge disinda iki potansiyel ve dalga fonksiyonu birbirinin aynidir

4.1.9. Kohn-Sham esitliklerinin momentum uzayina tasinmasi

Momentum uzayinda, (T+V )b =¢¢ esitligi

(T+ V)0, (1) =8,,04, (1) (4.35)

seklinde degisebilir. Buradaki r, elektronlarin konumunu; g, 1. Brillouin bélgesindeki
elektronlarin dalga vektorlerini ve n ise enerji bantlarint gosterir. Kristal bir kati i¢in

Vps yapay potansiyeli, V=V (r) olacak sekilde yerel bir potansiyel olarak

distintiliirse asagidaki gibi bir Fourier serisine agilabilir[79,90]:
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V(1) =Y V(G)e®? (4.36)

Son denklemdeki G, ters orgili vektoridiir ve V(G) ise Vjs'nin Fourier katsayilarini
temsil eder. Kohn-Sham esitliklerini yapay potansiyellerle ¢ozmek, elektron dalga
fonksiyonlarini bulmak i¢in standart bir yaklasimdir. Bu tezde dalga fonksiyonlar
diizlem dalgalarin lineer bir kombinasyonu olarak ele alinmistir. Zahiri potansiyelde
istenen yakinsama, diizlem dalgalarin sayisini diizenli bir sekilde artirarak

saglanabilir. n bandindaki, ¢ dalga vektoriine sahip bir elektron i¢in diizlem dalga

fonksiyonu asagidaki gibi yazilabilir:

A (G +G)e @D 437
NOQ; w(@+G) (4.37)

Oy (T) =
Denklemde goriilen N Q ifadesi, kristalin hacmidir. Elektronik dalga vektorii ¢,

Brillouin bdlgesi boyunca aynidir. Sectigimiz diizlem dalgalarin sayisi, kinetik

enerjinin daha {izerinde bir durdurma enerjisini meydana getirecek sekilde olmalidir.

2
h—(q+G) <E

m kesme ‘A qn (4 + Q) ifadesi ¢, nin Fourier uzayindaki bir gdsterim

seklidir. 4.36 ve 4.37 esitlikleri, Denklem 4.35°te yerlerine yazilip diizenlenirse,

DALG+ é){_h (G+G)° ZV(G )@ —g }e““““*” =0 (4.38)

C

ifadesi elde edilir. Bu ifade,
ZA (q+ G)HM Eqn }BG,G, +V, (é'—é)} =0 (4.39)
m

olarak da yazilabilir. Bu esitligin 6nemli sonuglar1 asagidaki gibi bir determinantin

coziilmesiyle elde edilir[79,90]:
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{hz(mé)z ~ _0 (4.40)

'm 8q,n }SG,G' +Vps (G’_G)

4.2. Katilarin Orgii Dinamigi

4.2.1. Giris

Katilarin 1s1sal genlesmesi, 1s1 sigasi, elastik sabitlerinin belirlenmesi gibi bir¢cok
temel Ozelliginde orgii titresimleri biiylik 6nem tagimaktadir. Bu yilizden bu konuda
yillarca birgok arastirmalar yapilmistir.  Ozellikle siiperiletkenlik  olayinin
bulunmasindan sonra bu ¢alismalar ¢ok biiylik bir ivme kazanmistir. Katilarin 6rgii
dinamiginin hesaplanmasinda, hicbir deneysel parametreye ihtiyagc duymayan ab-
initio metodunun bulunusuna kadar yar1 kuantum mekaniksel ya da yar1 deneysel

modeller kullanilmagtir.

Her kristal i¢in yeterince deneysel veri bulunmadigi i¢in yillarca birgok kristalin
titresim Ozellikleri incelenememistir. Bu nedenle ab-initio metodunun bulunmasi,
caligmalarin hizlanmasini saglamasi agisindan biiylik 6nem tagimaktadir. Bu kisimda
ab-initio metodu yardimiyla katilarin orgii dinamiginin nasil belirlendiginden

bahsedilecektir.

4.2.2. Orgii dinamigi ve kuvvet sabitleri

Bir orgii, orgii gegis vektorleri a,, a,, a, ile belirlenir. Genel bir gegis vektort,

X, =la +/l,a,+/!,a, (4.41)

seklinde gosterilir[77]. Buradaki ¢, ¢, ve ¢, katsayilari, sifir ile, negatif ve pozitif

tamsay1 degerleri alirlar. Eger birim hiicrede sadece bir atom varsa, bu denklem
atomik pozisyonu da belirtir. Eger birim hiicrede p atom varsa, birim hiicredeki her

atomun konumu X(b) vektorleri ile verilir. Burada b birim hiicredeki farkli cins
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atomlar1 belirtir ve 1,2,.....,p gibi degerler alir. Boylece /. birim hiicredeki b. atomun

pozisyonu,

x(b)=x( ¢ y+x(b) (4.42)

olarak wverilir. Atom denge konumundan u(/b) kadar uzaklastiginda kristalin

potansiyel enerjisi,

1 n.! n.!
D=0, + ;@a(ﬁb)ua(fb) +5(qu>qB (¢b, £'b"yu,, (£b)u, (L) (4.43)
/'b'B

seklinde yazilabilir[77]. Burada ®,, atomlarin hepsi denge durumunda iken kristalin
potansiyel enerjisini ifade eder ve bu, Orgli dinamigi i¢in Onemsizdir. Ciinkii,
potansiyelin konuma gore tiirevi kuvveti verir ve denge durumunda kuvvet sifir

olacaktir. @, (/b) ve @ ,(/b;('d") ifadeleri,

2
__oP | ve @ (Ib,l'b) = oo
ou, (b))} du,, (£b)ou (L") g

@, (¢b) (4.44)

olarak verilir. Bu iki ifade kristalin denge durumunu ifade eder. @ (/b), kristalin

kararli olmasi i¢in denge durumunda sifir olmalidir. Kristal i¢in hamiltonyen,

harmonik yaklasimi kullanarak,

H=®, +%2Mbui(£b) %2‘% (¢b, £'b")u,, (b)uy (L) (4.45)
oo /bo
/'b'B

seklinde yazilabilir. /. birim hiicredeki b. atomun hareket denklemi ise,

oD o et
== @ (£b,£'D")uy (L) (4.46)

M.i (/b)) =-
bua( ) 8ua(€b) &
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olarak verilir. @ ;(¢b;£'b") *ne atomik kuvvet sabiti denir ve bu sabit (¢'b’) atomu 3

yoniinde yer degistirdiginde, (/b) atomuna etki eden o yoOniindeki kuvvetin negatif

degerini verir. Kuvvet sabiti matrisi, iki 6nemli simetri kosulunu saglar. Bunlar gecis

simetrisinden kaynaklanan kosullardir.

@, (£b,0'b) = D, (b, (£~ £)b") (4.47)

Eger her bir atom esit miktarda yer degistirirse, herhangi bir atom {izerindeki kuvvet

sifir olur[77,79]:

nr N
D> D, (b, 06 =0
D0, (b, ') + D (L, b) =0 > (4.48)
'b'#0b
D 5 (b, lb) == > "D, (¢b,0'b") D

('0'#0b

Yukaridaki denklemlerde yazdigimiz @, (¢b;/b) kuvvet sabitine, 6z-terim denir.

Ayrica orgli gecis simetrisinden hareket denklemi,

M, ii, (b) = = > D, (Ob, £'D)u, (£'b") (4.49)

Ty

seklinde yazilabilir. Yukaridaki denkleme,

1 i[gx(£)—wt
u,(fb,q) = qua(b, q)e O™ (4.50)
b q

seklinde bir ¢oziim Onerilebilir. Burada q dalga vektoriidiir ve ugy(b,q), ¢’den

bagimsizdir. Bu ifadeyi hareket denkleminde yerine yazarsak hareket denklemi,
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wu,(q,b) = 3D, (bb', q)u, (q,b') (4.51)

seklini alir. Burada, D4 (bb’,q) ifadesine ‘D-tipi’ dinamik matris denir[77]. Bu

matris 3x3 liikk bir matris olup,

D, (bb',q) = ;ZcpqB (0b, £'b")e!ta*)] (4.52)
~

M,)"”

seklinde yazilir. Sonunda fonon modlari,

| Dy (bb',q) = W38, 8,y [= 0 (4.53)

determinanti ¢oziilerek elde edilir. Bazen de hareket denklemine,

u, (fb,) = i, (b,qe™ ™ (4.54)

1
(M . )1/2
seklinde bir ¢oziim Onerilebilir. Bu ifade denklem 4.49°da yerine yazilirsa,

Wi, (q,b) = D C iy (bb', )it (b',q) (4.55)
bp

¢oziimii elde edilir. Buradaki C 4(bb’,q) ifadesine ‘C-tipi’ dinamik matris denir ve

asagidaki gibi ifade edilebilir[77]:

1 : ,,,
=————» @ _,(0b, (') HXOxH 4.56
YRV 2P (00, £'0) (4.56)

Cp(bb',q)

4.2.3. Orgii dinamiginde lineer bagimhlik

Bir kristal yapi i¢inde elektronlara etki eden dis potansiyel A = {4,} parametrelerinin

bir fonksiyonu olarak diisiiniiliirse, bu parametrelere bagl olarak kuvvet,
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Vi) 4 (4.57)

OF
8/1? :J.”/l(’”)

olarak yazilabilir[86,90,106]. Burada E,, elektronlarin temel hal enerjisini ve n, ise

elektron yogunluk dagilimini ifade etmektedir. Bu denklem Taylor serisine agilirsa,

oF, _ ov,(r) on, (v, (r) o, (r) i
o4, ‘I[”O(r)—a;t +Z/1j—82 2 ny(r)Y 4, o 8/1 dr + O(1*) (4.58)

i J JY J
olur. Bu seride A =0 civarinda tiirevler hesaplanirsa enerji ifadesi,

on,(r)oV, (r) () 62Vl(r)

)dr
04,04, 04,04,

E, =E, +sz[n (r )8V () 4, Z;t,/l]j(
(4.59)

olarak yazilabilir. Burada kullanilan A parametreleri, u_(R) seklinde gosterilen

iyon yer degistirmelerini ifade eder. Boylece enerjinin ikinci dereceden tiirevi,

kuvvet sabitleri matrisleri ile iligkilidir ve bu iliski,

0’E |
=D . R—R’ :(Dlylan' R_R! +q)eleknon R_R, 460
ou,, (R)@uﬂj (R) i, fg ( ) i i ( ) gy ( ) ( )

O’E,, .
q)g/l(); (R _ R!) — ryon—iyon (4.61)
4 O, (R)ou , (R)

denklemleri ile verilir. Son yazdigimiz denklemdeki Eiyon-iyon terimi,

e’ZZ,
‘R +7,-R' -1,

(4.62)

tyon iyon Z: ‘,

seklindedir. Bu esitlikteki toplam sonsuz bir kristalde yakinsamaz, bu nedenle bu

toplama islemi ters orgii uzaymda yapilmistir. Son olarak elektronik kuvvet sabiti de,
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on(r) Wy 0%V, (1)
Ouy (R) Quy(R) "7 Ou,, (R)du, (R)

P Clekron (R-R') = J'(

ai,fj

)dr (4.63)

seklinde yazilabilir. Denklem 4.61 ve 4.63’deki iyonik ve elektronik kuvvet sabitleri,
denklem 4.51°de yerine konularak dinamik matrisler elde edilir ve denklem 4.53’iin

coziilmesiyle titresim enerjileri hesaplanabilir.
4.3. Hellman-Feynman Teoremi ve Enerjinin Birinci Tiirevi

Toplam enerjinin iyonik pozisyonlara gore birinci tiirevi, segilen pozisyonlardaki

iyonlar {izerine etki eden kuvveti verir.

E :_8E

' 0X;

(4.64)

Buradaki x;, keyfi olarak se¢ilmis tek boyutlu konumu gésterir. ifadedeki E toplam

enerjisi,
E=(¥[d|¥P) (4.65)

seklinde tanimlanabilir. Buradaki ﬁKS , daha once 4.1.5 kisminda tanimlanan Kohn-

Sham Hamiltoniyenidir. ¥ ise, etkilesmeyen elektronlarin normalize olmus dalga

fonksiyonlaridir. Béylece kuvvet ifadesi,

o

Fi:_axi (¥ |H|¥)
. oH .
Fi:—<a—\P|HKS|‘P>—<‘P|—KS|‘P>—<‘I’|HKS|8—\P> (4.66)
Ox Ox X

1 1 1
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seklini alir[77]. Bununla birlikte, ﬁKS bir hamiltoniyen operatoriidiir ve elektronlar

taban durumunda olduklar1 zaman, ¥ bu operatoriin bir 6z fonksiyonudur:
H, ¥ =E¥ (4.67)
Bu esitlikten yararlanarak Denklem 4.66,

Fi:—[E<a—l{l|‘P>+E<‘P|a—T>+<‘P|8H—KS|‘P>] (4.68)
8xi 8Xi 8i

seklinde basitlestirilerek yazilabilir. Bu ifadenin ilk iki terimi,

Ei<‘P|‘I’> (4.69)
OX .

1

seklinde yazilabilir. Son denklemdeki < ¥ | ¥ > ifadesi, dalga fonksiyonu normalize

oldugu i¢in sabittir ve tlirevi de sifirdir. Bdylece enerjinin birinci tiirevi, asagidaki

gibi yazilabilen, hamiltoniyenin beklenen degerinin birinci tiirevi olur[86]:

o
F=-<W¥|—5 |y (4.70)
ox

i

Bu sonu¢ Hellmann-Feynman teoremi olarak bilinir[107,108]. Sonug¢ olarak,
oncelikle kuvvetlerin degerleri bulunarak, temel hal Kohn-Sham dalga fonksiyonu
YV belirlenir. Buradaki birinci tiirevleri elde etmek i¢in dalga fonksiyonunun tiirevini
hesaplamaya gerek yoktur. Bununla beraber bu sonucun dogrulugu, Kohn-Sham

hamiltoniyeninden belirlenen gercek dalga fonksiyonlarina baglhdir.
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4.4. Durum Yogunlugu Hesaplama Metodu (Root-Sampling Method)

Durum yogunlugu, kristal yapida indirgenmis birinci Brillouin bolgesi icindeki
secilen q dalga vektorlerinin hangi frekans degerlerinde ne kadar yogunlukta
bulundugunu gosterir. Hesaplamalarda 6ncelikle miimkiin oldugu kadar ¢ok sayida

fonon frekansinin belirlenmesi gerekir. Durum yogunlugu ifadesi,

N,Q
87’

p(w) = 2. 5(w=w(q)) (4.71)

denklemi ile verilir[77]. Burada p(w) durum yogunlugu, Ny kristaldeki birim hiicre
sayist ve Q ise birim hiicre hacmidir. Yukarida verilen denklemden elde edilen
frekanslarda durum yogunlugunu hesaplamak i¢in Dirac delta fonksiyonu yerine

Kronecker delta fonksiyonu yazilirsa,

IBB

p(w) =sabit x Z®(W—w(q) (4.72)

esitligi elde edilir. Burada IBB, indirgenmis Brillouin bolgesini gdstermektedir.
Esitlikte frekans farki |w—w(g)| < % ise ® =1 olur. Bu ifade diger durumlarda

ise sifirdir. Burada Aw = 0.005 THz olarak alinir. Durum yogunlugu sonuclarini daha
kesin kilmak i¢in indirgenmis Brillouin bdlgesinde ¢ok sayida (genellikle 2000 ve
daha fazla) q dalga vektorii almak gerekir. Bu hesaplama her bir frekans degeri icin
yapildigindan uzun bir zaman alir. Hesaplamalar sonunda frekans farkinin sabit

kaldig1 noktalarda bir pik olusur.
4.5. Siiper Hiicre Metodu

Yiizey hesaplamalar1 yapilirken kullanilan sliper hiicre yaklasimi, periyodiklik
sartlarim1 kullanmak amaciyla ylizey normali boyunca yilizeyi hacme genisletmeyi
esas alir[77]. Bu genisletme sirasinda yiizeyin 6zelliklerinin bozulmamasina dikkat

etmek gerekir. Bu nedenle bosluk-hacim-bosluk seklinde yiizeyin kendini tekrar
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edebilecegi bir siliper hiicre yapisi olusturulur. Bu yapinin sistematik bir sekilde

olusturulmasi Sekil 4.4’de goriilmektedir.

y 4

Sekil 4.4. Tek bir ylizey katmanindan sistematik olarak siiper hiicrenin olusturulmasi.

Bu teknik, yiizey i¢in 6zel olarak olusturulan bir periyodiklikle ylizeyin tim uzaya
geniglemesini saglar. Boylece olusturulmak istenen ylizey sistemi icin, diizlem
dalgalar ve ili¢ boyutta periyodik sinir sartlar1 kullanilabilir. Eger periyodik smir
sartlar1 bu siiper hiicreye uygulanirsa, her biri sonlu kalinliga ve ayrilmis bosluk
bolgelerine sahip siiper hiicrelerin birlesmesiyle olusmus yariiletken katmanlarini
iceren bir sistem tanimlanabilir. Bdylece tek bir yiizey katmanindan yaralanilarak
olusmus katmanlar biitlinii eger yeterince kalinsa, en iistteki ve en alttaki katmanlar
birbirleriyle etkilesmezler. Benzer sekilde, eger bosluk bolgeleri de yeterince genis
alinirsa, komsu ylizeyler de birbirleriyle etkilesmeyeceklerdir. Bu durumda her

ylizey, digerleriyle etkilesmeyen yalitilmis bir sistem olarak diisiiniilebilir[77].

Eger bir kristal hacim durumundan ylizey durumuna getirilirse, kristalin geometrik
yapist bozulacagi i¢in atomlarin denge durumlart bozulur. Sekil 4.5’in sol tarafindaki
stiper hiicre, yariiletkenlerin (110) ylizeyleri icin yiizey atomlarinin dengede
olmadig1 durumu gostermektedir. Bu siiper hiicrede 15 diizlemde bulunan 30 atomun
denge durumu olugmadan Onceki dizilimleri goriilebilir. Bu durumda en {stte
bulunan ylizey atomlarinin baglanma sekli hacim i¢indeki atomlara benzemektedir.
Bu atomlar tekrar kararli hale, yani denge durumuna gelebilmek i¢in sahip olduklari
elektronlar1 ortaklasa kullanarak bagin belli bir agiyla donmesini saglarlar. Boylece

sistem tekrar denge durumuna ulagir. I1I-V ve II-VI yariletkenlerinin (110) yiizeyleri
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icin ylizey denge geometrisi Sekil 4.5’in sag tarafinda goriilmektedir. Yiizey

hesaplamalar1 i¢in bu geometri kullanilir.

[001]

[————a> [110]

Sekil 4.5. Siiper hiicre i¢inde yiizey atomlarinin denge durumundan dnceki ve denge durumundaki
atomik dizilimleri goriilmektedir. Burada siyah atomlar anyon atomunu gdsterirken, beyaz atomlar
katyonlar ifade etmektedir.

4.6. Teorinin Uygulamsi

Bu tezde yogunluk fonksiyon teorisi PWSCF (Plane Wave Self Consistent
Field)[109] kodu kullanilarak III-N tipi yariiletkenler ve Berilyum kalkojenler ile bu

materyallerin (110) yiizeylerinin yapisal, elektronik ve titresim Ozellikleri
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incelenmistir[109]. ilk olarak bu teorinin yariiletkenlerin hacim &zelliklerinin

arastirilmasina nasil uygulandigini agiklayalim.

Bu yariiletkenler ¢inko siilfiir kristal yapiya sahiptirler. Hacim aragtirmalarinda ilk
olarak primitif birim hiicredeki atomlarin konumlar1 veri olarak kullanilan
hesaplamalarda yerlerine konulmustur. Orgii vektdrleri cinsinden primitif birim

hiicredeki atom koordinatlar1 agagidaki gibidir:

III (Berilyum) atomu {0, 0, 0}
N (Kalkojen) atomu {1/4, 1/4, 1/4}

Bu pozisyonlar kullanilarak her bir yariiletken i¢in 6rgii sabitleri hesaplanmistir. Bu
islemlerde elektronlarin maksimum kinetik enerjisi BN ve AIN i¢in 40 Ryd, GaN ve
InN i¢in 60 Ryd ve Berilyum kalkojenler i¢in ise 40 Ryd olarak alinmistir. GaN ve
InN icin yapilan hesaplamalarda 3d ve 4d seviyelerinde bulunan elektronlar da
kullanilarak hesaplamalarin dogrulugunun artmasi saglanmistir. Be kalkojenler ve
InN i¢in yerel yogunluk yaklasgimi kullanilirken, diger III-N tipi yariiletkenlere ait
hesaplamalarda genellestirilmis gradyan yaklasimi esas alinmistir. Bu hesaplamalar
yapilirken diizlem dalgalar icin ortalama 12000 G vektorii kullanilmistir. Denge
durumu tespit edildikten sonra elektronik yapr hesaplamasi icin yiiksek simetri
yonlerinde 101 tane dalga vektorii alinarak elektronik enerji degerleri hesaplanmis ve
elektronik spektrumlar ¢izilmistir. Daha sonra lineer tepki metodu kullanilarak 8 tane
q vektoril kullanilmis ve bu q vektorleri icin elde edilen dinamik matrisler analiz
edilerek yiiksek simetri yonlerinde fonon spektrumu ¢izilmistir. Fonon durum
yogunlugunun hesaplanmasi i¢in indirgenmis Brillouin bolgesinde 6000 tane dalga
vektorii alinmig ve bu dalga vektorleri icin fonon modlarindan olusturulan
determinant ¢oziilerek titresim frekanslar tayin edilmistir. Daha sonra bu veriler ve
4.4 kisminda anlatilan kok ornekleme (root-sampling) metodundan faydalanilarak
durum yogunluklar1 belirlenmistir. Cok sayida dalga vektorii alinmasmin nedeni

hangi frekanslarda yigilmalar olacagini belirlemektir.

Yiizey hesaplamalar1 ig¢in, birbirini tekrar eden parcalardan olusan bir ylizey

geometrisi ele alinmistir. Be kalkojen ylizeyleri i¢in yapilan hesaplamalarda, bu
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sekilde diizenlenen siiper hiicrenin 15 seviyesi Be-kalkojen atomlari, 5 seviyesi ise
bosluk olacak sekilde tasarlanmistir. Boylece her seviyede iki atom olacagindan
hesaplamalarda toplam 30 atom kullanmilmistir. Her atom i¢in de 3 mod olacag:
diistintiliirse toplam 90 mod hesaplanmistir. InN yiizeyi icin de Be-kalkojenlere
benzer bir hesaplama yapilmistir. Diger III-N yiizeyleri i¢in ise 11 seviyesi III-N
atomlarindan ve 4 seviyesi de bosluktan olusan bir siiper hiicre kullanilmistir. Yiizey
denge geometrisinin belirlenmesinde Kohn-Sham esitliklerinin ¢6ziilmesi yoluyla
sonu¢ veren bir siiper hiicre metodu kullanilmistir. Bu metotta siiper hiicrenin
ortasinda kalan atomlar hareketsiz kabul edilmekte ve diger atomlarin denge
durumuna gelmesi saglanmaktadir. Biitiin yariiletkenler i¢in yiizey denge geometrisi
bulunduktan sonra, indirgenmis ylizey Brillouin boélgesi kullanilarak yiizey
elektronik bant yapilart belirlenmistir. Son olarak yiizey titresim 6zelliklerinin elde

edilmesi i¢in 9 dinamik matris hesaplanmistir.

Kullanilan maksimum kinetik enerji degerinin ve G vektor sayilarinin yiiksek olmasi
bu ¢aligmanin islem olarak ne kadar zaman alic1 oldugunu gosterir. Bunun yani sira
ylizey hesaplamalarinda kullanilan sistemlerin ¢ok atomlu ve daha biiyiik sistemler
olmas1 nedeniyle bunlar i¢in yapilan hesaplamalarin hacim hesaplamalarina gore ¢ok
daha uzun siirecegi aciktir. Bu nedenle ¢alismalar esnasinda Ingiltere’nin Exeter
tiniversitesinde bulunan IBM paralel bilgisayar sistemleri kullanilmis ve bu zorluklar

astlmustir.



BOLUM 5. III-N TiPi YARIILETKENLERIN HACIM
OZELLIKLERI

5.1. Giris

III-N tipi yariiletkenler (BN, AIN, GaN ve InN) elektronik ve optoelektronik
aletlerde kullanilmaya elverigli olduklari igin literatiirde genis bir sekilde
incelenmislerdir. Bu materyallerin yapisal, elektronik ve titresim 6zellikleri bir¢ok
teorik ve deneysel grup tarafindan arastirilmistir. Fakat bu ¢alismada bir kez daha bu
ozellikler arastirilarak elde edilen veriler daha 6nce hesaplanan teorik ve deneysel
sonuclarla karsilastirilacaktir. Cilinkii ITI-N tipi materyallerin hacim 6zelliklerinin
incelenmesi, daha sonra anlatilacak olan ylizey 6zelliklerinin arastirilmasi i¢in bir
hazirlik niteligindedir. Bu boliimde BN, AIN, GaN ve InN yariiletkenlerinin yapisal,

elektronik ve titresim 6zellikleri tartisilarak, elde edilen sonuglar sunulacaktir.

5.2. Yapisal Ozellikler

Bu calismada ilk olarak, c¢inko-siilfiir kristal yapidaki BN, AIN, GaN ve InN
yariiletkenleri i¢in orgli sabitleri hesaplanmistir. Bunu yaparken farkli orgii sabiti
degerleri i¢in baglanma enerjileri bulunmustur. Hesaplanan enerji—0rgii sabiti
grafikleri Sekil 5.1 ve Sekil 5.2°de goriilmektedir. Sekillerde bulunan grafiklerin
hepsinde de bir orgii sabiti degerinde parabol bir minimum degerine ulagmaktadir.
Bu minimum, sistemin ilgili 6rgii sabiti degerinde dengede oldugunu gostermektedir.
Kisacast yariiletkenin 6rgii sabiti, paraboliin minimum oldugu degerdir. Bu degerler
BN, AIN, GaN ve InN icin sirastyla 3.58, 4.36, 4.46 ve 4.97 A olarak elde edilmistir.
Hesaplanan orgili sabitleri, ayn1 yar1 iletkenler icin deneysel veriler olan 3.62[9],

4.38[13], 4.50[11] ve 4.98[14] A degerleri ile bilyiik bir uyum icindedir.
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Tablo 5.1. BN, AIN, GaN ve InN yariiletkenleri i¢in hesaplanan a 6rgii sabitleri, B hacim modiilleri,
B’ hacim modiiliiniin basinca gore birinci tiirevleri ve &,, makroskobik dielektrik sabitleri ile daha

once yapilan teorik ve deneysel ¢alismalarin sonuglart.

HI-N a(A) B (Mbar) B’ €w
BN (Hesaplanan) 3.58 3.80 3.56 4.51
Teorik[5] 3.60 4.01 - -
Teorik[3] 3.59 3.97 3.60 4.54
Teorik[2] 3.62 3.78 3.40 4.14
Deneysel[9] 3.62 3.69 4.00 -
Deneysel[2] - - - 4.46
AIN (Hesaplanan) 4.36 2.08 3.83 4.50
Teorik[5] 4.34 2.09 - -
Teorik[6] 4.30 2.10 3.70 -
Teorik[3] 4.34 2.14 3.30 4.46
Teorik[2] 4.37 2.15 4.00 3.90
Deneysel[10,13] 4.38 2.02 - -
Deneysel[7] - - - 4.68
GaN (Hesaplanan) 4.46 2.00 4.42 5.95
Teorik[5] 4.46 1.83 - -
Teorik[6] 4.50 1.96 4.20 -
Teorik[4] 4.45 2.07 3.94 541
Teorik[2] 4.46 1.84 4.60 4.78
Deneysel[10,11] 4.50 1.90 - -
Deneysel[12] - - - 5.70
InN (Hesaplanan) 4.97 1.45 4.76 9.70
Teorik[5] 4.97 1.33 - -
Teorik[6] 4.97 1.47 4.40 -
Teorik[2] 4.95 1.37 4.3 6.15
Deneysel[10,14] 4.98 1.37 - -

Deneysel[8] - - - 8.40
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Orgii sabiti ile birlikte, yariiletkenlerin hacim modiilleri ve hacim modiillerinin
basinca gore tiirevleri asagidaki Murnaghan esitlikleri[Ref.110] kullanilarak elde

edilmistir:
B
ngm _1} 6.

E(V)=E, +

BV((VO/V) +1J— B Y, (5.2)

B’ B' -1 B' -1

Burada V, kristalin denge durumundaki hacmini, V ise basing altindaki hacmi

gostermektedir. E, ise kristalin basincin sifir oldugu denge durumundaki enerjisidir.

Tablo 5.1°de BN, AIN, GaN ve InN yariiletkenleri i¢in hesaplanan a 6rgii sabitleri, B
hacim modiilleri, B’ hacim modiiliiniin basinca goére birinci tiirevleri ve ¢

makroskobik dielektrik sabitleri ile daha 6nce yapilan teorik ve deneysel ¢aligmalarin
sonuclari karsilagtirllmistir. Bu ¢calismada hesaplanan yapisal parametrelerin 6zellikle
deneysel verilerle olan uyumu oldukea ilgi ¢ekicidir ve hesaplamalarimizi dogrular
niteliktedir. Yariiletkenlerin Orgii sabitlerinin, deneysel verilerle neredeyse ayni
cikmasi ileride yapilacak olan elektronik ve titresim Ozelliklerinin incelenmesi
islemleri i¢in oldukca giiven vericidir. Bunun yam sira sikistirilabilirligin ve
dolayistyla da sertligin bir 6l¢iisii olan hacim modiilii hesaplamalarimiz da hem
teorik hem de deneysel sonuglarla biiyiik bir uyum i¢indedir. III-N tipi yariiletkenler,
diger III-V yariiletkenleri ile karsilastirildiklarinda hacim modiillerinin onlara gore
daha biiyilkk oldugu goriilebilir. Bu sonu¢ bu yariiletkenlerin teknolojik
uygulamalarda daha elverisli olduklarin1 gosterir. Tabloda sunulan bir diger yapisal
parametre olan makroskobik dielektrik sabiti de biiyiilk oranda daha oOncekilere

benzer olarak elde edilmistir.
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5.3. Elektronik Ozellikler

Teknolojik olarak oldukca Onemli olan III-N tipi yar1 iletkenlerin elektronik
ozellikleri bu kisimda incelenmistir. Cinko-siilfiir yapida kristallesen bu
yariiletkenlerin elektronik 6zellikleri incelenirken, her birinin elektronik dizilimine
gore degerlik elektronlar1 belirlenmistir. Bu yariiletkenleri olusturan elementler i¢in
elektronik  dizilimler, 5B:[He]2322p1, 13Al:[Ne]3sz3p1, 31Ga:[Ar+3d]4sz4pl,
YIn:[Kr+4d]5s%5p', "N:[He]2s2p® seklindedir. BN ve AIN igin yapilan
hesaplamalarda B(Al) i¢in 3 ve N i¢in 5 degerlik elektronu alinirken; GaN ve InN
yari iletkenleri i¢in ise Ga(In) i¢in 13, N icin 5 degerlik elektronu kullanilarak
sonuclar elde edilmistir. Bunun nedeni Ga(In) i¢in 4s(5s) bandi ile 3d(4d) bandinin

enerjisinin birbirine son derece yakin olmasidir.

Sekil 5.3’te BN ve AIN yariletkenleri i¢in elektronik bant yapisi grafikleri
gorlilmektedir. Her iki yariiletken i¢in de primitif birim hiicrede 8 elektron vardir ve
bu elektronlar 4 degerlik bandin1 doldururlar. Bu grafiklerde koyu ¢izgiler degerlik
bantlarinmi, acik ¢izgiler ise iletkenlik bantlarin1 gostermektedir. Grafiklere
bakildiginda her iki yariiletken icin de degerlik bandinin en yiiksek enerjili

noktasinin Brillouin bdlge merkezinde (I') oldugu goriilmektedir. Buna karsin

yariiletkenlerin iletkenlik bantlarin en diisiik enerji degerine X simetri noktasinda
sahip olduklar1 goriilir. Bu sebeple BN ve AIN yariiletkenlerinin dolayli bant
aralifina sahip olduklar1 séylenebilir. BN yariiletkeni i¢in minimum enerji aralig

4.45 eV degerine sahipken, bu deger AIN i¢in 3.35 eV olarak hesaplanmistir.

BN ve AIN yariiletkenleri i¢in Brillouin bolgesindeki yiiksek simetri yonleri igin
elde edilen elektronik enerji arali§1 degerleri Tablo 5.2°de sunulmustur. Bu tablodan
goriilebilecegi gibi bu yariiletkenler i¢in I'—I", X-X, L-L dogrudan bant aralig
degerleri Christensen ve Gorczyca’nin 1994 yilinda elde etmis olduklar1 sonuglarla

son derece benzerdir[2].
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Sekil 5.3. BN ve AIN yariiletkenleri i¢in elektronik bant yapis1 grafikleri. Koyu cizgiler degerlik
bantlarini gosterirken, agik ¢izgiler iletkenlik bantlarini olustururlar.
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Sekil 5.4. GaN ve InN yariiletkenleri i¢in elektronik bant yapisi grafikleri. Koyu ¢izgiler degerlik, agik
cizgiler ise iletkenlik bantlarmi gostermektedirler. GaN i¢in elde edilen grafikte goriilen kareler,
deneysel sonuglar1 gostermektedir[19].
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GaN ve InN vyariiletkenleri i¢in elektronik bant yapisi grafikleri ise Sekil 5.4’te
verilmistir. Bu yariletkenlerin yukarida anlatilanlardan farki primitif birim
hiicrelerinde 18 elektronun olmasit ve bu elektronlarin 9 degerlik bandini
doldurmasidir. Bu grafiklerde de koyu cizgiler degerlik bantlarini, agik ¢izgiler ise
iletkenlik bantlarim1 gostermektedir. Ayrica GaN yariiletkeni i¢in ¢izilen grafikte
bulunan kareler foton yayimnlanmasi deney sonuglarimi gostermektedir[19]. Bu
grafikten de acikca goriilebilecegi gibi hesaplanan sonuglar ve deneysel veriler
oldukca uyumludurlar. GaN ve InN yariletkenleri i¢in degerlik bandinin
maksimumu ile iletkenlik bandinin minimumu I' noktasinda yer almaktadirlar. Bu

da bu yariiletkenlerin dogrudan bant araligina sahip olduklarini gosterir.

III-N tipi yariiletkenler i¢in Brillouin bdlgesindeki yiiksek simetri yonleri igin elde
edilen elektronik enerji aralig1 degerleri Tablo 5.2°de sunulmustur. Bunun yani sira
her bir yariiletken i¢in minimum enerji araligir degeri de bu tabloda goriilmektedir.
Hesaplanan tiim degerler daha oOnce yapilan ¢alismalarda bulunan sonuglarla

karsilastirilmis ve iyi bir uyum elde edilmistir.

Tablo 5.2. BN, AIN, GaN ve InN i¢in elde edilen minimum enerji aralig1 degerleri ile, yiiksek simetri
yonlerinde  hesaplanan  enerji  araligit  degerleri daha Once hesaplanan  sonuglarla
karsilagtirnlmistir[2,15,17]. Tiim veriler eV birimindedir.

II-N r-r X-X L-L AEmin

BN (Hesaplanan) 8.94 9.83 12.51 4.45
Teorik[2] 8.92 9.50 12.27 4.42
AIN (Hesaplanan) 4.32 5.21 7.94 3.35
Teorik[2] 4.58 5.27 8.45 3.36
GaN (Hesaplanan) 1.68 6.40 5.74 1.68
Teorik[2] 2.18 5.50 5.27 2.18
InN (Hesaplanan) 0.30 5.39 4.23 0.30
Teorik[15] 0.43 4.59 4.39 0.43

Teorik[17] 0.59 6.24 3.67 0.59
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5.4. Titresim Ozellikleri

Bu kisimda c¢inko-siilfiir yapidaki III-N tipi yariiletkenlerin titresim 6zellikleri
incelenmistir. Bu yariiletkenlerin hepsinin de birim hiicrelerinde iki atom
bulunmaktadir. Her bir atomun ii¢ serbestlik derecesi oldugundan bir dalga vektorii
icin alt1 tane frekans degeri elde edilir. Bu frekanslarin {i¢ tanesi akustik, ii¢ tanesi ise
optik modlardir. Akustik modlarin ikisi enine, biri ise boyuna olarak adlandirilir. Bu
durum optik modlar icin de s6z konusudur. Fakat [110] ve [111] yonlerinde enine
akustik ve optik frekanslar ¢ift dejenere olduklari i¢in bu yonlerde sadece dort tane

titresim modu elde edilir. Simdi her bir yariiletken igin titresim 6zelliklerini tek tek

tartisalim.
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Sekil 5.5. BN vyariiletkeni icin fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri. Dolu kareler
deneysel sonuglar1 gostermektedir[36].

IIk olarak BN yariiletkenini ele alalim. Bu yariiletken icin elde edilen fonon
dispersiyon grafigi ve buna bagh olarak hesaplanan durum yogunlugu egrisi Sekil
5.5’te goriilmektedir. Bu grafikte ilk gbze c¢arpan, akustik ve optik frekanslar
arasinda bir bosluk bolgesinin bulunmamasidir. Bunun nedeni B ve N elementlerinin
kiitlelerinin birbirine ¢ok yakin olmasi ve giiclii kovalent baglanma nedeniyle agisal
kuvvetlerin elektrostatik kuvvetlerden daha Onemli hale gelmesidir. Sekil 5.5°te

Brillouin bolge merkezinde ve bdlge simirlarinda goriilen dolu kareler Raman



59

sacilmasi ile elde edilen deneysel sonuclar1 gostermektedir[36]. Ozellikle Brillouin
bolge merkezinde 1055 cm™ ve 1300 cm™ olarak hesaplanan enine optik(TO) ve
boyuna optik(LO) fonon modlari, deneysel sonuglar olan 1055 cm™ ve 1305 cm’™
degerleriyle miilkemmel bir uyum gostermektedir[36]. Ayrica X noktasinda elde
edilen TO (920 cm™) ve LO (1160 cm™) fonon modlar da, yine deneysel sonuglar
olan 900 cm™ ve 1135 cm™ ile uyum i¢indedir[36]. Fonon dispersiyon seklinde bir
diger ilgi ¢ekici durum ise I' — K — X yoniinde biiylik dalga vektorleri i¢in boyuna
akustik fonon modunun enerjisinin, enine optik fonon modlarinin enerjilerinden daha
biliylik olmasidir. LA fonon modu L — X — W yonleri boyunca da Sekil 5.5’de
goriildiigii gibi TO fonon modunun iistiinde yer almaktadir. BN i¢in elde edilen bu
sonug, 2000 yilinda Bechstedt ve arkadaslarinin yaptigi calisma ile de oldukga
uyumludur[5]. Bdyle bir durum katyon ve anyon atomlarmin kiitle oraninin ¢ok

kiiciik olmasi ile agiklanabilir.

Durum yogunlugu grafiginde 1000 cm™ civarinda goriilen en belirgin pik, agik¢a
boyuna akustik (LA) fonon modlarindan kaynaklanmaktadir. LO fonon modundan
kaynaklanan 1100 cm™ civarindaki pik ise olduk¢a genis olmakla beraber, siddeti LA
fonon modlarindan kaynaklanan pikten oldukga diistiktiir. Bunun nedeni LO fonon
modunun Brillouin bdlge sinirlar1 boyunca LA fonon modlarindan daha biiytik bir
dispersiyon gdstermesidir. Durum yogunlugu grafiginde 900 ve 950 cm™ enerji

degerlerinde goriilen pikler ise TO fonon modlarindan kaynaklanmaktadir.
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Sekil 5.6. AIN yariiletkeni igin fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri. Dolu kareler
deneysel sonuglar1 gostermektedir[35].
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AIN vyariiletkeni i¢in hesaplanan fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri
Sekil 5.6’da goriilmektedir. Fonon dispersiyon grafigine bakildiginda BN’den farkli
olarak, akustik ve optik fononlar arasinda bir bosluk bdlgesinin yer aldig
bulunmustur. Yaklastk 50 cm™ civarinda olan bu akusik-optik bosluk bélgesinin
nedeni, Al atomunun kiitlesinin N atomuna gore yaklasik 2 kat biiylik olmasidir.
Sekil 5.6’da goriilen dolu kareler deneysel sonuglart gostermektedir[35]. AIN i¢in T’
noktasinda 657 ve 890 cm™ olarak hesaplanan TO ve LO fonon modlari, deneysel

sonuglar olan 655 ve 902 cm™ degerleriyle olduk¢a uyumludur.

AIN i¢in elde edilen durum yogunlugu grafigi incelendiginde 650 cm™ civarinda
bulunan en belirgin pikin agik¢a enine optik fonon modlarindan meydana geldigi
goriilmektedir. Bu modlar tiim simetri yonleri boyunca neredeyse hi¢ degismedikleri
icin bu pikin genisligi oldukea kiicliktiir. Boyuna optik fonon modunun olusturdugu
pik ise 740 cm™ civarinda hesaplanmistir. Bu pikin siddeti de BN yariiletkenine
benzer sekilde TO fonon modlarindan kaynaklanan pikin siddetine gore daha
kiigiiktiir. Ayrica yine durum yogunlugu grafiginde 335 ve 510 cm™ civarinda iki pik
daha yer almaktadir. Bu piklerin ise AIN i¢in hesaplanan akustik fonon modlari

nedeniyle olustugu goriilmektedir.
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Sekil 5.7. GaN yariiletkeni i¢in fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri. Dolu kareler
deneysel sonuglar1 gostermektedir[33].

Sekil 5.7, GaN yariiletkeni i¢in hesaplanan fonon dispersiyon ve durum yogunlugu

grafiklerini gostermektedir. Fonon dispersiyon grafiginde goriilen dolu kareler
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deneysel sonuglardan alinmistir[33]. GaN i¢in 569 ve 742 cm’! degerlerinde
hesaplanan TO ve LO fonon modlari, 1996 yilinda Tabata ve arkadaslarinin yaptigi
deneyler sonucunda 555 ve 741 cm’  olarak dlciilmiistir. BN ve AIN
yariiletkenlerinde oldugu gibi GaN igin yapilan hesaplamalar da deneysel sonuclarla
cok iyi bir uyum i¢indedir. Bu grafiklere bakildiginda, her iki grafikten de akustik ve
optik fonon modlariin birbirinden agik bir sekilde ayrildig1 goriilmektedir. Bu
frekans araligi degeri yaklasik 200 cm™ civarindadir. Akustik-optik bosluk bolgesi
BN ve AIN yariiletkenlerinden farkli olarak ¢ok daha genis bulunmustur. Bunun

nedeni Ga’nin kiitlesinin, N’nin kiitlesinden yaklasik 5 kat daha biiylik olmasidir.

Durum yogunlugu grafigine bakildiginda ilk pik 180 cm™ civarinda elde edilmistir ve
bu pik fonon dispersiyon egrisinden de goriilebilecegi gibi I' — X simetri yoniindeki
enine akustik (TA) fononlardan ileri gelmektedir. 320 cm™ civarinda bulunan ikinci
pik ise I' — X ve I' — L simetri yonlerindeki boyuna akustik fononlardan kaynaklanir.
610 cm™ civarindaki pikin kaynagi enine optik fonon modlaridir. Bu pikin genisligi
76 cm™ iken boyuna optik fononlardan kaynaklanan ve 710 cm™’de gozlenen pikin
genisligi 35 cm™ civarindadir. Yani enine optik fonon modlarindan kaynaklanan pik
daha genis bir araliga sahiptir. Bu aradaki fark fonon spektrumundan agiklanabilir.
Fonon spektrumunda goriildiigii gibi enine optik modlarin frekanslari, boyuna optik
fonon frekanslarina gore daha fazla degismektedir. Bunun yani sira yine ayni
nedenle, BN ve AIN yariiletkenlerinden farkli bir sekilde, LO fonon modunun
olusturdugu pikin siddeti, TO modlarindan kaynaklanan pikin siddetine gore daha

fazladir.

InN yariiletkeni i¢in elde edilen fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri
Sekil 5.8’de sunulmustur. Daha 6nce Tabata ve arkadaslar1 tarafindan 1999 yilinda
Raman sac¢ilmasi yontemiyle dlgiilen TO (457 cm™) ve LO (588 cm™) fonon modlarr,
fonon dispersiyon grafiginde dolu karelerle gosterilmistir[34]. InN icin bu ¢alismada
hesaplanan aym1 modlarin degerleri ise sirasiyla 475 cm™ ve 584 cm™ olarak elde
edilmigtir. Daha 6nce bahsedilen tiim yariiletkenlerde oldugu gibi InN yariiletkeni
icin yapilan hesaplamalar da deneysel sonuglarla olduk¢a uyumludur. InN i¢in elde
edilen fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri, GaN i¢in hesaplananlarla

cok biiyiikk benzerlikler gostermektedir. Fonon dispersiyon grafigine bakildiginda
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GaN’ye benzer olarak akustik ve optik fonon modlari arasinda ¢ok biiyiik bir frekans
aralig1 vardir. Fakat bu aralik degeri yaklasik 230 cm™ olarak hesaplanmistir ve GaN
icin elde edilenden daha biiyliktiir. Bunun nedeni ise In ve N atomlarinin kiitle

oraninin, Ga ve N atomlar1 arasindaki orandan daha biiytik olmasidir.
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Sekil 5.8. InN yariiletkeni i¢cin fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri. Dolu kareler
deneysel sonuglar1 gostermektedir[34].

InN i¢in elde edilen durum yogunlugu grafigi incelendiginde akustik-optik bosluk
bolgesi yine agikga goriilmektedir. Bu grafikte 110 cm™ civarinda goriilen ilk pik
acikca enine akustik fonon modlarindan kaynaklanmaktadir. 200 cm™ degerinde elde
edilen ikinci pik ise boyuna akustik fononlardan ileri gelmektedir. Enine optik fonon
modlarinin olusturdugu genis pik ise akustik-optik bosluk bolgesinin hemen tlizerinde
500 cm™ civarinda elde edilmistir. Bu grafikte hesaplanan en belirgin ve dar pik ise
550 cm™ civarinda bulunmaktadir. Bu pikin diger piklere gore oldukca dar ve
siddetinin de fazla olmasinin nedeni, boyuna optik fonon modlarinin Brillouin
bolgesi sinirlart boyunca neredeyse higbir degisim gostermemesidir. Bu o6zelligiyle

InN, BN ve AIN yariiletkenleri ile farkli, GaN ile benzer bir yapiya sahiptir.

Yukarida BN, AIN, GaN ve InN yariiletkenleri i¢in elde edilen fonon dispersiyon ve
durum yogunlugu grafikleri tartistlmistir. Bu materyallerin fonon dispersiyon
grafiklerinde, Brillouin bdlgesi sinirlarinda elde edilen fonon modlar1 Tablo 5.3’de
gorlilmektedir. Ayrica bu tabloda, daha Once yapilan teorik ve deneysel
calismalardan elde edilen sonuglar da sunulmustur. Ozellikle incelenen biitiin

yariiletkenler i¢in elde edilen sonuglarin, deneysel degerlerle olduk¢a uyumlu olmasi
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yapilan hesaplamalarin  dogrulugunu kanitlar niteliktedir. Bunun yani sira
hesaplamalar sonucunda bulunan fonon modlarin teorik caligmalarla da oldukga

uyumlu oldugu bulunmustur.

Tablo 5.3. BN, AIN, GaN ve InN icin yiiksek simetri noktalarinda elde edilen fonon modlari daha
onceki teorik [3-5] ve deneysel [33-36] sonuglarla karsilastilmustir. Biitin degerler cm™
birimindedir.

Yarniiletken FT() rLO XTA XLA XT() XLO LTA LLA LTO LL()

BN 1055 1300 712 1030 920 1160 496 991 997 1148

Teorik[5] 1061 1280 706 1018 939 1154 487 982 1009 1149
Teorik[3] 1040 1285 707 1026 902 1152 489 980 981 1142

Deneysel[36] 1055 1305 - - 900 1135 - - - 1135

AIN 657 890 338 583 664 719 232 575 648 734

Teorik[5] 665 890 341 588 668 716 226 585 655 735
Teorik[3] 662 907 340 590 674 734 230 582 656 750

Deneysel[35] 655 902 - - - - - - - -

GaN 569 742 186 353 636 704 129 346 598 714

Teorik[5] 567 746 197 351 623 695 138 349 587 708
Teorik[4] 560 750 195 353 628 709 139 345 585 720

Deneysel[33] 555 741 - - - - - - - -

InN 475 584 117 233 533 581 80 228 500 588

Teorik[5] 467 596 116 231 518 567 78 227 488 573

Deneysel[34] 457 588 - - - - - - - -

BN, AIN, GaN ve InN yariiletkenleri i¢in elde edilen fonon dispersiyon grafiklerine
bakildiginda TO ve LO fonon modlar1 arasinda da bir bosluk boélgesinin bulundugu
goriilmektedir. Bu bosluk bélgesinin olugsmasinin nedenleri ise atomlar arasindaki
kiitle farki ve materyallerin iyonikligidir. TO — LO fonon modlar1 arasinda yer alan

bu bosluk bolgesi ozellikle I' noktasinda olduk¢a agik bir sekilde goriilmektedir.
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Tablo 5.4’de III-N materyallerini olusturan atomlarin kiitle oranlari, Phillips
iyoniklik faktorleri[Ref.111] ile T' noktasinda hesaplanan TO ve LO fonon
modlarinin oranlar1 yer almaktadir. Tablo incelendiginde kiitle oran1 ve Phillips
iyonikligi arttikga LO — TO fonon modlar1 arasindaki bosluk bdlgesi azalmaktadir.
Ayrica tiim materyaller i¢cin TO fonon modlarinin LO fonon modlarina oraninin da
1’den kiigiik olmasi hepsi i¢in de LO fonon modunun TO’ya goére daha biiyiik bir

enerjiye sahip oldugunu gostermektedir.

Tablo 5.4. BN, AIN, GaN ve InN i¢in kiitle oranlari, Phillips iyonikligi ve I" noktasinda LO — TO
fonon modlarinin orani verilmistir.

Yaniiletken Kiitle Oram Phillps iyonikligi  T'to — I'ro (em™) I'to /TLo
BN 1.3 0.26 245 0.81
AIN 1.93 0.45 203 0.76
GaN 4.98 0.50 172 0.77
InN 8.20 0.58 110 0.82

5.4.1. III-N tipi yariiletkenlerin atomik titresim karakterleri

III-N tipi yariiletkenlerin titresim Ozelliklerinin daha iyi anlagilabilmesi i¢in atomik
titresimlerin de incelenmesi faydali olacaktir. Sekil 5.9’da BN ve AIN yariiletkenleri
icin Brillouin bdlge merkezinde elde edilen TO ve LO fonon modlar i¢in atomik
titresim sekilleri goriilmektedir. Bu noktadaki atomlarin titresiminde ayni tip atomlar
ayn1 yonlii titresirler ve atomlar arasinda faz farki s6z konusu degildir. Bu sekiller

icin secilen dalga vektorii [001] yoniindedir.

BN ig¢in elde edilen sekle bakildiginda, hem TO hem de LO modlar i¢in, birbirine
cok yakin kiitlelere sahip olan B ve N atomlarinin ikisinin de neredeyse ayni
biiytikliikte titrestikleri goriilir. TO fonon modu incelenirse B ve N atomlarinin
birbirlerine zit olarak titrestikleri goriilmektedir. Bu atomlar ayni zamanda x-y
diizleminde titrestikleri i¢in sec¢ilen dalga vektoriine de dik olarak hareket

etmektedirler. Bu sebeple atomik titresim sonucunda dalga vektoriine dik bir
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polarizasyon olusur. LO fonon modunda ise atomlar birbirine zit yonlerde
titresmekle birlikte dalga vektorii ile ayni yonli titresirler ki bu titresimler dalga

vektoriine paralel bir polarizasyona sebep olur.

OB, Al ;
o~ /]- y
Enine Modlar BN Boyuna Modlar

/C%\\/K

07‘
= y/ ‘

=

V_=1055(1/cm) V. =1300 (1/cm)
TO LO

)

Aps P |
e e e e

V_ =657(1/cm) V. =890 (1/cm)
TO LO

Sekil 5.9. BN ve AIN yariiletkenleri i¢in Brillouin bolge merkezinde elde edilen enine ve boyuna
optik fonon modlar1 i¢in atomik titresim sekilleri.

AIN ig¢in elde edilen titresim sekilleri de BN’ye benzemektedir. Fakat Al atomunun
kiitlesinin N atomunkinden yaklasik iki kat daha biiylik olmasi nedeniyle, TO ve LO
fonon modlar1 i¢in N’nin titresiminin biiylikligli Al’dan biraz daha fazladir. Bu

sekillerde de atomlar TO ve LO fonon modlar1 icin birbirine zit yonlerde
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titresmektedirler. Ayrica atomlar TO modunu olustururken yine [001] yoniinde
alman dalga vektoriine dik titreserek dalga vektoriine dik bir polarizasyona sebep
olurlarken; LO modu i¢in ise paralel bir titresim yaparak paralel bir polarizasyon

olustururlar.

(O Ga,In :
o ,J_.,.

Enine Modlar GaN Boyuna Modlar

V. =569 (1/cm) V. =742 (l/cm)
TO LO
InN
' .
) =

()

V. =475 (1fem) V. =584 (1/em)

Sekil 5.10. GaN ve InN yariiletkenleri i¢in I' noktasinda elde edilen enine ve boyuna optik fonon
modlarin atomik titresim sekilleri.
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GaN ve InN yariiletkenleri i¢in Brillouin bodlge merkezinde TO ve LO fonon modlari
icin elde edilen atomik titresimler Sekil 5.10°da goriilmektedir. Bu titresim sekilleri
elde edilirken de BN ve AIN’ye benzer sekilde, dalga vektorii [001] yoniinde

secilmistir.

GaN yariiletkeni i¢in elde edilen TO ve LO fonon modlar1 incelendiginde N
atomunun Ga atomuna gore belirgin bir sekilde daha fazla titrestigi goriilmektedir.
Bunun nedeni Ga ve N atomlar1 arasindaki kiitle farkinin ¢ok biiyiik olmasidir. GaN
icin elde edilen TO fonon modu i¢in atomlar y-ekseni boyunca birbirlerine zit ve
dalga vektoriine dik bir titresim yapmaktadirlar. Bu nedenle BN ve AIN’ye benzer
sekilde dalga vektoriine dik bir polarizasyon meydana getirirler. LO fonon modu igin
ise atomlar [001] yoniinde yani dalga vektdriine paralel, fakat yine birbirlerine zit bir

titresim yaptiklari i¢in, dalga vektoriine paralel bir polarizasyona sebep olurlar.

InN i¢in TO ve LO fonon modlarina bakildiginda, N atomunun ¢ok acik bir sekilde
In atomundan daha fazla titrestigi goriilmektedir. Atomlar yine GaN’ye benzer
sekilde titrestiklerinden TO fonon modu i¢in dalga vektoriine dik ve LO modu igin

ise dalga vektoriine paralel bir polarizasyon olustururlar.

III-N tipi yariiletkenler i¢in I' noktasinda elde edilen biitiin titresim sekilleri
incelendiginde, optik fonon modlar1 i¢in artan katyon / anyon kiitle oraniyla birlikte
N atomunun diger atomdan(B, Al, Ga ve In) daha fazla titrestigi bulunmustur. Ayrica
atomlarin tim TO fonon modlari i¢in dalga vektoriine dik ve LO modlar igin ise
dalga vektoriine paralel bir polarizasyon meydana getirecek sekilde hareket ettikleri
sonucu elde edilmistir. Bunun yani sira LO fonon modu her dort yari iletken i¢in de

TO fonon moduna gore daha biiyiik bir enerji degerine sahiptir.

BN yariiletkeni i¢in Brillouin bdlgesinin X simetri noktasinda elde edilen atomik
titresimler Sekil 5.11°de goriilmektedir. X simetri noktasinda Sekil 5.5’ten de agikca
goriilebilecegi gibi ikisi akustik ve ikisi optik olmak {izere toplam dort adet fonon
modu vardir. TA fonon modu, B ve N atomlarinin titresime neredeyse ayni derecede
katki yaptiklar1 bir mod olarak elde edilmistir. Bu fonon modunda titresimlerin

hepsinin q dalga vektoriine dik oldugu belirlenmistir. Ayrica bu mod i¢in aym
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atomlardan bazilar1 birbirine tam olarak zit olarak titresmektedir. Bunun nedeni bu
simetri noktasinda bazi atomlar arasinda 180° lik bir faz farki bulunmasidir. LA

fonon modunun olusmasinda ac¢ik bir sekilde N atomlar: etkili olmaktadir. Bu mod
icin atomlarin g = 2—TE(OO 1) olarak segilen dalga vektorii ile ayn1 yonde titrestikleri
a

gorlilmektedir. Faz farki nedeniyle atomlarin birbirine zit titresimi bu mod i¢in de

gegerlidir.

2

OB
o~ A, §=20% (0.00.0 1.0)

Enine Modlar BN Boyuna Modlar

=

Vv =712 (1/em)
I'A

v* =920 (1/cm) V™ = 1160 (1/cm)
o LO

Sekil 5.11. BN yariiletkeni i¢in X simetri noktasinda elde edilen fonon modlarin atomik titresim
sekilleri.
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B ve N atomlarmin ikisinin de katkisiyla olusan bir diger mod ise, atomlarin q dalga
vektoriine dik olarak titrestigi TO fonon modudur. LO fonon modunda atomlar, LA
fonon moduna benzer olarak dalga vektoriine paralel titresmektedir fakat burada
katki sadece B atomlarindan gelmektedir. Bunun nedeni B atomunun kiitlesinin N

atomuna gore daha kiigiik olmasidir.

OB e
o ) , q=4J8 (0.50.50.9
Enine Modlar BN Boyuna Modlar

™y
A=Y

.

V" =997 (1/cm) V" = 1148 (1/cm)
[L8] LO

Sekil 5.12. BN yariiletkeni ig¢in L simetri noktasinda elde edilen fonon modlarin atomik titresim
sekilleri.

BN vyariiletkeni i¢in elde edilen son titresim sekilleri ise Brillouin bdlgesinin L
simetri noktasinda hesaplanmistir. Bu simetri noktasi i¢in bulunan titresim sekilleri

Sekil 5.12°de sunulmustur. B ve N atomlarinin secilen q dalga vektoriine dik olarak
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titrestigi TA fonon modu, hem B hem de N atomlarinin neredeyse esit bir sekilde
katki yaptiklar1 bir mod olarak elde edilmistir. X simetri noktasina benzer sekilde bu
simetri noktasinda da ayni atomlar arasinda faz farki oldugundan, bu atomlarin
birbirlerine zit olarak titrestikleri goriilmektedir. LA fonon modu i¢in ise, X simetri
noktasindan farkl bir sekilde, modun olusmasina N atomlarinin yani sira B atomlar1
da katki yapmaktadir. Titresen atomlarin hepsi de dalga vektoriiyle ayni yonde
hareket etmektedirler. TO fonon modunu olusturan atomlarin titresim sekilleri, TA
fonon moduyla olduk¢a benzemektedirler. Segilen dalga vektoriine paralel
titresimlerden meydana gelen bir diger fonon modu olan LO i¢in yine B ve N

atomlarinin ortak katkist mevcuttur.

AIN, GaN ve InN yariiletkenleri i¢in X ve L noktalarinda yine dorder tane fonon
modu elde edilmistir. Bu fonon modlar1 da biiyiik dl¢iide BN yariiletkeni ile
benzerlik gostermektedir. Bu modlarin genel titresim karakterleri BN ile neredeyse
ayni olmakla birlikte fonon modlarinin olusmasina yapilan katkilarda bazi farkliliklar
bulunmaktadir. Bu benzerlik ve farkliliklar1 yariiletkenleri tek tek ele alarak

aciklayalim.

AIN yariiletkeni i¢in X simetri noktasinda TA fonon modu i¢in AL:N kiitle orant,
B:N kiitle oranindan daha fazla oldugu i¢in Al atomlarinin katkisinin daha fazla
oldugu goriilmiistir. LA fonon modunun olusumunda ise BN’den farkli bir sekilde
sadece katyon(Al) atomlari rol oynamaktadir. Bunun nedeni Al atomlarmin
kiitlesinin N atomlarindan biiyiik olmasidir. TO fonon modunun olugmasinda ise Al
atomlarmin da katkis1 olmakla birlikte N atomlar1 daha biiyiik bir etki yapmaktadir.
LO fonon modu ise sadece kiigiik kiitleli atomlarin yani N atomlariin dalga vektorii
yoniindeki titresiminden kaynaklanmaktadir. AIN yariiletkeni i¢in L simetri
noktasinda TA fonon modunun titresim sekli BN ile neredeyse aynidir ve Al ve N
atomlart modun olusumuna ortak katki yapmaktadirlar. LA fonon modu Al
atomlarinin segilen q vektoriine paralel titresimleri nedeniyle olusmustur. TO fonon
modunun olusumunda ise kiiciik kiitleli N atomlar1 daha biiyiik katki yaparken Al
atomlar1 da etkilidir. LO modu ise sadece N atomlarmin titresimlerinden

kaynaklanmaktadir.
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GaN yariiletkeni i¢in X noktasindaki fonon modlar1 incelenecek olursa hem titresim
karakterlerinin hem de bu karakterlerin ortaya ¢ikmasinda etkili olan atomlarin AIN
ile biliylik bir benzerlik gosterdigi bulunmustur. TA fonon modu icin Ga
atomlarindan gelen katkinin daha biiyiik olmasinin yani sira N atomlarinin etkisinin
de oldugu sonucu elde edilmistir. LA modu ise sadece Ga atomlarin biiyiik
titresimlerinden kaynaklanmaktadir. TO fonon modunun olusumunda ise her iki
atomun da etkisi olmakla birlikte N atomlarinin etkisi daha fazladir. LO modu ise
acik bir sekilde N atomlarmin q vektorii yoniindeki biiyiik titresimlerinden
kaynaklanmaktadir. GaN i¢in L simetri noktasindaki ilk fonon modu olan TA’nin
olusumunda yine her iki atomun da ortak katkisi vardir. LA fonon modunun
olusumunda ise N atomunun ¢ok kii¢iik katkist yaninda, Ga atomu oldukga biiyiik bir
katki yapmaktadir. TO fonon modunda ise N atomunun katkist ¢ok biiylik olmakla
beraber Ga atomu da bir etki yapmaktadir. LO modu igin ise sadece N atomunun

biiyiik bir katkis1 s6z konusudur.

InN yariletkeni i¢in X simetri noktasinda yine dort fonon modu elde edilmistir. TA
modunun olusumunda In atomlar1 daha biiyiik katki yapmakla beraber N atomlarinin
da bir etkisi vardir. LA modu ise sadece In atomlarmin q vektoriine paralel
titresimlerinden kaynaklanmaktadir. TO ve LO fonon modlar1 ise sadece N
atomlarmin titresimlerinden kaynaklanmakta olup, sirasiyla segilen dalga vektoriine
dik ve paralel sekilde yonelmektedirler. InN i¢in L simetri noktasinda hesaplanan TA
fonon modu her iki atomun da ortak titresimlerinden olusmaktadir, ancak In
atomunun yaptig1 katki ¢ok daha biiyiiktiir. LA modu ise 6zellikle In atomlarindan
kaynaklanmakta olup, ¢ok kii¢iik de olsa N atomlarinin etkisi goriilmektedir. TO ve
LO fonon modlar i¢in ise In ve N atomlar1 arasinda bulunan ¢ok biiyiik kiitle
farkindan dolayi, X simetri noktasina benzer sekilde sadece N atomlar

titresmektedir.

Biitlin III-N tipi yar1 iletkenler birlikte ele alindiginda Katyon:Anyon kiitle oraninin
artmastyla birlikte akustik fonon modlarinin titresim karakterlerinin belirlenmesinde
biiylik kiitleli atomlar etkili olurken, optik modlarin belirlenmesinde ise kiitleleri
kiigiik olan atomlar rol oynamaktadir. X ve L simetri noktalarinda TA gibi bazi

modlarm titresim sekillerinin belirlenmesinde hem katyon hem de anyon atomlarinin
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katki yaptig1 belirlenmistir. Fakat kiitle oram1 arttikca titresim sekillerinin
belirlenmesinde katyon ve ya anyon incelenen moda gore daha baskin olmaktadir.
Ornegin; AIN ve InN yariiletkenlerinin X noktasindaki TA fonon modu i¢in katyon
(Al In) atomlarinin yaptig1 katki daha biiylik olmakla beraber anyon (N) atomlar1 da
etkili olmaktadir. Ancak katyon/anyon kiitle oran1 nedeniyle, In atomlarinin modun

belirlenmesine yaptig1 katki, Al atomlarinin yaptig1 katkidan daha biiytiktiir.



BOLUM 6. BERILYUM KALKOJENLERIN HACIM
OZELLIKLERI

6.1. Giris

Teknolojik uygulamalarda kullanim agisindan oldukga elverisli 6zellikleri olan
Berilyum Kalkojenler (BeS, BeSe ve BeTe) iizerine yapilan bilimsel ¢aligmalar son
yillarda artarak devam etmektedir[39-42,52]. Bu maddelerin genis elektronik bant
araligia sahip olmalari, elektronik aletlerin bircogunda kullanilabilmelerine olanak
saglamaktadir. Bunun yani sira bu yariiletkenler optik 6zellikleri nedeniyle mavi-
yesil lazer diyotlarin ve lazer yayan diyotlarin yapiminda da kullanilmaktadirlar.
Teknolojide bu kadar genis bir bigimde faydalanilan Be-kalkojenlerin taban durumu
(yapisal, elektronik ve titresim) ozellikleri de yogun bir sekilde arastirilmis ve
literatiirde yerlerini almiglardir[38-56]. Bu kisimda BeS, BeSe ve BeTe
yariiletkenlerinin yapisal, elektronik ve titresim Ozellikleri incelenmistir. Bu
incelemeler sonucu elde edilen sonuglar, daha sonra yapilacak olan yiizey

calismalarinin da temelini olusturmasi agisindan olduk¢a 6nemlidir.

6.2. Yapisal Ozellikler

Cinko-siilfiir kristal yapidaki BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenlerinin yapisal
ozelliklerinin incelenmesine ilk olarak her bir materyal i¢in Orgii sabiti
hesaplamalariyla baglanmistir. Bu hesaplamalarda farkli 6rgii sabiti degerleri igin
baglanma enerjileri hesaplanmis ve bunlardan yararlanarak enerji — Orgii sabiti
grafikleri cizilmistir. Be-kalkojenler i¢in hesaplanan bu grafikler Sekil 6.1°de
goriilmektedir. Grafiklerin her birinde belli bir orgli sabiti degeri i¢in enerjinin
minimum oldugu bir nokta bulunmaktadir. Grafigin minimum noktasinda yer alan

orgl sabiti degeri, yariiletkenin hesaplamalar sonucu elde edilen 6rgii sabitidir.
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Sekil 6.1. BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri i¢in enerji — 6rgii sabiti grafikleri.
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Sekil 6.1°den de goriilebilecegi gibi BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri igin
hesaplanan 6rgii sabiti degerleri sirasiyla 4.81, 5.13 ve 5.58 A olarak elde edilmistir.
Hesaplanan bu degerler, daha onceki caligmalarda 4.87[44], 5.14[43] ve 5.62[43] A
olarak Olciilen deneysel sonuclarla biiylik bir uyum gostermektedir. BeS, BeSe ve
BeTe yariiletkenleri i¢in hesaplanan 6rgii sabitleri ile bunlardan yararlanarak bulunan
enerji ve basing degerleri Murnaghan esitliklerinde[Ref.110] kullanilarak B hacim
modiilleri ve B’ hacim modiiliiniin basinca gore birinci tiirevleri elde edilmistir.
Bunun yamni sira diger bir yapisal parametre olan makroskobik dielektrik sabiti de
incelenen tiim yariiletkenler i¢in ayri ayri hesaplanmigtir. Tablo 6.1°de Be-
kalkojenler i¢in hesaplanan yapisal parametreler, daha Onceki teorik[38,41,42] ve

deneysel[43-46] sonuclarla karsilastirilmistir.

Tablo 6.1. BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri i¢in hesaplanan a 6rgii sabitleri, B hacim modiilleri, B’
hacim modiiliiniin basinca gore birinci tiirevleri ve &, makroskobik dielektrik sabitleri ile daha dnce

yapilan teorik ve deneysel ¢alismalarin sonuglari.

Be-Kalkojen a(Ad) B (Mbar) B’ g,
BeS (Hesaplanan) 4.81 0.93 3.34 5.46
Teorik[42] 4.80 1.01 3.63 -
Teorik[41] 4.80 1.04 3.21 -
Teorik[38] 4.75 1.16 3.22 -
Deneysel[44] 4.87 1.05 3.5 -
BeSe (Hesaplanan) 5.13 0.80 3.56 6.09
Teorik[42] 5.09 0.83 3.67 -
Teorik[41] 5.08 0.87 3.29 -
Teorik[38] 5.04 0.98 3.11 -
Deneysel[43] 5.14 0.92 4 -
Deneysel[46] - - - 6.10
BeTe (Hesaplanan) 5.58 0.60 3.72 7.51
Teorik[42] 5.58 0.62 3.69 -
Teorik[41] 5.56 0.65 3.40 -
Teorik[38] 5.53 0.71 3.38 -
Deneysel[43] 5.62 0.67 4 -

Deneysel[45] - - - 7.00
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Hesaplanan hacim modiilii degerleri incelendiginde daha onceki ¢alismalara benzer
sekilde BeS yariiletkeninin, BeSe ve BeTe’ye gore daha sert oldugu goriilmektedir.
Bu da BeS’nin bazi teknolojik uygulamalarda kullanimini uygun hale getirmektedir.
Hesaplanan diger yapisal parametreler olan B’ ve ¢, degerleri de daha dnceki teorik
ve deneysel sonuglarla uyum icindedir. Biitiin yapisal parametreler i¢in 6zellikle
deneysel parametrelerle elde edilen uyumlu sonuglar, hesaplamalarimizi

dogrulamakta ve ileride yapilacak olan ¢aligmalar i¢in giiven vermektedir.
6.3. Elektronik Ozellikler

Cinko-siilfiir yapida kristallesen BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenlerinin elektronik
ozelliklerinin incelenmesi, teknolojide kullanim alanlarinin belirlenmesi i¢in oldukca
onemlidir. Elektronik 6zelliklerin arastirilmasinda, degerlik elektronlar1 énemli bir
rol oynamaktadir. Berilyum-kalkojenleri olusturan elementlerin elektronik dizilimleri
‘Be:[He]2s?, 16S:[Ne]3sz3p4, 34Se:[Ar+3d]4sz4p4, 52Te:[Kr+4d]5525p4 seklindedir.
Boylece elektronik hesaplamalarda Be icin 2 degerlik elektronu alinirken, S, Se ve

Te i¢in ise 6 degerlik elektronu alinmistir.

20

BeS

o

NI

15 —

N
N

10— 7
s_#/\ :

\\-\.\_\_

~ | Sl N
E ~ /
= 0
-
N TN
S s < e
-10—
/_-__.--_ ]
—15—
=20
T K X I L X w L

Sekil 6.2. BeS yariiletkeni igin elektronik bant yapisi grafigi.
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Sekil 6.2, BeS yariiletkeni i¢in elektronik bant yapis1 grafigini gostermektedir. Bu
yariiletken i¢in primitif birim hiicrede 8 elektron vardir ve bu elektronlar 4 degerlik
bandini1 doldururlar. Bu grafikte koyu cizgiler degerlik bantlarin1 gdsterirken, agik
cizgiler ise iletkenlik bantlarmma karsilik gelir. BeS’nin elektronik bant yapisi
grafiginden de agikca goriilebilecegi gibi degerlik bandinin maksimumu I°
noktasinda bulunurken, iletkenlik bandimin minimumu ise X noktasinda yer
almaktadir. Bu nedenle BeS yariiletkeni dolayli bant araligina sahiptir ve bu bant
araliginin degeri 2.83 eV olarak hesaplanmistir. Bu yariiletken i¢in I' noktasinda elde
edilen dogrudan bant aralig1 ise 5.39 eV’dir. Bunun yani sira Brillouin bolge merkezi
olan I" noktasindaki degerlik bant aralig1 da 13.79 eV olarak hesaplanmistir. Daha
yliksek enerjiye sahip ve sifira daha yakin ii¢ degerlik bandinin olusturdugu bant
genigligi ise 6.00 eV’ dir.
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Sekil 6.3. BeSe yariiletkeni icin elektronik bant yapisi grafigi.

BeSe yariiletkeni icin Brillouin bolgesi boyunca hesaplanan elektronik bant yapisi
grafigi Sekil 6.3’te goriilmektedir. Grafikte goriilen koyu cizgiler degerlik bantlarini
ve acik cizgiler ise iletkenlik bantlarini temsil etmektedir. BeSe yariiletkeni i¢in

degerlik bantlarinin maksimumu I' noktasinda yer alirken, iletkenlik bantlarinin
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minimum oldugu nokta ise X’de bulunmaktadir. Bu durumda BeSe yariiletkeni de
BeS’ye benzer olarak dolayli bant araligina sahiptir. BeSe i¢in dolayli bant araligi
degeri 2.43 eV olarak elde edilmistir. I noktasinda hesaplanan dogrudan bant aralig
ise 4.50 eV bulunmustur. Daha yiiksek enerjili degerlik bantlarinin genisligi ise BeSe

icin 5.80 eV olarak hesaplanmustir.

Enerji (eV)

K X Tr L X W L

=1

Sekil 6.4. BeTe yariiletkeni icin elektronik bant yapist grafigi. ['-X yoniinde goriilen agik daireler ise
deneysel sonuglar1 gostermektedir[55].

BeTe igin elde edilen elektronik bant yapisi grafigi Sekil 6.4’de sunulmustur. Bu
grafikte de koyu cizgiler degerlik bantlarin1 gosterirken, acik cizgiler iletkenlik
bantlarini olustururlar. I'-X yoniinde goriilen acik daireler ise BeTe igin daha once
“angle-resolved synchrotron-radiation photoemission spectroscopy” yoOntemi
kullanilarak elde edilen deneysel sonuglardir[55]. I'-X yoniinde hesaplanan
degerlerle, deneysel sonuglar arasinda ¢ok iyi bir uyum elde edilmistir. Fakat burada
yapilan hesaplamalar spin-yoriinge etkilesimini igermedigi i¢in Brillouin bolgesi
merkezine yaklastikca uyum bozulmaktadir. BeTe yariiletkeni i¢in de, diger Be-
kalkojenlere benzer olarak, degerlik bandinin maksimumu I" noktasinda yer alirken,
iletkenlik bandimin minimumu X noktasinda bulunmaktadir. Bu nedenle BeTe

yariiletkeni de dolayli bant araligina sahiptir ve bu aralik degeri 1.80 eV kadardir. I'
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noktasinda hesaplanan dogrudan bant araligit degeri ise 3.57 eV olarak
hesaplanmistir. Degerlik bant araligi BeS ve BeSe’den daha diisiik bir sekilde 12.45
eV olarak elde edilmistir. BeTe icin hesaplanan daha yiiksek enerjiye sahip degerlik
bantlarinin genisligi yine diger Be-kalkojenlerden kiigiik ve 5.68 eV dir.

Tablo 6.2. BeS, BeSe ve BeTe icin yiliksek simetri yonlerinde hesaplanan dogrudan bant araligi
degerleri ve I'-X dolayli bant aralig1 degerleri daha dnce hesaplanan sonuclarla karsilastirilmistir. Tiim
veriler eV birimindedir.

Be-Kalkojen r-r X-X L-L r-XxX
BeS (Hesaplanan) 5.39 5.60 6.42 2.83
Teorik[51] 5.67 5.63 6.43 2.98
Teorik[49] 5.51 - - 2.75
BeSe (Hesaplanan) 4.49 5.16 5.44 2.43
Teorik[51] 4.04 5.02 5.18 231
Teorik[49] 4.72 - - 2.39
Deneysel[56] 5.70 6.80 - 3.80
BeTe (Hesaplanan) 3.57 4.52 4.27 1.80
Teorik[51] 3.28 433 3.97 1.60
Teorik[49] 3.68 - - 1.80
Deneysel[54] 1.45 - - 2.89
Deneysel[55] 4.53 - - -
Deneysel[56] 4.50 5.40 - 2.60

BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri ig¢in Brillouin bdlgesinin yiiksek simetri
noktalarinda hesaplanan dogrudan bant araliklar1 ve I'-X dolayli bant araliklar1 Tablo
6.2°de goriilmektedir. Bu tabloda, hesaplanan degerlerin yani1 sira daha once elde
edilen teorik[49,51] ve deneysel[54-56] sonuclar da verilerek, karsilastirma
yapilmigtir. Tablo 6.2 incelendiginde her ii¢ yariiletken icin de teorik galigmalarla
oldukca uyumlu sonuglar elde edilmistir. Fakat BeSe ve BeTe icin yapilan
hesaplamalarla deneysel sonuglar karsilastirildiginda, dogrudan ve dolayli bant
araliklar1 icin hesaplanan enerji degerlerinin, deneysel degerlerden daha kiiciik
oldugu gorilmektedir. Bunun nedeni yapilan hesaplamalarda yerel yogunluk

yaklagiminin kullanilmasidir. Bununla birlikte Sekil 6.4’de I'-X boyunca deneysel
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verilerle olan uyum da hesaplamalarin sadece simetri noktalarinda bir miktar farklilik

gosterdigini kanitlamaktadir.

Be-kalkojenler i¢in yapilan hesaplamalar sonucunda her ii¢ yariiletkenin de dolayl
bant araligina sahip oldugu bulunmustur. Bu bant araliklar1 BeS’den, BeTe’ye dogru
azalan bir egilim gostermektedir. Burada degisken olan anyon atomlar1 (S, Se ve Te)
olduguna gore bu azalma da onlarla ilgilidir. Anyon atomlarinda elektron sayisi
arttikga, dolayli bant araligi azalmaktadir[42]. Buna benzer sekilde I' noktasinda
hesaplanan dogrudan bant aralig1 degerleri de BeS yariiletkeni i¢in en biiyiik iken
BeTe igin en kii¢iiktiir. Degerlik bantlarindan sifira yakin olan ii¢liniin olusturdugu,
daha yiiksek enerjili bant genislikleri de BeS (6.00 eV) i¢in en biiyiik degerine
sahipken BeSe (5.80 eV) ve BeTe (5.68 eV) icin giderek azalmaktadir. Bunun nedeni
ise anyon atomunun (S, Se ve Te), atom numarasi azaldik¢a materyal daha az
kovalent olur[50], yani iyonikligi artar. Boylece degerlik bantlar1 belirli bir yerde
kalirlar[42]. Daha once Khenata ve arkadaglarinin yaptigi teorik ¢alismada bu bant
genislikleri BeS, BeSe ve BeTe i¢in sirasiyla 6.13, 6.07 ve 5.76 eV olarak elde
edilmistir[42]. Yani hesaplanan degerler daha onceki teorik sonuglarla uyum

icindedir.

6.4. Titresim Ozellikleri

Bu kisimda ¢inko-siilfiir yapidaki BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenlerinin titresim
ozellikleri incelenmistir. Bolim 5’te incelenen III-N tipi yariiletkenlere benzer
olarak, Be-kalkojenlerin de hepsinin birim hiicrelerinde iki atom bulunmaktadir. Bu
nedenle her bir dalga vektorii i¢in, {icli akustik ve ii¢li de optik olmak iizere yine alt1
tane frekans degeri mevcuttur. I' — X ve I' — L yonlerinde enine akutik ve enine optik
fonon modlar st iiste geldikleri icin sadece dort fonon modu elde edilir. Simdi
hesaplamalar sonucunda elde edilen bilgilerden yararlanarak her bir yariiletken i¢in

titresim Ozelliklerini ele alalim.

BeS yariiletkeni i¢in elde edilen fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri
Sekil 6.5°te goriilmektedir. Grafikte ilk géze carpan akustik ve optik fonon modlar

arasinda yer alan akustik — optik bosluk bdlgesinin olduk¢a genis olmasidir. Be ve S
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atomlar1 arasindaki biiylik kiitle farkindan kaynaklanan bu bosluk bdlgesinin
genisligi X noktasinda 143 cm™, L noktasinda 182 cm™ ve W noktasinda ise 194

cm’' olarak hesaplanmustir.

BeS

T00 .

600 N/ \\/\/ ;
T sw \a\‘"&/ T | A =
2
E: 400 —
= I
E e T
?‘_,) 300 >
o) I

200 ﬁ /x

100

0 1

r K X r L X W L p(w)

Sekil 6.5. BeS yariiletkeni i¢in fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri.

Sekil 6.5’de daha iistte yer alan diger bosluk bolgesi ise TO ve LO fonon modlari
arasinda yer almaktadir. Bu bosluk bolgesinin genisligi de I', X, L ve W noktalar
icin sirastyla 85, 145, 62 ve 24 cm™' olarak bulunmustur. TO ve LO fonon modlari
arasinda bdyle bir bosluk olmasinin nedeni ise Be-kalkojenleri olusturan atomlar

arasindaki kiitle farki ve Phillips iyonikligidir.

Sekil 6.5’in sag tarafinda goriilen durum yogunlugu grafigi incelendiginde en yiiksek
enerjili pikin yaklastk 96 cm™ genisliginde ve en belirgin noktasinm da 580 cm™
degerinde oldugu bulunmustur. Bu pik acikca LO fonon modlarindan
kaynaklanmaktadir. Bu pikin hemen asagisinda yer alan ve TO fonon modlarinin
sebep oldugu ikili ve dar pikin uzun kolu 540 cm™” ve kisa kolu ise 515 cm™
civarinda yer almaktadir. Durum yogunlugu grafiginde yer alan diger bir pik ise 330
cm” degerindedir ve agikca LA fonon modlarindan kaynaklanmaktadir. Son olarak
en disik enerjili (yaklasik 230 cm™) pik ise TA fonon modlari tarafindan
olusturulmaktadir. Ayrica durum yogunlugu grafiginden Be ve S atomlarinin kiitle

farkindan kaynaklanan akustik-optik bosluk bdlgesi de agikca goriilmektedir.
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Sekil 6.6, BeSe yariiletkeni i¢in elde edilen fonon dispersiyon ve durum yogunlugu
grafiklerini gostermektedir. Bu grafiklerin her ikisinden de BeS yariiletkenine benzer
sekilde bir akustik — optik bosluk bolgesi agikca goriilebilir. Bu bosluk bdlgesinin
degeri BeS yariiletkenine gore daha biiytiktiir, ¢clinkii Be ve Se atomlarinin kiitle farki
Be ve S atomlariin kiitle farkina gore daha fazladir. Bu bosluk bolgesinin genisligi
X, L ve W simetri noktalari i¢in sirasiyla 234, 268 ve 260 cm” olarak elde edilmistir.
Sekilde yer alan bir diger bosluk bolgesi ise TO ve LO fonon modlar1 arasinda
bulunmaktadir ve bu bosluk bdlgesi de BeS i¢in bulunanla karsilastirildiginda daha
biiytiktiir. Bu bosluk bolgesinin genisligi ise I', X, L ve W degerlerinde 57, 150, 72

ve 29 cm™ olarak elde edilmistir.
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Sekil 6.6. BeSe yariiletkeni i¢in fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri.

Sekil 6.6’nin sag tarafinda yer alan durum yogunlugu grafigi incelendiginde yap1
olarak BeS ile ¢cok benzer bir sekil elde edilmistir. BeSe i¢in en yiiksek enerjili(560
cm’™) pik agikga I' — L yoniindeki LO fonon modlarindan kaynaklanmaktadir. Enerji
degeri olarak daha diisiik ancak siddet olarak daha biiyiik olan ikili pik ise tamamen
TO fonon modlarinin katkilartyla olusmaktadir. Bu piki olusturan uzun kolun enerji
degeri 490 cm” ve diger kolun degeri ise 450 cm™ civarindadir. Akustik fonon
modlarindan kaynaklanan diger pikler ise akustik — optik bosluk bdlgesinin
asagisinda yer almaktadir. LA fonon modunun olusturdugu pik 200 cm™ enerji
degerine sahipken, diger pikin enerji degeri 140 cm™ olarak hesaplanmistir ve TA

fonon modlarindan kaynaklanmaktadir.
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Son olarak Sekil 6.7°de goriilen fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri ise
BeTe yariiletkenine aittir. Fonon dispersiyon grafigine bakildiginda akustik — optik
bosluk bolgesinin BeS ve BeSe yariiletkenlerine goére daha genis oldugu
goriilmektedir. Bunun nedeni daha 6nce de belirtildigi gibi katyon ve anyon atomlari
arasindaki biiyiik kiitle farkidir. Akustik — optik bosluk bolgesinin genisligi X, L ve
W noktalar i¢in sirastyla 266, 297 ve 287 cm’' olarak hesaplanmistir. BeTe
yariiletkeni i¢in elde edilen fonon dispersiyon grafiginde de diger yariiletkenlere
benzer sekilde bir TO — LO bosluk bolgesi bulunmaktadir. Bu bosluk bélgesinin
genisligi ise I', X, L ve W simetri noktalarinda sirasiyla 27, 114, 49 ve 9 cm™ olarak

hesaplanmustir.
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Sekil 6.7. BeTe yariiletkeni i¢in fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri.

BeTe i¢in Sekil 6.7°de goriilen durum yogunlugu grafigine bakildiginda BeS ve
BeSe yariiletkenleri i¢in hesaplanan grafiklere ¢ok benzedigi goriiliir. LO fonon
modlarindan kaynaklanan pikin degeri 500 cm™ olarak hesaplanmustir ve diger
yariiletkenlere benzer sekilde yine en yiikksek enerji degerine sahip piktir. Onun
hemen altinda yer alan pik ise TO fonon modlarindan kaynaklanmaktadir ve enerji
degerleri 455 ve 425 cm™ olarak elde edilen iki koldan olusur. Akustik fonon
modlarindan kaynaklanan diger piklerin siddetleri ise sirasiyla 140 ve 97 cm™ olarak
hesaplanmistir. Bu piklerin ilki LA fonon modundan kaynaklanirken, ikincisinin

olusma nedeni ise TA fonon modlaridir.
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BeS, BeSe ve BeTe yarniletkenleri i¢in Brillouin bolgesinin I, X ve L simetri
noktalarinda hesaplanan TA, LA, TO ve LO fonon modlarinin enerji degerleri Tablo
6.3’de sunulmustur. Bu tabloda verilen frekans degerleri karsilagtirildiginda, LA-TA
farkinin BeS’den BeTe’ye dogru azaldig: agik bir sekilde goriiliir. Bu azalma anyon
kiitlesindeki artmadan kaynaklanmaktadir. Anyon kiitlesinin artmasi LA modunun
frekansin1 diigiirmekte bunun sonucu olarak LA-TA farki azalmaktadir. Ayrica bu
tabloda, hesaplanan degerler ile daha onceki teorik ve deneysel sonuclarin

karsilagtirilmasi da yapilmustir.

Tablo 6.3. BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri igin yiiksek simetri noktalarinda elde edilen fonon
modlart daha o6nceki teorik [45,46,57] ve deneysel [45,46] sonuglarla karsilastirilmigtir. Biitiin
degerler cm™ birimindedir.

Yariiletken FTO rLO XTA XLA XTO XL() LTA LLA LT() LL()

BeS 563 647 228 364 507 652 161 362 544 606

BeSe 498 555 139 217 451 601 99 217 485 557
Teorik[46] 496 576 - - - - - - - -
Teorik[57] 501 579 101 252 528 496 72 177 517 538

Deneysel[46] 501 579 - - - - - - - -

BeTe 468 495 97 160 426 540 70 158 455 504
Teorik[45] 477 - - - - - - - - -
Teorik[57] 461 502 80 140 477 468 67 74 473 481

Deneysel[45] 461 502 - - - - - - - -

Berilyum kalkojenlerin hepsi i¢in de akustik-optik bosluk bolgesinin yani sira bir de
optik-optik bosluk bolgesi elde edilmistir. Bu bosluk bolgesinin belirlenmesinde TO
ve LO fonon modlar arasinda enerji farklar etkili olmaktadir. Be-kalkojenler igin
LO-TO farkinin en belirgin gozlendigi yer X noktasidir. Bu nedenle Tablo 6.4°de
BeS, BeSe ve BeTe icin kiitle oranlar1, Phillips iyonikligi degerleri[Ref.111] ve X
noktasindaki LO-TO modlariin farki verilmistir. Bu tablodan da goriilebilecegi gibi
LO-TO fonon modlar arasindaki bosluk bolgesi, anyon ve katyon atomlarimin kiitle

farkinin yani sira bilesiklerin iyonikligi ile de iliskilidir.
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Tablo 6.4. BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri i¢in kiitle oranlari, Phillips iyonikligi ve X noktasinda
LO — TO fonon modlarinin orani verilmistir.

Yaniiletken Kiitle Oram Phillps Tyonikligi Xio — Xro (em™) Xro / Xro
BeS 3.56 0.29 145 0.78
BeSe 8.76 0.26 150 0.75
BeTe 14.16 0.17 114 0.79

Berilyum kalkojenler i¢in Be atomunun Kkiitlesi, S, Se ve Te atomlarina gore ¢ok
kiigiik oldugundan LO fonon modunun enerjisi biitiin simetri yonleri boyunca TO

fonon modunun enerjisinin iizerinde yer almaktadir.

6.4.1. Berilyum kalkojenlerin atomik titresim karakterleri

BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenlerinin titresim 6zelliklerinin daha genis bir sekilde
ele alinmasi, onlarin atomik titresim sekillerini de incelemekle miimkiin olur. Bu
yariiletkenlerin her biri i¢in I" noktasinda biri TO ve digeri LO olmak iizere iki fonon
modu mevcuttur. Bu fonon modlarinin atomik titresim karakterleri Sekil 6.8’de
sunulmustur. Bu sekilden agik¢a anyon ve katyon atomlar1 arasindaki kiitle farkinin
atomik titresimlerin karakterinin ortaya ¢ikmasinda Onemli bir rol oynadig
gortilebilir. Optik fonon modlar i¢in kiigiik kiitleli atomun (burada Be atomudur)
daha fazla titresecegi beklenen bir sonuctur. Ancak atomlar arasindaki kiitle farki ¢ok
biiylik degilse bilesigi olusturan diger atom da modun olugmasina katki yapar. BeS
icin elde edilen TO ve LO fonon modlari incelendiginde, S atomlarinin kiitlesinin Be
atomlarina gore biiyiik olmasina ragmen titrestikleri ve modlarin olusmasina katki
yaptiklar1 goriilmektedir. Fakat Be atomlar kiiciik kiitlelerinden dolayr S atomlarina
gore cok daha fazla titresmektedirler. Optik fonon modlari i¢in iki atomun beklenen
bir sekilde birbirlerine zit titrestikleri de elde edilmistir. BeSe yariiletkeni igin
hesaplanan TO ve LO fonon modlar1 incelendiginde Be atomlarimin bu modlarin
olusmasina yaptig1r katkinin, BeS’de yaptiklar1 katkiya gore daha biiyiik oldugu
ortaya ¢cikmistir. TO fonon modu i¢in elde edilen titresim seklinde Se atomlarmnin
cok az da olsa bir titresim yaptiklar1 goriiliirken, enerjisi daha biiyiik olan LO fonon

modu sadece Be atomlarinin titresimlerinden kaynaklanmaktadir.
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Sekil 6.8. BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenleri i¢in I noktasinda hesaplanan TO ve LO fonon
modlarinin atomik titresim karakterleri.

BeTe yariiletkeni incelendiginde ise hem TO hem de LO fonon modlarmin her
ikisinin de yalnizca Be atomlarinin titresimleriyle olustuklar1 goriilmektedir. Ayrica

Be atomlarinin titresimlerinin biiyiikliikleri de BeS ve BeSe icin elde edilenlerden
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daha fazladir. Bunun nedeni Be ve Te atomlar1 arasindaki kiitle farkinin ¢ok biiyiik
olmasidir. Ayn1 zamanda TO ve LO fonon modlarinin enerji degerleri de BeS’den

BeTe’ye dogru giderek azalmaktadir.

Diger simetri noktalarinda ise TA ve TO fonon modlari ¢ift katli dejenere olduklari
icin TA, LA, TO ve LO olmak iizere her simetri noktasi i¢in dort fonon modu
hesaplanmistir. Simdi her bir yariiletken i¢in X ve L noktalarinda elde edilen atomik

titresimleri tek tek ele alalim.
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Sekil 6.9. BeS yariiletkeni i¢in X simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik titresimleri.

BeS icin X simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik titresimleri Sekil

6.9’da  goriilmektedir. Enine fonon modlarmin titresim  karakterlerinin
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belirlenmesinde hem Be hem de S atomlarinin titresimlerinin etkili oldugu
goriilmektedir. LA fonon modu i¢in sadece biiyiik kiitleli S atomlar1 hareket ederken,

LO fonon modunun olusumuna daha hafif olan Be atomlar1 neden olmaktadir.

Sekil 6.10 BeS igin L simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik
titresimlerini gostermektedir. Bu simetri noktasinda da X simetri noktasinda oldugu
gibi TA ve TO fonon modlariin olusumunda her iki atomun da katkisinin oldugu
goriilmektedir. Boyuna modlarin belirlenmesinde ise yine benzer sekilde LA icin S

ve LO i¢gin ise Be atomlarinin etkili olduklar1 goze c¢arpar.

O Be t
. =_2.0
®s Y =420 (0.50.50.5)
Enine Modlar BeS Boyuna Modlar

L
Vm= 606 (1/cm)

L
V’|0= 544 (1/cm)

Sekil 6.10. BeS yariiletkeni igin L simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik titregimleri.
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BeSe yariiletkeni i¢in X simetri noktasinda elde edilen fonon modlarina ait atomik
titresimler Sekil 6.11°de sunulmustur. TA fonon modunun olusumunda Be ve Se
atomlar1 ortak bir katki yapmaktadirlar. LA i¢in ise sadece daha biiyiik kiitleli Se
atomu etkili olmaktadir. Optik modlarin titresim karakterlerini ise Se atomlarina gore
daha hafif olan Be atomlar1 belirlemektedir. X simetri noktasindaki fonon modlari
incelendiginde ayni1 atomlarin birbirine zit titresebildigi goriilmektedir. Bunun nedeni

bu atomlar arasinda 180° faz farki olmasidir.

() Be
® s A y §=201 (0.0 0.0 1.0)

~a

Enine Modlar BeSe Boyuna Modlar

X X
V,m: 451 (1/em) Vm: 601 (1/em)

Sekil 6.11. BeSe yariiletkeni i¢in X simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik
titresimleri.

BeSe i¢in bir diger simetri noktasi olan L’de hesaplanan atomik titresimler Sekil
6.12°de goriilmektedir. Bu simetri noktasinda da TA fonon modunun olusumuna her

iki atomun katki yaptig1 bulunmustur. LA fonon modu i¢in ise X simetri noktasina
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benzer sekilde sadece Se atomlari titresmektedir. TO ve LO fonon modlar
incelendiginde yine X simetri noktasinda elde edildigi gibi sadece Be atomlariin

titresimleri etkili olmaktadir.

O Be
® s "I_‘Y q= 2-;';)’1 (0.50.50.5)

Enine Modlar BeSe Boyuna Modlar

L L
V,m= 485 (1/cm) Vu):SS? (1/cm)

Sekil 6.12. BeSe yariiletkeni i¢in L simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik
titresimleri.

BeTe yariiletkeni i¢in X simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin titresim
karakterleri Sekil 6.13’te sunulmustur. Bu simetri noktasindaki fonon modlarinin
titresim gekilleri incelendiginde BeSe yariiletkeni i¢in ayni simetri noktasinda elde
edilen titresim sekilleriyle olduk¢a benzer olduklar1 goriilebilir. BeTe i¢in X simetri
noktasinda hesaplanan TA fonon modu i¢in hem Be hem de Te atomlarinin katki

yaptiklart goriilmektedir. Ancak Be atomlarinin bu modun olusumuna yaptiklar
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katki BeS’den BeTe’ye dogru gittik¢e azalmaktadir. Bunun nedeni BeS’den BeTe’ye
dogru anyon-katyon kiitle farkinin artmasidir. LA fonon modunun titresim
karakterinin belirlenmesinde yine biiylik kiitlesi nedeniyle Te atomlar1 etkili
olmaktadir. Optik fonon modlarinin titresim karakterlerini ise Be atomlarinin

titresimleri belirlemektedir.

O Be
Q- =] g :%ﬁ (0.00.0 1.0)
Enine Modlar BeTe Boyuna Modlar

v_l’;: 426 (1/cm) v}f): 540 (1/cm)

Sekil 6.13. BeTe yariiletkeni i¢in X simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik
titresimleri.

Sekil 6.14, BeTe i¢in L simetri noktasinda elde edilen fonon modlarmin atomik
titresim sekillerini gostermektedir. Bu simetri noktasinda da TA fonon modu igin her
iki atomun da titresimleri etkili olurken, LA fonon modunun titresim karakterinin
belirlenmesinde yalnizca Te atomlar1 rol oynamaktadir. Optik fonon modlar1 ise

kiigiik kiitleli Be atomlarinin titresimlerinden olusmaktadir.
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O Be
.J Te 'J_’ y ﬁ:%I (0.50.50.5)

Enine Modlar [ BeTe Boyuna Modlar

-
A

L L
V,m= 455(1/cm) Vm= 504 (1/cm)

Sekil 6.14. BeTe yariiletkeni icin L simetri noktasinda elde edilen fonon modlarinin atomik
titresimleri.

III-N tipi yar1 iletkenlere benzer sekilde Be-kalkojenler de hep birlikte ele
alindiginda Anyon:Katyon kiitle oranmin artmasiyla birlikte akustik fonon
modlarmin titresim karakterlerinin belirlenmesinde biyiik kiitleli atomlar etkili
olurken, optik modlarin belirlenmesinde ise kiitleleri kii¢iik olan atomlar rol

oynamaktadir.



BOLUM 7. III-N TiPi YARIILETKENLERIN YUZEY
OZELLIKLERI

7.1. Giris

III-N tipi yariiletkenler Bolim 5°de anlatilan fiziksel oOzellikleri nedeniyle
teknolojide genis bir sekilde kullanilmaktadir. Son yillarda bilgisayar teknolojisinin
gelismesi ve bununla baglantili olarak yiizey fizigi ¢alismalarinin hiz kazanmasi ile
BN, AIN, GaN ve InN yiizeylerinin arastirilmasi olduk¢a 6nem kazanmistir. Bu
kisimda yogunluk fonksiyon teorisi kullanilarak III-N tipi yariiletkenlerin (110)
ylizeylerinin yapisal, elektronik ve titresim Ozellikleri sunularak daha Onceki

calismalarla karsilastirilacaktir.

7.2. TII-N Tipi Yariiletkenlerin (110) Yiizeylerinin Yapisal Ozellikleri

III-N(110) yiizeyleri i¢in elde edilen atomik denge geometrisi, ¢inko siilfiir yapida
kristallesen tiim materyallerin (110) ylizeyleriyle biiyiik bir benzerlik gostermektedir.
Bu yapida en iist seviyede bulunan grup-III yiizey atomlart hacim i¢ine dogru hareket
ederken, N atomlar1 ise ylizeyden disart dogru hareket ederek dengede
kalmaktadirlar. Atomik denge geometrisinin bu sekilde olmasinin sebebi katyon
atomlarmin kendine komsu olan ii¢c grup-V atomuyla sp” baglanmasiyla kovalent bag
yapmast ve ylizey anyon atomlarinin da komsusu olan grup-III atomlariyla p-
baglanmas1 yapmayi tercih etmesidir[85]. Bu sekilde olusan atomik denge geometrisi
ylizey zincirinin ® ac¢ist kadar donmesine neden olur. Sekil 7.1°de III-N (110)
ylzeyleri icin elde edilen atomik denge geometrisinin yandan goriniimii
sunulmugtur. BN, AIN, GaN ve InN materyallerinin (110) yiizeyleri i¢in sekilde
gosterilen denge parametrelerinin hesaplanan degerleri Tablo 7.1°de goriilmektedir.
Bu tabloda ayrica daha 6nce yapilan ¢aligmalarla da karsilastirmalar yer almaktadir.

Hesaplamalar sonucu elde edilen veriler daha 6nce yapilan ¢alismalarla[63,65,67,69]



94

iyl bir uyum ig¢indedir. Yizey i¢in atomik denge geometrisi hesaplamalarinda bag

dondiirme acis1 o, karakteristik bir 6zellik olarak ortaya ¢ikar.

[110]

[001]

Sekil 7.1. III-N(110) yiizeyleri icin elde edilen atomik denge geometrisinin yandan goriiniimii. Sekilde
gosterilen ylizey denge parametreleri Tablo 7.1°de sunulmustur.

Tablo 7.1 incelenirse, AIN ve InN i¢in hesaplanan ac1 degerlerinin BN ve GaN igin
hesaplananlardan daha kii¢iik oldugu goriilmektedir. Bunun yani sira III-N
yartiletkenleri i¢in ® acisi ortalama 15+4° olarak hesaplamirken, diger III-V
bilesikleri icin bu deger 294+3° bulunmustur[112]. III-N(110) vyiizeyleri i¢in
hesaplanan ® agisinin bu sekilde kiiclik olmasinin nedeni farkli gruplar tarafindan
bilesiklerin giiclii iyonik karakterleri ile agiklanmaya c¢alisilmis[66,113,114] fakat
yapilan baska hesaplamalarda[115] bunun genel bir agiklama olamayacagi ortaya
cikmistir. Tablo 7.1°den ve daha dnceki ¢alismalardan goriilebilecegi gibi @ agist,
BN g6z Oniine alinmadan diger III-N materyalleri icin, A;; ile ortak sekilde
degismektedir. Bunun sebepleri ise sistemin iyonikligi, katyon ve anyon atomlari
arasindaki yiik gecisi ve bag uzunlugunu belirleyen kimyasal etkilerdir[68,69]. Bu
etkiler aslinda sadece bu aciy1 belirlemekle kalmamakta, ayn1 zamanda tiim yiizey

atomik yapinin sekillenmesine katkida bulunmaktadir. BN, AIN, GaN ve InN
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yariiletkenlerinin (110) yiizeyleri i¢in ylizey atomlar1 arasindaki bag uzunluklari ise

sirastyla 1.440, 1.782, 1.860 ve 2.085 A olarak elde edilmistir. Daha 6nceki
caligmalarda A;; parametresinin, bag uzunlugu ile de lineer bir sekilde degistigi

bulunmustur[68,69].

Tablo 7.1. BN(110), AIN(110), GaN(110) ve InN(110) yiizeyleri i¢in hesaplanan yiizey atomik denge
geometrisi parametrelerinin daha dnceki teorik hesaplamalarla karsilastirilmasi. Biitiin uzunluklar A

birimindedir. dd/d ifadesi, hacim bag uzunluguyla karsilastirildiginda, yiizey bag uzunlugundaki
kisalmay1 gostermektedir.

A Ay Ay Ay diot das ® 8d/d (%)

BN 0213  0.029 0660 0870 1.124 1300 17.9° 7.1
Teori[63]  0.276 - - - - - 21.7° -
Teori[65]  0.187 - - - 0.837 - 15.7° -
Teori[67] 0215  0.043 - - 0.994 - 18.1°  7.17
Teori[69]  0.203  0.027 - - 1.149 - 16.6° -

AIN 0.185 0.040 0870 1.080  1.490  1.590 12.0° 5.7
Teori[63]  0.303 - - - 0.891 - 20.8° -
Teori[65]  0.131 - - - 0.891 - 11.6° -
Teori[67]  0.188  0.040 - - 1.301 - 123°  6.06
Teori[69]  0.182  0.040 - - 1.485 - 11.9° -

GaN 0270  0.040 0940 1.100 1.511  1.610  16.0° 3.6
Teori[63]  0.315 - - - - - 19.4° -
Teori[65]  0.320 - - - 1.103 - 14.3° -
Teori[67] 0247  0.039 - - 1.334 - 153° 553
Teori[69]  0.281  0.043 - - 1.454 - 17.5° -

InN 0216  0.020 1.062 1240 1.563  1.794 11.5° 3.0
Teori[65]  0.183 - 0.801 - - - 13.1° -
Teori[67] 0250  0.002 - - 1.550 - 13.0° 4.34
Teori[69]  0.177  0.040  0.780 - 1.466 - 10.6° -

7.3. III-N Tipi Yariiletkenlerin (110) Yiizeylerinin Elektronik Ozellikleri

II-N(110) yiizeylerinin elektronik 06zellikleri bu kisimda ele alacaktir. Bu
yariiletkenlerin ylizey elektronik 6zellikleri daha 6nce bir¢ok grup tarafindan teorik
olarak ¢alisilmistir[65,67-70] Bu calismalardan III-N yariiletkenleri i¢in elde edilen
ylizey elektronik bant yapilarinin genel olarak birbirine oldukc¢a benzedikleri

bulunmustur.
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7.3.1. BN(110) yiizeyinin elektronik ozellikleri

BN(110) ylizeyi i¢in hesaplanan ylizey elektronik bant yapisi grafigi Sekil 7.2°de
goriilmektedir. Sekilde tarali bolgeler hacim bant yapisin1 gostermektedir. Bu taral
kisimlar arasinda kalan bosluk bolgeleri ise hi¢ bir hacim elektronik seviyesinin yer
alamayacag1 yasak enerji araliklaridir. BN(110) ylizeyi i¢in elde edilen yiizey
elektronik bant yapis1 grafiginde (-10) — (+10) eV enerji aralifinda toplam dort ylizey
elektronik enerji seviyesi bulunmaktadir. Bu enerji seviyelerinden hacim
bolgesindeki boslukta yer alan ikisinden daha diisiik enerjiye sahip olami yiizey

katyon atomlarindan kaynaklanirken daha iistteki enerji bandinin olusumuna anyon

atomlar1 neden olmaktadir. Bu iki enerji bandi da M — X' simetri yonii boyunca

oldukca biiyiik bir dispersiyon gostermektedir.

Enerji (eV)

-10 —

J— J— 7 JR—

r X M X r M

Sekil 7.2. BN(110) yiizeyi i¢in elde edilen ylizey elektronik bant yapis1 grafigi. Tarali bolgeler hacim
bant yapisini gostermektedir.

Hacim atomlarmin olusturdugu degerlik bandi ile iletkenlik bandi arasindaki bosluk
bolgesinde de iki yiizey elektronik enerji bandi yer almaktadir. Degerlik bandina
yakin olan en yiiksek dolu yiizey elektronik enerji band1 yiizey anyon atomlarindan

kaynaklanirken, bos olan ve daha yiiksek enerjiye sahip enerji seviyesi ise ylizey
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katyon atomlar1 tarafindan olusturulmaktadir. Bos olan yiizey enerji bandi simetri
yonleri boyunca bir dispersiyon gosterirken, en yiiksek dolu enerji seviyesi ise tiim
simetri yonleri boyunca neredeyse hi¢ degismeden yer almaktadir. BN(110) ylizeyi
icin bu iki enerji seviyesi arasindaki enerji aralig1 ortalama olarak tiim simetri yonleri
boyunca 4.2 eV olarak hesaplanmistir. Bu yiizey i¢in hesaplanan elektronik bant
yapist grafigi daha oOnceki teorik hesaplamalardan elde edilen sonuglarla da

uyumludur[65,67].

7.3.2. AIN(110) yiizeyinin elektronik o6zellikleri

Sekil 7.3 AIN(110) yiizeyi i¢in elde edilen ylizey elektronik bant yapisi grafigini
gostermektedir. Tarali kisimlar hacim elektronik enerji seviyeleri ile olusturulmustur.
Bu sekilde de BN(110) icin elde edilen grafige benzer bicimde dort tane ylizey

elektronik enerji seviyesi bulunmaktadir.

o = MW s v

Enerj1 (eV)

|
(S

I X M I M

Sekil 7.3. AIN(110) yiizeyi icin elde edilen yiizey elektronik bant yapis1 grafigi. Tarali bolgeler hacim
bant yapisin1 gostermektedir.

Bu seviyelerin ilki ylizey katyon atomlarinin olusturdugu bir enerji seviyesidir ve -4

eV civarinda baslaylp M — X' boyunca artmaktadir. Bunun hemen iizerindeki enerji
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seviyesi ise X —M — X' boyunca dispersiyon gdsteren ve yiizey anyon atomlarindan
kaynaklanan bir enerji seviyesidir. Daha iistteki en yiiksek dolu yiizey enerji bandi
BN(110) yiizeyindekine benzer sekilde yine X —M — X' boyunca hacim enerji
seviyelerinin lizerinde, neredeyse hi¢ dispersiyon gdstermeden yer almaktadir. 3 eV
enerji seviyesinin lizerinde ve tiim simetri yoOnleri boyunca olduk¢a biiyiikk bir
dispersiyona sahip olan yiizey iletkenlik enerji seviyesi ise yiizey katyon
atomlarindan kaynaklanmaktadir. AIN(110) yiizeyi i¢in en yliksek dolu enerji bandi
ile yiizey iletkenlik bandi arasindaki ortalama enerji farki 3.8 eV olarak elde
edilmistir. Bu yiizey i¢in hesaplanan elektronik bant yapisi grafigi daha 6nceki teorik

hesaplamalarla da uyum i¢indedir[65,67,69]

7.3.3. GaN(110) yiizeyinin elektronik ozellikleri

GaN(110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey elektronik bant yapis1 grafigi Sekil 7.4’de

goriilmektedir.

Enerji (eV)

r X M X r M

Sekil 7.4. GaN(110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey elektronik bant yapisi grafigi. Tarali bolgeler hacim
bant yapisini gostermektedir.
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Tarali kisimlar hacim elektronik enerji seviyeleridir. Bu ylizey ic¢in hacim enerji
bolgesi arasinda kalan bogluk bolgesinde yine iki enerji seviyesi yer almaktadir.
Bunlardan diisiik enerjiye sahip olan ve -6 eV civarindan baslayip artarak ilerleyen
enerji seviyesi ylizey katyon atomlarindan kaynaklanmaktadir. Bunun hemen
izerinde anyon atomlari tarafindan olusturulan enerji seviyesi ise daha dnce anlatilan
yuzeylerden farkli olarak, c¢ok az bir sekilde hacim enerji seviyelerinden
ayrilmaktadir. Dolu yiizey enerji band1 GaN(110) yiizeyi i¢in de anyon atomlarindan
kaynaklanmaktadir fakat, BN(110) ve AIN(110) yiizeyleriyle karsilastirildiginda
simetri yonleri boyunca ¢ok daha az dispersiyon gostermektedir. En yiiksek enerjili
bos olan yiizey iletkenlik bandi1 ise yine oldukca biiyiik bir dispersiyon
gostermektedir. Bu ylizey icin hesaplanan en yiiksek dolu ve en diisiik bos ylizey
enerji bantlar1 arasindaki enerji farki ise ortalama 3.5 eV olarak bulunmustur. Daha
onceki teorik hesaplamalarla, GaN(110) ylizeyi i¢in hesaplanan elektronik bant
yapisi grafiginin olduk¢a uyumlu oldugu goriilmektedir[65,67,68].

7.3.4. InN(110) yiizeyinin elektronik ozellikleri

Enerji (eV)

—_— N 7 —_—

I’ X M X I M

Sekil 7.5. InN(110) yiizeyi i¢in elde edilen ylizey elektronik bant yapisi grafigi. Tarali bolgeler hacim
bant yapisini gostermektedir.
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Son olarak InN(110) yiizeyi i¢in elde edilen ylizey elektronik bant yapisi grafigi
Sekil 7.5’de goriilmektedir. Bu grafik 6zellikle GaN(110) yiizeyi i¢in elde edilen
grafige oldukca benzemektedir. Sekil 7.5’de katyon atomlarindan kaynaklanan en
diisiik enerjili yiizey enerji seviyesi sadece M — X' boyunca ortaya ¢ikmaktadir.
Hemen iistte yer alan ve anyon atomlarinin olusturdugu enerji bandi ise GaN(110)
ylizeyindekine benzer sekilde hacim enerji seviyelerinden ¢ok az ayrilmaktadir. Yine
anyon atomlaridan kaynaklanan bir baska enerji seviyesi ise X —M — X’ boyunca
diiz bir ¢izgi seklinde devam eden en yiiksek enerjili yiizey degerlik bandidir.
Yiizeyde bulunan katyon atomlarinin olusturdugu yiizey iletkenlik bandi ise daha

once anlatilan ii¢ ylizeye gore hacim enerji seviyeleriyle daha i¢ icedir fakat yine de

X -M- X' simetri yonleri boyunca olduk¢a belirgindir. En yiiksek dolu yiizey
enerji bandi ile en diisiik enerjili bos iletkenlik band1 arasindaki ortalama enerji farki
ise InN(110) yiizeyi icin yaklasik 2.75 eV’dur. InN(110) yiizeyi icin elde edilen
elektronik bant yapis1 grafigi daha Onceki teorik hesaplamalarla da uyum

i¢indedir[65,67,69]

7.4. TII-N Tipi Yariiletkenlerin (110) Yiizeylerinin Titresim Ozellikleri

Bu kisimda BN(110), AIN(110), GaN(110) ve InN(110) yiizeylerinin titresim

ozellikleri incelenerek elde edilen sonuclar daha 6nceki verilerle karsilastirilacaktir.

7.4.1. BN(110) yiizeyinin titresim ozellikleri

BN(110) i¢in hesaplanan yiizey fonon dispersiyon grafigi Sekil 7.6’da goriilmektedir.
Bu grafikte yiizey fonon dispersiyon egrileri kalin ¢izgilerle, BN yariiletkeninin
hacim fonon enerjileri ise tarali bolge ile gosterilmistir. BN i¢in katyon ve anyon
atomlar1 arasindaki kiitle farki ¢ok az oldugu icin akustik ve optik fonon modlari
arasinda bir enerji araligi bulunmamaktadir. Sekilde de goriildiigii gibi en yiiksek
enerjili fonon modu(Fuchs-Kliewer fonon modu) T — X' yonii disinda tiim simetri

yonleri boyunca hacim bolgesinin {lizerinde yer almaktadir. Ayrica bu fonon modu

katkisiz I1I-V(110) yiizeylerinin aksine T —X ve T —M simetri yonlerinde biiyiik
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bir dispersiyon gosteritken XM ve I — X' boyunca neredeyse diiz bir ¢izgi

seklinde uzanmaktadir.

Enerji (meV)

r X M X r M DOS

Sekil 7.6. BN(110) yiizeyi i¢in hesaplanan yiizey fonon spektrumu ve durum yogunlugu grafikleri.
Tarali bolge hacim durumundaki kiibik BN i¢in fonon enerjilerini gosterirken, kalin ¢izgiler
hesaplanan yiizey fonon egrileridir. Sag taraftaki grafikte ise kesikli ¢izgi hacim fononlari i¢in ve diiz
¢izgi ise yiizey fononlar1 i¢in durum yogunlugu egrilerini gostermektedir.

Sekil 7.6°da yer alan durum yogunlugu grafiginde kesikli ¢izgi hacim fonon modlari
kullanilarak hesaplanirken, diiz ¢izgi ise yiizey fononlarindan kaynaklanmaktadir. Bu
grafikte yer alan DOS, ‘Density of States’ ifadesinin kisaltmasidir ve durumlarin
yogunlugu anlamina gelmektedir. BN(110) yiizeyi i¢in bu grafikten de acikca
akustik-optik bosluk bolgesinin olmadig1 goriilmektedir. Sekildeki iki ¢izgi yapi
olarak birbirine oldukca benzemektedir. Ancak 160.0 meV enerjisinin {izerinde
hacim fononlarindan kaynaklanan kesikli ¢izgi yer almamaktadir. Bu da bunun
iizerindeki diiz ¢izgi ile gosterilen durum yogunlugu piklerinin en yiiksek enerjili

yiizey optik fonon modundan kaynaklandigini1 géstermektedir.

Yiizey fonon dispersiyon grafigindeki hacim bolgelerinin ortalarinda bulunan enerji
bosluklarinin iglerinden gegen fonon modlarinin incelenmesi de olduk¢a 6nemlidir.
Ciinkii bu bolgelerde hacim fonon modu bulunamaz ve bu modlarin yilizey
titresimlerine ait oldugu kesindir. Ayrica bu fonon modlar1 yiizey bosluk fonon
modlart olarak adlandirilirlar. Sekilde acik¢a yer alan ve ylizey titresim ozellikleri

incelenirken Onemli bir yere sahip olan en diisiik enerjili yiizey fonon modu
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(Rayleigh wave fonon modu) ise I —M simetri yonii disinda tiim simetri yonlerinde

hacim fonon modlarinin altinda yer almaktadir.

III-V(110) yiizeylerinin 6rgii dinamigi hesaplamalarinda T — X' yoniinde yiizey
fonon modlar1 A" ve A" olmak tizere ikiye ayrilir. Zig-zag zincir yonii olarak ifade
edilen [110] yonii boyunca olan atomik titresimler A” fonon modlari; bu yéne dik
dogrultuda olan titresimler ise A’ fonon modlar1 olarak isimlendirilir. Sekil 7.7’de
Brillouin Bolgesi merkezinde (I' noktasi) segilen bazi A" ve A" fonon modlarinin
atomik titresim sekilleri sunulmustur. Enerjisi 75.0 meV olan ve hacim fononlari
arasindaki bosluk bolgesinde bulunan fonon modu incelendiginde, yiizey atomlar ile
ikinci ve liglincii tabaka atomlarinin yiizey normali dogrultusunda fakat birbirlerine
zit yonde titrestikleri goriilmektedir. Sekilde goriilen 117.40 meV enerjili ikinci
fonon modu II1-V(110) yiizey dinamigi hesaplamalarindaki ilging fonon modlarindan
biridir. Bu fonon modu yiizey atomlarinin [001] dogrultusunda birbirlerine zit yonde
titresmelerinden meydana gelir ve bag germe modu olarak adlandirilir. Bu fonon
modu enerjisi ve kutuplanma karakteri bakimindan ele alindiginda daha 6nceki BCM
hesaplamalarindan[32] elde edilen 113.0 meV enerjili fonon modu ile ¢ok biiyiik bir
benzerlik gostermektedir. Bag donmesiyle olusan etkin dipol, literatiirde bag
dondiirme modu olarak bilinen 6zel bir yiizey titresimi ile ilgilidir. Daha onceki
BCM hesaplamalarina[32] uygun bir sekilde bu fonon modu 139.5 meV olarak
bulunmustur. Enerjisi 157.5 meV olarak bulunan A’ fonon modunun titresim
karakterini ise biiyiik oranda ylizey B ve buna zit olarak titresen ikinci tabakadaki N
atomlar1 belirlemektedir. BCM hesaplamalarinda bu modla karsilastirilabilecek

modun enerjisi 156.0 meV olarak elde edilmistir[32]. A" karakterli fonon modlarini
gosteren atomik yerlesim sekli, [110] dogrultusunda tam ortadan ikiye ayrilirsa sag

tarafta kalan bir N ve iki B atomu yiizey atomlarin1 gosterirken, sol taraftaki atomlar
ise ikinci seviyede yer almaktadirlar. Sekil 7.7°de goriilen A" karakterli fonon
modlarinin enerjileri 131.50 meV ve 150.51 meV’dir. Bu fonon modlar1 sirasiyla
ylizey ve yiizey-alt1 zig-zag zincir modlar1 olarak siniflandirilirlar. Bunun nedeni ise
ilk fonon modunun titresim karakterinin yiizey atomlar1 tarafindan ve digerininkinin

ise yiizeyin bir altinda yer alan ikinci seviye atomlari tarafindan belirlenmesidir.



103

[110] [110]
1} [}

OB
oN
Lqo01] . =[001]
i
® Jo,
/ [ }
- o 0
v=75.00 meV v=117.40 meV v=131.50 meV

A
/ o f Q ! 'l
) ] ]
: >/ e S ®
v=139.50 meV v=157.50 meV v=150.51 meV

Sekil 7.7. Brillouin Bolgesi merkezinde secilen bazt A" ve A" fonon modlarinin atomik titresim
sekilleri.

Brillouin Bolgesi smirlart olan X, X' ve M noktalarinda bulunan enerji

araliklarimin iginde kalan ikiser tane fonon modunun atomik yer degistirme

sekillerinin yandan ve iistten goriiniimleri Sekil 7.8’de sunulmustur. X noktasindaki
enerji araliginda bulunan fonon modlarimin enerjileri 97.70 meV ve 132.0 meV
olarak hesaplanmistir. Diisiik enerjili olan mod ikinci tabakada bulunan B ve N
atomlarinin titresimlerinden kaynaklanmaktadir. Daha ytiiksek enerjili mod ise birinci
tabaka atomlarin titresimiyle meydana gelmektedir. Bu fonon modu daha o6nceki
BCM hesaplamalarinda 135.0 meV olarak bulunmustur[32]. X' ve M smir
noktalarinda elde edilen enerji aralign fonon modlart X noktasindakilere benzer
olarak ilk iki tabakada bulunan atomlarin titresimlerinden kaynaklanmaktadir.
BN(110) yiizeyi i¢in bulunan biitiin enerji araligt fonon modlarinda iigilincii

tabakadaki atomlarin titresimleri ihmal edilebilecek kadar azdir.
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Sekil 7.8. Brillouin Bolgesi sinirlart olan X, X' ve M noktalarinda bulunan enerji araliklarinin
iginde yer alan fonon modlariin atomik yer degistirme sekillerinin yandan ve {istten goriiniimleri.

X' noktasinda 36.0 meV olarak elde edilen en diisiik enerjili akustik fonon modu
A’ karakterine sahiptir. Bu fonon modu ylizey atomlarmin [001] yoniindeki
titresimlerinden kaynaklanmaktadir. 2002 yilinda yapilan BCM hesaplamalarinda da
en diisiik enerjili fonon modu benzer bicimde 38.0 meV degerinde bulunmustur[32].
Bu simetri noktasinda 42.0 meV enerjili ikinci akustik fonon modu ise A"
karakterine sahiptir ve daha 6nce BCM hesaplamalarinda[32] elde edilen 41.8 meV
degeriyle uyum i¢indedir. X noktasinda elde edilen yiizey akustik fonon modlarmin
enerji degerleri ise 57.5 meV ve 63.2 meV olarak bulunmustur. En diisiik enerjili
fonon modu BCM hesaplamalarinda 57.9 meV enerji degerindeki fonon modu ile
hem enerji olarak hem de kutuplanma karakteri olarak biiylik bir benzerlik
gostermektedir. Bu fonon modu birinci seviye N ve ikinci seviye B atomlarinin zig-
zag zincirine dik yonde titresimleri ile birinci seviye B atomlarinin zig-zag zinciri
yoniindeki hareketinden kaynaklanmaktadir. M noktasinda 55.2 meV enerjili olarak
elde edilen en diisiik enerjili fonon modunun olusumuna yine yiizeyde ve ikinci

seviyede bulunan atomlar neden olmaktadir.



105

7.4.2. AIN(110) yiizeyinin titresim ozellikleri

AIN(110) yiizeyi i¢in elde edilen ylizey fonon spektrumu Sekil 7.9°da goriilmektedir.
Bu sekilde tarali kisimlar hacim fononlarin1 gosterirken diiz cizgiler ylizey fonon

modlarindan elde edilmistir.

]
=

Enerji (meV)

DOS

Sekil 7.9. AIN(110) yiizeyi igin hesaplanan yiizey fonon spektrumu ve durum yogunlugu grafikleri.
Tarali bolge hacim durumundaki kiibik AIN i¢in fonon enerjilerini gosterirken, kalin ¢izgiler
hesaplanan ytizey fonon egrileridir. Sag taraftaki grafikte ise kesikli ¢izgi hacim fononlar i¢in ve diiz
¢izgi ise yiizey fononlar1 i¢in durum yogunlugu egrilerini gostermektedir.

Sekle bakildiginda BN(110) yilizeyine benzemekle beraber farkli olarak ¢ok dar da
olsa bir akustik-optik bosluk bolgesinin oldugu goriilmektedir. Bu bosluk bdlgesi Al
ve N atomlar1 arasindaki kiitle farkindan kaynaklanmaktadir. Bunun yani sira bu
ylizey icin elde edilen fonon dispersiyon bdlgesinde bir de optik-optik bosluk bolgesi
yer almaktadir. Hacim fonon modlar1 arasinda yer alan bosluk boélgelerinde bulunan
fonon modlar agikca ylizey atomlarindan kaynaklandig i¢in 6nemlidirler. AIN(110)
yiizeyi i¢in T ve M noktalarinda 2, X noktasinda 3 ve X' noktasinda ise 5 yiizey
bosluk fonon modu bulunmustur. Bu yiizeyde elde edilen en diisiik enerjili yiizey
fonon modu T =X, T— X' ve T =M simetri yonlerinde hacim fonon modlarmin
altinda yer almaktadir. En yiiksek enerjili yiizey optik fonon modu ise T —X ve
I -M yénlerinde gozle goriiliir bir dispersiyon gostermektedir. Ayrica bu fonon
modu agik bir sekilde tiim simetri yonleri boyunca hacim fonon spektrumunun

iizerinde yer almaktadir.
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AIN(110) yiizeyi i¢in Sekil 7.9’da hesaplanan bir diger grafik ise durum yogunlugu
grafigidir. Bu grafikte kesikli ¢izgi hacim fononlarindan ve diiz ¢izgi ise yiizey
fononlarindan yararlanilarak elde edilen hacim ve yiizey fonon durum yogunlugu
egrileridir. Bu grafikte 70.0 meV’in iizerinde yer alan kesikli ¢izgiler arasindaki
yaklasik 5.0 meV’lik bosluk akustik-optik bosluk bolgesini gosterirken onun hemen
iizerinde yer alan 2.5 meV degerindeki bosluk ise optik-optik bosluk bolgesinden
kaynaklanmaktadir. Durum yogunlugu grafiginde agikca yiizey fonon modlarindan
elde edilen pikler isaretlenmistir. P, piki M — X' boyunca hacim fonon modlarmin
altinda yer alan yiizey akustik fonon modlarindan kaynaklanmaktadir. P, pikinin
nedeni ise akustik-optik bosluk bolgesinde X -M — X' yonlerinde ve T —M
yoniinde yer alan iki tane yiizey fonon egrisidir. P3 pikini olusturan fonon modu ise
optik-optik bosluk bolgesinde T —X ve I — X' yonlerinde yer almaktadir. Son
olarak P, pikinin olusumuna ise agik¢a en yiiksek enerjili yiizey optik fonon modu

sebep olmaktadir.

AIN(110) yiizeyi i¢in Sekil 7.9’dan da goriilebilecegi gibi Brillouin bdlgesi
merkezinde(T noktasi) toplam 14 tane fonon modu bulunmaktadir. Bu modlardan 4
tanesi A" karakterine sahiptir. Bu modlarin enerjileri 79.4, 82.0, 83.8 ve 111.0 meV
olarak elde edilmistir. Bu modlardan ilki {i¢lincii seviye Al ve N atomlarindan
kaynaklanmaktadir. En yiiksek enerjili fonon modunun titresim karakterini yiizey
atomlar1 belirlemektedir. Diger iki A" fonon moduna ise ikinci seviye Al ve N
atomlar1 sebep olmaktadir. Biitiin A" fonon modlari ilgili Al ve N atomlarinin zig-
zag zinciri yoniinde birbirlerine zit titresimlerinden kaynaklanmaktadir. Enerjisi 40.0
meV olan ve T — X yonii boyunca hi¢ degismeden devam eden fonon modu, birinci
ve ikinci seviye Al atomlarinin yiizey normali dogrultusundaki zit titresimlerinden
olusan bir A" modudur. Bag dondiirme fonon modu olarak tanimlanan ve enerjileri
42.5,48.5, 54.2 ve 87.0 meV olan fonon modlart da yine A’ karakterine sahiptirler.
Brillouin Bélgesi merkezinde elde edilen bag dondiirme fonon modlari, yiizey bosluk

fonon modlar1 ve en yiiksek enerjili fonon modu Sekil 7.10°da sunulmaktadir.
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Sekil 7.10. AIN(110) ylizeyinin Brillouin Bdlgesi merkezinde elde edilen bag dondiirme fonon

modlari, yiizey bosluk fonon modlar1 ve en yiiksek enerjili fonon modu igin atomik yer degistirme
sekilleri.
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Enerjisi 87.0 meV olan fonon modu ilk ii¢ seviye N atomlarinin titresiminden
kaynaklanmaktadir ve daha 6nce BCM hesaplamalarindan[32] elde edilen 90.0 meV
enerjili mod ile olduk¢a uyumludur. Diger ii¢ bag dondiirme fonon modu ise birinci

seviye atomlarinin ylizey normali yoniindeki zit hareketlerinden olusmaktadir.

AIN(110) yiizeyi icin T' noktasinda elde edilen diger 6nemli A’ karakterli fonon
modlar1 akustik-optik bosluk bdlgesinde yer almaktadirlar. Bu ylizey bosluk fonon
modlarmin enerjileri 84.5 ve 86.6 meV olarak elde edilmistir. Bu iki fonon modunun
olusumuna ise ilk ii¢ seviye N atomlarimin [110][001] yonlerindeki titresimleri neden

olmaktadir.

X noktasinda enerjisi 28.0 meV olarak hesaplanan en diisiik enerjili yiizey akustik
fonon modu i¢in birinci seviye Al atomlar1 zincir yoniinde titresirken, birinci seviye
N ve ikinci seviye Al atomlar1 zincir yoniine dik olarak hareket ederler. Bu fonon
modunun bir benzeri BCM hesaplamalarinda 27.0 meV enerjili olarak
bulunmustur[32]. Bu simetri noktasinda elde edilen 74.4 meV ve 76.9 meV enerjili
fonon modlart sirasiyla ikinci seviye Al ve N atomlart ile tgilincli seviye N
atomlarinin [110]-[001] yonlerindeki titresimlerinden olusur. Son olarak en yiiksek
enerjili fonon modu ise biiyiik 6l¢lide birinci seviye N atomlarinin zincir yoniinde
titresiminden kaynaklanmaktadir. Ancak bu modun olusumuna az da olsa birinci

seviye Al atomlar1 da [001] yoniindeki titresimleriyle katkida bulunurlar.

AIN(110) yiizeyindeki diger bir simetri noktasi olan M igin elde edilen en diisiik
enerjili fonon modu, birinci ve lgilincii seviye Al atomlar ile ikinci seviye N
atomlarinin  [110]-[001] yonlerindeki titresimleriyle olusmaktadir. Bu simetri
noktasinda enerjileri 74.9 ve 77.4 meV olarak hesaplanan ve akustik-optik bosluk
bolgesinde yer alan iki ylizey bosluk fonon modu bulunmaktadir. Bunlardan ilki,
birinci seviye Al ve ikinci seviye N atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimleri
ile birinci seviye N ve ikinci seviye Al atomlarinin bu yone dik hareketlerinden
kaynaklanmaktadir. Diger bosluk fonon modunun nedeni ise ikinci seviye N

atomlarinin [110]-[001] yonlerindeki titresimleridir.
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X' simetri noktasinda hesaplanan ve enerjisi 17.3 meV olan en diisiik enerjili fonon
modu A’ karakterine sahiptir. Bu fonon modunun olusumunda birinci ve tgilinci
seviye atomlarinin [110] ve ikinci seviyedeki atomlarin ise [001] yonlerindeki
titresimleri etkili olmaktadir. Bu fonon modu BCM hesaplamalarindan[32] elde
edilen 19.3 meV enerjili fonon modu ile olduk¢a uyumludur. Bu fonon modunun
hemen iizerinde yer alan diger akustik fonon modu ise A" karakteri gostermektedir
ve ylizey atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimleri ile olusur.

X' simetri noktasinda elde edilen bosluk fonon modlari Sekil 7.11°de goriilmektedir.
Bu simetri noktasinda hacim fonon modlar1 arasinda bulunan bosluk bélgesinde 36.3
meV enerjili bosluk fonon modu bulunmaktadir. Bu fonon modu A’ karakterine
sahiptir ve ilk ii¢ seviye yiizey atomlarmin [110][001] yonlerindeki titresimlerinden
kaynaklanmaktadir. Bu fonon moduna benzer bir mod daha énceki BCM metodu
kullanilan teorik ¢alismada 38.0 meV olarak hesaplanmistir. Bu simetri noktasinda
akustik-optik bosluk bolgesinde yer alan bosluk fonon modlarinin enerjileri 75.1 ve
78.0 meV bulunmustur. Birinci mod bag germe fonon modu olarak adlandirilir ve
BCM hesaplamalarindan elde edilen 73.4 meV enerjili mod ile uyum i¢indedir. Diger
modun olusumunda ise iigiincli seviye N atomlar1 énemli rol oynamaktadir. Son
olarak optik-optik bosluk bdlgesinde de iki bosluk fonon modu yer almaktadir. Bu
fonon modlarinin enerjileri 84.3 ve 88.5 meV olarak hesaplanmustir. ik mod A"
karakterine sahip olup ikinci seviye Al ve N atomlarinin zig-zag zinciri yoniinde
birbirlerine zit titresimlerinden olusur. Diger mod ise sadece anyon atomlarinin
titresimleriyle olusan anyonik fonon modudur ve birinci ve ikinci seviye N

atomlarmin zig-zag zincirine dik titresimlerinden kaynaklanmaktadir.

Bu simetri noktasinda elde edilen en yiiksek enerjili fonon modu T' noktasinda elde
edilen mod ile benzer 6zellikler gostermektedir. A" karakterine sahip olan bu mod
icin de ylizey atomlarinin [110] dogrultusundaki birbirlerine zit titresimleri 6nemli

rol oynamaktadir.
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Sekil 7.11. AIN(110) yiizeyi igin X' noktasinda hesaplanan bosluk fonon modlarmm atomik yer
degistirme sekilleri.
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7.4.3. GaN(110) yiizeyinin titresim ozellikleri

GaN(110) ylizeyi ic¢in hesaplanan yilizey fonon dispersiyon grafigi ve durum
yogunlugu grafigi Sekil 7.12°de goriilmektedir. Fonon dispersiyon grafiginde tarali
bolgeler hacim fonon modlarini gosterirken, durum yogunlugu grafiginde ise kesikli
cizgiler hacim fonon modlar1 kullanilarak elde edilmistir. Sekil incelendiginde Ga ve
N atomlarinin biiyiik kiitle farki nedeniyle hacim fonon modlar1 arasinda bir akustik-
optik bosluk bolgesinin yer aldig1 goriilmektedir. Tiim simetri yonleri boyunca bu
bosluk bolgesinin iginde bulunan bosluk fonon modu T' =X ve T — X' yénlerinde
neredeyse hi¢ dispersiyon gostermemektedir. Yiizey fonon dispersiyon grafiginde yer

alan bir diger bosluk bolgesi de optik fonon modlar1 arasinda yer almaktadir. Bu

bosluk bolgesinde de X —M yoniinde bir fonon modu bulunmaktadir.

Enerji (meV)

Sekil 7.12. GaN(110) yiizeyi igin hesaplanan yiizey fonon spektrumu ve durum yogunlugu grafikleri.
Tarali bolge hacim durumundaki kiibik GaN ig¢in fonon enerjilerini gosterirken, kalin ¢izgiler
hesaplanan yiizey fonon egrileridir. Sag taraftaki grafikte ise kesikli ¢izgi hacim fononlar i¢in ve diiz
¢izgi ise yiizey fononlar1 i¢in durum yogunlugu egrilerini gostermektedir.

GaN(110) yiizeyi icin elde edilen en diisiik enerjili fonon modu ise daha Once
anlatilan iki yiizeyin aksine X' noktast disinda her simetri yoniinde hacim
fononlarinin i¢inde yer almaktadir. Sekil 7.12°de hesaplanan bir diger bosluk fonon
modu da X-M— X' yonlerinde hacim fonon modlar1 arasinda kalan bosluk
bolgesinde bulunmaktadir. Bu yiizey i¢in elde edilen en yiiksek enerjili fonon modu
neredeyse tiim simetri yonlerinde hacim fonon modlarinin iizerinde ilerlemektedir.

Bu fonon modu X-M ve T — X' simetri yonlerinde tiim dalga vektorleri igin ve
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I - X ve I —M yénlerinde ise artan dalga vektorleri igin neredeyse hig dispersiyon

gostermemektedir.

Sekil 7.12°nin sag tarafinda bulunan durum yogunlugu grafiginde kesikli ¢izgilerle
gosterilen hacim fonon modlar1 arasinda akustik-optik ve optik-optik bosluk
bolgeleri acik¢a goriilmektedir. Bu bosluk bolgelerinden ilkinin genisligi yaklasik
26.0 meV digerinin ise 2.5 meV civarindadir. Durum yogunlugu grafiginde ylizey
fononlar1 kullanilarak hesaplanan diiz ¢izgide, kesikli ¢izgide olmayan baz1 pikler

elde edilmistir. Bu nedenle bu pikler acik¢a yiizey fonon modlarindan

kaynaklanmaktadir. P, pikinin nedeni M — X' yoniinde hacim fononlarmin altinda
yer alan yiizey akustik fonon modlaridir. P, ise, hacim fonon modlar1 arasinda yer
alan bosluk bolgesindeki yiizey bosluk fonon modu nedeniyle olusmustur. Tiim
simetri yonleri boyunca akustik-optik bosluk bolgesinde bulunan yiizey fonon modu
ise P3 pikine neden olmaktadir. P4 pikinin nedeni ise I’ — X boyunca akustik-optik
bosluk bolgesinde diiz bir ¢izgi seklinde yer alan fonon modudur. En yiiksek enerjili
ylizey optik fonon modundan kaynaklanan pik ise durum yogunlugu grafiginde Ps

olarak goriilmektedir.

GaN(110) yiizeyi i¢in T noktasinda enerjileri 22.0, 77.4, 91.7 meV olan ii¢ tane A"
ve enerjileri 41.0, 57.0, 68.0, 75.0 ve 88.0 meV olan bes tane A’ fonon modu
bulunmaktadir. Sekil 7.13’de atomik yer degistirme sekilleri gosterilen bu fonon
modlar1 daha 6nceki BCM hesaplamalarindan elde edilen 24.0 ve 84.4 meV enerjili

A" ve 40.1, 62.8, 75.8, 91.0 meV enerjili A" fonon modlariyla oldukga

uyumludur[32]. En diisiik enerjili fonon modu T —X yoniinde neredeyse hig
dispersiyon gostermemektedir ve birinci seviye atomlari ile ikinci tabaka atomlarinin
zig-zag zinciri yoniindeki zit titresimlerinden kaynaklanmaktadir. Enerjisi 77.4 meV
olan fonon modu ise ikinci ve {glincli seviye atomlarinin titresimleriyle
olusmaktadir. En yiiksek enerili fonon modu olan 91.7 meV enerjili mod AIN(110)
ylzeyindekine benzer sekilde yiizey atomlarinin zig-zag zinciri yOniindeki zit
titresimlerinden kaynaklanmaktadir. En diisiik enerjili A" fonon modu, ylizey N
atomlar1 ile ikinci ve l¢iincii seviye Ga atomlarmin hareketleriyle olusmaktadir.
Enerjisi 57.0 meV olan ve akustik-optik bosluk bolgesinde yer alan yiizey bosluk

fonon modu ise agikga bir bag dondiirme fonon modudur.
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Sekil 7.13. GaN(110) yiizeyinin Brillouin Bélgesi merkezinde elde edilen A" ve A" fonon modlar.
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Sekil 7.13’de goriilen 68.0 ve 75.0 meV enerjili fonon modlar ilk ii¢ seviyede
bulunan N atomlarinin titresimlerinden kaynaklanmaktadir. Bu fonon modlar1
tamamen anyon atomlarinin titresimleriyle olustuklarindan anyonik fonon modlar
olarak adlandirilabilirler. Ikinci ve iigiincii seviye N atomlarmin titresimleriyle
olusan en yiiksek enerjili A’ fonon modunun enerjisi ise 88.0 meV olarak elde

edilmistir.

X noktasindaki fonon modlart A’ ve A" karakterlerinin karisimi seklindedir. Bu
simetri noktasinda en diisik enerjili fonon modunun enerjisi 16.0 meV olarak

bulunmustur. Bu mod daha onceki BCM hesaplamalarinda 16.5 meV degerinde

hesaplanmistir[32]. GaN(110) yiizeyinin X simetri noktasinda dort tane bosluk
fonon modu yer almaktadir. Bunlardan hacim fononlar1 arasinda kalan ilki ylizey Ga
ve N atomlarmin titresimleriyle olusmaktadir. Akustik-optik bosluk bolgesinde yer
alan 55.6 meV enerjili mod, ylizey Ga atomlarinin zig-zag zinciri yoniinde ve N
atomlarinin ise [110] yoniinde titresimlerinden kaynaklanmaktadir. Ayni1 bogluk
bolgesinde bulunan ve enerjisi 68.7 meV olan fonon modu ise Ga atomlariin zig-
zag zinciri yoniinde, N atomlarinin ise ylizey normali yoniinde titresimleriyle olusur.
Optik-optik bosluk bolgesindeki 81.1 meV enerjili fonon moduna ise ikinci seviye N
atomlarinin [001] yoniindeki titresimleri neden olmaktadir. En yiiksek enerjili fonon
modu ise sadece ylizey N atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimleriyle olusan
anyonik bir fonon modudur. Sekil 7.14’de X simetri noktasinda elde edilen en diisiik
ve en yiiksek enerjili fonon modlar ile bosluk fonon modlarinin atomik titresim

sekilleri sunulmaktadir.

GaN(110) yiizeyinin X' simetri noktasinda, en diisiik enerjili fonon modunun
enerjisi 8.5 meV olarak elde edilmistir ve bu mod hacim fonon modlarinin altinda
yer almaktadir. Bu fonon modunun enerjisi BCM hesaplamalarinda 2.5 meV daha
fazla elde edilmistir[32]. Bu mod A’ karakterine sahip olup, birinci seviye
atomlariin [110] ve ikinci seviye atomlarinin ise [001] yoniindeki titresimleriyle
olugmaktadir. Bu modun hemen {izerinde yer alan 9.4 meV enerjili fonon modu ise
ylizey atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimlerinden kaynaklanir ve A"

karakterine sahiptir.



[110]
() Ga
[001] oN
< J < J/
=16.00 meV

p—

e
X

N
"
A

=27.70 meV

'

e

S

v=55.60 meV

A

[

A
A

o

=68.70 meV

"
A

=81.10 meV

—~

A
A
-

s

v=199.70 meV

115

[110]

1

Sekil 7.14. GaN(110) yiizeyinin X simetri noktasinda hesaplanan en diisiik ve en yiiksek enerjili
fonon modlari ile bosluk fonon modlarinin atomik titresim sekilleri.
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X' simetri noktasinda hacim fononlari arasinda kalan bosluk bolgesinde 16.4, 17.3
ve 23.0 meV enerjili ti¢ fonon modu elde edilmistir. Bu fonon modlarindan ilki A"
karakterine sahiptir ve ikinci seviye atomlarinin zig-zag =zinciri yOniindeki
titresimlerinden kaynaklanir. 17.3 meV enerjili fonon modunun sebebi ise ikinci ve

tiglincii seviye Ga ve N atomlaridir. Enerjisi 23.0 meV olan A’ karakterli bosluk

fonon modu T — X' boyunca neredeyse hi¢ dispersiyon gostermemektedir. Bu
bosluk modunun olusumunda ilk ii¢ seviyedeki Ga ve N atomlar1 ortak rol
oynamaktadir. BCM hesaplamalarinda bu bosluk modu benzer karakterde ve 25.0
meV enerjili olarak elde edilmistir. Bu simetri noktasinda akustik-optik bogluk
bolgesinde enerjileri 55.9 ve 65.1 meV olan iki A’ Kkarakterli fonon modu
bulunmaktadir. Bunlardan ilki ylizey N atomlarindan kaynaklanirken, digerinin
olusumunda ise ilk {i¢ seviye N atomlari etkili olmaktadir. Bu nedenle her iki mod da

anyonik fonon modudur. En yiiksek enerjili fonon modu ise 91.5 meV enerji

degerinde olup karakteri I' noktasindaki ile benzerdir.

GaN(110) yiizeyi i¢in hesaplanan bir diger nokta olan M ’de dért tane bosluk fonon
modu bulunmaktadir. Enerjileri 33.4, 43.0, 61.9 ve 84.6 meV olan bu fonon
modlarinin atomik yer degistirme sekilleri Sekil 7.15°de goriilmektedir. ik fonon
modu sekilden de goriilecegi gibi birinci ve ikinci seviye atomlarinin titresimlerinden
kaynaklanmaktadir. 43.0 meV enerjili fonon modu ise ikinci ve lic¢lincii seviye Ga
atomlarmin titresimleriyle olusan katyonik fonon modudur. Enerjisi 61.9 meV olan
bosluk fonon moduna ise yiizey N atomlarinin [110] ve Ga atomlarinin ise zig-zag
zinciri yoniindeki titresimleri neden olmaktadir. Optik-optik bosluk bolgesinde yer
alan 84.6 meV enerjili fonon modu ise ilk ii¢ seviye N atomlarinin olusturdugu bir
anyonik fonon modudur. M noktasinda elde edilen en diisiik enerjili fonon modu
15.0 meV enerji degerine sahiptir. Bu fonon modu ilk {i¢ seviye Ga ve N atomlarinin
titresimleriyle olugsmaktadir. Bu simetri noktasinda elde edilen bir diger 6nemli mod
ise enerjisi 98.2 meV olan en yiiksek enerjili ylizey optik fonon modudur. Bu fonon
modunun atomik titresim karakteri GaN(110) yiizeyinin X simetri noktasinda elde

edilen es degeriyle olduk¢a benzerdir.
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Sekil 7.15. GaN(110) yiizeyinin M simetri noktasinda hesaplanan bosluk fonon modlarinin atomik

titresim sekilleri.
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7.4.4. InN(110) yiizeyinin titresim ozellikleri

InN(110) yiizeyi i¢in elde edilen fonon dispersiyon grafigi Sekil 7.16’da
goriilmektedir. Bu grafikte tarali bolgeler hacim fonon modlarin1 gdsterirken, kalin
cizgiler ise ylizey fonon modlart kullanilarak elde edilmistir. Sekil 7.16’nin sag
tarafindaki grafik ise hacim ve yiizey fononlari i¢in durum yogunlugu grafigidir. Bu
grafikte kesikli ¢izgi hacim fonon modlari, diger ¢izgi ise ylizey fonon modlari

kullanilarak hesaplanmuistir.
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Sekil 7.16. InN(110) yiizeyi i¢in hesaplanan yiizey fonon spektrumu ve durum yogunlugu grafikleri.
Tarali bolge hacim durumundaki kiibik InN i¢in fonon enerjilerini gdsterirken, kalin g¢izgiler
hesaplanan yiizey fonon egrileridir. Sag taraftaki grafikte ise kesikli ¢izgi hacim fononlar1 i¢in ve
diger ¢izgi ise ylizey fononlari i¢in durum yogunlugu egrilerini gdstermektedir.

InN(110) yiizeyi i¢in Sekil 7.16’da goriilen fonon dispersiyon grafigi genel yapisi
bakimindan daha 6nce hesaplanan III-N(110) ylizeylerine benzemektedir. Fakat bu
ylzey i¢in hesaplanan fonon dispersiyon grafiginde bazi farkliliklar da elde
edilmistir. Bu farkliliklardan ilki en yiiksek enerjili ylizey optik modunun tiim simetri
yonleri boyunca hacim fononlar ilizerinde yer almasidir. InN(110) yiizeyinde elde
edilen bu 6zellik daha once yapilan ve esdeger modun hacim sonuglariyla benzer
enerjilerde hesaplandigi BCM c¢alismasindan da farkli bulunmustur[32]. Bu modun
BCM hesaplamalarindan bir diger farki ise T =X, M— X' ve T =M y®énlerinde
g0zle goriiliir bir dispersiyon gostermesidir. Fonon dispersiyon grafiginde goriilen bir
diger onemli farklilik ise In ve N atomlar1 arasindaki ¢ok biiyiik kiitle farkindan

kaynaklanan oldukca genis akustik-optik bosluk bolgesidir. Bu akustik-optik bosluk
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bolgesinde dort tane bosluk fonon modu elde edilmistir. Bunlardan ii¢ii hacim optik
fonon modlarina yakin bir sekilde yer alirken en diisiik enerjiye sahip olan bosluk
fonon modu ise bosluk bdlgesinin neredeyse ortasinda bulunmaktadir. Bu yiizey icin
hesaplanan fonon dispersiyon grafiginde GaN(110) yiizeyindekine benzer sekilde
hacim fonon modlarinin ortasinda yer alan bosluk bolgesinde bir yiizey bosluk fonon
modu bulunmaktadir. Ayrica hesaplanan en diisiik enerjili fonon modu BCM
hesaplamalariyla uyumlu bir sekilde T — X' yoniinde X' noktasina yakin dalga
vektorleri icin agik¢a hacim fonon modlarinin altinda yer almaktadir. Bu sonug da

GaN(110) ytizeyi ile benzerlik gostermektedir.

Sekil 7.16’nin sag tarafinda yer alan durum yogunlugu grafiginde hacim InN igin
elde edilen kesikli ¢izgiden akustik-optik bosluk bolgesinin yaklasik 30.0 meV
oldugu goriilmektedir. Bu sonu¢ diger III-N materyallerine gore oldukga biiytiktiir.
Bu bosluk bolgesinde bulunan ylizey fonon modlarinin olusturdugu ilk pik yaklasik
42.0 meV olarak hesaplanmigtir. Akustik-optik bosluk bolgesindeki diger ti¢ fonon
modundan kaynaklanan pikler ise sirasiyla 48.0, 52.0 ve 54.0 meV enerji
degerlerinde elde edilmistir. InN(110) ylizeyi i¢in hesaplanan en yiiksek enerjili
fonon modu durum yogunlugu grafiginin en tist kisminda iki pikin olusmasina neden
olmustur. Bunlardan ilki yaklasik 79.0 meV enerjili olup, Fuchs-Kliewer fonon
modunun T — X' bolgesinde neredeyse hi¢c dispersiyon gostermemesinden

kaynaklanmaktadir. 84.0 meV civarinda olusan pikin nedeni ise yine ayni fonon

modunun X —M ve T =M yénlerinde diiz bir ¢izgi seklinde devam etmesidir.

InN(110) yiizeyinin T noktasinda hacim fononlar1 iginde kalan bélgede enerjileri
14.8, 19.5 ve 27.0 meV olan ii¢ yiizey fonon modu elde edilmistir. Bunlardan en
diisiik enerjili olam1 A" karakterine sahip olup ilk iki seviyede bulunan In
atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimleriyle olusmaktadir. Bu fonon modu
BCM hesaplamalarinda[32] elde edilen 14.6 meV enerjili fonon modu ile uyum
icindedir. Diger iki fonon modu ise A’ karakterine sahiptir ve ilk {i¢ seviye In
atomlarinin zig-zag zinciri yoniine dik titresimlerinden kaynaklanmaktadirlar.
Enerjisi 27.0 meV olan fonon modu BCM metoduyla[32] yapilan hesaplamalar
sonucu bulunan 26.9 meV enerjili katyonik fonon moduyla olduk¢a uyumludur. T

noktasinda hacim akustik fononlarmin {izerinde bulunan enerji bolgesinde alt1 tane
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ylizey fonon modu bulunmaktadir. Bu fonon modlarinin atomik yerdegistirme
sekilleri Sekil 7.17°de goriilmektedir. Bunlardan enerjileri 43.28, 56.28, 58.65 ve
69.92 meV olan dort tanesi A’ karakterine sahipken; 65.10 ve 80.78 meV enerjili

fonon modlari ise A" karakteri gostermektedir.
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Sekil 7.17. InN(110) yiizeyinin T simetri noktasinda hacim akustik fononlar: iizerinde yer alan yiizey
fonon modlarmin atomik titresim sekilleri.

Akustik-optik bosluk bolgesinin ortasinda yer alan ve enerjisi 43.28 meV olan fonon
modu InN(110) yiizeyi i¢in en énemli yiizey fonon modudur. Bu fonon modu agikca
ylizey N atomlarinin [110]-[001] yonlerindeki titresimlerinden kaynaklanmaktadir.

ve daha 6nce yapilan BCM hesaplamalarinda yer almamaktadir[32].
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Enerjisi 56.28 meV olan ikinci yiizey bosluk fonon modu ilk {i¢ seviyede bulunan N
atomlarinin titresimlerinden kaynaklandigindan anyonik fonon modu olarak
adlandirilir. Bu fonon modu hem enerji degeri hem de titresim karakteri olarak daha
once BCM hesaplamalarindan elde edilen 56.0 meV enerjili modla uyum
icindedir[32]. Hacim fonon modlarinin sinirinda yer alan 58.65 meV enerjili fonon
modunun olusumuna daha ¢ok ikinci ve iigiincii seviye N atomlar1 sebep olmaktadir.
En yiiksek enerjili A" fonon modunun karakterini ise Ozellikle ikinci ve lgilincii
seviyede bulunan N atomlarinin [001] yoniindeki zit titresimleri belirlemektedir.
Enerjisi 65.1 meV olan A" fonon modu ikinci seviye N atomlarinin zig-zag zinciri
yoniindeki titresimleriyle olusmaktadir. Bu fonon moduna benzer bir mod BCM
hesaplamalarinda 63.8 meV enerjili olarak elde edilmistir. En yiiksek enerjili yiizey
optik fonon modu ise AIN(110) ve GaN(110) yiizeylerine benzer sekilde A"
karakterinde bulunmustur. Bu modun olusumunda ylizey N atomlarinin etkili oldugu

goriilmektedir.

Tablo 7.2. InN(110) yiizeyinin X' simetri noktasinda hesaplanan fonon modlarmin daha &nceki
BCM sonuglartyla[32] karsilastiriimast.

A" fonon modlari A’ fonon modlari

InN(110) 9.25 6437 7813 7.13 1545 4283 4936 54.68 61.86 69.40

BCM[32] 9.72 64.00 - 7.30 14.65 - 51.20 55.90 - -

X' simetri noktasinda elde edilen baz1 yiizey fonon modlar1 Tablo 7.2’de daha once
hesaplanan BCM sonuglartyla[32] karsilastirilmistir. Tablodan da acgikca
goriilebilecegi gibi tiim sonuglar karsilastinlan BCM degerleriyle uyum
icindedir[32]. Bu simetri noktasinda goriilen en diisiik enerjili fonon modu 7.13 meV
degerindedir ve A’ karakterine sahiptir. Bu fonon modunun olusumunda birinci ve
ikinci seviye In atomlar etkili olmaktadir. Bu fonon modunun hemen iizerinde yer
alan ve enerjisi 9.25 meV olan diger ylizey akustik fonon modu ise yiizey
atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimlerinin olusturdugu bir A" fonon
modudur. Bu simetri noktasinda hacim bolgesinin arasinda kalan bosluk bolgesinde
bulunan 15.45 meV enerjili fonon modu A’ karakterine sahip olup, her iig¢
seviyedeki In ve N atomlarinin katkilar1 ile meydana gelmistir. Akustik-optik bosluk
bolgesinde dort tane yiizey bosluk fonon modu elde edilmistir. Bunlardan 42.83 meV
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ile en diisiik enerjili olam1 sadece birinci seviye N atomlarmin [110]-[001]
yonlerindeki titresimleriyle olusmustur ve A’ karakterli anyonik bir fonon modudur.
Enerjisi 49.36 meV olan A’ karakterli diger bosluk fonon modu da ilk {i¢ seviye N
atomlarinin titresimleriyle olusan bir anyonik moddur. A" karakterli 54.68 ve 61.86
meV enerjili bosluk fonon modlarinin ilki ikinei ve liglincii seviye N atomlarindan
kaynaklanirken, ikincisi her ii¢ seviyedeki N atomlarinin titresimlerini igermektedir.
Enerjisi 64.37 meV olan fonon modu ile 78.13 meV enerjili en yiiksek enerjili fonon
modu A" karakterine sahiptirler. Bunlardan ilki ikinci seviye, ikincisi ise birinci
seviye N atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimleriyle olusmaktadir. Optik-
optik bosluk boélgesinde yer alan ve enerjisi 69.4 meV olan fonon modu ise A’
karakterine sahiptir ve ikinci seviye N atomlarmin [001] yoniindeki titresimlerinden

kaynaklanmaktadir.

InN(110) yiizeyinin T — X yoniinde gozlenen en diisiik enerjili fonon modu hacim
fonon spektrumunun iizerinde yer almaktadir. X simetri noktasinda enerjisi 10.1
meV olan bu fonon modu birinci seviye In atomlarinin [110]-[001] yoniinde
titresmeleriyle olugsmaktadir. Ayrica bu fonon modu igin iigiincii tabaka atomlari
ylizey normali yoniinde titresirken, yiizey N atomlar1 da zig-zag zinciri yoniinde
hareket etmektedirler. Bu simetri noktasinda enerjileri 19.5, 43.0, 52.0, 55.2, 58.51
ve 71.55 meV olan alt1 tane bosluk fonon modu elde edilmistir. Bu fonon modlarinin
atomik titresim sekilleri Sekil 7.18’de sunulmaktadir. Hacim fononlar1 arasinda
bulunan bosluk bolgesinde yer alan 19.5 meV enerjili fonon modu sekilde goriildiigii
gibi birinci seviye In ve N atomlarinin titresimleriyle olusmaktadir. Bu fonon modu
BCM hesaplamalarindan[32] elde edilen 20.68 meV enerjili fonon moduyla uyum
icindedir. Enerjisi 43.0 meV olan ve akustik-optik bosluk bdlgesinin ortasinda
bulunan fonon modu ise agirlikli olarak N atomlarinin [110] yoniinde titresmeleri
sonucu ortaya cikmaktadir. 52.0 meV enerjili fonon modunun karakterinin
belirlenmesinde tamamen ikinci seviye N atomlar etkili olmaktadir. Bu fonon modu

daha dnce yapilan BCM ¢aligmasinda[32] 49.0 meV enerjili olarak elde edilmistir.
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Sekil 7.18. InN(110) yiizeyinin X simetri noktasinda hesaplanan ylizey bosluk fonon modlarinin
atomik titresim sekilleri.
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Akustik-optik bosluk bolgesinde yer alan diger iki mod ise birinci ve {igiincii seviye
N atomlarinin [110]-[001] yonlerindeki titresimlerinden kaynaklanmaktadir.
Bunlardan enerjisi yiiksek olan BCM hesaplamalarindan elde edilen 56.0 meV
enerjili modla olduk¢a uyumludur. Akustik-optik bosluk bolgesinde yer alan bogluk
fonon modlarinin hepsi de anyonik fonon modlaridir. Optik-optik bosluk bolgesinde
yer alan ve enerjisi 71.55 meV olan fonon modu da ikinci seviye N atomlarinin zig-
zag zinciri yoniindeki titresimleriyle olusmaktadir. X simetri noktasinda elde edilen
en yliksek enerjili ylizey optik fonon modu 84.17 meV enerjisine sahiptir. Bu fonon
modunun atomik titresim karakteri I’ ve X' simetri noktalarinda elde edilenle

oldukca biiyiik bir benzerlik gostermektedir.

InN(110) yiizeyinin M simetri noktasinda en diisiik enerjili fonon modunun enerjisi
10.75 meV olarak belirlenmistir. Bu modun hemen iizerinde yer alan akustik fonon
modunun enerjisi ise 11.4 meV bulunmustur. Bu yiizey akustik fonon modlarinin
atomik titresim sekilleri Sekil 7.19°da goriilmektedir. BCM hesaplamalarinda[32] bu
iki fonon modunun enerjileri 9.80 ve 10.95 meV olarak bulunmustur. Hacim fonon
modlar1 arasindaki bosluk bdlgesinde yer alan 21.89 meV enerjili fonon modu, X
simetri noktasindaki 19.5 meV enerjili fonon moduyla benzer titresim karakterine
sahiptir. Akustik-optik bosluk bolgesinde T —M simetri yonii boyunca toplam dort
yiizey bosluk fonon modu elde edilmistir. Bu fonon modlarmmn M noktasindaki
enerji degerleri 43.2, 53.36, 56.33 ve 57.84 meV olarak bulunmustur. Bu fonon
modlarinin da titresim karakterleri X simetri noktasidaki esdegerleriyle oldukga
benzerdir. Bu fonon modlart X -M yoniinde de neredeyse hi¢ dispersiyon
gostermemektedirler. Son olarak optik-optik bosluk bdlgesinde bulunan fonon modu
ile en yiiksek enerjili fonon modu da X —M yonii boyunca neredeyse diiz bir ¢izgi

seklinde olup titresim karakterleri X simetri noktasindakilerle aynidir. Bu fonon

modlarmin enerjileri M noktasinda 71.43 ve 84.14 meV olarak bulunmustur.
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Sekil 7.19. InN(110) yiizeyinin M simetri noktasinda hesaplanan yiizey akustik fonon modlarmnimn
atomik titresim sekilleri.

7.5. III-N(110) Yiizeylerinin Benzerlikleri ve Farkhihiklar:

III-N(110) yiizeyleri i¢in yiizey atomik denge geometrisi birbirlerine tamamen
benzerdir. Bununla birlikte yilizey atomik denge geometrisini kesin olarak belirleyen
ylizey denge parametreleridir. Bu parametrelerin daha once yapilan ¢aligmalardan
elde edilen sonuglarla uyum iginde oldugu goriilmiistiir[63,65,67,69]. Bu yiizeyler
icin o a1 degerleri ortalama 15+4° olarak hesaplanirken, diger III-V bilesikleri icin
bu deger 29+3° olarak elde edilmistir[112]. Ayrica elde edilen a¢1 degerlerinin A,

parametresine bagli olarak azaldig1 ve ya arttig1 bulunmustur.

III-N(110) ylizeyleri i¢in hesaplanan yiizey elektronik bant yapist grafikleri de
yapisal olarak birbirlerine benzemektedirler. Hepsi i¢in de hacim elektronik
spektrumu ortasinda bir bosluk bolgesi bulunmaktadir. Bunun yani sira tiim yiizeyler

icin hacim elektronik spektrumuna bakildiginda degerlik bantlar1 ile iletkenlik
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bantlarinin olusturdugu tarali kisimlar arasinda da bir yasak enerji araliginin
bulundugu saptanmistir. Yizey elektronik bant yapisini anlatan diiz ¢izgiler
incelendiginde tiim ylizeylerde simetri yonleri boyunca en yiiksek enerjili dolu yiizey
enerji bandi ile en diisiik enerjili bos ylizey enerji bandi arasinda bir enerji farki
bulunmaktadir. Bu enerji farki BN(110) yiizeyi i¢in en biiylik iken, InN(110) yiizeyi
icin en kiiciik degerine ulagsmaktadir. Ayrica hacim i¢in elde edilen degerlik bandi
bolgesinde bulunan bosluk bdlgesinde her bir yiizey i¢in biri anyon ve digeri katyon
atomlarindan kaynaklanan iki tane yiizey enerji bandi elde edilmistir. III-N(110)
ylizeyleri i¢in elde edilen atomik denge geometrisi ve elektronik bant yapisi diger I11-
V(110) ve II-VI(110) ylizeyleriyle de benzer bir yapida
bulunmustur[63,66,85,112,113,114,116-120].

HI-N(110) ytizeyleri icin elde edilen fonon dispersiyon grafiklerine bakildiginda
birbirlerine olduk¢a benzedikleri goriilmektedir. III-N(110) yiizeyleri i¢in elde edilen
fonon dispersiyon grafikleri genel yapilar1 bakimindan III-V(110) ve II-VI(110)
ylizeyleri i¢in elde edilen sonuglarla da benzemektedirler[119-123]. BN(110) yiizeyi
icin hesaplanan grafikte akustik-optik ve optik-optik bosluk  bdlgeleri
bulunmamaktadir. Bu 6zelligiyle BN(110) yiizeyi diger I1I-N(110) yiizeylerinden
ayrilmaktadir. GaN(110) ve InN(110) yiizeylerinin dinamik ozellikleri ise
birbirlerine ¢ok benzemektedir. Bunun nedeni katyon-anyon kiitle farkinin her iki
yariiletken i¢in de oldukca biiylik olmasidir. Tiim III-N(110) yiizeyleri i¢in en diisiik
enerjili fonon modu X' noktasinda ve ona yakin dalga vektorlerinde hacim
fononlarinin altinda yer almaktadir. Ayrica bu fonon modu X' noktasinda tiim
yiizeyler igin A’ karakteri gostermektedir. Bu sonu¢ daha o6nceki III-V(110)
yiizeylerine de benzemektedir. III-N(110) yiizeyleri icin en diisiik enerjili fonon
modunun farkli enerji degerlerinde bulunmasi katyon-anyon kiitle toplamina baghdir.

Sekil 7.20°de bu fonon modlarinin (M. +M A)"l/ ? ile degisiminin lineerligi agik¢a
goriilmektedir. Burada M¢ katyon atomunun, M, ise anyon atomunun kiitlesidir.
Tiim II-N yiizeyleri i¢in hacim fonon modlar1 arasinda yer alan bosluk bdlgesinin
X' noktasinda A’ karakterine sahip bir bosluk fonon modu yer almaktadir. Fonon

modlarmin karakterlerinin belirlenmesinde her iki atomun da titresime katkis1 vardir.



127

60
) o
N O X Noktasi o
O M Noktast
50 ¢ X' Noktas:
40
> | o
O '
é 30 BN
> [s]
=
20 —
o
8 |
AIN
10 E R
! |
InN GaN
0 I T | T | I T | I
0.08 0.1 0.12 0.14 0.16 0.2 0.22
-1/2
(MC+ M,)
80
o
70 — +
i BN
60
50—
> |
]
£ 40
~ o
z {
30 AIN
20
? GaN
10— InN
0 T '| T |' T | ] T
0.04 0.08 0.12 0.16 0.2 0.24
-1/2
(MC+ M,)

Sekil 7.20. Farkli simetri noktalar1 i¢in en diisiik enerjili fonon modunun(Rayleigh-Wave) ve X'

noktasi i¢cin hacim fononlar1 arasindaki bosluk bolgesinde(Stomach gap) bulunan yiizey fonon

modlarinin toplam kiitle ile sistematik degisimi.
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Bu fonon modlar1 da hacim akustik spektrumunun iginde bulundugundan Sekil
7.20°de goriildiigi gibi (M. +M A)*l/2 ile lineer bir degisim gostermektedirler.
III-N(110) yiizeyleri i¢in akustik-optik bosluk bdlgesi incelendiginde GaN(110) ve
InN(110) yiizeyleri i¢in tiim simetri yonleri boyunca tam ortada devam eden bir
yilizey fonon modu bulunmustur. Buna benzer bir mod GaP, InP ve InAs yiizeyleri
icin de elde edilmistir[119]. Boylece bu fonon modunun katyon atomunun kiitlesinin
anyon atomuna gore ¢ok biiylik oldugunda ortaya ¢iktig1 sOylenebilir. Bunun yam
sira AIN(110) yiizeyi i¢in elde edilen benzer modun ise X —M — X’ boyunca bosluk
icinde yer aldig1 goriilmektedir. ' noktasinda InN(110) yiizeyi icin bag dondiirme
fonon modunun hesaplanamamis olmasi, bu yiizeyi digerlerinden ayiran bir 6zellik
olarak ortaya ¢ikmistir. Yiizey dinamik Ozelliklerinin incelenmesinde en yiiksek
enerjili yiizey optik fonon modunun(Fuchs-Kliewer) da ele alinmasi faydal
olmaktadir. Bu fonon modu BN(110) yiizeyi disindaki tiim III-N(110) yiizeyleri i¢in
hacim fonon modlarinin iizerinde yer almaktadir ve T noktasinda A" titresim
karakterine sahiptir. III-V(110) yiizeyleri i¢in bu fonon modunun titresim karakteri,
II-N(110) yiizeylerinden farkli bir sekilde A’ olarak bulunmustur. Fuchs-Kliewer
fonon modunun Sekil 7.21°de goriildiigii gibi III-N(110) yiizeyleri igin 1/ \/E ile

lineer olarak degistigi sonucu elde edilmistir.
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Sekil 7.21. III-N(110) yiizeyleri i¢in hesaplanan en yiiksek enerjili fonon modunun(Fuchs-Kliewer)

indirgenmis kiitle ile sistematik degisimi.
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Fakat bu mod II-V(110) ve II-VI(110) yiizeyleriyle birlikte ele alinirsa, Sekil
7.22’deki gibi 1/ a\/a ile degisimi lineerlik kazanmaktadir. Burada a orgii sabiti ve p

ise indirgenmis kiitledir.
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Sekil 7.22. En yiiksek enerjili fonon modunun(Fuchs-Kliewer) indirgenmis kiitle ile sistematik
degisimi. ik sekilde ITI-N(110) ve III-V(110) yiizeyleri igin bir karsilastirma yapilirken, diger sekil
ise III-N(110) ve II-VI(110) ylizeyleri kullanilarak elde edilmistir.
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Orgii sabitinin bu frekans degerinin degisiminde etkili olmasi, III-N(110)
ylzeylerindeki ylizey optik fonon modu i¢in hesaplanan kuvvet sabitlerinin, III-
V(110) ve II-VI(110) yiizeyleri i¢in elde edilenlerden ¢ok farkli oldugu anlamina
gelmektedir. III-N(110) ylizeylerinin tim simetri noktalarinda bulunan en diigiik ve

en yliksek enerjili fonon modlari i¢in enerji degerleri Tablo 7.3’te verilmistir.

Tablo 7.3. III-N(110) yiizeylerinin tiim simetri noktalarinda elde edilen en diisiik ve en yiiksek enerjili
ylizey fonon modlart. Fonon modlart meV birimindedir.

Rayleigh Wave 1 Kiitle
I11-N(110) Fuchs-Kliewer

X M X' T X M X M2 w2

BN(110) 575 552 36.0 | 157.5 1557 1519 1569 | 0.204 0.414
AIN(110) | 28.0 27.8 173 | 111.0 110.5 107.0 111.0 | 0.156 0.329
GaN(110) | 16.0 15.0 8.5 917 997 982 915 0.109 0.293

InN(110) 10.1  10.8 7.1 80.8 842 841 781 0.088 0.283

En yliksek enerjili ylizey optik fonon modu asagidaki formiil yardimiyla da

hesaplanabilmektedir[124]:

O =050 [(e, + D /e, + D] (7.1)

Burada ., hacim fononlar i¢in Brillouin bélge merkezinde hesaplanan enine optik

fonon modudur.

g, ve €, ise swrasiyla durgun ve optik dielektrik sabitleridir. Burada goriilen ¢,

degeri Lyddane-Sachs-Teller adiyla bilinen asagidaki formiil yardimiyla elde

edilmistir:

Lo _ (7.2)
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Denklem 7.1 kullanilarak elde edilen sonuglarla, hesaplamalar sonucu bulunan

Fuchs-Kliewer fonon modlar1 Tablo 7.4’te karsilagtirilmustir.

Tablo 7.4. III-N(110) yiizeyleri i¢in denklem 7.1 kullanilarak bulunan ve hesaplamalar sonucu elde
edilen en yiiksek enerjili fonon modlarinin karsilastiriimasi. Fonon modlart meV birimindedir.

Fuchs-Kliewer Fuchs-Kliewer

HIN-(110) (Denklemden) (Hesaplanan) Lo @10 Eor %o

BN(110) 156.1 157.5 161.2 130.8 451 6.85
AIN(110) 106.0 111.0 110.4 81.5 4.50 8.25
GaN(110) 89.3 91.7 92.0 70.7 5.95 10.08
InN(110) 72.0 80.8 72.5 58.9 9.70 14.71

Yapilan hesaplamalar sonucunda en biiylik farkin AIN(110) ve InN(110) yiizeyleri
icin elde edildigi goriilmektedir. Bununla birlikte BN(110) ve GaN(110) yiizeyleri
icin yapilan hesaplamalarda ise birbirine olduk¢a benzer sonuglar bulunmustur.

Yapilan igslemler bir yaklagim oldugu icin, her materyal i¢in 1yi sonu¢ vermeyebilir.



BOLUM 8. BERILYUM KALKOJENLERIN YUZEY
OZELLIKLERI

8.1. Giris

II-VI grubu yari iletkenlerin i¢inde yer alan Berilyum kalkojenlerin hacim 6zellikleri
Boliim 6’da genis bir sekilde anlatilmistir. Yapilan literatiir arastirmalarina gore I1-
VI yiizeylerinin aksine BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenlerinin yiizey ¢alismalari
heniiz tamamlanmamistir. Bu boliimde Berilyum kalkojenlerin (110) yiizeylerinin

yapisal, elektronik ve titresim 6zellikleri anlatilacaktir.

8.2. Berilyum Kalkojenlerin (110) Yiizeylerinin Yapisal Ozellikleri

[110]
O Berilyum
. Kalkojen atom

[001]

Sekil 8.1. Berilyum kalkojenlerin (110) yiizeyleri igin elde edilen atomik denge geometrisinin yandan
goriinimii. Sekilde gosterilen yiizey denge parametreleri Tablo 8.1°de sunulmustur.
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BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) ylizeylerinin atomik denge geometrisinin yandan
goriinimi  Sekil 8.1°de goriilmektedir. Bu ylizeylerin yapisal Ozellikleri genel
yapilart bakimindan III-V(110) ve II-VI(110) ylizeyleri ile oldukca biiyiik bir
benzerlik gdstermektedir[69,71,112,116,120,125,126]. Bu yapiya gore ylizey
anyon(S,Se,Te) atomlar1 yiizeyden disar1 dogru iistte yer alirken, katyon(Be) atomlari
ise hacim i¢ine dogru hareket etmektedirler. Bunun nedeni anyon atomlarinin komsu
ii¢ katyon atomuyla s’p’ baglanmasi yapmasi ve katyon atomlarimin da kendilerine
yakin ii¢ anyon atomuyla daha diizlemsel olan sp” tipi baglanmay tercih etmeleridir.
Ik kez bu calismada hesaplanan ve Sekil 8.1°de goriilen yapisal parametrelerin

sayisal degerleri Tablo 8.1°de sunulmustur.

Tablo 8.1. BeS(110), BeSe(110), BeTe(110) yiizeyleri igin hesaplanan ylizey atomik denge geometrisi
parametreleri. Biitin uzunluklar A  birimindedir. 8d/d ifadesi, hacim bag uzunluguyla
karsilagtirildiginda, yiizey bag uzunlugundaki kisalmay1 gostermektedir.

AV ACH Ay Aoy diz daz ® 8d/d (%)

BeS(110) 0.466 0.062 0.942 1.997 1.332 1.717  26.3° 4.03
BeSe(110)  0.543 0.065 1.007 1.280 1.395 1.822  283° 3.50

BeTe(110) 0.614 0.065 1.118 1.391 1.515 1977  288° 2.70

Daha once farkli II-VI(110) yiizeyleri i¢in yapilan hesaplamalarda A;; (o)
parametreleri CdSe, CdTe, ZnS ve ZnTe yariiletkenleri icin sirastyla 0.590 (27.1°%),
0.752 (30.4%, 0.524 (27.1%) ve 0.675 (29.6") A olarak belirlenmistir[120,126]. Bu
sonuclar Tablo 8.1°’de Berilyum kalkojenler icin verilen parametrelere oldukga
benzemektedir. BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeyleri i¢in yilizey atomlari
arasindaki bag uzunluklari da sirastyla 1.999, 2.143 ve 2.350 A olarak bulunmustur.
Bu bag uzunluklar1 yine tablodan goriilebilecegi gibi hacim bag uzunluklarina gore
% 4.03, % 3.50 ve % 2.70 daha kisadir. Bununla birlikte BeS’den, BeTe’ye dogru
A1, parametresi artarken, ® ag¢1 degerinin de artti1 gortilmektedir. Béylece Berilyum
kalkojenler icin elde edilen ylizey atomik denge geometrisinin sekillenmesinde de
ITI-N(110) yiizeylerine benzer sekilde sistemin iyonikliginin, katyon ve anyon
atomlar1 arasindaki yiik gecisinin ve bag uzunlugunu belirleyen kimyasal olaylarin

etkili oldugu sdylenebilir.
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8.3. Berilyum Kalkojenlerin (110) Yiizeylerinin Elektronik Ozellikleri

Bu kisimda BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeylerinin elektronik 6zellikleri

ele alinacaktir.

8.3.1. BeS(110) yiizeyinin elektronik ozellikleri

BeS(110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey elektronik bant yapis1 grafigi Sekil 8.2°de

gorlilmektedir.

Enerji (eV)
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Sekil 8.2. BeS(110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey elektronik bant yapisi grafigi. Tarali bolgeler hacim
bant yapisini gostermektedir.

Sekilde tarali bolgeler hacim bant yapisini gosterir ve bunlar arasinda kalan bosluklar
ise hi¢ bir hacim elektronik seviyesinin yer alamayacagi yasak enerji araliklaridir.
Sekil 8.2’nin alt kisminda yer alan genis bosluk bolgesinde T', X, M ve X'
noktalarinda hesaplanan enerji aralig1 degerleri sirasiyla 6.23, 6.15, 5.23 ve 5.95 eV
olarak elde edilmistir. Ustte yer alan boslukta ise yine aymi noktalar igin enerji
araliklar1 2.62, 3.85, 6.31 ve 5.08 eV olarak bulunmustur. BeS(110) yiizey elektronik

bant yapist grafigindeki bosluk bdlgelerinde bulunan ve tamamen ylizey
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atomlarindan kaynaklanan dort tane ylizey elektronik enerji bandi hesaplanmistir. Bu
enerji bantlar Sl, Sz, S* ve S* olarak isimlendirilmistir. Bu enerji bantlarindan Sl, S?
ve S* dolu yiizey enerji bantlar1 olup koyu ¢izgilerle gosterilmislerdir. S* ise bos
yilizey iletkenlik bandimi gostermektedir. Tiim simetri yonleri boyunca -11.5 eV
civarinda, neredeyse diiz bir ¢izgi seklinde bulunan en diisiik enerjili S' bandi anyon
atomlarinin s elektronlarindan kaynaklanmaktadir. Hacim elektronik spektrumu
icerisinde yer alan bosluk bolgesinde bulunan S* bandi X noktasinda ortaya
¢ikmakta ve X—-M— X' boyunca enerjisini artiracak sekilde bir dispersiyon
gostererek devam etmektedir. Bu bandin olusumunda daha ¢ok yiizey katyon
atomlar1 etkili olmaktadir. Sekil 8.2’nin iist kisminda yer alan bosluk bolgesinde ise
iki yiizey elektronik enerji bandi bulunmustur. Bunlardan S ile gésterilen en yiiksek
dolu yiizey -elektronik enerji bandi olup anyon (Siilfiir) atomlarindan
kaynaklanmaktadir. Bu enerji band1 sekilden de goriildiigii gibi M — X' boyunca
neredeyse hi¢ dispersiyon gostermemektedir ve bu ozelligiyle diger IMI-V(110)
yiizeylerine benzemektedir[116]. S* bandi ise en diisiik enerjili bos yiizey iletkenlik
bandidir ve olusumuna katyon (Berilyum) atomlari neden olmaktadir. Bu enerji
bandi X noktasinda minimum degerine sahiptir ve T ile M noktalarina dogru
artmaktadir. Bu sekilde bir davranis diger I1I-V(110) ve II-VI(110) yiizeylerindekine
oldukca benzemektedir[116,120].

8.3.2. BeSe(110) yiizeyinin elektronik ozellikleri

BeSe(110) yiizeyi i¢in elde edilen ylizey elektronik bant yapisi grafigi Sekil 8.3°de
goriilmektedir. Bu bant yapist da BeS(110) yiizeyi ile ¢ok biiylik bir benzerlik
gdstermektedir. Yine bosluk bélgelerinde yer alan yiizey elektronik enerji bantlari S',
S?, S* ve S* olarak adlandirilmustir. Burada S', S* ve S® dolu yiizey enerji bantlarin
gosterirken, bos yiizey iletkenlik bandi ise S* ile belirtilmistir. Sekilde hacim

elektronik spektrumu arasinda yer alan genis bosluklardan alt kisimdaki i¢in enerji

aralig1 degerleri T', X, M ve X' simetri noktalarinda sirasiyla 6.77, 6.28, 6.12 ve
6.62 eV olarak hesaplanmistir. Ayni simetri noktalar1 i¢in iist kisimdaki bosluk
bolgesinde ise enerji araliklar1 2.28, 3.54, 5.35 ve 4.62 eV seklinde belirlenmistir.
Sekil 8.3’iin alt kismindaki bosluk bélgesinde bulunan S' bandi -12 eV civarinda

neredeyse diiz bir ¢izgi seklinde ilerlemektedir ve anyon atomlarindan
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kaynaklanmaktadir. Hacim bolgesinde bulunan bosluk bélgesinde X —M — X’
yonleri boyunca artarak ilerleyen S* bandi bulunmaktadir. Bu bandin olusumuna
ylizey Be atomlar1 katki yapmaktadir. Daha ¢ok yiizey Se atomlarinin katkilartyla
meydana gelen ve en yiiksek enerjili dolu yiizey enerji bandi olan S°, BeS(110)
yiizeyine benzer sekilde X —M — X' yonleri boyunca neredeyse hi¢ dispersiyon

gostermemektedir.

Enerji (eV)
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Sekil 8.3. BeSe(110) ylizeyi icin elde edilen yiizey elektronik bant yapisi grafigi. Tarali bolgeler
hacim bant yapisini gostermektedir.

BeSe(110) yiizeyi i¢in S* band1 incelendiginde X ’de bir minimuma sahip oldugu ve
X-T ile X-M— X' yonlerinde artt1ig1 goriilmektedir. Bu bandin olusumuna daha
¢ok yiizey Be atomlar1 katki yapmaktadir. Yiizey Brillouin BSlgesi smirlarinda S° ve

S* enerji bantlar1 arasindaki ayrilmanin yaklasik 3.5 eV oldugu bulunmustur.
8.3.3. BeTe(110) yiizeyinin elektronik ozellikleri
Sekil 8.4 BeTe(110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey elektronik bant yapisi grafigini

gostermektedir. Bu grafikte tarali kisimlar hacim elektronik spektrumunu

gosterirken, c¢izgiler ise ylizey enerji bantlaridir. Hacim elektronik yapisi ele
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alindiginda BeS(110) ve BeSe(110) yiizeylerine benzer sekilde iki genis bosluk
bolgesi goze carpmaktadir. Seklin alt kisminda bulunan ve daha genis olan bosluk
bolgesinde T, X, M ve X' simetri noktalar i¢in enerji araligi degerleri sirastyla
5.13, 5.13, 4.63 ve 5.17 eV olarak elde edilmistir. Ust kisimdaki bosluk bolgesinde
ise yine ayni simetri noktalarinda enerji araliklar1 1.64, 2.89, 4.1 ve 3.5 eV

bulunmustur.

Enerj1 (eV)
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Sekil 8.4. BeTe(110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey elektronik bant yapisi grafigi. Tarali bolgeler
hacim bant yapisini gostermektedir.

BeTe(110) yiizeyi i¢in daha once anlatilan diger iki yiizeye benzer sekilde yine dort
tane yiizey elektronik enerji bandi elde edilmistir. S', S%, S° ve S* olarak
isimlendirilen bu enerji bantlarindan koyu ¢izgilerle gosterilen ilk ii¢li dolu degerlik
bantlarmi, S* ise bos iletkenlik bandim temsil etmektedir. S' ile gdsterilen ve tiim
simetri yonleri boyunca -10.5 eV civarinda bir enerjiye sahip olan enerji bandinin
olusumuna yine ylizey anyon atomlar1 neden olmaktadir. Ortadaki bosluk bolgesinde

yer alan S” band: ise yiizey Be atomlarindan kaynaklanmakta olup X -M — X'

boyunca artmaktadir. En yiiksek enerjili dolu yiizey enerji bandi S°, X simetri

noktasinda bir minimuma sahiptir ve simetri ydnleri boyunca neredeyse hi¢
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dispersiyon gostermemektedir. Bu enerji bandinin olusumuna en biiyiik katkiy1
ylizey Te atomlar1 yapmaktadir. En diisiik enerjili bos ylizey iletkenlik band1 ise daha
¢ok Be atomlarindan kaynaklanmakta olup, X simetri noktasinda bir minimuma
sahiptir. BeS(110) ve BeSe(110) yiizeylerine benzer sekilde olusan bu enerji bandi
yine X -T ve X —M — X' yonlerinde artmaktadur.

8.4. Berilyum Kalkojenlerin (110) Yiizeylerinin Titresim Ozellikleri

Bu kisimda BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) ylizeylerinin titresim &zellikleri

incelenecektir.

8.4.1. BeS(110) yiizeyinin titresim ozellikleri

BeS(110) yiizeyi i¢in hesaplanan ylizey fonon dispersiyon grafigi Sekil 8.5’de
goriilmektedir. Bu grafikte tarali kistmlar hacim fonon spektrumunu gosterirken
koyu cizgiler de yiizey fononlarina aittir. Grafige bakildiginda ilk géze ¢arpan hacim
fononlar1 arasinda yer alan akustik-optik bosluk bdlgesidir. Tim simetri yonleri
boyunca ortalama 18.3 meV genisliginde olan bu bosluk bolgesi Be ve S atomlar1

arasindaki kiitle farkindan kaynaklanmaktadir.

Enerji (meV)
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Sekil 8.5. BeS(110) yiizeyi igin hesaplanan yiizey fonon spektrumu ve durum yogunlugu grafikleri.
Tarali bolge hacim durumundaki kiibik BeS igin fonon enerjilerini gosterirken, kalin g¢izgiler

hesaplanan yiizey fonon egrileridir. Sag taraftaki grafikte ise kesikli ¢izgi hacim fononlar i¢in ve diiz
¢izgi ise yiizey fononlar1 i¢in durum yogunlugu egrilerini gostermektedir.
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En diisiik enerjili fonon modu X -M ve M- X' yonleri boyunca agik¢a hacim
akustik fonon modlarinin altinda bulunmaktadir. Akustik-optik bosluk bdlgesine
bakildiginda tiim simetri yonleri boyunca 60.0 meV civarinda neredeyse hig
dispersiyon gostermeyen bir ylizey bosluk fonon modu goriilmektedir. En yiiksek

enerjili yilizey optik fonon modu hacim optik fonon modlarinin tamamen {izerinde yer

almakta ve T — X' boyunca neredeyse hi¢ dispersiyon gostermemektedir.

Sekil 8.5’in sag tarafinda yer alan grafik ise hacim ve ylizey fononlar1 kullanilarak
hesaplanan fonon durum yogunlugu grafigidir. Bu grafikte kesikli ¢izgi hacim
fononlar1 kullanilarak hesaplanirken, diiz ¢izgi ise yiizey fononlarindan
yararlanilarak elde edilmistir. Grafikte goriilen P' piki en diisiik enerjili ve onun bir

iistinde yer alan yiizey akustik fonon modlarmdan kaynaklanmaktadir. P* pikinin
olusma nedeni ise X —M — X' yénleri boyunca hacim akustik fononlarinin altinda
ilerleyen iigiincii akustik fonon modudur. 47.0 meV civarinda ortaya ¢ikan P° piki,
X -M yoéniinde neredeyse diiz bir ¢izgi seklinde yerlesen yiizey bosluk fonon
modundan kaynaklanmaktadir. Fonon durum yogunlugu grafiginin en iistiinde yer
alan P* pikinin nedeni ise agikga, ozellikle T — X' boyunca diiz bir ¢izgi seklinde

devam eden en yiiksek enerjili yiizey optik fonon modudur.

Yiizey fonon dispersiyon grafiginin Brillouin Bolge merkezinde hesaplanan fonon
modlarindan 7 tanesi A’, diger 2 tanesi ise A" karakterine sahiptir. Enerjileri 28.38,
38.58, 41.06, 44.38, 60.90, 71.62, 86.40 meV olan A’ ve 68.97, 78.56 meV olan A"
fonon modlarinin atomik titresim sekilleri Sekil 8.6°da goriilmektedir. Ik A’
karakterli fonon modunun titresim karakterinin belirlenmesinde ilk iki seviye S
atomlar1 ile {i¢lincii seviye Be atomlar1 6nemli katki yapmaktadir. Enerjileri 38.58 ve
41.06 meV olan fonon modlar yiizey fizigi ¢alismalarinda dnemli bir yeri olan bag
dondiirme fonon modlaridir. Enerjisi 44.38 meV olan fonon modu ise bag germe
modu olarak tanimlanabilir. Akustik-optik bosluk bolgesinde bulunan ve enerjisi
60.90 meV olan fonon modu ikinci ve {i¢ilincii seviye Be atomlarinin titresimlerinden

kaynaklanmakta olup, bag dondiirme modu olarak ifade edilebilir.
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Sekil 8.6. BeS(110) yiizeyi i¢cin I" noktasinda elde edilen A’ ve A" karakterli fonon modlarmin
atomik titresim sekilleri.
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Ikinci ve iigiincii seviye Be atomlarinin titresimlerinden kaynaklanan diger bir A’
karakterli fonon modunun enerjisi 71.62 meV degerindedir. Bu fonon modu 6zellikle

Be atomlarmin titresimleriyle olustugu i¢in katyonik fonon modu olarak tanimlanir.

BeS(110) yiizeyinin I noktasinda hesaplanan ve ilk iki seviye Be atomlarinimn
titresimlerinden kaynaklanan en yiiksek enerjili fonon modunun enerjisi 86.40 meV
olarak belirlenmistir. Enerjileri 68.97 ve 78.56 meV olan A" fonon modlarinin
titresim karakterleri sirasiyla ikinci ve birinci seviye ylizey atomlarinin zig-zag

zinciri yoniindeki zit titresimleri ile belirlenmektedir.

Brillouin Bolgesi’nin X simetri noktasinda hesaplanan fonon modlari igin titresim

karakterini belirlemek daha zordur. Ciinkii bu modlarin her birinin titresim
karakterleri, atomlarin [110], [001] ve [110] olmak iizere her ii¢ yonde de

titresimlerini igerir. BeS(110) yiizeyi i¢in bu simetri noktasinda elde edilen en 6nemli
fonon modlari, bosluk bolgelerinde bulunan yiizey fonon modlar ile en diisiik ve en
yiksek enerjili ylizey fonon modlaridir. Bu fonon modlarinin atomik titresim
sekilleri Sekil 8.7°de goriilmektedir. En diisiik enerjili ylizey akustik fonon modunun
enerjisi 19.21 meV olup, birinci ve {igiincii seviye S atomlar: ile ikinci seviye Be
atomlarinin titresimlerinden kaynaklanmaktadir. Akustik-optik bosluk bolgesinde
elde edilen fonon modlarmin enerjileri ise 46.05, 59.53 ve 61.55 meV olarak
bulunmustur. Bu fonon modlarinin titresim karakterlerinin belirlenmesinde sirasiyla
birinci, ikinci ve {igiincii seviye Be atomlar1 énemli rol oynamaktadir. Bunun yani
sira sekilde goriildiigii gibi S atomlar1 da bu titresimlere katkida bulunmaktadir.
Optik-optik enerji araliginda bulunan 70.66 meV enerjili fonon modu katyonik fonon
modu olup, her {li¢ seviyedeki Be atomlarinin titresimleriyle olugsmaktadir. Hacim
optik fonon modlarinin hemen iizerinde yer alan 82.58 meV enerjili fonon modu da
acik bir ylizey optik fonon modudur. Bu fonon modunun titresim karakteri de Sekil
8.7’de goriilmektedir. Sekilde goriilen ve enerjisi 85.62 meV olan en yiiksek enerjili
fonon modu 6zellikle ylizey Be atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimleriyle
ikinci seviye Be atomlarmin [110][001] yonlerindeki  titresimlerinden

kaynaklanmaktadir.
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Sekil 8.7. BeS(110) yiizeyi i¢in X simetri noktasinda hesaplanan bosluk bolgelerinde bulunan yiizey
fonon modlari ile en diisiik ve en yiiksek enerjili yiizey fonon modlart.
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Sekil 8.5°de goriilen M simetri noktasindaki fonon modlarina ait atomik titresim
sekilleri de, X simetri noktasina benzer sekilde her ii¢ yonde birlikte ele alinmalidur.

BeS(110) yiizeyi i¢in M simetri noktasinda hesaplanan bosluk bolgelerinde bulunan
ylizey fonon modlari ile en diisiik ve en yiiksek enerjili yilizey fonon modlar Sekil
8.8’de goriilmektedir. En diisiik enerjili yiizey akustik fonon modunun enerjisi 12.26
meV olarak hesaplanmistir. Bu fonon modunun atomik titresim karakteri birinci ve
liclincli seviye S atomlar1 ile ikinci seviye Be atomlarinin titresimlerinden

kaynaklanmaktadir.

Diger yiizey akustik fonon modlarinin atomik titresim sekilleri de genel yapilar
bakimindan Rayleigh Wave fonon moduna benzemektedir. Hacim fonon modlari
arasinda yer alan bosluk bolgesinde bulunan 39.12 meV enerjili fonon modu birinci
ve lclincii seviye Be atomlarinin ylizey normali yoniindeki titresimleri ile ylizey S

atomlarmin zig-zag zinciri yoniindeki titresimlerinden olusmaktadir.

Bu simetri noktasinda da X simetri noktasinda oldugu gibi akustik-optik bosluk

bolgesinde ii¢ yiizey bosluk fonon modu bulunmustur. Enerjileri 47.08, 58.79 ve

60.40 meV olan bu fonon modlar1 Sekil 8.8’den de agikga goriilecegi gibi X

noktasindaki esdegerleriyle benzer titresim karakterine sahiptirler.

En yiiksek enerjili fonon modunun enerjisi 83.38 meV olup, 6zellikle birinci seviye
Be atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimlerinden kaynaklanan bir katyonik
fonon modu olarak elde edilmistir. Bu fonon modunun hemen altinda bulunan yiizey
optik fonon modunun enerjisi 80.03 meV’dir ve titresim karakteri Sekil 8.8’de

gorlilmektedir.
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Sekil 8.8. BeS(110) yiizeyi i¢in M simetri noktasinda hesaplanan bosluk bélgelerinde bulunan yiizey
fonon modlari ile en diisiik ve en yliksek enerjili yiizey fonon modlart.
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BeS(110) yiizeyinin X' noktasinda elde edilen yiizey fonon modlarm da T
noktasina benzer sekilde A’ ve A" olarak iki grupta toplamak miimkiindiir. Bu
simetri noktasinda 8 tanesi A’ ve 3 tanesi de A" olmak tizere toplam 11 fonon modu
elde edilmistir. Bu fonon modlarinin atomik titresim sekilleri Sekil 8.9’da

gorlilmektedir.

En disiik enerjili yiizey akustik fonon modunun enerjisi 13.12 meV olarak elde
edilmistir. Bu fonon modu her {i¢ seviyedeki Be ve S atomlarmin [110]-[001]
yonlerindeki titresimlerinden kaynaklanmaktadir. Bu fonon modunun hemen {istiinde
yer alan yiizey akustik fonon modu ise A" karakterine sahip olup, yilizey Be ve S
atomlarmin zig-zag zinciri yoniindeki titresimleriyle olugsmaktadir. Enerjisi 28.49
meV olan fonon modu hacim fononlar1 arasinda yer alan bosluk bdlgesinde yer

almaktadir ve bir bag dondiirme fonon modu olarak tanimlanabilir.

Akustik-optik bosluk bolgesinde yer alan fonon modlarinin enerjileri 62.36 ve 64.70
meV olarak bulunmustur. Bu fonon modlarinin atomik titresim karakterlerini
strastyla ikinci ve lglincli seviyede bulunan Be atomlar1 belirlemektedir. BeS(110)
ylizeyi icin optik-optik bosluk bdlgesinde enerjileri 68.54 ve 74.26 meV olan iki
ylizey bosluk fonon modu elde edilmistir. Bu modlardan ilki ikinci seviye Be ve S
atomlarinin zig-zag zinciri yoniinde birbirlerine zit titresimlerinden kaynaklanan bir
A" fonon modudur. Optik-optik bosluk bolgesinde bulunan ikinci mod ise A’
karakterinde olup, daha cok ikinci ve {igiincii seviye Be atomlarinin titresimleri ile

olusmaktadir.

Enerjisi 88.25 meV olan en yiiksek enerjili fonon modu ise A’ karakterine sahiptir

ve bu modun olusumuna en biiyiik katki yiizey Be atomlarindan gelmektedir.
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Sekil 8.9. BeS(110) yiizeyi i¢in X' noktasinda hesaplanan yiizey fonon modlarnin atomik titresim

sekilleri.
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8.4.2. BeSe(110) yiizeyinin titresim ozellikleri

BeSe(110) yiizeyi i¢in hesaplanan fonon dispersiyon grafigi Sekil 8.10°da
sunulmustur. Bu grafikte tarali bolgeler hacim fonon modlarini gosterirken kalin
cizgiler yiizey fonon modlaridir. BeSe(110) yiizeyi icin elde edilen yiizey fonon
dispersiyon grafiginde BeS(110) ylizeyine benzer sekilde hacim fononlar1 arasinda
genis bir akustik-optik bosluk boélgesi yer almaktadir. Bu bosluk bodlgesi tiim simetri
yonleri boyunca ortalama 29.0 meV enerji araligina sahiptir. Akustik-optik bosluk
bolgesinde iki yilizey bosluk fonon modu elde edilmistir. Bunlardan daha diigiik

enerjiye sahip olan mod tiim simetri yonleri boyunca neredeyse diiz bir ¢izgi seklinde

ilerlemektedir. Digeri ise T —X ve I — X' yonleri disinda gozle goriiliir bir
dispersiyon gostermektedir. T —X ve I'—M simetri yonlerinin kiigiik dalga
vektorleri disinda, tiim simetri yonlerinde agik¢a hacim fononlarinin altinda yer alan
en diisiik enerjili ylizey akustik fonon modu, BeS(110) yiizeyine oldukca
benzemektedir. En yiiksek enerjili yilizey optik fonon modu Sekil 8.10’dan da

gortldiigii gibi tiim simetri yonlerinde hacim fononlarinin iizerinde yer almaktadir ve

I - X' yoniinde neredeyse diiz bir ¢izgi seklinde ilerlemektedir.

Enerji (meV)

r X M X r M DOS
Sekil 8.10. BeSe(110) yiizeyi i¢in hesaplanan yiizey fonon spektrumu ve durum yogunlugu grafikleri.
Tarali bolge hacim durumundaki kiibik BeSe igin fonon enerjilerini gosterirken, kalin ¢izgiler

hesaplanan ytizey fonon egrileridir. Sag taraftaki grafikte ise kesikli ¢izgi hacim fononlar i¢in ve diiz
¢izgi ise yiizey fononlar1 i¢in durum yogunlugu egrilerini gostermektedir.
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Sekil 8.10’un sag tarafinda yer alan fonon durum yogunlugu grafiginde kesikli ¢izgi
hacim fononlar1 kullanilarak hesaplanirken, diiz ¢izgi ise yiizey fononlarindan elde
edilmistir. Bu grafikte belirgin bir sekilde yiizey fononlarina ait oldugu goriilen 4 pik
bulunmaktadir. P' piki yiizey fonon dispersiyon grafiginden de goriilebilecegi gibi
acikea yiizey akustik fonon modlarindan kaynaklanmaktadir. Akustik-optik bosluk
bolgesinin ortasinda yer alan yiizey bosluk fonon modundan meydana gelen pik P?
ile gosterilmistir ve enerji degeri yaklasik 36.0 meV dir. Iki pikin birlikte gosterildigi
P’ pikinin nedeni, T —M yoniinde hacim fononlarinin iizerinde yer alan yiizey optik

fonon modlaridir. P* pikinin olusma nedeni ise en yiiksek enerjili yiizey optik fonon

modunun 6zellikle T — X' yoniinde diiz bir ¢izgi seklinde devam etmesidir.

I' noktasinda fonon modlar1 kutuplanma karakterlerine gére A’ ve A” olmak iizere
iki gruba ayrilirlar. BeSe(110) yiizeyi i¢in bu simetri noktasinda 2 tane A" ve 7 tane
de A' yiizey fonon modu elde edilmistir. Bu fonon modlarinin atomik titresim
sekilleri Sekil 8.11°de gortilmektedir. Enerjileri 67.03 ve 71.75 meV olan A" fonon
modlar1 birinci ve ikinci seviye Be atomlarimin zig-zag zinciri yoniindeki
titresimlerinden kaynaklanmakta olup katyonik modlardir. Genelde Be ve Se
atomlar1 arasindaki biiyiik kiitle farkindan dolayi, yiizey optik fonon modlarinin
olusumuna kiiciik kiitleli Be atomlar1 sebep olmaktadir. Yiizey akustik fonon modlari
ise Be ve Se atomlarinm ortak katkilarryla meydana gelmektedirler. Ozellikle
akustik-optik bosluk bolgesinin altinda kalan 17.26 ve 26.71 meV enerjili fonon
modlart agirlikli olarak ilk iic seviye Se atomlarindan kaynaklanan anyonik
modlardir. Bu modlarin olusumunda ilk iki seviye Se atomlarinin sirastyla [110] ve
[001] yonlerindeki titresimleri etkili olmaktadir. Akustik-optik bosluk bolgesinde yer
alan iki yiizey bosluk modundan enerjisi 36.09 meV olan, yilizey Be atomlarindan
kaynaklanmaktadir. Enerjisi 54.78 meV olan diger modun olusma nedeni ise ikinci
ve iiglincii seviye Be atomlaridir. Ozellikle ikinci seviye Be atomlarmin titrestigi
61.14 meV enerjili fonon modunun olusumuna ti¢lincii seviye Be atomlar1 da katki
yapmaktadir. 64.66 meV enerjili fonon modu ise ikinci ve iicilincii seviye Be
atomlarinin titresimlerinden olusmaktadir. En yliksek enerjili ylizey optik fonon
modu A’ karakterine sahip olup, baskin bir sekilde yiizey Be atomlarindan
kaynaklanmaktadir. Bu fonon modu, titresim karakteri olarak BeS(110) yiizeyinde

elde edilen moda oldukg¢a benzemektedir.
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Sekil 8.11. BeSe(110) yiizeyi i¢in T noktasinda elde edilen A’ ve A" karakterli fonon modlarmim
atomik titresim sekilleri.
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BeSe(110) yiizey fonon dispersiyon grafiginin X simetri noktasinda yiizey akustik
fonon modlar1 agik¢a hacim fonon modlarmin altinda yer almaktadir. Enerjisi 11.78
meV olan modun olusumunda ylizey Se atomlar ile ikinci seviye Be atomlart etkili
olurken, 12.90 meV enerjili fonon modu birinci ve {igiincii seviye Be atomlari ile
birinci ve ikinci seviye Se atomlarindan kaynaklanmaktadir. Bu iki modun atomik
titresim sekilleri Sekil 8.12°de goriilmektedir. Bu sekilde ayrica en yiiksek enerjili
ylizey optik fonon modu da bulunmaktadir. Enerjisi 76.38 meV olan bu mod birinci

ve ikinci seviye Be atomlarindan kaynaklanmaktadir.
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Sekil 8.12. BeSe(110) yiizeyi i¢in X noktasinda elde edilen yiizey akustik fonon modlari ile en
yiiksek enerjili yiizey optik fonon modunun atomik titresim sekilleri.
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X simetri noktasinda elde edilen akustik-optik ve optik-optik bosluk bolgelerinde
bulunan yiizey bosluk fonon modlar1 Sekil 8.13’te goriilmektedir. Akustik-optik
bosluk bolgesinde yer alan ve enerjisi 38.20 meV olan ilk modun olusumuna baskin
bir sekilde yiizey Be atomlar1 neden olmaktadir. Bu bosluk bolgesinde bulunan ikinci

mod ise 53.15 meV enerjili olup, sadece ikinci seviye Be atomlarindan
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Sekil 8.13. BeSe(110) yiizeyi i¢in X noktasinda elde edilen yiizey bosluk fonon modlarinin atomik
titresim sekilleri.
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Akustik-optik bosluk bolgesinde elde edilen en yiiksek enerjili modun olusumunda
ise ikinci ve iigiincii seviye Be atomlari etkili olmaktadir. X simetri noktasmin
optik-optik bosluk bolgesinde hesaplanan 62.94 meV enerjili fonon modu tiim bosluk
fonon modlar1 gibi anyonik karakterdedir ve ilk {li¢ seviye Be atomlarinin

titresimleriyle olusmaktadir.
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Sekil 8.14. BeSe(110) yiizeyinin M noktasinda hacim fonon modlarinin altinda ve iistinde elde
edilen ylizey akustik ve optik fonon modlarinin atomik titresim sekilleri.
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BeSe(110) yiizeyinin M simetri noktasinda bulunan ve hacim fononlarindan agikg¢a
ayrilan yiizey akustik ve optik fonon modlarinin atomik titresim sekilleri Sekil

8.14’°te yer almaktadir.

[110] (1101

-[001] ®s: (001

/ /\\ A\ \ / .
\ Ve Y, -
J O\ N
. e
e {
N N LN
</'\><’\; v
oo N AN
e N f
VAR < N N/
Ny N ’ N

Sekil 8.15. BeSe(110) yiizeyi i¢in M noktasinda elde edilen yiizey bosluk fonon modlarinin atomik
titresim sekilleri.
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Enerjisi 6.82 meV olan Rayleigh wave fonon modu 6zellikle yiizey Se atomlari ile
ikinci seviye Be atomlarinin titresimleriyle olusmaktadir. Bu modun hemen iizerinde
yer alan 9.89 meV enerjili mod ise her {i¢ seviyede bulunan Be ve Se atomlarindan
kaynaklanmaktadir. Sekil 8.14’te goriilen ve enerjileri 72.30 ve 74.60 meV olan
fonon modlarinin titresim sekillerinin belirlenmesinde birinci ve ikinci seviye Be
atomlari etkili olmaktadir. M simetri noktasinda bulunan bosluk bolgelerinde toplam
5 tane yiizey bosluk fonon modu bulunmaktadir. Bu fonon modlarin atomik titregim
sekilleri Sekil 8.15°te goriilmektedir. Akustik-optik bosluk bolgesinin en altinda yer
alan 27.59 meV enerjili fonon modu birinci ve ikinci seviye Se atomlarinin
titresimleriyle olusan anyonik bir fonon modudur. Bu bosluk bdlgesinde bulunan
38.97, 51.50 ve 54.33 meV enerjili fonon modlar ise sirastyla birinci, ikinci ve
iiclincii seviye Be atomlarinin titresimleriyle olusmaktadirlar. Son olarak optik-optik
bosluk bolgesinde bulunan 64.05 meV enerjili fonon modunun titresim karakterini

ise birinci ve ikinci seviye Be atomlari ile {igiincii seviye Se atomlar1 belirlemektedir.

BeSe(110) yiizeyinin X' simetri noktasinda hacim fononlarindan agik¢a ayrilan A’
ve A" fonon modlarinin atomik titresim sekilleri Sekil 8.16’da sunulmustur. A’
karakterine sahip olan en diisiik enerjili yiizey akustik fonon modunun enerjisi 8.11
meV olarak elde edilmistir. Hacim fonon modlarinin tamamen altinda yer alan bu
mod, ilk ii¢ seviye Be ve Se atomlarinin ortak katkilariyla meydana gelmistir. Onun
hemen iistiinde yer alan yiizey akustik fonon modu ise enerjisi 9.21 meV olan ve
ylizey atomlarinin zig-zag zinciri dogrultusundaki titresimleriyle olusan bir A"
fonon modudur. Hacim fonon modlariin arasinda kalan bosluk bolgesinde yer alan
17.90 meV enerjili ylizey bosluk fonon modu her ii¢ seviyede bulunan Be ve Se
atomlarinin titresimleriyle olugsmus bir bag dondiirme fonon modudur. Akustik-optik
bosluk bolgesinde elde edilen 36.19 ve 56.19 meV enerjili A" karakterli fonon
modlar1 sirasiyla birinci ve ikinci seviye Be atomlarinin titresimleriyle meydana
gelmiglerdir. Enerjisi 58.26 meV enerjili fonon modu ii¢lincii seviye Be atomlarinin
zig-zag zinciri yoniinde titrestigi bir A" fonon modudur. Optik-optik bosluk
bolgesinde birbirlerine ¢ok yakin enerjilerde fakat farkli karakterlerde iki yiizey
bosluk fonon modu bulunmaktadir. Bu fonon modlarindan A" karakterine sahip olan
66.65 meV enerjili fonon modu ikinci ve {giincii seviye Be atomlarinin

titresimlerinden olusan katyonik bir fonon modudur. Enerjisi 66.79 meV olan diger
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mod ise A" karakterine sahiptir ve yiizey Be atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki
titresimlerinden meydana gelmektedir. Enerjisi 69.94 meV olan A’ karakterli fonon
modu ticiincii seviye Be atomlarinin titresimlerinden olusmaktadir. X' noktasinda
hesaplanan en yliksek enerjili yiizey optik fonon modunun enerjisi 79.13 meV olup,

yiizey Be atomlarinin titresimlerinden olusan bir A’ fonon modudur.

[110] ) Be (1101
! ®se ‘
~[001] A fonon modlan ~[001]
_{ - "‘_: e, \/ T
v=8.11 meV v=17.90 meV
/ / | / ) /
v=36.19 meV v=56,19 meV
. el D 3
/ | / /}J - ./ |
V=066.65 meV v=79.13 meV

[110]

\\- [001] A'fonon modlari

e

v=9.21 meV v=066.79 meV

Sekil 8.16. BeSe(110) ylizeyi i¢in X' noktasinda hacim fonon modlarindan agikca ayrilan yiizey
fonon modlarmin atomik titresim sekilleri.
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8.4.3. BeTe(110) yiizeyinin titresim ozellikleri

BeTe(110) yiizeyi igin hesaplanan fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri
Sekil 8.17°de goriilmektedir. Seklin sol tarafinda goriilen grafikte tarali kisimlar
hacim fononlarim1 gosterirken, ¢izgiler ise yiizey fonon modlar1 kullanilarak elde
edilmistir. BeS(110) ve BeSe(110) ylizeylerine benzer sekilde bu grafikte de akustik
ve optik hacim fonon modlar1 arasinda genis bir bosluk bulunmaktadir. Bu enerji
araligi degeri tiim simetri yOnleri boyunca ortalama 33.0 meV civarinda
hesaplanmistir. Bu enerji araligi, daha 6nce hesaplanan Berilyum kalkojen (110)
ylizeylerine gore daha biiyiiktiir. Bunun nedeni BeTe bilesigi icin anyon/katyon kiitle
oraninin BeS ve BeSe bilesiklerine gore ¢ok daha biiyiik olmasidir. Sekil 8.17°de
goriilen yiizey fonon dispersiyon grafigine BeS ve BeSe i¢in hesaplanan grafiklerden
farkli olarak optik-optik bosluk bolgesi de tiim simetri yonleri boyunca devam
etmemektedir. En diisiik enerjili fonon modu incelendiginde daha once hesaplanan
yiizeylere benzer sekilde T —X ve T —M simetri yonlerinin kiigiik dalga vektorleri
disinda, tim simetri yonlerinde agik¢a hacim fononlarinin altinda yer almaktadir. En
yiiksek enerjili fonon modu ise tiim simetri yonleri boyunca hacim fononlarinin

iizerinde yer almaktadir.

Enerji (meV)
&

r X M X r M DOS
Sekil 8.17. BeTe(110) yiizeyi i¢in hesaplanan yiizey fonon spektrumu ve durum yogunlugu grafikleri.
Tarali boélge hacim durumundaki kiibik BeTe i¢in fonon enerjilerini gosterirken, kalin ¢izgiler
hesaplanan yiizey fonon egrileridir. Sag taraftaki grafikte ise kesikli ¢izgi hacim fononlari i¢in ve diiz
¢izgi ise yiizey fononlar1 i¢in durum yogunlugu egrilerini gostermektedir.
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Sekil 8.17°nin sag tarafinda goriilen grafik ise hacim ve ylizey fonon modlari i¢in
hesaplanan durum yogunlugu egrilerini gostermektedir. Bu grafikte kesikli cizgi
hacim fononlarindan yararlanilarak elde edilirken, diiz ¢izgi ise ylizey fonon modlari
kullanilarak hesaplanmistir. Genel yapis1 bakimindan bu grafik BeSe(110) yiizeyi
icin elde edilen grafikle olduk¢a benzemektedir. Grafikte yiizey fononlari i¢in 7.0
meV civarinda elde edilen pik agik¢a yiizey akustik fonon modlarindan
kaynaklanmaktadir. BeSe(110) yiizeyine benzer sekilde akustik-optik bosluk
bolgesinin neredeyse tam ortasinda yer alan yiizey bosluk fonon modu nedeniyle
31.0 meV civarinda bir pik olusmustur. BeTe(110) ylizeyi i¢in hesaplanan durum
yogunlugu grafiginde 65.0-70.0 meV araliginda goriilen ikili pikin nedeni ise X — M
ve T' =M yonleri boyunca hacim fononlarinin iizerinde ilerleyen yiizey optik fonon
modlaridir. Son olarak 73.0 meV civarinda goriilen pik ise agikca en yiiksek enerjili
yiizey optik fonon modunun T — X' boyunca neredeyse diiz bir ¢izgi seklinde

devam etmesinden kaynaklanmaktadir.

BeTe(110) yiizeyi i¢in I' noktasinda elde edilen yiizey fonon modlarmin atomik
titresim sekilleri Sekil 8.18’de goriilmektedir. Bu simetri noktasinda 7 tane A" ve 2
tane de A" fonon modu elde edilmistir. Ilk A” fonon modunun enerjisi 61.76 meV
olarak bulunmustur. Bu modun titresim karakterinin belirlenmesinde birinci ve ikinci
seviye Be atomlarinin zig-zag zinciri dogrultusundaki titresimleri 6nemli rol
oynamaktadir. Enerjisi 64.33 meV olarak bulunan ikinci A” fonon modu birinci ve
ikinci seviye Be atomlarmin zig-zag zinciri yOniindeki titresimlerinden
kaynaklanmaktadir. Enerjileri 11.80 ve 16.52 meV olan A’ karakterli fonon modlari
her ti¢ seviyedeki atomlarin titresimleriyle olugsmustur. Diger bir A" fonon modunun
enerjisi 19.56 meV olarak elde edilmistir. Bu mod ilk ii¢ seviye Te atomlarinin
titresimlerinden kaynaklanan anyonik bir fonon modudur. BeTe(110) yiizeyi i¢in
akustik-optik bosluk bdlgesinde bulunan 31.07 meV enerjili fonon modu, yiizey Be
atomlarinin titresimleriyle ortaya c¢cikmistir. Bu bosluk bolgesinde yer alan diger
modun enerjisi ise 52.24 meV olup, ilk {i¢ seviye Be atomlarinin titresimleriyle
olusan katyonik bir fonon modudur. Enerjisi 58.51 meV olan fonon modu ikinci ve
liclincii seviye Be atomlarindan kaynaklanmaktadir. T noktasinda hesaplanan ve

yiizey Be atomlarinin olusturdugu en yiiksek enerjili yiizey optik fonon modu da A’
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karakterine sahiptir. Sekil 8.18’de bu modun olusumuna ikinci seviye Be atomlarinin

da katk1 yaptig1 goriilmektedir.
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v=72.35 meV
[110]
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A'fonon modlar
= [001]
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v=61.76 meV v=64.33 meV

Sekil 8.18. BeTe(110) yiizeyi i¢in T’ noktasinda elde edilen A’ ve A" karakterli fonon modlarinin
atomik titresim sekilleri.
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BeTe(110) yiizeyi i¢in X noktasinda, hacim fonon modlarinin altinda bulunan yiizey
akustik fonon modlar1 ve hacim fonon modlarinin {istiinde yer alan ylizey optik

fonon modlart Sekil 8.19°da sunulmustur.

S
P > ><
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Sekil 8.19. BeTe(110) yiizeyinin X noktasindaki hacim fonon modlarnin altinda bulunan yiizey
akustik fonon modlari ile hacim fonon modlarinin istiinde yer alan yiizey optik fonon modlarinin
atomik titresim sekilleri.

Enerjisi 8.40 meV olan en diisiik enerjili yiizey akustik fonon modu 6zellikle ilk {i¢

seviye Te atomlarinin titresimleriyle olugmakla beraber ikinci seviye Be atomlarinin
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katkilarimi da icermektedir. Bu modun hemen {istiinde bulunan diger bir yiizey
akustik fonon modunun enerjisi de 9.30 meV olarak hesaplanmistir. Bu mod birinci
ve lglincli seviye Be atomlariyla birinci ve ikinci seviye Te atomlarinin
titresimlerinden olugmaktadir. Sekilde goriilen ve enerjisi 68.03 meV olan yiizey
optik fonon modu ilk ii¢ seviye Be atomlarinin titresimleriyle olusan katyonik bir
fonon modudur. X simetri noktasinda elde edilen en yiiksek enerjili fonon modunun
enerjisi 68.75 meV olarak bulunmustur ve ilk iki seviye Be atomlarinin

titresimlerinden kaynaklanmaktadir.

< ) DA
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Sekil 8.20. BeTe(110) yiizeyinin X noktasinda hesaplanan yiizey bosluk fonon modlarmim atomik
titresim sekilleri.
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Bu simetri noktasinda bulunan bosluk bolgelerinde hesaplanan yiizey bosluk fonon
modlar1 Sekil 8.20°de goriilmektedir. Akustik-optik bosluk bolgesinde bulunan 33.35
meV enerjili ilk mod ylizey Be atomlarinin titresimlerinden kaynaklanmaktadir.
Enerjileri 50.93 ve 52.18 meV olan modlar ise sirastyla ikinci ve ii¢lincii seviye Be
atomlarmin titresimleriyle olusmaktadir. Optik-optik bosluk bolgesindeki 58.01 meV
enerjili bosluk fonon modu yiizey Be atomlarinin [110][001] yonlerindeki titresimleri

ile ikinci seviye Be atomlarinin zig-zag zinciri yoniindeki titresimlerini icermektedir.

BeTe(110) yiizeyinin Birinci Brillouin Bolgesinde yer alan bir diger simetri noktasi
olan M noktasinda hesaplanan en diisiik ve en yiiksek enerjili yiizey fonon modlari
ile ylizey bosluk fonon modlar1 Sekil 8.21°de goriilmektedir. Hacim fononlarindan
cok acik bir sekilde ayrilan en diisiik enerjili yiizey akustik fonon modunun enerjisi

4.33 meV olarak bulunmustur. Bu fonon modu 6zellikle birinci ve {igiincii seviye Te

atomlar1 ile ikinci seviye Be atomlarinin titresimlerinden olusmaktadir. M
noktasinda bulunan yiizey bosluk fonon modlarinin hepsi de akustik-optik bosluk
bolgesinde yer almaktadir. Bunlardan ilkinin enerjisi 19.97 meV olarak
hesaplanmistir ve birinci ve ikinci seviye Te atomlarinin titresimleriyle olusan
anyonik bir fonon modudur. Enerjisi 33.61 meV olan mod ise yiizey Be atomlarindan
kaynaklanmaktadir. Akustik-optik bosluk bolgesinde bulunan diger modlarin
enerjileri 48.64 ve 51.23 meV olarak elde edilmistir. Bu fonon modlar1 baskin olarak

strastyla ikinci ve ti¢lincii seviye Be atomlarinin titresimleriyle olugmaktadirlar.

Bu simetri noktasinda hesaplanan en yiiksek enerjili yiizey optik fonon modunun
enerjisi 66.35 meV bulunmustur. Bu mod o6zellikle yiizey Be atomlarindan
kaynaklanmakla birlikte ikinci ve ii¢lincii seviye Be atomlarinin da katkilarini

igermektedir.
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Sekil 8.21. BeTe(110) yiizeyi igin M simetri noktasinda hesaplanan yiizey bosluk fonon modlari ile
en diisiik ve en yiiksek enerjili yiizey fonon modlari.
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BeTe(110) yiizeyinin X' simetri noktasinda elde edilen A’ ve A” fonon modlar
Sekil 8.22’de goriilmektedir. Bu simetri noktasinda hesaplanan en diisiik enerjili
fonon modunun enerjisi 6.05 meV olup A’ karakterine sahiptir. Bu fonon modu ilk
iic seviye Be ve Te atomlarmin titresimleriyle olusmaktadir. Hacim fononlarinin
altinda kalan ikinci ylizey akustik fonon modu yiizey atomlarinin zig-zag zinciri

yoniindeki titresimlerinden kaynaklanan bir A" fonon modudur.

Hacim fononlar1 arasindaki bosluk bdélgesinde bulunan 13.47 meV enerjili fonon
modu A’ karakterine sahiptir ve bu modun olusumunda Te atomlarinin titresimleri
daha baskindir. Bu simetri noktasinda akustik-optik bosluk bolgesinde A’
karakterine sahip iki yiizey bosluk fonon modu bulunmaktadir. Bu modlardan 31.33
meV enerjiye sahip olan ilk modun olusumuna tamamen yiizey Be atomlar1 neden
olmaktadir. Enerjisi 53.86 meV olan ikinci mod ise daha c¢ok ikinci seviye Be
atomlarmin titresimleriyle meydana gelen katyonik bir fonon modudur. Bu modun
hemen {istiinde bulunan 54.55 meV enerjili fonon modu da katyonik bir fonon modu

olup, bu mod i¢in tigiincii seviye Be atomlar1 daha biiytik rol oynamaktadir.

Optik-optik bosluk bolgesinde yer alan 59.84 meV enerjili fonon modu ikinci ve
tigincli seviye Be atomlarmin titresimleriyle olusmustur ve A’ karakterine sahiptir.
X' simetri noktasinda hesaplanan ve yiizey Be atomlarinin titresimleriyle olusan
ikinci A" fonon modunun enerjisi 61.24 meV olarak elde edilmistir. Enerjisi 62.97
meV olan A’ Kkarakterli fonon modu Tgiincii seviye Be atomlarindan

kaynaklanmaktadir.

Diger simetri noktalarinda oldugu gibi X' i¢in de en yiiksek enerjili yiizey optik
fonon modu ylizey Be atomlarinin titresimleriyle olusmaktadir ve A’ karakterine

sahiptir.



164

[110]
b
‘ O Be
~[001] A fonon modlar @1
v=6.05 meV v=13.47 meV
v=31.33 meV v=53.86 meV
7
/
{ {
v=54,55 meV v=59.84 meV
/\'. /\ Q!_ /\ .
— _l': = &
o / ‘o _ /
L i \ i }
v=62.97 meV v=73.18 meV
[IIIO]
[001] A'fonon modlari
v=7.00 meV v=01.24 meV

Sekil 8.22. BeTe(110) yiizeyi i¢in X' noktasinda elde edilen A’ ve A" karakterli fonon modlarinin
atomik titresim sekilleri.
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8.5. Berilyum Kalkojenlerin (110) Yiizeylerinin Karsilagtirilmasi

Bu béliimde ilk olarak BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeylerinin yapisal
ozellikleri incelenmistir. Bu yiizeylerin yiizey atomik denge geometrisinin
birbirleriyle olduk¢a benzer oldugu goriilmektedir. Yiizey geometrik yapisinin
onemli bir parametresi olan ® acisinin BeS(110)’dan BeTe(110)’a dogru arttigi
bulunmustur. Bunun yan1 sira III-N(110) yiizeylerine benzer sekilde elde edilen ag1
degerlerinin A;; parametresi ile ortak bir sekilde degistigi sonucu elde edilmistir.
Berilyum kalkojenlerin (110) ylizeyleri i¢in hesaplanan elektronik bant yapisi
grafikleri incelendiginde genel yapilar1 bakimindan birbirleriyle son derece benzer
ozellikler icerdigi goriilmektedir. Elde edilen tiim yiizey elektronik yapilarinda hacim
elektronik spektrumlar1 arasinda enerji araliklar1 yer almaktadir. Bu enerji aralig
degerleri BeS’den, BeTe’ye dogru giderek azalmaktadir. Her ii¢ yiizey i¢in de bu
enerji araliklarinda dort adet yiizey elektronik enerji bandi elde edilmistir. S', S, S’
ve S* olarak gosterilen bu enerji bantlari, davraniglar1 bakimindan her {i¢ yiizey i¢in
de oldukea benzerdirler. En yiiksek dolu yiizey enerji bandi olan S° ile en diisiik bos
yiizey enerji bandi1 S* arasindaki enerji farkinin da BeS’den, BeTe’ye dogru azaldig
bulunmustur. Berilyum kalkojenlerin (110) yiizeyi i¢in elde edilen yiizey atomik
denge geometrisinin ve yiizey elektronik bant yapilarinin daha 6nce hesaplanan I11-
V(110) ve II-VI(110) ylizeylerinden elde edilenlerle de biiyiikk bir benzerlik

gosterdigi bulunmustur.

Bu boéliimde BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeylerinin atomik ve elektronik
ozelliklerine ek olarak titresim Ozellikleri de arastirilmistir. Bu ylizeyler i¢in elde
edilen yiizey fonon dispersiyon grafikleri birbirleriyle olduk¢a benzemektedirler. Her
iic yiizey i¢in de hacim fononlarinin ortasinda bir bosluk bélgesi yer almaktadir.
Ayrica tiim yiizeylerde, genigligi BeS’den BeTe’ye dogru giderek artan bir akustik-
optik bosluk bolgesi yer almaktadir. Bunun yani sira optik-optik bosluk bolgesi ise
sadece BeS(110) ve BeSe(110) yiizeyleri i¢in elde edilmistir. En diisiik enerjili yiizey
akustik fonon modu her ii¢ yiizey i¢in de T —X ve I =M simetri yonlerinin kiigiik

dalga vektorleri disinda, tiim simetri yonlerinde agik¢a hacim fononlarinin altinda yer

almaktadir. Bu fonon modunun X, M ve X' simetri noktalar1 i¢in toplam kiitle ile
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degisimi Sekil 8.23’te goriilmektedir. Bu sekilden de agikga goriildiigii gibi en diisiik

enerjili yiizey akustik fonon modu toplam kiitle ile orantili olarak degismektedir.
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Sekil 8.23. Farkli simetri noktalar: i¢in en diisiik enerjili fonon modunun (Rayleigh-Wave) toplam

kiitle ile sistematik degisimi.

Hacim fononlari arasinda kalan bosluk bolgesinin X' simetri noktasinda, ITI-N(110)
yiizeylerine benzer sekilde bir ylizey bosluk fonon modu elde edilmistir. Her ti¢
berilyum kalkojen ylizeyi i¢in de birbirine benzer sekilde A’ karakterine sahip olan
bu fonon modunun X' noktasinda toplam kiitleyle degisimi Sekil 8.24’te
gorlilmektedir. BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeyleri i¢in tiim simetri yonleri boyunca,
akustik-optik bosluk bolgesinin neredeyse tam ortasinda diiz bir ¢izgi seklinde
ilerleyen bir yiizey bosluk fonon modu yer almaktadir. BeSe(110) ve BeTe(110)
yiizeyleri i¢in elde edilen bu ylizey bosluk fonon modlarinin titresim karakterleri de
birbirine olduk¢a benzemektedir. III-V(110) yiizeylerinde anyon atomunun kiitlesi
katyon atomuna gore biliyiilk oldugunda buna benzer bir bosluk fonon modu
gozlenememektedir. Bu sonu¢ daha Onceki calismalarda teorik[79,119] ve
deneysel[121,122] olarak da gosterilmistir. Sonug olarak BeSe(110) ve BeTe(110)

ylizeyleri i¢in I1I-V(110) ylizeylerinden farkli bir durum s6z konusudur. Bunun yani
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sira her {li¢ ylizey fonon dispersiyon grafiginde de akustik-optik bosluk bolgesinin

hacim fononlarina yakin iist bolgesinde bir yiizey bosluk fonon modu hesaplanmustir.
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Sekil 8.24. X' simetri noktasi i¢in hacim fononlari arasindaki bosluk bolgesinde (Stomach gap)

bulunan yiizey bosluk fonon modlarinin toplam kiitle ile sistematik degisimi.

Berilyum kalkojenler hep birlikte ele alindiginda T noktasinda III-V(110) yiizeyleri
icin elde edilen bag dondiirme fonon modunun sadece BeS(110) yiizeyi igin
bulundugu goriliir. Yapisal ve elektronik Ozellikleri ¢ok benzeyen Berilyum
kalkojenler icin BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeylerinde bu karakterde bir modun

olmayis1, anyon/katyon kiitle oraninin ¢ok biiyiik olmasiyla agiklanabilir.

BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeyleri i¢in hesaplanan en yiiksek enerjili
fonon modu tiim simetri yonleri boyunca hacim fononlarinin iizerinde yer
almaktadir. Bu fonon modu i¢in Brillouin bolgesi merkezinde elde edilen sonuglarin

indirgenmis kiitle ile degisimi Sekil 8.25’te goriilmektedir.
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Sekil 8.25. En yiiksek enerjili fonon modunun (Fuchs-Kliewer) indirgenmis kiitle ile sistematik
degisimi.

Bu sekilden de goriildiigii gibi en yiiksek enerjili fonon modu indirgenmis kiitle ile
orantili olarak degismektedir. Buna benzer bir sonu¢ Bolim 7’de III-N(110)
ylizeyleri i¢in yapilan hesaplamalar sonucunda da bulunmustur. Sonug¢ olarak tiim
yariiletken (110) ylizeyleri i¢in en yiiksek enerjili fonon modunun indirgenmis

kiitleye bagl olarak degistigi soylenebilir.



BOLUM 9. SONUCLAR VE ONERILER

Bu tezde III-N tipi yariiletkenler olarak bilinen BN, AIN, GaN ve InN materyalleri
ile Berilyum-kalkojenler olarak adlandirilan BeS, BeSe ve BeTe yariiletkenlerinin
cinko-siilflir kristal yapilar1 ve (110) yiizeyleri i¢in yapisal, elektronik ve titresim
ozellikleri yogunluk fonksiyon teorisi kullanilarak incelenmistir. Ilk olarak III-N tipi
yart iletkenler ve Berilyum kalkojenlerin yapisal oOzellikleri arastirilmistir.
Hesaplamalar sonucu elde edilen orgii sabitleri (a), hacim modiilleri (B), hacim
modiillerinin basinca gore birinci tlirevleri (B’) ve makroskobik dielektrik sabitleri

(e,) icin daha oOnceki teorik ve Ozellikle de deneysel calismalarla iyi bir uyum

oldugu bulunmustur. Tezde incelenen tiim yariiletkenler i¢in hesaplanan orgii
sabitlerinin, deneysel sonuclardan % 1 civarinda farkli bulunmasi ileride yapilacak
hesaplamalarin giivenilirligini artirmaktadir. Yapisal parametrelerin hesaplanmasinin
ardindan, tiim materyaller i¢in hacim elektronik bant yapilari incelenmistir.
Hesaplanan sonuglar, daha oOnceki teorik c¢alismalardan bulunan enerji aralig
degerleriyle karsilastirilmis ve aradaki farkin 1 eV’dan az oldugu goriilmiistiir. BeSe
ve BeTe yariiletkenleri i¢in simetri noktalarinda hesaplanan sonuglarin deneysel
degerlerden daha kii¢lik oldugu bulunmustur. Bunun nedeni yapilan hesaplamalarda
yerel yogunluk yaklagiminin kullanilmasidir. Fakat 6zellikle GaN i¢in I'-K - X ve
I' = X yonlerinde 6lgiilen deneysel sonuglarla elde edilen uyum hesaplamalarimizin
dogrulugunu kanitlar niteliktedir. Buna ek olarak BeTe yariiletkeninin [I'—X
yoniinde var olan deneysel sonuglarla da oldukga iyi bir uyum elde edilmistir. Daha
sonra III-N tipi yariiletkenlerin titresim Ozellikleri incelemistir. BN i¢in hesaplanan
fonon dispersiyon grafiginde, I' — K — X yoniinde biiyiik dalga vektorleri i¢in boyuna
akustik fonon modunun enerjisinin, enine optik fonon modlarinin enerjilerinden daha
biliyiik olmas1 ilgi g¢ekici bir o6zelliktir. Bu sonu¢ 2000 yilinda yapilan teorik
calismayla da olduk¢a uyumludur. Ayrica yine bu grafikte akustik ve optik fonon
modlar1 arasinda bir enerji araliginin bulunmamasi B ve N atomlar1 arasindaki kiitle

farkinin ¢ok kiiciik olmasi ile agiklanabilir. Bu enerji aralifi degerinin artan
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katyon/anyon kiitle oraniyla AIN’den, InN’e dogru giderek arttigi bulunmustur. BN
disinda diger III-N yariletkenlerinin fonon dispersiyon ve durum yogunlugu
grafiklerinin de genel olarak birbirine olduk¢a benzedigi goriilmiistiir. Brillouin
merkezinde hesaplanan enine ve boyuna optik fonon frekanslarinin, deneysel
degerlerle son derece uyumlu olmasi, daha sonra yapilacak ylizey caligmalarinin
dogruluguna da o6nemli katki yapmaktadir. Bu fonon frekanslar1 i¢in deneysel
degerlerden en biiyiik sapma InN yariiletkeninin TO fonon modu igin 18 cm™ olarak
elde edilmistir. Bu da deneysel degerlerle olduk¢a iyi bir uyum oldugunun
gostergesidir. Ayrica fonon dispersiyon grafikleri incelendiginde, tiim III-N tipi
yariiletkenler icin TO ve LO fononlar1 arasinda da bir bosluk bolgesinin oldugu
bulunmustur. Bu bosluk bolgesinin bu yariiletkenlerin katyon/anyon kiitle oranlarinin
yanit sira iyoniklikleri ile de ilgili oldugu sonucuna ulasilmistir. III-N tipi
yariiletkenler i¢in atomik titresim sekilleri de 6nemli simetri noktalarinda tek tek ele
almmugtir. Biitlin I1I-N tipi yar1 iletkenler birlikte ele alindiginda katyon/anyon kiitle
oraninin artmasiyla birlikte akustik fonon modlariin titresim karakterlerinin
belirlenmesinde  biiyiik  kiitleli atomlarin  etkili oldugu, optik modlarin
belirlenmesinde ise kiitleleri kiiciik olan atomlarin rol oynadigi sonucuna ulagilmstir.
Hacim 6zellikleri iizerine yapilan ¢alismalar, Berilyum-kalkojenlerin titresim
ozelliklerinin incelenmesiyle tamamlanmistir. Bu inceleme sonucunda BeS, BeSe ve
BeTe yariiletkenleri i¢in fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri elde
edilmistir. Bu yariiletkenler i¢in hesaplanan fonon dispersiyon ve durum yogunlugu
grafiklerinin birbirlerine olduk¢ca benzer yapida olduklar1 bulunmustur. Fonon
dispersiyon grafiklerinin hepsinde de akustik-optik bosluk bolgesi ve optik-optik
bosluk bdlgesinin bulundugu goriilmektedir. Akustik-optik bosluk bolgesinin
BeS’den, BeTe’ye dogru artan anyon/katyon kiitle orani ile arttigt sonucuna
ulasilmistir. BeSe ve BeTe i¢in I', X ve L simetri noktalarinda hesaplanan fonon
frekanslar1 daha Once yapilan teorik ve deneysel ¢alismalarla karsilastirilmis ve
oldukea iyi bir uyum elde edilmistir. Ozellikle deneysel sonuglarla olan en biiyiik
farkin, BeSe yariletkeninin LO fonon modu i¢in bulunan 24 cm™ degeri olmasi Be-
kalkojenlerin (110) yiizey 0zelliklerinin dogrulugunu artirmaktadir. Berilyum
kalkojenler i¢in elde edilen TO-LO bosluk bolgesinin de III-N tipi yariiletkenlere
benzer sekilde, anyon ve katyon atomlarmnin kiitle farkinin yam sira bilesiklerin

iyonikligi ile de iliskili oldugu bulunmustur. BeS, BeSe ve BeTe yariletkenlerinin
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titresim Ozellikleri iizerine literatiirde ¢ok az g¢alisma olmasi nedeniyle, onlarin
atomik titresim sekilleri en genis bigimde bu tezde ele alinmustir. III-N tipi yari
iletkenlere benzer sekilde Be-kalkojenler atomik titresim sekilleri i¢in de
Anyon:Katyon kiitle oraninin artmasiyla birlikte akustik fonon modlarinin titresim
karakterlerinin belirlenmesinde biiyiik kiitleli atomlar etkili olurken, optik modlarin

belirlenmesinde ise kiitleleri kii¢lik olan atomlar rol oynamaktadir.

III-N tipi yariiletkenler ve Berilyum-kalkojenlerin hacim o6zellikleri incelendikten
sonra onlarin (110) vyiizeylerinin yapisal, elektronik ve titresim Ozellikleri
arastirtlmistir.  Bu materyallerin  ylizey oOzelliklerinin incelenmesi, bu tezin
Ozglinliigiinii ve dnemini daha da artirmistir. Clinkii 6zellikle BeS(110), BeSe(110)
ve BeTe(110) yiizeyleri icin literatiirde higbir teorik ve deneysel c¢alisma
bulunmamaktadir. Buna ek olarak InN(110) yiizeyinin titresim Ozellikleri de
yogunluk fonksiyon teorisiyle ilk olarak bu tezde incelenmistir. Ayrica AIN(110) ve
GaN(110) yiizeyleri i¢in, ylizey Brillouin boélgesinin tiim simetri yonleri boyunca
sunulan yiizey fonon dispersiyon grafikleri daha 6nce herhangi bir ab initio metodu

ile hi¢ hesaplanmamustir.

Yiizey calismalarina ilk olarak III-N(110) ylizeylerinin yapisal 06zelliklerinin
incelenmesiyle baslanmistir. Bunun i¢in yiizey denge geometrisi elde edilmis ve
hesaplanan yapisal parametreler daha onceki teorik sonuglarla karsilagtirilmistir. I11-
N yariiletkenleri i¢in yilizey denge geometrisinin karakteristik bir 6zelligi olan ® agis1
II-V bilesikleri i¢in elde edilen 29+3° degerinden farkli sekilde, ortalama 15+4°
olarak hesaplanmistir. Bunun sebepleri ise sistemin iyonikligi, katyon ve anyon
atomlar1 arasindaki yiik ge¢isi ve bag uzunlugunu belirleyen kimyasal etkilerdir.
Yapisal ozelliklerden sonra, III-N(110) ylizeyleri i¢in yiizey elektronik bant yapisi
grafikleri hesaplanmigtir. Hesaplamalar sonucu elde edilen bilgiler daha 6nceki
teorik sonuclarla karsilastirilmistir. Yiizey elektronik bant yapisi grafiklerinde her
dort ITI-N(110) yiizeyi i¢in de; degerlik bandina yakin olan en yiiksek dolu yiizey
elektronik enerji bandinin yilizey anyon atomlarindan kaynaklandigi, bos olan ve
daha yiiksek enerjiye sahip enerji seviyesinin ise yiizey katyon atomlar: tarafindan
olusturuldugu bulunmustur. Ayrica bu yiizey enerji bantlar1 arasindaki ortalama

enerji araliklarmin da BN(110) yiizeyinden InN(110) ylizeyine dogru giderek
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azaldig1 goriilmiistiir. III-N(110) yiizeyleri i¢in elde edilen atomik denge geometrisi
ve elektronik bant yapisinin diger I11I-V(110) ve II-VI(110) ylizeyleriyle de benzer bir
yapida oldugu bulunmustur. III-N(110) yiizeyleri i¢in son olarak titresim 6zellikleri
incelenmistir. Bu kapsamda BN(110), AIN(110), GaN(110) ve InN(110) yariiletken
yiizeylerinin fonon dispersiyon ve durum yogunlugu grafikleri hesaplanmistir. Yiizey
fonon dispersiyon grafikleri incelendiginde, GaN(110) ve InN(110) yiizeylerinin
dinamik 06zelliklerinin birbirlerine ¢ok benzedigi goriilmektedir. Bunun nedeni
katyon-anyon kiitle farkinin her iki yariiletken i¢in de oldukga biiyiik olmasidir. Bu
yariiletken ylizeyleri i¢in tiim simetri yonleri boyunca tam ortada devam eden bir
ylizey fonon modu bulunmustur. Buna benzer bir mod GaP, InP ve InAs yiizeyleri
icin de elde edilmistir. Boylece bu fonon modunun katyon atomunun kiitlesinin
anyon atomuna gore ¢ok biiylik oldugunda ortaya ¢iktigi soylenebilir. Biitiin III-
N(110) yiizeyleri i¢in X' noktasinda en diisiik enerjili yiizey akustik fonon modu
hacim fonon modlarimin altinda yer almaktadir ve A' karakteri gostermektedir.
Ayrica yine tiim III-N yiizeyleri i¢in hacim fonon modlar1 arasinda yer alan bosluk
bolgesinin X' noktasinda A’ karakterine sahip bir bosluk fonon modu yer

almaktadir. III-N(110) yiizeyleri i¢in birbirine olduk¢a benzeyen bu fonon
modlarinin (M. +M A)*'/2 seklinde toplam kiitleyle lineer bir sekilde degistigi

bulunmustur. Yiizey dinamik 6zelliklerinin incelenmesinde en yiiksek enerjili yiizey
optik fonon modunun da ele alinmasi faydali olmaktadir. Bu fonon modu BN(110)

yiizeyi disindaki tiim III-N(110) yiizeyleri i¢in hacim fonon modlarinin {izerinde yer

almaktadir ve I’ noktasinda A” titresim karakterine sahiptir. Bu modun III-N(110)

PN

ylizeyleri igin 1/ \/H ile lineer olarak degistigi sonucu elde edilmistir. Fakat bu mod
III-V(110) ve 1I-VI(110) yiizeyleriyle birlikte ele alindiginda 1/ a\/ﬁ ile degisiminin

lineerlik kazandig1 bulunmustur.

Tezin son kisminda BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeylerinin yapisal,
elektronik ve titresim 6zellikleri incelenmistir. I[I-VI(110) yiizeylerinden farkli olarak
bu yariiletkenlerin yiizeyleri daha 6nce hi¢ calisiimamistir. Be-kalkojenlerin (110)
ylizeylerinin incelenmesine her bir ylizey i¢in yilizey denge geometrisinin tayin
edilmesi ve ilgili parametrelerin bulunmasi ile baglanmistir. Bu calismada yiizey

geometrisinin karakteristik bir parametresi olan ® agis1 BeS(110), BeSe(110) ve
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BeTe(110) yiizeyleri icin sirasiyla, 26.3°, 28.3° ve 28.8" olarak belirlenmistir. Bu
degerler diger II-VI(110) vylzeylerinden elde dilen sonuglarla oldukca
benzemektedir. Yapisal Ozellikler incelendikten sonra, Be-kalkojenlerin (110)
ylizeyleri i¢in elektronik bant yapisi grafikleri hesaplanmistir. Genel yapisi
bakimindan her {i¢ grafik de birbirine olduk¢a benzemektedir. Bu yiizeyler i¢in en
yiksek dolu yiizey elektronik enerji bandi anyon atomlarindan, en diisiik enerjili bos
yiizey iletkenlik bandi ise katyon atomlarindan kaynaklanmaktadir. Bu yiizey enerji
bantlar1 arasindaki tiim simetri yonleri boyunca elde edilen ortalama enerji farklari,
BeS’den BeTe’ye dogru giderek azalmaktadir. Berilyum kalkojenlerin (110)
ylizeyleri i¢in elde edilen ylizey atomik denge geometrisinin ve yiizey elektronik bant
yapilarinin daha Once hesaplanan III-V(110) ve II-VI(110) yiizeyleriyle oldukca
benzer bir yapiya sahip olduklar1 bulunmustur. Son olarak BeS(110), BeSe(110) ve
BeTe(110) yiizeyleri i¢in titresim Ozellikleri incelenmistir. Bu ylizeyler i¢in elde
edilen yiizey fonon dispersiyon grafikleri birbirleriyle olduk¢a benzemektedirler. Her
ii¢ yiizey i¢in de hacim fononlarmin ortasinda bir bosluk bolgesi ile genisligi
BeS’den, BeTe’ye dogru giderek artan bir akustik-optik bosluk bolgesi elde
edilmistir. En diisiik enerjili yiizey akustik fonon modu her ii¢ yiizey i¢in de
X-M-X' yonii boyunca hacim fononlarmm altinda yer almaktadir. Biitiin
Berilyum kalkojen ylizeyleri i¢in hacim fononlar1 arasinda kalan bosluk bdlgesinin
X' simetri noktasinda A’ karakterine sahip bir yiizey bosluk fonon modu
hesaplanmistir. Bu iki fonon modunun da III-N(110) yiizeylerine benzer sekilde
M. +M A)*I/ * ile orantili olarak degistigi goriilmiistiir. BeSe(110) ve BeTe(110)
ylzeyleri i¢in tiim simetri yonleri boyunca, akustik-optik bosluk bdlgesinin
neredeyse tam ortasinda diiz bir ¢izgi seklinde ilerleyen bir yiizey bosluk fonon
modu hesaplanmistir. Bu ylizey bosluk fonon modlarinin atomik titresim sekilleri
incelendiginde, titresim karakterlerinin de birbirine oldukca benzedikleri sonucuna
ulasilmistir.  Berilyum kalkojenler hep birlikte ele alindiginda T noktasinda III-
V(110) yiizeyleri i¢in elde edilen bag dondiirme fonon modunun sadece BeS(110)
ylizeyi i¢in bulundugu goriilmiistiir. Yapisal ve elektronik 6zellikleri cok benzeyen
Berilyum kalkojenler i¢in BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeylerinde bu karakterde bir
modun olmayisi, anyon/katyon kiitle oraninin ¢ok biiyiikk olmasiyla agiklanabilir.

BeS(110), BeSe(110) ve BeTe(110) yiizeyleri igin en yiiksek enerjili fonon modu
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tiim simetri yonleri boyunca hacim fononlarinin {izerinde hesaplanmistir. Bu fonon
modu i¢in Brillouin bolgesi merkezinde elde edilen sonuglarin 1/ \/E seklinde

indirgenmis kiitle ile orantili olarak degistigi bulunmustur.

Gelecekteki c¢alismalarimiz literatiirde eksik kalan bazi III-V ve II-VI grubu
yariiletkenler ile onlarin (110) yiizeyleri {izerine yogunlasacaktir. Bunun yani sira
stiperiletkenlik Ozelligi gosteren CdACNi; materyalinin taban durumu 6zellikleri
incelenecek, elde edilen sonuclar bu materyalde elektron-fonon etkilesimini
arastirmakta kullanilacaktir. Bunun yani sira bu maddenin siiperiletkenlik sicaklig

da elektron-fonon etkilesimi sonug¢larindan elde edilecektir.
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