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OZET

Anahtar Kelimeler: ZnO kristali, iyon dikme, girme mesafesi, niikleer durdurma.

Iyon dikme maddelerin yiizey &zelliklerini gelistirmede kullamlan yontemlerden
biridir. Dikilen iyonlarin yogunluk ve derinliginin kolayca kontrol edilebilmesi gibi
bazi teknolojik iistiinliiklere sahip olmasi sebebiyle son yillarda bilimde uygulama
alam1 bulmustur. Bu ydntemle arzu edilen element uygun enerji ve doz segimiyle
istenilen yapiya sokulabilir.

Iyon dikme yontemi birgok fiziksel kavram iizerinde ¢ok sayida etkiye sahiptir.
Sadece mekanik ve/veya kimyasal Ozelliklerini degistirmekle kalmayip aym
zamanda malzemelerin elektriksel ve optik 6zelliklerini gelistirmede de
kullanilabilmektedir. Iyon dikme yontemi diger tekniklere gére dozun ve konumun
tam kontrolii ve kristal safsizhk ve bozukluklarina duyarsiz olma gibi bir takim
avantajlara sahiptir.

Hesaplamalar SRIM programunda yapilmigtir. SRIM, (maddedeki iyonlarin
durdurulmasi ve girme mesafeleri) iyon atom ¢arpigmalarinin kuantum mekaniksel
davranslarini, (10 eV-2 GeV/akb) aralifinda iyonlarin madde iginde durdurulmasi,
aldiklart mesafenin hesaplanmasini igeren programdir.
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METAL ION IMPLANTATIONS INTO ZnO CRYTALS

SUMMARY

Key words: ZnO crystal, ion implantation, range, nuklear stopping.

Ion implantation is one of the simplest methods for modifying the surface
properties of materials. Since it has some technological merits, i.e. providing easy
control of depth and concentrations of implants, it has found many applications in
science for the last few decades. This method provides a way of inserting any
desired element into the structure as trace impurities by appropriate selection of its
energy and dose.

Ion implantation has several effects on many physical aspects. It can not only
change the mechanical and/or chemical properties but it is also used to modify the
elektrical and optical properties of materials.

SRIM is a group programs which calculate the stopping and range of ions (10 eV-

2 GeV/akb) into matter using a full quantum mechanical treatment of ion-atom
collision.
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BOLUM 1. GIRIS

Bu c¢alisgmada ZnO kristalini taban madde olarak kullanarak farkli metal iyonlarinin
degisik enerjilerde iyon dikme yontemi kullanilarak ekilmesi durumunda elde
edilecek girme derinliklerinin teorik hesab:r yapilmas: amaglanmigtir.

Calismanin ilk kismunda (2. Béliim) yalitkan maddelerin iginde iyonlarin hangi
‘menzillere ulagacagi ve enerji aktarilmasi ile ilgili teorik bilgilere yer verilmistir. Bu
cercevede elektronik ve niikleer durdurma kuvvetleri ile ilgili ayrintili agiklamalar

verilmis ve 6rnek bazi uygulama sonuglar ifade edilmistir.

Tezin bir sonraki asamasinda (3. Boliim) analitik erisim teorileri ve Monte-Carlo
simiilasyonunun teorik temelleri kisaca belirtilmistir. 4. boliimde ise bu c¢aliymanin
temelini teskil edecek teorik hesaplamalarda kullanilan TRIM programi tanitilmig ve
Onemli alt programlar ve iglev sahasi tanttilmugtir.

5. Bolimde iyon dikme islemi ve Cu iyonu temel olmak kaydiyla bazi metal
iyonlarimun, baz: yari iletken iyonlarin ve bazi 3+ grubu elementlerin ZnO kristaline
dikilmesi durumunda farkli enerjilerde hangi girme derinliklerinin elde edilecegi
sonuglanyla verilmigtir. ZnO kristaline bu iyonlarin ekilmesi durumunda hangi girme
derinliklerinin elde edilecegi deneysel olarak heniiz yapilmadig igin, yapilan bu

¢alismanin bu dikme islemlerinde 6nciiliik edecegi agtkga goziikmektedir.



BOLUM 2. YALITKANLARDA iYON MENZILLERI VE ENERJi
AKTARILMASI

2.1. Iyonik Yalitkanlarda itici Potansiyeller ve Niikleer Durdurma

Enerjili pargaciklar (iyonlar) maddede hedef atomlara momentum transferiyle
(ntikleer durdurma) ve hedefin elektronik sistemini uyararak yavaslarlar. Niikleer
durdurma, iyon-atom itici kuvvetleri ve ikili ¢arpismalar (2.2-2.6 kesimleri)
aragtinlarak anlagilabilir. Elektronik durdurma daha karmagik bir olaydir ve bu

kapsamda sadece kisaca ana hatlariyla ele alinabilir (2.7 kesimi).

Atomik carpismalar konusundaki klasik ¢alismalarda [1-4] ve potansiyeller ile
niikleer durdurma konusunda yapilmis daha yakin tarihli bir c¢alismada, ikili
carpismalardaki etkilesim, Seitz-Wigner hiicresi diginda uygun sayidaki serbest
(iletim) elektronlar: tarafindan tamamen perdelenmis metallerdeki nétr atomlar veya
yliklii atomlar i¢in gdz online almmugtir. Bu tiir durumlar i¢in biiyiik sayida iyon-
hedef potansiyelleri hesaplanmis ve bu, sonunda gézden gegirilmis ve gelistirilmis
bir evrensel potansiyele yol agmustir [S]. Bu alanda ulagilmis olan gelisim sonraki

kesimde kisaca ifade edilecektir.

Cok yakin zamanlara kadar [6], iyonik kristallerdeki yiiklii pargaciklarin niikleer
durdurma veya hasar {iretimine tabi tutulmasma iligkin hicbir girisimde
bulunulmamustir. Bu durumda uzun erigimli Coulomb etkilesimi hedef atomlarinin
yakin komgularindan ¢ok daha fazla sayida hedef atomu isin igine sokabilecek ve
disiik enerjili mermiler i¢in niikleer enerji kaybi ile hasar iiretiminde 6nemli bir
artiga yol agacaktir. Klasik bir islemde —elektriksel potansiyel g6z Oniine alinacak
olsa bile- Coulomb etkilesimi i¢in niikleer durdurma giicii - sonsuz olabilecektir.

Gergekte, kuantum mekanik etkiler durdurma gliclerini sonlu bir degere



smirlandiracaktir; ancak yine de bunlar ¢ok biiyiik degerlerdedir. Bu gii¢lendirilmig
nitkleer durdurma ve hasar tiretiminin miktar a¢isindan saptanmasi, bu béliimiin ana

konularindan biri olacaktir.
2.2. Etkilesim Potansiyellerinin Degerlendirilmesi

Atomik carpigmalarin ve niikleer durdurmanin degerlendirilmesinin ilk asamasi her
zaman etkilesim potansiyelinin saptanmasindan olugmaktadir. Elektronlarin
Coulomb ve kinetik enerjisinin yam sira, aligveris ve korelasyon enerjileri de dikkate
aliacak olursa, carpisan atomlarin veya iyonlarin tist tiste binen elektronik bulutlari
konusundaki Thomas-Fermi istatistiksel igleminin [7] oldukga tatmin edici sonuglar
verdigi [5] numarali referansta gosterilmigstir. Daha karmagik yaklagimlarla, 6rnegin
iki-merkezli kendi iginde uyumlu alan hesaplamalariyla (molekiiler Hartree-Fock-
Slater, HFS) ile yapilan karsilastirma miikemmel bir uyum sonucunu vermekte olup,
bunun Ornekleri 5 ve 13 referanslarindaki sekillerde goriilebilir. Bu nedenle
bilgisayarla c¢aligmada daha verimli olan ve —“serbest-clektron-gazi” (SEG)
hesaplamalarit adiyla da bilinen- istatistiksel yontemler, bu konunun etkilesim
potansiyellerine ulagsmada kullanilmistir.

Bu SEG potansiyel hesaplamalarinin girdileri, hesaplamada yer alan ferdi atom veya
iyonlarin bozulmamis (pertiirbe olmamug) elektron dagilimlarindan olusmaktadir.
Bunlar ya sayisal olarak saptanmig Hertree-Fock-Slater atomik elektron
dagilimlarindan, veya atom yada iyonlarin analitik Lenz-Jensen elektron
dagilimlarindan segilmektedir [7,8]. Lenz-Jensen dagilimlar, sadece nétral atomlarla
birlikte pozitif ve negatif iyonlar igin uygun olmalan sebebiyle degil, ayni1 zamanda
notral Lenz-Jensen atomlarinin halihazirda gergekgi atom-atom ¢ifti potansiyellerini
verdiginin bilinmesi sebebiyle Thomas-Fermi veya Moliere atomlar1 gibi diger

evrensel atomlar i¢in tercih edilir olmustur.

SEG ¢ift potansiyellerinin hesaplamalarinin ayrintilar1 ana hatlariyla [S] ve [6]
referanslarda verilmektedir. Esas itibariyle SEG hesaplamalari, genellikle sistemin
enerjisinin %10 suurlan igerisinde Onceden sdylenmesine izin veren birinci

dereceden pertlithasyon teorisine dayanmaktadir. Bu durumda etkilesen



atomlarin/iyonlarin iki elektronik dagilimi py(r), pa(r) tekrar diizenlenmeden {ist {iste
binmektedir ve enerji, pertﬁrbe edilmemis p;+p, ist iste binmis elektronik
yogunluklarindan saptanmaktadir. Ust iste binme bolgesindeki yiiksek elektronik
yogunluklarm, p**  ile orantili elektronlarn kinetik enerjisinde bir artis saglamast

sebebiyle sistemin enerjisi artar ve bdylece enerji degisimi asagidaki hale gelir:
AE,, =H, I_[ﬂ(pl +P; )5/3 - p25/3J dv>0 2.1

Cok yiiksek olmayan yogunluklar igin p‘“3 ile orantili olan aligveris ve kolerasyon
enerjilerinin etkileri bu enerjiyi biraz digtirir. Her atomun elektronlann diger
gekirdegin potansiyel kuyusuna gekilmekte oldugundan, sistemin (Coulomb ile ilgili)
potansiyel enerjisi de azalmaktadir (AE,,<0). Boylece, toplam etkilesim enerjisi,
yani s6zii edilen tiim enerji degisikliklerinin toplami, bazi negatif ayarlamalarla,
hakim pozitif terim olan AEy,’den olugsmaktadir. Nihai sonug her zaman pozitif (itici
potansiyel) olarak goriiliir, ancak Z,Z, €*/r’den kiigiiktiir. Boylece bunu bir Z;Z, e%/r
‘Coulomb terimi’, bir ¢(r/a) ‘perdeleme faktori’ (0<¢<1) ve bir ‘perdeleme
mesafesi’ ile tanimlayabiliriz. Yizlerce farkli etkilesen atom giftleri (Biersack,
Ziegler, [5,13]) igin sonuglar Sekil 2.1a’daki grafikte isaretlenmigtir. Asagidaki

0,8854-a,

a= , a,= 0,529 A° ohr yaricapi 2.2
Z 23+7,23 0 (Bohr yarigapr) 2.2)

perdeleme uzunlugunu segerek etkilesen atom ¢iftleri birbirine ¢ok
yaklastirlabilirler. Bunlar genellikle ‘evrensel perdeleme fonksiyonu’ diye soz edilen

asagidaki fonksiyonla yaklagik olarak tanimlanabilirler:

¢, =0.1818exp(-3.2r/a) + 0.5099exp(-0.9423r / a) + 0.2802 exp(—0.429r /a) +
0.02817 exp(—0.2016r/a) 2.3)
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Sekil 2.1.a) SEG hesaplamalari [5,13] ile elde edilen 500 iyon hedef giftinin perdeleme fonksiyonlari.
Bunlar, yeni bir perdeleme uzunlugu kullanilarak, daha siki bir gruplandirma geklinde
sikilagtirilabilirlerdi (metne bakiniz). Noktali gizgiler bagka potansiyellerle karsilagtirmak
i¢indir. b) Kiitle merkezi sistemindeki sagilma. 6(g,b), € enerjisi (her egrideki parametre)

ile b=P/a garpma parametrelerinin bir fonksiyonu olarak sagilma agisidir. Daireler sagilma
¢) Yukaridaki
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integralinin tam sonuglaridir ve ¢izgiler sikirli formilden alinmustir.

potansiyel ve sagilma kanunundan elde edilen ‘nitkleer durdurma’ gficii (daireler). Pratik
uygulamalar i¢in, analitik bir ifade verilmistir (metne bakiniz). Noktal gizgiler diger

yaygin olarak kullanilan potansiyeller i¢in durdurma gligleridir.



Sekil 2.1a’dan bu fonksiyonun, olduk¢a gergekei potansiyelleri verdigi kabul edilen
Wilson, Haggmark, Biersack’in [5] Kr-C perdeleme fonksiyonuna fiili olarak ¢ok
yakin olan, Moliere ve Lenz-Jensen fonksiyonu arasinda bir yere yerlestirildigi
goriilebilir. Deneysel olarak saptanmis olanlarla birlikte [10] ¢esitli yaygin
perdeleme fonksiyonlarinin bir karsilagtirmasi, ulagilan gelismeleri agik bir bigimde
gostermektedir: Moliere potansiyeli icin ortalama kare sapmas: 237 iken, ayn1 deger
Lenz-Jensen potansiyeli i¢cin 142, Kr-C potansiyeli icin 7.1 ve yeni “evrensel”
potansiyel i¢in 4.8°dir. Deneylerde yapilan testlerin pozitif sonuglarina ve molekiiller
HFS sonuglarina gore, evrensel potansiyel genel kullanim igin Onerilebilir. Sadece
iyonik kristallerde ve daha sonra bslim 2.4.2°de tartisilacak olan gok 6zel etkenlere
bagli olarak baz biiyiik sapmalar meydana gelebilir.

¥ T ey 2

T =—. SEG Hesaplamalari
Y «~= Evrenselpotansiyel.
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Sekil 2.2. SEG sonuglari ile daha karmagik HFS hesaplamalarmin kargilastiriimasi [42, 43]. Kimyasal
bag olusumu, K*-W durumunda bile mevcut evrensel potansiyel itici boliimil (r<2A) oldukga
iyi tarif etmektedir.

Yalitkanlarla (6rnegin donmus nadir gazlarla) ilgili olarak bireysel SEG
hesaplamalarin ve deneysel olarak saptanmis potansiyellerin karsilastirilmalar,
[13]’te bulunabilir. Bir drnek olarak, He-He ve He-Ar potansiyellerinin tamamen bir
eV’un bile altinda oldugu soylenebilir. Katt nadir gazlarla birlikte KCI gibi



(elektronlarin nadir gaz yoriingeleri olusturdugu) alkali halitler de tabi ki mevcut
perturbasyon teorik igleminin en iyi 6rnekleridir. Kutuplanmanin meydana geldigi ve
kimyasal baglarin olustugu diger durumlarda elektronlarin yeniden siralanmasi
Onemli olmaktadir ve bu hallerde, potansiyelin az enerji b61ﬁﬁ1ﬁnde bazi
uyumsuzluklar beklemekteyiz. Sekil 2.2°de, karsilagtirma i¢in HFS hesaplarinin [42,
43] mevcut oldugu Al — Al ve K-W &rneklerini gérmekteyiz ve bunlarin sonuncusu

kimyasal bag olusumunun bir Srnegidir.
2.3. Atomik Carpigmalarda Sacilma Acisi ve Aktarilan Enerji Hesabi

Etkilesim potansiyelleri saptanmis ve

()= Z ’Zrz e’ °®(£] (2.4)

ile ifade edilmis ise kiitle merkezi sisteminde ¢arpismanin E enerjisi P ¢arpma
parametresinin bir fonksiyonu olarak 6 sa¢ilma agisinin hesaplanmasina girisilebilir.
Bu hesaplamay: basitlestirmek igin tiim uzunluklarin @ perdeleme uzunlugu birim

yerinde ifade etmek, 6rnegin,
x=r1/a ve b="P/a (2.5)

ve aym zamanda enerjileri, kiitle—merkezi sisteminin garpismasinda mevcut enerji

icin boyutsuz parametre sonucunu veren birimleriyle

E _E/(l+M,/M,)

— cm

= = 2.6
Z,-Z,-e*la  ZZ,-é/a (26)

seklinde ifade etmek standart bir kullanmimdir. Semboller standart anlamlariyla
kullanilmaktadirlar: r ¢ekirdege olan mesafe, P carpma parametresi, e temel yiik
(e* =14.4 eVA), vs.’dir. Bundan sonra, kiitle merkezindeki sagilma agist klasik

sagilma veya yoriingesel integralden



0(s,0) =7 - 2:[ \/1 - ;((Zi)(é)z Q2.7

formunda elde edilir (burada x¢ paydanin sifiri, yani ¢arpismadaki en kiigiik

uzakliktir). x=x,’da kutup ve entegrasyonun sonsuz {st limiti, kolay bir sayisal
entegrasyon i¢in, 7 = y,/ (1 —uz)dénﬁsﬁmﬁ ile ortadan kaldirilir. Bu hesaplamanin
sonuglar1 siyah noktalar halinde Sekil 2.1b’de gosterilmektedir. Diizgiin ¢izgiler bu
noktalara Biersack ve Haggmark tarafindan yapilan analitik yaklasimlar
gostermektedir (2.3 boliimiindeki ‘sihirli formiil’ diye adlandirilmig 2.3 esitligine ve
[11] referansina bakiniz).

0(g,b)‘den atomik ¢arpigmada hissedilen merminin “elastik” enerji kayb1 veya buna

esit olarak hedef atoma iletilen enerji asagidaki gibi saptanmaktadir:

MM,

(Ml + MZ )2 (2.8)

T=y-E-sin’8/2, y=

Bu 0 ile « arasindaki tlim muhtemel ¢arpma parametrelerinin dikkate alinmasiyla,
T(e,b) katkilarinin uygun ds; = 2nPdP = na’ d(bz) diferansiyel kesitleri ile hesaba

katildiklari, niikleer durdurma veya hasar {iretim tesir kesiti denilen asagidaki sonucu

vermektedir:
S, (e)= ?T(g,b)- ma*d(p?)=rma* -y -E- mjsin2 6/2d(b?) 2.9)
0 0

2.4. Niikleer Durdurma ve Hasar Uretimi

2.4.1. Ikili carpiymalarla durdurma

Sonuglarimizi 6nceki ‘evrensel’ olanlarla yani Moliere potansiyellerinden elde

?

edilenlerle kargilagtirmak igin T’de gorilen E enerjisini (2.8 esitligi) ¢’a



doniistiiriirtiz ve sonra 2.9 esitliginin sag tarafindaki Z;, M;, vs. biitlin sabit

parametreleri bir ‘evrensel’ durdurma kesiti olusturmak amaciyla esitligin sol

tarafina alinz:
. I 29(8,[9) )
Sn(é'):s-_[ sin Td(b ) (2.10)
0
lim®(x)=0 2.11)

x>

ile (2.4) esitligi formundaki perdelenmis Coulomb potansiyelleri igin sin® 6/2’nin
degeri artan ¢arpma parametreleriyle hizlica sifira diigser ve boylece (2.10) esitliginin
sayisal entegrasyonu igin sonsuz bir tist limit yerine sonlu bir b®> kullanilabilmesi
miimkiin olur. S6z konusu mevcut enerji rejiminde, tiim ndtr atomlar i¢in yeterince

biiyiik bir limit olarak
b=b,=25-4-9lne 2.12)

secilmigtir. Bu by’ye asagidaki metinde ‘standart entegrasyon agirlif1’ denilecektir.
Sonugta ortaya cikan niikleer durumda kuvveti Sekil 2.1c’de daireler seklinde
¢izilmistir. Bu daireler iginden gecen diizgiin ¢izgiler analitik yaklasimdir [S] ve

formiil bir bilgi olarak verilmektedir.
2.4.2. Uzun erigsimli Coulomb kuvvetleri varliginda durdurma giiciindeki artig

Potasyum kloriir iyonik kristalinde K™ veya CI ile etkilesen K tepmis iyonu
orneginde oldugu gibi bir yalitkanda diger iyonlarla etkilesen iyonlar i¢in iyonik
yikleri perdeleyebilecek hicbir elektron ve hol bulunmamaktadir. Béylece mermi ve

hedef igin sirasiyla Z,” ve Z;" iyom'k yiikleri diigtiniiliirse,

. _Z)Z; _
xlgrlw®(x)—zl—z—¢w (2.13)

2
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elde edilir.

Sifirlanmayan fonksiyonlarin srnekleri Sekil 2.2°de verilmektedir. Klasik mekanikte,
yani (2.7) ve (2.10) esitliklerinde, bu tiir etkilesim sonsuz bir S, durdurma Kkesiti
sonucu vermektedir. Bununla birlikte, bu durum, &rgiideki hedef yollarin bagh
hallerinin dikkate alinmasiyla diizeltilebilir: Eger iyonlar 6rgii noktalarinda yaklagik
10" /saniye’lik saluum frekansina karsilik gelen potansiyel cukurlarla tutuluyorsa,
bu durumda kuantum mekanik kanunlar1 iw’dan yani bir kag 102 eV’tan daha kiigtik
olan enerjilerin bu atomlara transferine izin vermeyecektir. Bu minimum T =no
enerji tranéferi, hedef iyonlar1 tarafindan enerjinin emilemedigi bir maksimum by,
¢arpma parametresini tanimlamaktadir. Uzun mesafede etkilesim tamamen Coulomb
tirli oldugundan (2.7) esitligindeki sagilma integreli (2.13) esitligindeki ¢., sabitiyle
ve (2.7) esitligi kullanilarak

1

. 20
—— 2.14
T ale. ) >0
analitik ¢dzlimiinii vermektedir ve durdurma giicii asagidaki gibi olmaktadir:
s jsm 2d( b)=¢- jsm —d( )t g jsm 9 a(p?) 2.15)

Bundan sonra S;; seklinde gosterilecek olan ilk integral, 6nceki paragrafin sayisal
islemlerinden Otiirti bilinmekfedir. Ikinci entegral igin, b ... b, ¢arpma parametreleri
bolgesinde, genellikle tamamen Coulomb etkilesimi ile karsilasilmaktadir ve (2.14)
esitligi sayesinde asagidaki esitlik elde edilmektedir:

2 2
@ 1+(22b, /cpm)2 2.16)
4 1+(26b, /D)

g Ism —d(b )
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bs ve by carpma parametreleri sirastyla T ve hio transfer edilmis enerjilerine tekabiil
ettiginden (2.16) esitligini, (2.8) ve (2.14) esitlikleri sayesinde, asagidaki sekilde

yeniden yazabiliriz:

v e @ T
S, =8, +—=In—* (2.17)
4 1,

Bu, yalitkanlarda gimdi 1/¢ ile orantili olarak azalan enerjiyle ortaya ¢ikan 6nemli bir
ikinci terimi de icermekte olan (ikili ¢arpismalar ve Coulomb etkilesimine dayali)

iyon—iyon etkilesimi i¢in toplam durdurma kuvvetidir.

Orgti titresimlerinin pratik degerleri i¢in @=w1 boyuna optik fonon frekansini segmis
bulunuyoruz. wo’1n segimi, bir mesafeyi kat eden yiikl bir pargaciktan, dairesel bir
elektriksel alanin dairesel bir yoriinge boyunca yayildigi, yani alanin ve yayilmanin
yonlerini paralel oldugu, gerekgesiyle dogrulanabilir. Bazi iyonik yalitkanlar i¢in wro
degerleri [6] referansinda siwralanmaktadir ve bu degerler 4-6x10" sn araliginda

degismektedir
2.4.3. Fononlar tarafindan eperjinin harcanmasi

Yukaridaki kesimlerde, ikili olaylardaki hedefin tek atomlara/iyonlara enerji
transferleri tartigtlmagti. Simdi hizhi hareket eden iyonlar tarafindan olusturulabilen
hareketlere (fononlara) enerji aktarimi tartigilacaktir. [6]°da belirtildigi gibi merminin
yiiksek hizlarinda, iyonik kristallerde yeni bir olaymm meydana gelebilecegi
bulunmustur. Tek bir hedef iyonla etkilesim zamani, T<hw’yi saglayacak sekilde,
yeterli momentum transferi igin gok kisa olabilir; ancak gegmekte olan merminin
gegici elektriksel alani, keskin bir bi¢imde, fotonlarinin 6rglideki boyuna optik
fononlar1 ¢ekmesine yetecek Olgiide titresebilir. Bu, eger etkilesim zamam t =~
2P/v’nin (v mermi hizi, P ¢arpma parametresi) hv > hve kosulunu saglayacak
sekilde bir v=1/7=v/2P frékansina (Fourier doniistlirilmiis titresiminin ana
frekansina) tekabiil etmesi halinde gergeklesecektir; diger bir ifadeyle tek hedef
iyonlarinin yeterli enerjiyi almadiklar1 mesafelerde, bunlarin biiyiik sayida olanlar1 —
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toplu bir hareketle— 6rgii titresimlerindeki enerjiyi yine de emebilirler. Bu oldukca
bliyiik P, mesafelerine kadar etkili olacak ve agagidaki sonucu verecektir:

W h_ V¢ 28 )"
’ a 20ly-a 2vL,-a\M,-mc?

Burada, ‘a’ perdeleme uzunlugu, ¢ = 3.10' A°/ saniye 151k hizi ve m, ¢* = 931.5
MeV cekirdeklerin kiitlesinin durgun enerjisidir. Py’den daha biiyiik mesafelerde
orgili hicbir enerji kaybi olmadan yavas ve doniistiiriilebilir bir bigimde kutuplu ve
kutupsuz olabilecektir (adyabatik kutuplanma). Optik fononlara ilave enerji kaybi
biiylik bir entegrasyon aralifini kapsayabilir; ancak, —b biiyilk mesafeleri ve @,
kismi perdelemesine gére— bu mekanizma sonugta durdurma kuvvetlerine sadece

kiigiik katkilarda bulunacaktir.
2.4.4. Hasar tesir kesiti

Hasar tesir kesitlerinin hesaplanmasinda, Eq yer degistirme enerjisini asan tiim T

enerji transferleri hesaba katilmalidir:

bd(Ed)

S, =¢- Jsinzgd(bz) (2.18)

Eq, bir atom veya iyonu kendi 6rgii noktasindan g¢ikarip ani yeniden birlesme
bolgesine gotiirebilmek i¢in gerekli kinetik enerji olarak tamimlanmaktadir. Farkh
kristaller i¢in Eq Onemli miktarlarda degisiklikler gostermekle beraber seramik
malzemeler igin 30-90 eV arasinda degerler alabilmektedir. Bu biiyiikliikteki
enerjiler sadece ikili olaylarda ve T (by) = E4 oldugu yerde, b<by garpma
parametreleri ile transfer edilebilir. Tipik olarak bg<10 ve P¢<1A° degerleri elde
edilir. Boylece bu ¢arpismalarin mermi ve hedefin iyonik karakterlerinden gok az
etkilenerek iist {iste gelen elektronik kabuklarin ‘normal’ itmesi ile idare edilecegi

sOylenebilir. Boylece, S;’in hesaplanmasi sayisal olarak yapilmali ve sonuglari

herhangi bir malzeme i¢in bulunanlardan, 6rnegin metallerden ¢ok farkli olmalidir.



13

Son paragraf esas itibariyle,' yapi kusurlarinin dogrudan momentum transferiyle
(‘carpisma’ veya ‘balistik’ tiirli etkiler) ortaya ¢iktifn seramik malzemelere
uygulanmaktadir. Bununla birlikte yapisal bozukluklarin aym zamanda, iyonlagsma
veya uyarma enerjilerinin hedef atomlarm/iyonlarn kinetik  enerjisine
doniistiiriilmesi (Pooley siireci) veya organik bilesiklerdeki degerlik elektronlarina
degme ve kimyasal baglarin tahrip edilmesi gibi, olduk¢a farkli mekanizmalarla da
meydana getirebildigi baska yalitkan siniflar1 da bulmaktadir.

2.5. Baza Uygulama Sonuglan

Onceki boliimlerde ortaya - konan fiziksel olgu simdi bazi tipik Orneklere
uygulanacaktir. Se¢im biraz gelisi glizeldir; ancak, ana 6zellikleri gdsterme amacina
hizmet edebilmektedir. Etkilesim potansiyelleri (kariglastirma igin iyon-iyon ve
atom-atom) serbest elektron gaz modeli ile (2.2 kesimine bakiniz) elde edilmekte ve

sonrada 3 tissel terim ihtiva eden bir perdeleme fonksiyonuna uydurulmaktadir:

(2.19)

2 3
V= Z’—ZLCD(—CJ, ®=>cexp(-b,-rla), a= 088544,
1

Iyon-iyon etkilesimlerinde, perdeleme fonksiyonu biiylik mesafeler igin (2.13)
esitligindeki ®.#0 sabit degerine yaklagmaktadir. Bu durumda, (2.19) temsil esitligi,
dogru asimptotik davrarug: saglamak amaciyla, 6nceden verilmis c3 = @y ve b3=0
degerleriyle kullanilir. Segilen durumlarin sbnuglan, karsilastirma amactyla baz iyi

bilinen klasik perdeleme fonksiyonlari ile birlikte, Tablo 2.1°de siralanmaktadir
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Tablo 2.1. Serbest elektron atomlar arasi potansiyellerinin Moliere-tipi perdeleme fonksiyonlar: igin
sabitlenmis parametreler: ¢(x) =i0, -exp(b; -x) s c;=l-cj-c, her bir sabitleme igin
1

1 eV’un tizerindeki potansiyel enerjilere ait yaklagik 30 deger kullanilmigtir[6].

potansiyel Ci Ca by bs bs
Bohr 1 0 1 0 0
Moliere | 0.35 0.55 0.30 1.2 6.0
Kr-C 0.190945 | 0.473647 | 0.278544 | 0.637174 1.919249
APT-APT | 0.053254 | 0.946746 | 0.0 0.74 0.0
AI>-AI° | 0259466 | 0.697444 |0.321063 |0.931563 | 9.845565
He-Cu’ | 0.43675 0.09034 0.39917 5.7214 1.1093
He*-Cu® | 0.01724 0.61131 0.0 0.5232 1.8288
CI-ClI" | 0.00346 0.37355 0.0 0.3595 1.3095
Ar"-Ar° | 0.7278 0.2722 0.93081 0.3081 0.0
He-AI° | 0.050859 |0.695714 |0.229291 | 0.620437 |2.42645
He-AP’* | 0.803813 | 0.196187 | 0.601562 | 3.460996 | 0.0
He-Be® | 0.024829 |0.827418 |[0.103251 |0.749127 | 2.905352
He-Be®* | 0.948647 | 0.051353 | 0.79233 5.651933 | 0.0

2.6. fyonik Kristallerde Geligtirilmis Durdurma Etkisi Konusunda Deneysel

Test

Diigikk enerjilerdeki durdurma giicleri mevcut deneysel tekniklerle dogrudan
ulagilabilir nitelikte degildir. Bununla birlikte, bunlar hassas girme derinligi
Olgtimlerinden tiiretilebilirler. Su ana kadar yalitkanlardaki deneysel araliklar yiiksek
enerjilerde Olgiilmiis olup (2.2 ve 2.3 bolimlerine bakimiz); bunlar modern
potansiyellerin ve durdurma kuvvetlerinin gecerliligini teyit etmislerdir (2.2 ve 2.4
kesimleri). Bununla birlikte son zamanlarda, Izsak, Berthold ve Kalbitzer [12] iyonik
kristallerdeki girme derinligi Olglimlerini, gergcekten de ¢nceden sdylenen yiik
etkisinin gozlemlenebilir oldugu, (e<10™’e karsilik gelen) ¢ok diisiik enerjilere
dogru uzatmay1 basarmuglardir. Alkali halitler ve hatta toprak alkali halitlerdeki
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etkiyi aragtirma konusundaki girisimler, bu malzemeler radyasyon etkisi altinda
stiratle bozunduklarindan (atom koparma oranlar1 ve kimyasal bozulma son derece
yiiksektir, ornek i¢in [14]’e bakimz) basarisiz olmugstur. Hassas girme derinligi
ol¢ilimii i¢in yeteri kadar dengeli tek malzemenin Al,O; (safir) oldugu bulunmustur.

s bR ERETT R l'[ P ” A LR .;‘?. ‘» ;

yon grine mesafeler.

Sekil 2.3. Safirdeki (Al,O3) Cs, Au, Xe mermileri igin enerji egrilerine karsilik gelen deneysel
araliklar [44]. Cs" yiik durumuna uygun olarak belirgin bir ‘yiik etkisini’ (kiig¢lik erigim
mesafeli gelistirilmis durdurmay1) gdstermektedir. Xe notr (etkisiz iken, Au daha az bir
ortalama yitkll tagiyor gorilnmektedir.

Bu durumda girme mesafeleri 300 eV’a kadar diisiik enerjiler i¢in Slgiilebilmektedir.
Sonuglar Sek.2.3’da ortaya konmakta ve Cs* veya Au’ gibi iyonlar igin beklenen
sonu¢larin agifa ciktifim ancak Xe igin ise ¢ikmadigimi agikca gOstermektedir.
Etkinin boyutlari, bu diisiik enerjilerde, Cs i¢in +1, Au i¢in +4 ve Xe i¢in 0 yik
durumlariyla uyumludur. Bu Cs’un kati durum yogunluklarinda mubtemelen her
zaman +1 halinde oldugu anlamina gelmektedir. 2.67 A’ yar capindaki bilyik bir
Seitz—Wigner hiicresinde bile (Cs metali), 2A° atomik yarigapina sahip kati1 Xe agik
bir sekilde ndtr durumunda kalirken, Cs’un dis elektronu iletim bandina

¢ikariimaktadir. Hacim tartismasimin yam sira, yalititmis atomlarin ilk iyonlasma
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potansiyelleri de géz oniinde alinabilir ve bunlar Cs, Au, ve Xe i¢in sirasiyla 3.89
eV, 9.22 eV ve 12.13 eV’tur. Bu yeni etkinin bize bir katimn i¢inde yavaglayan
iyonlarin bagka thrli ulagilamayan yik durumlann hakkinda bazi bilgiler
saglayabilmesi oldukga ilgingtir.

2.7. Yahtkanlarda Elektronik Durdurma

Yalitkanlarda elektronik durdurma sadece enerjili pargaciklarin yavaslamas: ile ilgili
degildir; s6z konusu iyonun (ve tepki veren hedef atomlarin) hedefin elektronik
sistemine enerji transferi de radyasyon etkileri {iretiminde 6nemli bir faktdrdiir.
Metaller ve yan iletkenlerin tersine, elektronik uyarma ve iyonlagsma yalitkanlarda
kalic1 hasarlara neden olabilir; iyonik kristaller anyon yiikii durumlarindaki
degisikliklere kars1 hassastirlar (Pooley siiregleri yiiksek bir oranda nokta hasarlar
tiretirler ve ylizeyde biiyiik bir atom koparmas: meydana getirirler [14]). Organik
molekiiller, tahrip etme veya polimerlesme yoluyla (‘zincir kesme’, ‘capraz
baglama’) degerlik elektronlarimin g¢ekimi/koparilmasina yanit verirler. Minerallerde
iyonlagsma kazmabilir yollarin olusumuna neden olabilir [47]. Dogal olarak, biitiin
etkilerin bu metinde kapsanmasi1 miimkiin degildir.

Burada, bu boliimde kastedildigi anlamda ve teorik bir giris olarak, ileride yer alan
boliimlerdeki durma mesafeleri ve iyonlagma dagilimlarim agiklamada kullanilacag
kadanyla elektronik durdurmanin bazi ana fiziksel kavramlarim agiklama girisiminde

bulunulacaktir.

(1) Proton durdurma: Tarihsel geligim itibariyle, ilk elektronik durdurma kuvvetleri
protonlar gibi nokta yiikler i¢in hesaplanmiglardir. Su anda ilgilendigimiz par¢acik
hizlan igin, yani E/M<1 MeV/akb icin, Lindhard’in yaklagimi [48] en kullanigli
yOntem olarak ortaya ¢ikmugtir. Lindhard, bu hareketi bir nokta yiikten olusan serbest
elektronlarn (diizgiin bir pozitif taban lzerinde) sonsuz homojen bir plazmada
hareketi olarak ele almigtir. Bu kavram daha sonra, her hacim elemaninin —boyut
agisindan sonlu da olsa— bagimsiz bir sonsuz plazma gibi davrandifi varsayilarak
(‘yerel yopunluk yaklagimi’), gergek (sabit olmayan) elektronik yogunluklarda
uygulanmistir. Bu model nitelik olarak dogru &zellikleri vermektedir; yani algak
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enerjilerde hizla orantili bir durdurma kuvveti, 100 keV/akb civarinda bir maksimum
durdurma ve sonrada —yiiksek enerjilerde- iyi bilinen Bethe durdurma kuvvetine

dogru kademeli bir birlestirme [49] sonucuna yol agmaktadir.

Yerel yogunluk yaklasimi elektronik durdurmanin bir ana 6zelligini de ¢ok agik bir
bigimde gostermektedir; Iyon hizi ne kadar diigiik olursa, yiiksek yogunluk
bolgelerinin (yani hedef atomlarimin i¢ yoriingelerinin) durdurma kuvveti katkilart da
o oranda az olmaktadir. Bu, diigiik hizlarda, sadece dig yoriingelerin veya hatta
degerlik ya da iletkenlik elektronlarin elektronik durdurmadan sorumlu olduklari
anlamina gelmektedir. Buda bizi dogrudan dogruya ¢zel yalitkan etkileri konusunda
baz1 diigiincelere gotlirmektedir: Donmus nadir gazlar veya alkali-halitler gibi bazi
yalitkanlarda, higbir iletkenlik veya bag elektronu mevcut degildir; dig yoriinge
elektronlar1 sikica Baghdlrlar ve iletkenlik bandindan genis bir boslukla
ayrilmiglardir. Bu durumda, (belirgin bir kritik hizin altinda) yavas bir mermi hedef
elektronlarin1 uyaramayabilir ve elektronik durdurma bu tiir yalitkanlarda tamamen
ortadan kaybolabilir.

Yiiksek bir hassasiyet gerektiren pratik uygulamalar i¢in, durdurma kuvvetleri farkli
bir yaklagimla yine de elde edebilir: Proton ve o pargacifi durdurma kuvvetleri
konusundaki ¢ok biiyiikk miktardaki verinin varlifi sebebiyle (su anda 10,000’in
lizerinde), bu bilgilerin gbzlemlere dayali olarak kullanilmasi teorik yaklagimlar
gelistirmekten daha kolay olabilmektedir. Ziegeler ([13], sayfa 165), Biersack ve
arkadaglarininkine [50] benzer bir parametrelendirme kullanarak, en basit sekliyle

/S, =1/8,, +1/Sy, Su =CO\/E, S =%Iog(—%—+C3E) (2.20)

formiiliinii kullanarak K ve.H deneysel durdurma kuvvetleri i¢in, bugiine kadar
teorik olarak ulagilamamis olan, ‘%5’den daha iyi bir dogruluk’ bulundugunu éne
stirmektir. Bu elementler igcin en son gegerli deneysel durdurma katsayilari [13]

referansinda siralanmaktadir.
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(ii)Agwr iyon durdurma kuvvetleri. Agir bir iyon igin elektronik durdurma giicii temel

olarak asagidaki formiille saptanmaktadir:
S,(V)=24(V)-S,(V) @21)

Burada Zsr (v) sagilan hedef elektronlar icin merminin etkin ylikii ve Sp(v), agir iyon
ile aymt v hizindaki protonlar i¢in durdurma glictidiir (protonun +1 nokta yiikiinii
temsil ettigi varsayilmustir). Zes'in fiziksel anlam, en iyi sekilde, farkli uzakliklarda
hareket eden iyonda sagilan hedefin elektronlar tarafindan goriilen ortalama mermi
yiikii olarak tanimlanabilmektedir. Boylece, Z.s'in degerinin Z* < Zeg < Z simrlar
icine diismesi beklenmektedir ve burada Z (iyon cekirdegine yakin elektronun
sagilmalarindan sorumlu) gekirdek ytkti ve Z* ise (¢ekirdekten bilyiik mesafelerde
sagilan elektronlardan sorumlu) iyonun yiik durumudur. Orta mesafelerde ¢ekirdek

A perdelemesiyle

yiikii, kolay matematiksel islem icin genellikle basit bir e™
yaklasim yapilan, elektronlarin  soyulmamig kesimi tarafindan  kismen
perdelenmektedir. Biitiin muhtemel olaylara (carpigma parametreleri) gére uygun

ortalamayla Z.g agagidaki gibi elde edilir [53 ve 13]:
Zog =Z%+0.5-(Z=Z%) (v, /vy } - Infl + (2Av, /2,7, | 2.22)

Burada vr hedef malzemenin Fermi hizim1 ve vy da Bohr hizim1 géstermektedir

(genellikle ve=Vy).

Bu modelin geligsiminde tarihsel olarak ¢nemli agamalar agagidaki gibidir: Bohr [51]
merminin, mermi hizindan daha diisik yoriinge hizlarina sahip olan tiim
elektronlarimin  soyuldugunu belirtmistir. Northcliff [52] soyulma kavramini,
Thomas-Fermi atomlarini mermiler seklinde kullanarak, iyonun kismi ytik durumunu
asagidaki gibi sadece tek bir parametrenin, y=v/vo Z**, bir fonksiyonu olarak veren

hedeften bagimsiz genel bir analitik formiile sokabilmigtir:

g=2"1Z = q(v/v,2%") (2.23)
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Bundan sonra, Brandt ve Kitagawa [53] iki iyilestirme sunmuglardir: (1) Soyma
formiiliinde (2.23) v iyon hizini, iyonun hareket eden hedef elektronlarina gore v;
ortalama goreceli hiziyla degistirmislerdir (bir Fermi gazi olmasin nedeniyle, diisiik
enerji durdurma giicinden sorumlu olan bag veya iletim elektronlarii dikkate
alarak). (2) Kalan soyulmamus elektronlarla niikleer yiikiin ™ perdelemesini
sunmuglar, Thomas-Fermi kavramlarindan A perdeleme uzunlugunu saptamiglar ve
(2.22) esitligini elde etmislerdir. Son olarak, Ziegler ve digerleri [13] referansinda
uygulanmis formiillerden bir ¢ogunu, biiylik veri tabanlariyla miimkiin olan en iyi
uyumu saglayacak sekilde iyilestirmigler; 6zellikle (2.23) soyma formiiliiniin yeniden
tasarlanmasi ve yukaridaki Thomas-Fermi A degerinin bireysel olarak ayarlanmasi
gerekmigtir, Ziegler ve digerleri tiim tasarlananlarin giivenilir bir bicimde
calismasimi, sonunda agagidaki asamalari tamimlayarak ve tim formiilleri ortaya
koyarak saglamiglardir [13]: 1) goéreceli hiz v, yi hesaplamak, 2) Z* iyonun ylik
durumunu saptamak, 3) A perdeleme uzunlugunu elde etmek, 4) Z‘i elde etmek
i¢in perdeleme formiilli (2.22)’yi uygulamak, 5) S, (v) proton durdurma kuvvetini

hesaplamak, 6) nihai sonug olan S. = YA Sp “yi bulmak.
2.8. Varilan Sonuglar

(i) Iyonik parcalari olan yalitkanlarda, mermi iyon ile hedef iyonlari arasindaki
Coulomb kuvvetleri herhangi bir etkin perdelemenin yoklugu sebebiyle biiyik
mesafeler. boyunca etkili olurlar. Etkilesim aralig1 sadece, transfer edilmis enerjisinin
bagh hedef iyonunun mnw°‘dan biiylik olmas: demek olan kuantum mekanik
gereksinimlerce sinirlandirilir [6].

(ii) Eger mermi yiik durumunu diistik enerjilerde stirdiiriirse, diisiik enerjilerde iyonik
kristallerde siddetli bir sekilde gelismis niikleer durdurma olabilir. Bu, su ana kadar
deneysel olarak Au ve Cs* iyonlar i¢in ispatlanmistir; ancak diisiik enerjilerde nétr

oldugu goriilen Xe gibi nadir gaz mermilerinde bu s6z konusu degildir.

(iii) Coulomb kuvvetlerinin —6zellikle hafif iyon olaylarinda— yoklugu nedeniyle
gergekei potansiyeller ve durdurma kuvvetleri, siklikla kullanilan Thomas-Fermi

veya Moliere potansiyellerinden daha dustiktiir (tipik 6rnekler He-Cu, He-Be).



20

Bunlar Biersack ve Ziegler‘in daha yakin tarihli ¢ift-atomik potansiyelleriyle daha iyi
tanmumlanirlar [5,13].

(iv) Temel hedefler icin saptanmig olan elektronik durdurma kuvvetlerinin
yalitkanlara da iyi uygulanabildikleri goriilmistiir. Birgok yalitkandaki genis
elektronik yasak enerji bant aralifi sebebiyle olduk¢a diigiik hizli mermilerin
enetjilerini elektronik sisteme aktaramamalart beklenebilir. Yalitkanlardaki bu tiir bir

azalan durdurma kuvveti etkisi, su ana kadar herhangi bir deneysel veriyle
saptanabilmis degildir.



BOLUM 3. ANALITIK ERiSIM UZAKLIGI TEORILERi

3.1 Giris

Uzaysal erigim uzaklig: daglhhﬂam icin teorik diistinceler, 1963°de Lindhard, Scharff
ve Schiott’un 6nemli ¢aligmasiyla [3] baglamis ve bu sekilde sik sik LSS teorisine
atifta bulunulmugtur. Onlarin yaklagimi daha sonra da g¢esitli arastirmacilar
tarafindan uygulanmis ve gelistirilmis olup ilk izdlislimsel durma mesafesi

hesaplamalarini ortaya ¢ikarmustir [17, 20, 54, 59].

Son yillarda, katilardaki enerjili iyonlarin (ve geri tepme atomlarinin) yavaglamasi ve
sagilmasi dikkate alinmigtir. Izdiisiimsel durma mesafesi ve sapmalarin hesaplanmasi
i¢in, son zamanlarda bilinen durdurma kuvvetlerine ve enerji kayb: dagilimia dayali
hizl1 bir algoritma geligtirilmistir [15]. Basit kavramlara dayandigindan ve mevcut
diger teorilerle ve izdiisiimsel alanlardaki deneysel sonuglarla iyi bir uyum iginde
oldugundan, bu yéntem asagida tartigilacaktir. Yontem, ¢ok-atomlu maddeler [16]
dahil yan iletkenlerdeki iyon durma mesafelerinin siralandirilmasinda &nceden
uygulanmugtir. Durdurma giiciinde ve mesafelerinde ulagilan hassasiyet simdi, halen
mevcut deneysel verilere gore %10 daha iyi bir standart sapmaya karsilik

gelmektedir.

Eger 3-boyutlu uzayda hasar veya iyonlasma dagilimlar1 gibi radyasyon etkilerinin
daha ayrmtili olarak bilinmesi gerekiyorsa, Monte-Carlo simiilasyonlarinm
kullamlmasinin en uygun y6ntem olacag: diistiniilmektedir.

3.2. Yavaslama Siireci Sirasmda Iyon Hareketinin Yonsel Yayilum

Her bir uzunluk elemaninin (ortalama) izdiigiimleri toplanarak, iyonlarin (ortalama)

izdiistim araliklar1 elde edilmek isteniyorsa; bunun igin, yavaslama stireci sirasinda
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iyon hareketinin ortalama ydne bagli kosiniis degerinin bilinmesi gerekmektedir. Bir
hedef atomla her carpismada iyon, enerji kaybetmekte ve aym zamanda y6n
degistirmekte olup, s6z konusu T ‘niikleer’ enerji kaybi (hedef atoma momentum
transferi sebebiyle) 6 sapma agisiyla asagidaki gibi dogrudan iligkilidir:

AMM,E . ,0

T 3.1)

Burada M; ve M; sirastyla iyon ve hedef atomun kiitlelerini gostermektedir.

Iyon hareketinin y&nlerini kutupsal ve azimut agilar1 olan y ve @ ile gosterilebilir ve
bunlar, birim kiirede noktalar olarak, kutuptaki iyon hareketinin baglangi¢ yéniiyle
(v=0) olgiilmek istenilen izdiigiim agis1 boyunca x-eksenine kargsilik gelmek tizere,
Sekil 3.1.(a)’daki gibi belirtilebilir. Her ¢arpismayla hareketin yonii, gelisiglizel ve
birbirini izleyen sapmalar arasinda herhangi bir iligki olmaksizin degistikce, yonsel
kiiremiz {izerindeki kiirenin noktalarimi x-ekseni (kutupsal eksen) {izerine iz
diigiiriiliirse, iyon hareketinin ydnsel kosinilistine karsilik gelen, -1 ve +1 arasinda

degerler elde edilir, (Sekil 3.1(b)).

Simdi w kutupsal agist veya n=cosy yonsel kosiniisii ig¢in o olasilik dagilim
fonksiyonu g6z Oniine alindifinda, asagidaki durumlar gézlemlenebilir. (i) Bu,
baslangigta y=0 ve n=1’de merkezlenmis bir delta fonksiyonudur, (ii) olasilik
dagilum1 daha sonra, iyon yavaslarken diftizyon tiiri bir dagilim gostermektedir ve
son olarak da (iii) bu hareket, iyon baslangi¢c yOniinii tamamen unutana ve her
" hareket yonii esit l¢iide miimkiin olana kadar, yani yOriingesinin sonuna kadar
siirmektedir. Bu agamada olasilik dagilimi bir y, 8 kiiresi boyunca sabittir ve n igin
—1,+1 aralifinda da sabit kalacaktir (Sekil 3.1(a)’da gOsterilen dilim esit ylizey
alanlarina sabittir).

Bu niteliksel resim daha kati1 bir matematiksel tamima kolaylikla dénustiirtilebilir:
Birim kiire {izerindeki bu olasilik hareketi diflizyon (yayilim) esitligine gore
meydana gelmektedir:
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gﬂ =_3_[(1_,,2)?_W~] | (3.2)

Burada n=cosy ve 7, siradan dafilimdaki Dt’ye esdegerdir. Bu esitligin ¢6ziimii
Legendre polinomlarinin terimleriyle elde edilebilmekte ve Sekil 3.1 (b)’deki egrileri

vermektedir.

Eal

b 0 TR R,
- bt

4 0 fnecosy

Sekil 3.1 Iyon hareketinin yonsel degisikliklerinin bir birim kiire izerinde Brownian hareketi olarak
gosterilmektedir Baglangigta (t<1), iyon ileriye dogru hareketi tercih etmektedir yavaslama
siirecinin sonuna dogru (t>1), tim hareketler esit olasilikli hale gelmektedir ve kiire tizerinde
(a) veya yonsel kosintiste (b) diizgiin bir dagilim olusmaktadir.

Izdiistim durma mesafelerinin’ degerlendirilmesinde w(n,t) dagilim fonksiyonlarinin
acik bir sekilde bilinmesi gerekmektedir. Amaca uygun olarak, basit bir ifadeye
gotiiren ve (3.2) esitliginden elde edilen n(t) yonsel kosiniistin ortalama degerinin

bilinmesi yeterli olacaktir [15]:

7(r)= j nW (5,7)dn = exp(-2r) (3.3)
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Bu sonug¢ yine ve bu kez matematiksel olarak, ilk ileri hareketin, 5=<co$1//>=1,

yavaglama siirecinde artan 7 ile, son izotropik harekete dogru (77=<cosy>=0) nasil

degistigini gostermektedir.
3.3. Agisal Yayilim Parametresi T ile Enerji Kayb1 Arasindaki Baglanti

t ile niikkleer enerji kayb:' arasindaki iligkiyi kurma sorumlulugu hala daha
bulunmaktadir. (3.2) ve (3.3) esitliklerine yerlestirilmesi yoluyla, siradan uzay-
zaman difiizyonundaki Dt’ye veya /Ddt’ye tekabiil ettigi goriilmektedir. Birim kiire
tizerindeki yiizey dagilimi durumunda t iki boyutlu Einstein- iligkisi kullanilarak

degerlendirilebilir;
1 (3.4)
. .

Bu, diizlemde ve —iyi bir yaklasimla— birim kiirenin kiiclik yiizey bolgelerinde de
gecerlidir. 8¢%, 5t (veya Dét) artimlarina bagh olarak kiirenin {izerindeki (ortalama)
uzakhigin karesidir. Eger bu aralikta n sayida carpisma meydana gelecek olursa
(uzakliklarin kareleri eklenerek), asagidaki formiil yazilabilir:

_1 SN L N, 1M, 27
=y = X 4ZI+M/M) 4M, E

1 1

(3.5)

Burada ‘~’ sembolii, iki durumda da kiiciik a¢1 yaklagimlarimi gostermek {izere, iki
kez kullanilmigtir: (i) ¢ lab agilarim, ¢; kiitle merkezi agilarina dontistiirmek i¢in, ve
(ii) 6;, sagilma acgisim (3.1) esitliine gore iligkilendirmek amaciyla T; aktarilan
enerjiyle iligkilendirmek igin (3.5) esitligi, agisal dagihm ve niikleer enerji kayb1 8E,
arasindaki dogal baglantiy1 géstermek {izere, daha kisa bir bigimde agagidaki gibi

yeniden yazilabilir:

5 oH%E M (3.6)
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Niikleer ve toplam durdurma giicleri i¢in standart sembollerden S, (E) ile S; (E)’yi ve
mermi enerjisindeki toplam degisiklik i¢in de 8E’yi kullanarak, formiiliin son hali
elde edilebilir:

%S, dE
5 =-t2 = o8 E)=-f [T
Eo Ot

3.7
Burada E; iyonun ilk enerjisidir. Yukarida bahsedildigi gibi islem, su ana kadar
51~ZTi~S, sonucuna yol agan kuvvet serilerinin sadece ilk terimine kargilik gelen
kiiciik-a¢1 yaklagimlarina dayandiriimigtir. Bundan 6tiirli t, su anda sadece, 6nceki
teorilerde oldugu gibi [3] dogal olarak tek bir degiskene bagli bir diferansiyel
kesitten bagka hicbir bilgi icermeyen, S, (E)’ye baglidir. Hassasiyeti bunun &tesine
dogru ilerletmek i¢in, > Ti, YT, 3Ti... terimleriyle ve sonunda da niikleer enerji
kayiplarinda S, Q, ve daha yliksek momentlere gétiirecek gelistirmeler (3.4) ve (3.5)
esitliklerinde yapilmalidir ve buna [15] referansinda ulagilmistir,

3.4. Ortalama Izdiigiim Araliginin Hesaplanmasi

Ortalama izdiisim aralifi olan X’e simdi -(3.3) ve (3.7) esitliklerinin
uygulanmasiyla- dogrudan ulagsmak, toplam yol uzunlugu s’ye ulagmak kadar
kolaydur:

Eq JE

S = [ds = ojm - (3.8)

X = J‘(cos w)ds = I‘:j‘exp(— 27(E E))—fi—E— (3.9
; A '

Iyon y6riingesinin her yol uzunluk elemani, buna karsilik gelen yo6nsel kosintisle
carpilarak, x-eksenine iz diglirlilmektedir. Eq enerji iyonlarin ortalama
hesaplanabilmesine ragmen, x’e karsilik E degerlerinin elde edilmesinin daha pratik
yontemlerinin ilerideki boliimlerde geligtirileceginden bahsedilmesi gerekiyor.
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Uygulama alanlarinda, 6rnegin yari iletken asilamasinda, farkli bir terminolojinin
siklikla kullanildigina burada dikkat edilmelidir: s =R, X =R, , ox = ARp.

3.5. Olas1 Analitik isleme Bir Ornek Olarak Agir-iyon Araliklar:

Diistik enerjili agir iyonlar i¢in, niikleer durdurma egemen yavaslatma siirecidir. Eger

(3.7) esitliginde S; ~ S, kullanilirsa;

E,

T=ZIn—
E

NI

degerini elde ederiz ve izdiisiim aralig1 da, (3.9) esitliginden,

P e o

5S E,) S(B) \E J2E,

t 0 t

olur. Son agsamada kismi entegrasyon kullanilmigtir. Bu ara sonugta ilk terim sadece
toplam yol uzunlugunun kendisi olan S(E,) degerini, ikinci terim ise ileriye dogru
diiz bir ugus yolundan agisal sapmaya bagli olarak azalmayr géstermektedir. Diisiik
enerji rejiminde durdurma gligleri ve girme derinlikleri genis enerji bolgeleri
boyunca kuvvet kanunlarmna uyarlar. Bundan o6tiirti, (3.10) esitliginde asaZidaki

sonucu elde etmek igin s ~ E® kullamilabilir:

v _lus(EO)_ §
X =5(8) 2B+u 1+ u/2B 311

Bununla birlikte, girme derinligi degisiminin ikinci ani,

__E._ SZ

“1+u/B
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ifadesinden elde edilebilir ve bu da asagidaki izdiisiimsel girme derinligi aralik

dagilimi degisimini (varyansi) verir:

— 2
o2 =X X = !X,ulzB!

" 1+u/B

Bu basit ifadeler, diger karmagik hesaplamalarda karsilastirildiginda oldukga tatmin
edici sonuglar vermektedir. Sonuglarin (kalin ¢izgiler), Littmark ve Ziegler
tarafindan [17] elde edilen tasima esitliginin sonuglart (yumusak cizgiler) ile
karsilagtirildig: bir 6rnek Sekil 3.2°de gosterilmektedir.

DERN tmgicm?)

R

s}
g
it

Sekil 3.2 Niukleer durdurmanin egemen - oldufu agir iyonlar igin basit analitik girme derinligi

dngoriileri. Kalin gizilmis gizgiler X = s/(+ p/ ZB) ve X* =5/ (1 + ,uB) *den, ince
¢izilmig gizgiler de LSS teorisinden elde edilmiglerdir [17].

3.6. izdiigiim Girme mesafeleri I¢in Diferansiyel Esitlikler ve Evrensel

Algoritma

Bazi durumlarda kullanici, S, ve S, i¢in, daha once kullamlmig olanlarin disinda
gelisi giizel se¢ilmis fonksiyonlar1 uygulamak isteyebilir veya birden fazla elementi
iceren bilesim hedefleriyle ufragsmak zorunda kalabilir. Izdiigiimsel girme

derinliklerinin bu tiirden daha genel hesaplamalar igin, §(0)= 0’dan baslayarak
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tekrarli bir yolla verilen x(Eg) degerinden )_((Eo +AE,)"1 hesaplayacak sekilde
gelistirilebilir. Buna en kolay bi¢imde, integral simir1 iginde sadece bir kez ve 1(Eo,E)
fonksiyonu i¢inde de bir kez goriilen E¢’a goére (3.9) esitliginin diferansiyeli yoluyla
ulagilabilir ve agagidaki iki terimle ifade edilen sonuglar elde edilir:

di —2: E ,E 9 e ~27(Eg,E) JdE
( 0 +j (3.12)

@&, S, ) e, S,(E)

T(Eo,E) igin (3.7) esitliginden ©(Eo,Eq) = 0 ve

5_;1(15)
48

0 (E )EO

elde edilir. Bu, (3.12) esitliginde kullamlarak asagidaki sonuca vartlir:

. J'e—Zr(EO,E) dE
dE, S,(E,) 4S.(E.)E, ; 5,(E)

Son integral (3.9) esitligine goére X ’ya esittir ve bundan dolay: asagidaki sonug elde
edilir:

aX 1 A x5 (3.13)
Bu )_((O)= 0 baglangig kosuluyla i(Eo) i¢in lineer bir diferansiyel esitlik olup

standart bilgisayar programlanyla kolayca c¢oziilebilir: 6rnegin dX/dE, yerine
[SZ(E0 +AE, )~ '}Z(Eo)]/AEO konarak girme derinlii algoritmas: elde edilebilir:

X(E, +AE0)=i(Eo)+(l—'“g”2)é(E°)] ’f" (3.14)
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Sekil 3.3. Mevcut “PRAL” girme derinligi algoritmasinin LSS teorisi [59] ile karsilastiriimasi
ve hassasiyet Slgtimleri [19]. izdiisiim girme derinligi dagilimi LSS’de ve birinci
dereceden PRAL Ongoriilerinde biraz diisitk olmakla birlikte, izdiisiimsel girme
derinliklerinin tiimii uyum igindedir. PRAL’de ikinci mertebe terimlerin dahil
edilmesi deneysel verilerde iyi bir uyum sonucunu vermektedir (bkz. sonraki

boliim)

Deneysel olarak iyi sonuqfar vermis olan silikondioksit igine bor agilamasi
(implantasyon) durumu i¢in (3.14) esitliginin uygulanmasina bir érnek Sekil 3.3’te
verilmektedir. Su andaki sonuglarin LSS sonuclariyla ve deneylere [19] uyumu
oldukga tatmin edicidir. Mevcut teorik modelde vaiyanslar (uzunlamasina olarak

oy’ =X? -X’ve dairesel olarak 0',2 = r_z_) asagidaki esitlikler kullanilarak elde

edilir:

%7:@_;—2)% (3.15)
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%(5{%7):2— (3.16)

Bunlardan sonuncusu daha yliksek terim iyilegtirmelerinde bile kullanilacak kadar

dogrudur. Yine, lineer diferansiyel esitliklerin sonlu-diferansiyel esitlikler seklinde

degistirilmesi ile, E’den E+AE’ye kadar bilinmeyen ii¢ degiskenin i,—)_(—?ve

e=X*+r? artimlarina izin veren 3 esitlik elde edilir. Bu algoritma 0’dan segilen
bir maksimum artima kadar tlim enerjiler i¢in bir izdiigiim girme derinligi tablosunun
elde edilmesinde etkin bir yontem saglar. Son iki esitlikte, izleyen tiim esitliklerde de
oldugu gibi, E’nin yavaglama siireci sirasindaki degisken enerji degil, iyonun

baglangi¢ enerjisini gostermesi igin, Eq’daki indis kaldirilmustir.
3.7. Monte-Carlo Girme Derinligi Hesaplamalar:

3.7.1. Giris

Malzemelerdeki enerjili iyonlarin yavaslamasi ve daSilmalarinin bilgisayar
simiilasyonuna uygulandif kadariyla, Monte-Carlo y6ntemi, karmagik hedeflerdeki
en gercekei girme derinlii ve hasar profillerinin elde edilmesinde son yillarda genis
bigimde kullamlmistir. Monte-Carlo simiilasyonu tagima teorisinde dayali mevcut
analitik formiilasyonlara gére onemli bazi avantajlara sahiptir. Yiizeylerin ve
arabirimlerin agik bir bigimde hesaba katilmalarina, cok-atomlu hedeflerde her
sayidaki farkli hedef atomlariyla elastik dagilmanin islenmesine ve son olarak da bu
tlir dagilimlarin birkag am yerine tiim dagilim fonksiyonlarinin iretilmesine izin
vermektedir. Atom koparma, balistik karistirma ve hata tiretimi konusundaki tiim
bilgileri veren geri tepme dizilerini dahil etmek de kolaydir. Bu yontemle ilgili baghica
kisitlama, bunun bilgisayardai zaman alan bir islem olusudur. Bu nedenle mevcut
bilgisayar zamam ile istenen istatistiksel hassasiyet arasinda sik stk bir geligki
olusmustur. Bununla birlikte, daha once gerekli sayisal siireglerin yerine analitik
ifadelerin kullamildig1 birgok yerlerde, 6megin TRIM programinda [11], artik modern
bilgisayarlarin kullanulmas: ve aym zamanda da daha etkin programlarin uygulanmasi

bu problemi biiyiik dl¢lide gidermistir.
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Geg¢miste literatirde Monte-Carlo yontemine dayalt bircok iyon tasima kodu
tamimlanmis olup en ¢ok bagvurulanlari [22-25] referanslarinda belirtilmektedir.
Kristal veya amorf hedeflerin goz 6niine alinmalarimin disinda bunlarin ana
farkliliklar1, niikleer sagilmalarin iglenmesi ve elektronik enerji kayiplarinda
yatmaktadir. TRIM programu [11] sagilma integral sonuglarim: ytizde ikiden daha iyi
bir oranda yeniden iretecek sekilde bir analitik sema kullanirken, Ornegin
HARLOWE kodu [22], Kklasik sa¢ilma integralinin hassas bir sayisal
degerlendirilmesiyle veya bu tiir 6nceden hesaplanmig integrallerin yer aldig1 tabloya
bakilarak sagilma agisimi saptamaktadir. Bazi diger Monte-Carlo kodlari, Lindhard-
Nielsen-Scharff yaklagimina dayali yayilma bigimciligini veya gergek etkilesim
potansiyellerine baz:i izlenebilir analitik yaklasimlari kullanmaktadirlar. Bununla
birlikte, bu yliksek hassasiyetlere ulagilamamigtir ve bu nedenle, bunlar bundan
sonraki tartigmalarimizdan gikarilmigtir.

3.7.2. TRIM kodunda kullanilan fiziksel varsayimlar

Tartigmalar, atomik ¢arpigmalardaki itici potansiyeller igin modern girdileri
kullanmakta olan ve aym zamanda Ziegler ve digerlerinin [13], Z,veZ,
dalgalanmalarimi oldukga gergekei bicimde yeniden iireten, yar1 gézlemsel elektronik
durdurma kuvvetlerini uygulamakta olan en son TRIM programlar {izerinde

yogunlagtirilacaktir.

Diger simiilasyon programlarinda oldugu gibi TRIM programi da, bir hedefte biiyiik
sayidaki bireysel iyon ge¢miglerini izlemektedir. Her ge¢mis, iyonun verilen bir
konum, y6n ve enerjisi ile baglamaktadir. Bundan sonra iyon, carpismalar arasinda
diiz ve serbest bir ugus yolu oldufu varsayimiyla, hedef atomlarla olusan bir
carpigma dizisi boyunca izlenmektedir. Pargacigin enerjisi, her serbest ugus yolundan
sonra elektronik enerji kaybi miktar1 kadar ve daha sonra da (¢arpismada sonra),
carpismada hedef atoma momentum transferini sonucu olan, s6z konusu niikleer
enerji kayb1 kadar diigmektedir. Her iyonun ge¢misi, ya enerji 6nceden belirlenmis
bir degerin altina diistiilinde veya parcacik hedefin 6n veya arka ylizeyinin digina
ciktiginda, sona ermektedir. Hedef, gelisigiizel yerlerdeki atomlarla amorf olarak
kabul edilmektedir ve bu, kristal 6rgiiniin yonsel 6zelliklerini ihmal edildigi anlamina
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gelmektedir. Bundan 6tiirii, bu, uygulamada amorf malzemeler igine asilamay: tarif
etmektedir ve, bir kisim iyonun kristal yapilarda belirli yonlerde agik gegislere
(diizlemsel veya eksenel olarak) yonelebildigi diigiik-dozlu ve diisiikk-enerjili
agilamalarda 6nemli hale gelebilen kanallama etkilerini g6z ardi etmektedir. Yiiksek
enerjilerde, kabul agilari kiiglik olmakta, ancak bununla beraber kanallama da

stirmektedir.

Tagima teorisiyle yapilan isleme benzer bigimde, Monte-Carlo simiilasyonlar: da,
iyon gegmisinin hedef atomlarla birbirini izleyen bir ikili olaylar dizisince tayin
edilmesi anlamina gelen, ikili bir modele dayanmaktadir. Bu varsayim, hedef
¢ekirdeginden bilyiik uzakliklarda bile meydana gelebilecek sapmalarin bulundugu
diistik enerjilerde bozulabilir. Bu durumda iyon aym zamanda birden fazla hedef
atomlarla etkilesime girebilir ve bu tiir carpigmalarin, aradaki ¢ok kiigiik serbest-ugus
yollariyla, birbirinden ayn olarak islenmesinden dogan hatalar ortaya g¢ikabilir.
Bununla birlikte bu yolla ortaya ¢ikan hatalarin miktarina iliskin bir ¢alisma bu giine
kadar yapilmamistir. TRIM programinin pratik uygulamalarinda, 6rnegin ortaya
¢ikan koparma (sputtering) sonucunun (birka¢ eV’luk geri tepme atomlarimn
ylzeyin disina atilmasi) incelenmesinde, TRIM sonuglar1 deneysel verilerle [26]

oldukga tatmin edici bir uyum sergilemektedirler.

Yiiksek enerjilerle TRIM kodlar, serbest-ugus yollarinda dogal bir artis1 hesaba
kattiklarindan, olduk¢a etkindir ve bir parcacigin fark edilebilir ¢arpigmalar
arasindaki serbest ugus yolu yiiksek enerjilerde uzun olup yavaslama siireci sirasinda
diizenli olarak azalir. TRIM programu ¢ok yliksek enerjilerle galigmak igin gerekli
kosullan igerir ve yiiksek enerjiler i¢in goreceli elektronik enerji kayb ile sagilmay:
da barindirir. 1 MeV/akb’nun altindaki iyon enerjileri igin elektronik sagilmanin,
izdiistimsel girme derinligi profilleri i¢in kii¢iik bir neme sahip oldugu da bulunmug
olup genellikle ihmal edilmektedir. Bununla birlikte, bireysel ¢arpismalarda en yakin
yaklagimini uzaklifina bagimli olan elektronik enerji kaybinin iglenmesi segenegi
kullanilarak, diistik enerjilerde bir tiir sagilma ortaya konabilir.

Burada tarif edilmekte olan bilgisayar program: farkli igerige sahip cok tabakal

hedefler i¢in gegerlidir. Program, iyon durma mesafesi ve enerji kaybinin bir ve iki
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boyutlu dagilimlar kadar, diizlemsel hedeflerin yansitma ve iletim 6zelliklerini de
vermektedir. Temsili bazi hesaplamalarin sonuglari bu bdlim boyunca sunulmakta

olup, varsa deneysel veriler ve diger analitik hesaplamalarla kargilagtiriimaktadir.

3.7.3. Atomik ¢arpismalar

Iyonun hedef atomlar tarafindan sagilmasi, sadece hedef atoma momentum transferi
yoluyla s6z konusu iyonun &nemli bir yavaslatilma iglemi olmayip, ayn1 zamanda
pargacik yoriingesinin geometrisini de tayin etmektedir. Onceki programlarda sapma
agilarinin hesaplanmasi; kesin, ama bilgisayarda zaman alan, klasik sagilma
integralinin sayisal bir degerlendirmesi geklinde yapilmugtir. Diger programlar,
Ozellikle agir iyonlar ve diigiik enerjiler i¢in basarisiz olan bazi kaba yaklagimlara
dayali analitik formiilasyonlar kullanmiglardir. TRIM programinda, sik sik ‘sihirli
formiil’ diye nitelendirilen, yiiksek dogrulukta bir basit analitik ifade
kullanilmaktadir. Bu formiilde, verilen p ¢arpisma parametresi en yakin yaklagimin
hesaplanmis r uzaklig: ile aym uzakhktaki potansiyelin birinci tiirevi demek olan itici
kuvvetle (en yakin mesafedeki) kinetik enerjiden elde edilen p egrilik yari capindan
olusturulan bir {iggenin basit geometrisi temel alinir. Deneysel olarak saptanmig bir &
diizeltme terimi, & kiitle merkezi sisteminde sagilma ag¢is1 igin bulunan asagidaki
formiil de resmi tamamlamaktadar:

c0s6’/2=M*-—é : (3.17)
pPTh

Bu esitligin sonuglar1 Sekil 3.1b tizerinde kesiksiz ¢izgiler halinde ve sagilma

integralinin kesin sonuglar ile karsilagtirmali olarak (2.7) esitliginde verilmektedir.

Ozellikle diistik enerji iyonlar1 konusunda, giivenilir sonuglar elde etmek igin, uygun
gercekei bir itici potansiyel kullanmak kritik derecede nemlidir (bkz. B6liim 2.1).
Bu tiir potansiyeller geleneksel olarak Coulomb etkilesimini ve bir ¢ perdeleme
fonksiyonunu icerecek sekilde agagidaki gibi yazilmaktadir:

AL | (3.18)
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Evrensel olarak uygulanabilir perdeleme fonksiyonlar: arasindan, evrensel perdeleme
fonksiyonu olarak anilan (2.3) esitligi [S ve 13], bir ¢ok nedenle TRIM programu i¢in
secilmistir: Her seyden Once bu, bireysel olarak hesaplanmig yiizlerce iki atomlu
potansiyellere dayanmaktir; ikinci olarak, deneysel olarak saptanmus yiizden fazla
potansiyelle iyice kargilagtirlmistir [10]; {glincii ve son olarak da, bu tiir bir
potansiyel kullanilirken girme mesafesi 6ngoriileri ile deneyler arasinda oldukga iyi
bir uyum saptanmaktadir. ‘

Bilgisayar verimliligi bakimindan, evrensel perdeleme fonksiyonu ve sihirli formiil
E>>Z,Z,e*/a enerji degerlerinde kullanilmamaktadir. Bu tiir yiiksek enerjilerde,
tim fark edilebilir sapmalar ve enerji transferleri, perdelenmemis Coulomb
potansiyeline ¢ok yakimn potansiyelin bulundugu yerlerdeki oldukga kiigiik ¢arpisma
parametrelerinde olusmaktadir. Bu durumda, sapma agis1 ve transfer edilen
enerjilerin basit bir analitik yolla elde edilebildigi, diisiik enerji bolgesi i¢in sihirli
formiiliin yaptifn gibi, yiiksek enerji rejiminde yaklagik olarak aym dogrulugu
saglayan, ve 1’ ile r?Coulomb potansiyelleri arasinda degisen potansiyel

degerleri kullanilarak bilgisayar zamanindan tasarruf edilebilir.

Kiitle merkezi sistemindeki bilinen 0 sagilma acisindan, laboratuar sistemindeki

iyonun yorilingelerinden i sapma agis1 agagidaki formiille elde edilir:

w = arctan— 520 (3.19)
cos@+M,/M,

Ug boyutlu uzayda yeni iyon yoniinii saptamak igin, (kutupsal) w agisinin yam sira,
amorf malzemeler i¢in 0 ile 27 arasinda rasgele secilmis bir bagka ¢ (azimut)
agisina da gerekmektedir. Carpigmadaki hedef atoma transfer edilen enerji (2.8)

esitligi ile verilmektedir
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3.7.4. Elektronik enerji kaybi

Biitlin iyon tagima teorileri ve modellerinden oldugu gibi, TRIM programi da
elektronik enerji kaybint niikleer enerji kaybindan bagimsiz olarak ele almaktadir.
Bizim durumumuzdaki elastik ve elastik olmayan enerji kayiplari arasindaki
baglantilarin ihmal edilmesinin nedenleri iki agamalidir: Uygulamaya ait neden, esas
itibariyle, 6zellikle daha Once tartisilan genisletilmis serbest ugus yollar1 kavrami
vasitastyla, bilgisayar verimliliginin arttirllmis olmasidir. Daha 6nemli olan diger
neden ise, katilarda elektronik enerji kaybinmn carpigma parametresi bagimlilig:

konusunda tatmin edici teorik tanimlamalarin ve deneysel verilerin bulunmamasidir.

Carpigma parametresi bagimhiligi ve dagilimi ihmal edilerek, elektronik enerji kaybi
basit bir sekilde asagidaki ifadeyle elde edilebilir:

AE, = LNS, (E) (3.20)

Burada S(E) elektronik durdurma tesir kesiti, N atomik yogunluk, L. ortalama
serbest ugus yoludur. Ziegler ve digerlerinin [13] olduk¢a karmagik yar1 deneysel
durdurma kuvvetlerini en verimli bir sekilde uygulamak igin, sifir ile iyonun
baslangi¢ enerjisi arasinda esit uzaklikta dagilmig iyon enerjileri i¢in 1000 durdurma
giicii degerini 6nceden hesaplayan bir (alt-program) kullaniimaktadir. Basit olmayan
hedefler i¢in, her hedef atom &rneginin onun bulunma orami orantili bir bi¢imde
durdurma giiciine katkida bulunacagini belirten, Bragg kurali kullamlmaktadir. Tabii
ki, bu durdurma giti¢leri her. farkli hedef tabakas: i¢in hesaplanmak zorundadir.
Asagidaki geri tepme atomlarmmin hareketi durumunda da, durdurma giicii
degerlerinin her hedef katmanindaki olasi her geri tepme Ornegi ig¢in ayrica
saptanmas1 gerekecektir. Boylelikle, gercek¢i durdurma giiglerinin  kullanumi,
bilgisayar bellek talebini 6nemli §l¢lide arttirmaktadir.

3.7.5. Cok atomlu malzemelerde hedef atomlarm secimi

Hedef atomlarin se¢imi TRIM kodunda, mevcut olma olasiliklarimin sitokiyometrik
(bulunma ytizdesi olarak) varliklariyla orantil: oldugu, drnegin bir SiO, hedefinde
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oksijenin varhgmn silisyumun iki katt oldugu, varsayilarak rasgele sayilarla
yapilmaktadir. Bu higte basit (6nemsiz) degildir ve uygulamada, hafif atomlarin agir
olanlardan daha kii¢iik bir kesite sahip olduklar1 ve bu nedenle agir bilesiklerle kendi
agirhk degerlerinin Gtesinde ¢arpigmalara katlandiklari konusuyla ilgilidir. Temel
gorls, agir atomlarla kargsilagtinldiginda hafif atomlar i¢in daha kiigiik P,y degeri
almak gibi, herhangi bir gelisigtizel kesintide bulunmaksizin, potansiyellerin duruma
hakim olmalarina izin vermektir. Bu, biitiin hedef atomlar1 i¢gin yeterince biiyiik
¢arpma parametrelerine izin vermek; ancak, Ornegin verilen biiyikk bir garpma
parametresinde, daha diisiik bir etkilesim potansiyeli olan hafif bir hedef atomunun,
agir atomlara gére sadece minimum bir sapma ve enerji transferine yol agmasim
beklemek anlamina gelmektedir. Bu kavram, atomik yaricaplarin ve aym1 zamanda da
iist iiste binen kat1 durum HFS atomlarindan hesaplanan etkilesim araliklarinin, hafif
atomlar i¢in higbir sekilde agir atomlardan daha kiiciik olmadiklar1 gercegiyle de
desteklenmektedir. Hafif ve agir hedef atomlart arasindaki farkin, etkilesim
araliginda degil, potansiyelin biiytikliigiinde oldugu goriilmektedir.

3.7.6. Yiizeyden atom koparma

Sadece iyon agilamasi degil, aym zamanda atom koparilmasi da (koparma yoluyla
agindirma, koparma birikimi) Onemli bir teknolojik ara¢ olmustur. Koparma
etkilerine arastirmak icin, TRIM programi, iyonlar kadar geri tepme atomlarim da
izleyecek sekilde gelistirilmistir. Bu stirtim, TRIM-SP [26], modern yiiksek hizli
bilgisayarlarin varlifiyla da baglantili olarak, istatistiksel bakimdan anlamli sonuglar
elde etmek igin yeteri kadar iyon gecmisinin islenebildigi, bilgisayar agisindan
yeterince verimli bir hale gelmistir. Hatta bu program, son derece diigiik koparma

trtinlerinin (Y) bulundugu fizyon arastirmasinda bile kullanilabilir hale gelmistir.

Eger bir geri tepme atomu bir x<0 konumuna, yani ylizeyin disina, hareket edecek
olursa, bu atom kopma i¢in bir aday olarak kabul edilmektedir. Onun yiizeye dik olan
(normal) enerji bilegenini, diizlemsel yiizey potansiyeli ile diistirdiikten sonra, yani
ylizey baglama enerjisi E;’yi ¢ikardiktan sonra, onun ya kat1 ylizeye geri dondiigiinii
(ve bundan sonraki ¢arpigmalari izledigini) veya azalan enerjiyle ve yansiyan
yayilma agistyla kopmus olup, TRIM-SP programinin son ¢iktisinda kullamlmak
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iizere ilgili bilgileriyle (6rnekler, olaya giren veya yansitilan iyondan sonuglanan
PKA veya SKA, enerjisi ve agilar, baslangi¢ noktasinin derinligi, vs.) kaydedilen bir
pargacik olarak ylizeyi terk ettigi goriilecektir [26,32,40].

3.8. iyon Girme Derinligi Ve Hasar Dagilimlar

3.8.1. Giris

Iyon aralig1 ve hasar dagilimlari -yalitkanlarda ayni zamanda iyonlagsma dagilimlar
da- modern uygulamalar i¢in giderek daha fazla ilging olmaktadir. Uzunlamasina ve
enlemesine profillerin ikisinde de, yaygin olarak kullanilan Pearson IV ve Gauss
dagihmlarina gore kuvvetli sapmalar bulunmustur ve bunlar, hareket eden geri
tepmelerin iyonlagma ile hasar {iretimine katkilarimin kapsandigi Monte-Carlo
sonuglariyla gosterilecektir. Agir iyonlarin hafif hedefler tizerine geldigi durumlarda,
geri tepmelerin akig1 iyon demeti akisindan daha biiylik olabilir ve iyonlagma ile
hasar profilleri, geri tepmenin hareketine bagh olarak biiyiik 6lciide gelisebilir. Bu
boliimde, iki-boyutlu iyon asilamasi ile hata ve iyonlasma dagilimlarnin baz1 ana
ozellikleri 6zetlenecektir. Hasar ve ikincil iyonlasmanin dagilimlari, geri tepmeler
tarafindan enerji tagmmmasinu iceren veya disarida tutan, teorik modeller igin
kargilagtirilmaktadirlar.

3.8.2. Girme derinligi hesaplamalar:

Mevcut aralik hesaplamalarinda (E<iMeV), alistlmig varsayimlar merminin bir
defada her zaman sadece bir hedef atomla etkilesime girmesi (ikili olay modeli),
elektronik durdurmanin muntazam bir yavaglama olmas: ve enerji kaybi sapmalarinin
ihmal edilebilir olmasidir. Asagidaki drnekler icin, bu varsayimlar ve standart ZBL
[13] potansiyelleri ile durdurma gii¢leri kullanilmaktadir. Burada dagilimlarini tam
olarak ongdrmek igin uygulanmakta olan TRIM Monte-Carlo simiilasyonlarinda
[11,40], bagka hicbir basitlestirici varsayum veya yaklagim kullamlmamaktadir.
Girme derinligi dagilimlarinin ilk momentlerinin stiratle tahmini i¢in yari-analitik
PRAL kodu [15] uygulanabilir, ancak —diger yari-analitik yollar gibi- yaklasimlar
kullanilarak, (6rnegin seriye agma gibi genisletilmesi) hassasiyetten fedakarlik etmek
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zorunda kalmir ve bu da daha yiiksek girme derinlifi momentlerinde bilinmeyen

sapmalara yol agabilir.
3.8.3. Hafif iyon asilamasi, agir iyonlarm girme derinligi ve hasar profilleri

Hedef atomlara transfer edilen enerji ana ¢arpigma noktasina yakin bir yerde
yerellesmis hasara yol agar. Geri tepme atomlar: tarafindan {iretilen iyonlasma
(ikincil iyonlasma) ¢ok kiiciiktiir. Iyonlarm bir veya birkag biiyiik act sagilma
olaylar1 (tekli veya g¢oklu sagilma) aralik dagiliminda geriye yiizeye dogru uzanan bir
kuyruga veya iyonlarin bazi geriye dogru sagilmalarina yol agar. Bununla birlikte
¢ogu iyonlar ¢ok kiiciik sapmalarla (¢oklu sagilma), biraz ¢6kmiis bir uzaysal bir
dagilimda durduruluncaya kadar, ileriye dogru hareket ederler.

Ug-boyutlu uzayda dagilim arka sinirina yakin bir yerde bazen bir semsiye seklini
andiran tepe noktas: gosterir. Kiiglik agi1 sagilmasi ve elektronik durdurmanin
hakimiyeti hafif iyonlarin (100 keV veya lizeri), dik bir tepeye ve iyon araliklarinda
keskin bir iist limite yol agan, kiigiik dalgalanmalarla ¢ok diizenli bir gekilde
yavaglamasina neden olur- elektronik yayilimin genisleme etkisi 1 MeV’ a kadar
diisikk bir degerdedir. Keskin sinirlar, tlim pargacik yériingelerin sonlu bir hacim

igerisinde icerildigi bir zarfin olusturulmasina izin verir.

Agir iyonun hafif durdurma malzemesi igine niifuzu, (M;>M,) 6nceki duruma gore,
laboratuar sisteminde bilyiikk sacilma agilarinin ve aymi zamanda da, geriye dogru
iyon akislarinin olmamasi nedeniyle farkhidir. Uygulamada, silisyuma Bi" iyonlarmmn
agilanmas1 gibi durumlarda, 20 keV’tan 200 eV’a kadar yavaslatildiktan sonra bile,
hafif iyon agilanmasinda izotropik hareket yerine hala ileri dogru bir Bi akist
bulunabilir. Ornegin iyonlan biraz daha izlersek (mesela 25 €V’ tan 5 eV’a kadar),
hafif iyonlar izotropik olarak (girme derinligi dagilimini enlemesine ve boylamasina
artrrarak) yayilmigken, agir iyonlarin hala ileriye dogru (ortalama izdiistimsel girme
mesafesini artiracak gekilde) hareket ettikleri bulunur.



BOLUM 4. SRIM PROGRAMININ TANITILMASI

SRIM, (Maddede Iyonlarin Durdurulmasi ve Girme Mesafeleri) madde igindeki
iyon-atom g¢arpismalarinin kuantum mekaniksel davraniglarini, (10 eV-2 GeV/akb)
araliginda iyonlarin madde iginde durdurulmasi ve aldiklar1 mesafelerin
hesaplanmasini igeren bir programdir (bu bsliim i¢inde hareketli atom iyon ve biitiin
hedef atomlar atomlar olarak isimlendirilecektir). Bu hesaplama istatistiksel bir
algoritmanin kullanilmasiyla oldukg¢a etkin kilinmigtir. Kullamilan istatistiksel
algoritmada iyonlarin hesaplanan ¢arpismalar arasinda sigramalar yapmalarina izin
verilmekte ve akabinde carpismalarin meydana gelen boglukta bir ortalamas:
alinmaktadir. Ust iiste gelen elektron kabuklar1 arasindaki degis-tokus ve korelasyon
etkilesmelerini de igerecek sekilde iyon ve atom perdelenmis bir Coulomb
carpigmas! yapmaktadirlar. Iyon, hedef iginde elektron uyarmalari ve plazmonlan
meydana getirecek uzun erigimli ¢arpigmalarda bulunacaktir. Bunlar, (varsayilan
degerler tablolar halinde saglandifinda) program kosturulurken hedefin toplu
elektronik yapisi ve atomlar arasi bag yapisinn bir tanimint igerecek sekilde ifade
edileceklerdir. Hiz bagimh yiik hali hesaplamasi1 ve hedefin toplu elektron denizi
sebebiyle olusan uzun erigimli perdelemeyi igerecek sekilde, hedef i¢inde iyonun yiik
durumu etkin yilik kavraminin kullanilmasiyla betimlenir. Hesaplamanin genis bir
anlattmi J.F. Ziegler, J.P. Biersack ve U. Littmark tarafindan yazilan “The Stopping
and Range of Ions in Solids” (Pergamon Pres, NY, 1985) (yeni baski 1996’da
yapilmugtir) adlt kitapta bulunabilir.

TRIM (Maddede Iyonlarmn Ilerlemesi) programi bu program igine konulmus oldukga
ileri bir programdir. TRIM, her biri farkli maddelerden olusan sekize kadar
tabakadan meydana gelmis bilesik madde formundaki karmagik hedefleri de
hesaplamasina konu edebilmektedir. Program sonugta meydana gelecek iyonlarin 3
boyutlu dagilimini ve iyon enerji kaybiyla iligkili (hedef hasari, ¢ikarilma, iyonlasma
ve foton {iretimi gibi) biitlin kinetik olgular1 hesaplayabilmektedir. Hedefteki atom
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dizileri ayrintili bir sekilde izlenmektedir. Programa istenilen zamanda miidahale
edilebilmekte, yani istendiginde kosturma islemi durdurulabilmekte ve daha sonra

kaldigr yerden caligtinilabilmektedir. Hesaplamayla ilgili ¢izimler kaydedilebilmekte '

ve ihtiya¢ duyuldugunda istenilen bdlgeye ¢agirilabilmektedir.

4.1.SRIM’in Baslatilmasi

4.1.1. SRIM’in bilgiséyara kurulmasi

Orjinal SRIM diski, biitin siim dosyalanmi  sikigtirilmis  bir  gekilde

bulundurmaktadir. Ayrica SRIM’in yeni versiyonu internetten Wwww.srim.org

adresinden indirilebilmektedir. Programin toplam hafiza ihtiyact 5 Megabyte

civarindadir.

4.1.2. SRIM programmmn kullanimm

SRIM iki ana ve birkag 6zel amagli programdan olusur. Bu iki ana hesap programa;

Basit hedeflerde iyonlarin girme mesafesi ve durdurulmas: tablolari. Hizli bir
sekilde tabloyu getirmek i¢in SRIM dosyas: girilir ve T programi baglatilir.
Bag sayfa gortildiigtinde herhangi bir tusa basilir ve sonraki mentiden S yada
R’den biri secilir. Tablolar, fotodireng, plastik, cam, biyolojik hedef, beton,
paslanmaz ¢elik vs. gibi kompleks maddeler i¢in hazirlanmigtir. Kisa bir
adinda DOS’dan SR (durdurma ve girme mesafesi tablolar1) girilir.
“Stopping and ranges tables” se¢enegi goriiliir.

Biitiin etkilerin tamamen 3-boyutlu dagilimlarin iiretilmesiyle ¢ok katmanli
kompleks hedefler ile iyonlarin etkilesimlerinin hesaplandigi Monte Carlo
Iletim hesaplamalari TRIM olarak bilinir. Bu program “Quick Start into
Monte-Carlo TRIM” secenegi ile baglatilir.

Bu programlara asagida tanimlanan SRIM ana menii igerisinden girilir. Yardimec:
programlar “Identification of the disk program/files” boliimiinde tanimlanmigtir ve
kaydetme, yazdirma, renk degistirme vs. iglemlerinin nasil yapilacag belirtilmistir.
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Ayni1 zamanda program disketi {izerinde, diger programlarla baglantili durdurma
kuvvetlerini izinli hale getiren ve icerilen fizigi gosteren TRIM iletim programiyla
durdurma kuvveti programinin kaynak-kodu bulunmaktadir. SRIM’e baglamak igin
SRIM girilir ve sadece T komutu yazilir.

Bu T programi diger biitiin programlara ulagmay: saglar. SRIM bas sayfasina
girdiginizde herhangi bir tusa bastiginiz zaman SRIM’in ana menisiine ulasirsiniz.
Eger hata olursa “system error message” komutunu goriirsiiniiz. Ana menii size

asagidakileri segmenize olanak saglar:

e Yardim ekrani SRIM’in fizigi ve tarihgesini gosterir. Buna ulagmak i¢in H
tusuna basilir.

e Kati igindeki iyonlarin girme mesafesi ve durdurulma tablolar: (bu program
icin S veya R’ye basilir). Burada ¢ok ¢abuk (1 dakikadan daha kisa) ve ¢ok
dogru bir gekilde heséplama yapilir.

Bu tablolar fotodirengli, plastik, biyolojik hedef, beton, paslanmaz gelik vs. gibi
kompleks maddeler igin hazirlanmigtir. STOP.EXE olarak bilinen yardimeci
program, katilardaki iyonlar gibi durdurma verilerinin daha karmagik
hesaplamalarini yapmak i¢in SRIM diski iizerinde bulunur.

e Monte—-Carlo TRIM’in gosterimi. TRIM seceneklerinin neler oldugunu
Ogrenmek amaciyla bircok deneme yapmak igin olduk¢a dgreticidir. Bu .
program D tusuyla kosturulur.

e Kompleks katilarda iyonlarin meydana getirdigi hasar ve girme
mesafelerinin Monte-Carlo hesaplamalar1 (aralik tuguna bas). Burada 4 ana
boliim vardir:

1) lyon ve hedefin kurulumu

2) Hesaplamanin kosturulmasi

3) Dagitim semalarina bakmak i¢in hesaba ara verilmesi

4) Tstenilen biitiin detaylar1 veri dosyasina kaydetme

Bu program “Quick Start into Monte-Carlo TRIM” ile baglatilir.
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Monte-Carlo TRIM ¢ok yonltdir. Program10 eV-2 GeV/akb enerji araligindaki iyon

enerjileri ile on ikiye kadar farkli sayida elemente sahip hedef atomlariyla ilgili

simiilasyon yapabilmektedir. Dosyalar, gegen iyonlar, geri sagilan iyonlar ve

cikarlmis (sputtered) atomlar veya her bir iyon-hedef ¢arpigmasi igin olugturabilir.

Bu program iyon durma mesafelerini hesaplamada oldukga hassastir. Bununla

beraber, iyon girme mesafelerini hesaplayana iki farkli program (SR VE TRIM)

nadiren uyusmaz.

4.2. Problemler ve Sistem Hata Mesajlan

Asagidaki hatalar meydana gelebilir:

SRIM OS/2 bilgisayarlarda (version 2.+) kosturulur. Eger problem ¢ikarsa
‘0S/2 ve UNIX bilgisayarlarinda SRIM’i galistirmak’ kismina bakilabilir.

Programlar hi¢ calismayabilir. Renkli bir ekrana, bir es-islemci yongasina
(¢ipine) ve 410 k civarinda bos bellege ihtiyag vardir. SRIM bas sayfasi
goziktiikten sonra program bos belleginizde analiz yapar ve bir problem olup
olmadigim bildirir. Eger bir mesaj alinamazsa ana menii i¢inde saga gidilir ve
sonra tamam tusuna basilir. Eger yeterli bos bellek yoksa hafiza temizlemek
icin CONFIG.SYG ve AUTOEXEC.BAT segenekleri isaretlenir. Durdurma
ve iyon mesafesi tablolar: sadece 230 k bellek kullanir ve ana mentiden S veya

R ile kosturulur.

Kayip disk dosyalari. SRIM 8 veri dosyasina ihtiya¢ duyar. Eger bunlardan
biri eksikse, program bunu bildirir. TRIM.IN dosyast TRIM programi
kurulumu tarafindan olugturulur.

Diger biitiin hatalar, bir hata mesajiyla sonuclandirilacaktir.

7 yada 253 hata numaralarinin anlami hafizada yer kalmamis demektir. Daha
fazla bos bellege ihtiyag var demektir.
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4.3. Durdurma ve Girme Mesafesi Tablolanr

Iyonlarin durdurulmas: ve girme mesafelerin tablolarn, ana meniiden S veya R
komutlarin1 kullanarak yada DOS’ta SR yazarak elde edilebilir.

Iyon durdurma tablolar1 Monte-Carlo TRIM programindaki aym degerleri verir.
Kompleks maddelerden yapilmus kati yada gaz hedeflerde, 10 eV - 2 GeV enerjilerle,
her iyon i¢in durdurma istenebilir. Farkli bir durdurma birimi segilebilir ve son tablo
bu diger durdurma birimlerine doniistiirme sabitlerini igerir. Bu durdurma giiglerinin
tablolar: disk iizerine kaydedilebilir ve diger programlarda kullanilmaya hazir hale
getirilebilir. Durdurma giigleri esasinda daha 6nce bahsi gecen kitaptan gikariimagtir.
(bak ZBL). Bu degerler 1988°de tamamuyla tekrar gdzden gegcirilmis ve kitabin 1995
baskisinda bu haliyle yaymlanmustir. Durdurma degerleri STOP96.BAS programi
kullanilarak hesaplanir ve SCOEF.95A, SCOEF.95B ve SCOEF.GAS.95 veri
takimlar1 kullanihir. Bunlar SRIM diski tizerinde dosyalarin igindeki kapsamli
agiklamalariyla birlikte bulunmaktadirlar.

Iyon girme mesafesi tablolari, yukarida verilen durdurma giicti listelerinin her ikisini
de kapsar ve iyonlarin uzunlamasina ve yanlamasina sapmalarn hakkinda da fikir
edinmemizi saglar. Bu mesafeler PRAL programu kullanilarak hesaplanir (Projected
Range Algorithm). Bu mesafe hesabi genellikle TRIM kullanarak bulunan girme
mesafelerinden ylizde birka¢ fark ile harikulade dogrudur. TRIM’le hesaplanan
mesafelerde her zaman bir sabit nokta géz oniinde bulundurulmalidir. Iyonlarla hedef
atomlar arasindaki fiziksel etkilegsimler PRAL programindan daha detayli olarak
incelenir. Eger iyon mesafelerinin bir tablosu istenirse, Monte Carlo TRIM ve PRAL
tarafindan hazirlanan girme mesafesi tablolar1 kullanilarak birka¢ girme mesafesi
elde edilebilir. Sagilma degerleri (son iyon dagilimimn genigligi) hafif iyonlar igin
yaklagik % 20, ama agir iyonlar i¢in 2 katindan ¢oktur.
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4.4. Monte-Carlo TRIM Kosturulmasi ve Komutlar:
4.4.1. Monte-Carlo TRIM’ e hizh baglama

Monte Carlo programi olan TRIM (maddede iyonlarin ilerlemesi), SRIM programina
dahil olan programlarin en genis kapsamli olanidir. Monte Carlo TRIM programinda
birka¢ deneme programinin kosturulmasi, bu programin neler yapabilecegini gérmek
acisindan faydal olacaktir. DOS formatinda T komutu isletilir ve daha sonra ana
sayfay1 temizlemek i¢in bosluk tusuna basilir. Meniide, D yazilarak ornek kosturma
baslatilir. Bu TRIM’in kullanilabilecek 12 segenegini gésterecektir. Uygulamada
kullanilacak bir segenek secilir. Bu, diskiniz iizerine TRIM (Monte Carlo) i¢in
kontrol dosyasim iginde bulunduran TRIM.IN veri dosyasini yazacaktir ve sonra
otomatik olarak TRIM programu baglayacaktir. TRIM programinda, yeni yada eski
hesaplar sorulacak olursa, yeni igin N tuguna basilir. TRIM, TRIM.IN veri dosyasim
okuyacaktir ve gerekli olan durdurma giicii tablolarmi hesaplayacaktir. Sonra,
iyon/hedef bilgilerini gosterecek ve hesabi baslatacaktir. Iyon hareketleri hedefle
carpigma siiresinde, ekran tizerinde gosterilecektir. Hesaplama birkag iyonun hareketi
bitene kadar devam eder. Sonra ara tusuna basilir. Bu, dagilim diizen segenegi’ni
getirecektir. Bu diizen (menti), hesaplarin farkli durumlarinin planlarimi gésterir. Bu,
sonraki analizler i¢in kullanilabilen, (T komutu kullanmilarak) veri dosyalarin1 da
meydana getirmeyi saglayacaktir. Gérmek ig¢in biitlin komutlar denenebilir. TRIM
hesaplamasina devam etmek icin bosluk yada R tusuna basilir. Q ile bu meniiden
gikilir. Hesab1 nasil kaydedilecegi daha sonra gosterilecektir. DOS’a tekrar geri
dénmek icin N segilip tekrar T’ye basildiginda DOS’tan TRIM’e gegilir.

TRIM’in (Monte-Carlo) ne oldugu hakkinda bir fikir sahibi olunduktan sonra, yeni
bir hesaplama yapilabilir. TRIM kurulum programina girmek ig¢in, DOS’ta T’ye ve
ardindan bosluk tusuna basilir. Bu TRIM kurulum programini kullanmada ilk
deneme igin her sorudan sonra tamam (enter) tusu’na basilir. Her soru igin ayarli
degerler parantez i¢inde gosterilir. Eger TRIM kurulumunda sorun varsa, TRIM
mantikh agiklamalar yapar. Kurulum programi asagida tanimlanmistir. Kurulum
programi bir TRIM.IN dosyas: yazar ve bunu TRIM.EXE olarak bilinen bir ana
programa baglar (eklerde TRIM.IN veri dosyasinin drnekleri sunulmuglardir. “Yeni
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yada eski TRIM” sorusu goriildiigiinde ana programda olundugu anlagilir). Tamam
tusuna basildiginda TRIM bir durdurma giigleri tablosu yapmaya baglar ve daha
sonra hesaplamanin ilerlemesini gosteren iyon hareketlerini sergiler. Hesaplama
esnasinda kullanilabilen gegis tuslar: sag iist kdsede gosterilmigtir. Yardim diizenini
hizli bir gekilde getirmek igin hesaplama sirasinda H tusuna basilir. Herhangi bir
anda bosluk tusuna basilabilir; bu durumda TRIM hesaplamayr kesecektir
(hesaplamay: durdurmak birkag saniye alabilir; ¢linki TRIM bir kompleks ¢arpigma
¢18 islemi hesaplamasini yarida kesemez). Bu kesinti ¢izim diizenini getirir boylece
hesaplamamn ilerlemesi de gorilebilir. Cizimler goriintilendikten sonra R yada
tamam tusuna basarak hesaplamaya devam edilebilir. TRIM hesaplamas: herhangi
bir zamanda kesilebilir ve daha sonra R yerine diizenden (menu’den) Q’ya basilarak

yeniden baglatilabilir.
4.4.2. Monte Carlo TRIM kurulum program

TRIM DOS’ta T komutuyla baglatilir. Sonra (Menu’den) bosluk tusuna basilirsa yeni
TRIM baslar. Bu TRIM’in kurulum programina ulagmay: saglar. Kacis (Escape)
tusuna basilarak kurulum programu yeniden baglatilabilir. TRIM’in kurulum iglemi
ilk bakista Radyasyon Fizigi alaninda Doktora seviyesinde olmayi gerektirir
goziikmekle beraber, kurulu (hazir) degerler islemi yiirlitecek biitlin degerleri
icerdiginden kolaylik saglamaktadir. Asagidaki agiklamalar biitin sorulara cevap
verecek seviyededir. Daha ileri seviyede agiklama i¢in daha dnce ismi gegen kaynak
kitaba bakilmalidir. Kurulum programinda Tamam tusuna basildiginda (ve hazir
degerler kabullenildiginde) TRIM programi kosturmaya hazir demektir. Asagidaki

sorular kurulum programinda sorulacaktir:
4.4.2.1. Hesaplama tipi

e Hasarmn iyon dagihm ve hizlica hesaplanmasi - Bu hesaplama g¢esidi,
cikarilma  (sputtering) veya hedef hasarlart dikkate alinmiyorsa
kullanilmalidir. Bu segenekle hesaplanan hasar, Kinchin-Pease formiil tarzi
{izerine kurulmus hizl istatistiklerle hesaplanacaktir. Su bilgiler tam tamina

hesaplanacaktir: Hedefteki iyonlarin son dagilimi, hedef igerisinde iyonlarin
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kaybettigi (iyonlagsma) enerjisi, geri tepen atomlara aktarilan enerji, geri
sacilan iyonlar ve gecen iyonlar. Asagidaki Full Damage Cascade segenegi

kullanildiginda her bir iyon i¢in bulunan sonuglar 6zdes olacaktir.

Tamam hasar ¢igiyla ayrintih hesaplama - Bu sec¢enek, biitlin geri tepen
iyonlari, herhangi bir hedef atomunun en diigiik yer degistirme enerjisin altina
diigene kadar izler. BOylece hedefteki tiim carpigma hasarlan incelenir.
Bunun tek bir istisnas1 2000°i agan atoma sahip olduk¢a nadir ¢iglardir. Bu
durumda TRIM kendine ayrilan hafizay1 doldurur ve tek bir ¢igda 2000

atomluk sinirin asildifiyla ilgili bir mesaj verir. Mesajdan sonra hesaplama

devam eder.

Yiizeyden ¢ikma hesabi — Yiizeyden kagisin tam davranigi, yukaridaki tam
kayip ¢1§ islemi hesabinda bulunmaktadir. Bununla beraber, 6zel ¢izimler
sagilmanin fiziksel §zelliklerini anlamada yardimei olmak igin kullamlir. Bu
¢izimler, burada yada hesaplama sirasinda istenebilir. Bunlar yiizey baglanma
enerjileri tizerindeki sagilma miktarinin kiiciik etkilerini analiz etmek igin
hesaplanir. Bu parametreler sagilmamin merkezidir ve bu degerleri
hesaplamak bazen =zordur. Bir hedefin yiizey baglanma enerjisinin
hesaplanmasinda normal baslangic degerleri olan, ilk degerler tablosu
TRIM‘de hazirdir. Onceki segenekteki maddelerle aralarinda ¢ok dnemli fark
yoktur.

Nétron/elektron/foton ¢1g islemi - Bu secenek sadece hedefteki hasar ¢ig1
islemini hesaplamak i¢in kullamlir. Geri tepme ¢13 islemini baslatan atomlar
hakkindaki kinetik bilgileri iceren TRIM.DAT dosyasi girdi olarak kullamlir.
TRIM.DAT dosyasi, nétronlar, elektronlar yada protonlar tarafindan hedef
atomlara aktarilan enerjiyi hesaplayan diger bazi programlar tarafindan
olusturulmustur. Daha sonra TRIM, bu dig bilgiyi alir ve geri tepme ¢iglart
tarafindan  hedefte meydan  getirilen @ hasar1  hesaplar.  Bu,
“noétron/elektron/fotonlardan kaynaklanan radyasyon hasarlar” kesiminde

6zel bir TRIM uygulamas: olarak agiklanmistir. Bu secgenek segildiginde,
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hangi hasar hesaplanmak isteniyorsa buna ait bir alt-diizen (menu)

olusturulur.

e Cesitli iyon enerjileri/agvkonumlar - Bu segenek, cesitli enerjilerdeki
iyonlarla yada hedef yiizeyinde agilarin yoniiniin degistirilmesiyle yada
degisik hedef derinlikleri ile TRIM hesabinin yapilmas: ile ilgilidir. Bu
secenek baglangic konum, yon ve iyon enerjisi igin TRIM.DAT dosyasina
ihtiya¢ duyar. Bu segenek tercih edilirse, hesaplanmak istenen hasar i¢in bir

alt diizene (menu’ye) de ihtiyag olabilir.

o Cok Kath Ozel Biyolojik Hedefler - TRIM, ICRU ve ICRIP hedef isimlerini
kullanarak 8 katli kompleks biyolojik hedeflerin hesaplanmasini yapar.

4.4.2.2. TRIM Hafiza Smirlamasi

TRIM, DOS sirlamasindan dolay1 640 k bellek ile sinirhidir. PC’de kullanilabilir ne
kadar bellek oldugunu ve hesaplamalarin nasil sikigtirilacag: gosterilecektir. Eger
Windows 95 yada 95/2 kullamliyorsa, kullanilabilir toplam 640 k bellek vardir. Eger
DOS kullamliyorsa, bundan dolayr mevcut olan programlar kullamlabilir bellegi
azaltacaktir. TRIM kullanabilecek ne kadar bellek kaldigini1 hesaplamaya g¢alisir ve
gosterir. Eger carpisma ¢1F islemlerinin detaylariyla ilgilenilmiyorsa, bellegi
asmadan ¢1f islemi hasar etkilerini kestiren “Kinchin-Pease” hesaplama tipi
kullanilabilir. Bu hesaplama c¢esidi en ¢ok kullamici tarafindan tercih edilen
hesaplama ¢esididir ve TRIM’i 8 kadar katmana ve 12 farkli elementten olusan bir

yap1 i¢in hesaplamaya izin verir.

Eger hedefte ¢arpisma ¢iglarimin oldukga belirgin bir hesab: isteniyorsa, o zaman
TRIM kurulum programinun ilk ekraninda bu belirtilir. Bu hesap gesidi, daha fazla
bellek alir ve ii¢ katman ve en fazla 4 elementle hesabi sinirlamayi gerektirir. Daha
karmagik hedeflerde tam ¢13 islemi ile TRIM kullanmak miimkiindiir ve bu su
segenekte tammlanmugtir: ‘Cok katlt hedefler i¢in TRIM nasil kullanilir?’
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4.4.2.3. Hesaplama ¢izim tipleri

TRIM hesaplamas: esnasinda, ekran hareket eden iyonlarmn iki boyutlu bir
gosterimiyle biitiin hasar ¢13 islemlerini g6sterecektir. Bu yapmak istenilenlérin
hesaplanip hesaplanmadigim ¢abucak gosterir. Asafidaki ¢izim segenekleri
kullamlabilir. P tuguna basarak, hesaplama esnasinda diger bir ¢izime gegilebilir.
TRIM‘in koordinat sistemi hedefin derinligi olan X ekseni ile sinirlandirilmugtir ve Y

ekseni ile Z ekseni enine koordinatlardir.

e XY diizleminde gésterim

e X Z diizleminde gosterim

e Sadece X Y diizlemindeki iyonlar

e Y Z diizleminde gésterim

e Yukaridaki dért maddenin hepsi ayn1 anda
e Yukaridakilerin hi¢ birisi (animasyon yok!)

Son segenek TRIM hesaplamalarindaki hizi 3 kati artirabilir; bu ylizden birgok
kullamci gizimlerin gosterimlerinden birini kullanarak TRIM’e baglar ve sonra
hesaplamanin biitiinii i¢in P tusunu kullanarak bu moda gegis yapar. Son segenek
TRIM’i UNIX yada OS/2 gibi baz1 isletim sistemlerinde kosturmay gerektirir.

4.4.2.4. Iyonun ismi, kiitlesi, enerjisi

Iyon ismi girilir; drnegin, oksijen igin O, Helyum i¢in He (TRIM harflerin durumuna
onem vermez). Iyon kiitlesi i¢in, TRIM dogada en gok bulunan izotoplarin kiitlesini
alir. Bununla beraber her hangi bir kiitle de girilebilir (birim = akb). Iyon enerjisi
icin, herhangi bir deger girilebilir (birim = keV). TRIM, 10 eV ile 2x10° eV/akb
arasindaki her hangi bir degeri kabul edecektir. 2 GeV/akb’nin lizerindeki iyonlarda,
durdurma giiciiniin tam degerini hesaplamak i¢in TRIM programinda kesin yogunluk
diizeltmesi igerilmemektedir. TRIM’in herhangi bir niikleer reaksiyon analizini
icermedigine dikkat edilmelidir. SMeV/akb’nin tizerindeki enerjiye sahip iyonlar i¢in
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elastik olmayan enerji kayiplarimn miimkiin olabilecegi ve bunun programda dikkate
alinmadi@ unutulmamalidir.

4.4.2.5.Hedefin tanimlanmasi

Kat1 yada gaz hedef — TRIM, gaz hedefleri kat1 hedeflerden farkl: olarak ele
alir. Burada hedef tipleri ifade edilmelidir. Eger hedefin, gaz ve kati
karngimindan olusmussa, o zaman, “kati/gaz karigumu hedefler ile TRIM” in
kullanilmas1” 6zel bolimiine bakilmalidir. Kuartz hedefteki kat1 formdaki
oksijen gibi normal gazlar igeren hedefler, kat1 olarak diistintilmelidir.
Iyonlarin kat1 fazdaki atomlarla etkilegimi gazlardaki atomlardan farkli olarak

ele alinir.

Hedef elementler — Hedefi olusturan degisik elementleri, iyonlarda
yapildig1 sekilde (Si = silisyum 6rneginde oldugu gibi) veri olarak girilir.
12’ye kadar hedef element girilebilir (tam ¢1 islemi ile TRIM hesaplamak
isteniyorsa bu say1 dortle siurlidir). Ozel TRIM uygulamalarmdan biri, ¢1g
islemini meydana getiren iyon demetleri ile katmanlarin karigimini
izlemektir. Ornegin; bir silikon tabandaki Si0, kangimmin bir yiizey
katmanindan silikon atomlan izlenmek istenirse, Si hedef elementi iki kere
belirtilmelidir; bir kez ylizey katmani i¢in ve bir kez taban i¢in. TRIM iki Si
atomunu ayr tutacaktir ve gesitli analitik ¢izimlerde bunlardan herhangi biri
ayirt edilebilecektir.

Bilegikler tablosu — TRIM tek katmanli basit hedefler i¢in bilinen
bilegiklerin ansiklopedik bir bilgisine sahiptir. Hedef elementler i¢in T’ye
basilarak bu tablolarin igine girilebilir. Bu tablo, tipik yogunluklar ve
baglanma bilgilerini de igerir. Ozellikle hidrokarbonlar gibi birgok hafif
alasimlar icin bu baglanma bilgisi, daha sonra durdurma giicleri hesabinda
yapilacak diizeltmelerde kullanilacaktir. Bu tablo kullamldiginda, hedefle
ilgili bilgi giris adimlarinin bir ¢ogu atlanabilir. Bilesikler tablosunun sadece
tek katmanli hedefler igin kullanildi1 not edilmelidir. Karigik, ¢ok katmanli
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hedefler i¢in katman bilgilerini dofrudan girmek zorunlulugu vardir ve
tablolar kullanilmamaktadir. Referans veri igin Ornegin, fotodireng yada
paslanmaz c¢eligin sitokiyometrisine goz atmak i¢in bu tablo kullamilmak
istenirse, bu tabloya girilebilir ve daha sonra ESC tusuna basarak kurulum
programi tekrar baglatilabilir.

Katmanlarin derinligi ve sitokiyometrisi - Hedef elementler listesi bir kere
girildiginde, hedef tabakalari kurulmus olur (sekiz katin tizerindekiler igin
‘eger tam 15 islemine ihtiyag duyulmazsa). Ilk hedef kalinligr girilir. Birim
Angstrom’dur. Bununla beraber kisaltmalar kullamlarak, kilometre, metre,
milimetre, mikron birimleri de kullanilabilir. Ornegin; 25u=25micron
demektir. Her bir tabaka icin, bu tabakadaki her bir elementin miktari
girilmelidir. TRIM bu girdileri normallestirir; boylece istenilen birim
kullanilabilir. Ornegin; SiO, hedefi icin, asagidakiler kullanabilir: Si(1),
0(2), Si(100), O(200), Si(33), O(67) vs.. Bu tabakada bulunmayan her bir

elementin sitokiyometrisi i¢in bir sifir girilir.

Katman Yogunlugu - Her katmamn bir yogunlugu vardir (birim=g/cm?).
TRIM onlarin degisken sitokiyometrisi tarafindan agirlik verilen elementsel
hedef yogunlugunun bir karigimim kullanarak yogunluk degerlerini tahmin
edecektir. Bununla beraber, uygun yogunluk degerleri dikkatle

isaretlenmelidir.

Katmanin ismi - Her katman bir ¢izim {izerinde tanimlanir ve biitiin veri
dosyalarinda kullanilan isim buraya girilir. Silisyum gibi basit bir isim
kullanabilir; yada SiO, veya Si(33) - Ge(67) gibi daha ayrintili isimler
kullanilabilir. TRIM 6zel komutlari, $ (ist indis) ve @ (alt indis) kullamlarak
ekran tizerinde alt indis ve Uist indis yazlabilir. SiO@2 yazildiginda ekranda
S70, seklinde gortilecektir.

Katman derinliginde kiiciik hatalar - Cok ince katmanlar i¢in, katmanlarin

sinirlarinda olusan hasar dagilimlarindaki kiiglik ¢ukur veya tepeler bazi
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kullanicilarin camm sikmaktadir. Bunlar meydana gelebilir ¢linkii; derinlik
girdisinde bir katmandan digerine ani gegiglerin (Srnegin; 1000 A°)
olabilecegi TRIM’de varsayilmugtir. Bununla beraber bu bir atomik katmanin
sinir1 ile tamamen uyusmayabilir. Bu mesaj baslica, bu iki sinir degeri (yani
tabaka derinligi ile bir atomik sir degeri) ¢akigsmadiginda, sinirin hemen
kenarindaki atomlar i¢in hesaplanan verilerde bazi kusurlarin olabilecegini

hatirlatmaktadir.

Veri ve cizimler i¢in derinlik penceresi — Bu girdi son ortalamalarda
kullanilan veri depolarinin biiyiikliigiinii belirler. TRIM, 100 esit derinlik
deposu i¢inde bu pencereyi ayirir ve hesaplama i¢in ortalama verilerinde
depolar (6rnegin, iyonlasmada enerji kaybr). Cok ince hedefler i¢in bu 6nemli
bir diistincedir. Derinlik penceresi, ince ayrintilar icin hedefteki kiigiik bir
derinlik bolgesini genisletmek amactyla TRIM’i hesaplar. Ornegin; TRIM
ana meniiniin DEMO secenegindeki bir secenek, hemen hemen 8mm
civarinda bir girme mesafesine sahip olan Be igindeki 10 MeV’lik H atomu
i¢indir. Bu DEMO ig¢in, derinlik penceresi 7.99-8.00 mm’de ayarlidir. Bu, her
bir iyonun yolunun hemen sonundaki carpigmalari detaylandiran ¢izim
tizerinde gorebilmek i¢in ve de 0.1 gm ‘lik derinlik dilimlerinde son
carpisma detaylarina sahip olmak i¢in hesaplama yapar. Eger depolardaki
sonuglardan daha kiiciik yalmz tek kath atom girilirse bu istekten dolay1 bir
uyar verilecektir (100 A®luk bir derinlik penceresi 1A%luk veri deposu
yapacaktir).

Toplam hedef kalmhigi — TRIM’i g¢aligirmak ve iyonlann hepsinin
tamamen hedef i¢ine gittigini gézlemlemek, biitlin iyonlar1 durdurmak i¢in
istenilen kalinlig1 eksik hesaplamis olma sebebiyle can stkici olabilir. Burada
durmak ve girme mesafeleri tablosunu gorebilmek amaciyla PRAL iletim
programint  ¢alistrma firsati bulunmaktadir. Bu program, iyon girme
mesafelerinin bir tablosunun istenilen TRIM ana meniisiinden ¢agirlan
programla aymdir. Eger bu segenek isaretlenirse, kurulum programindan
¢ikilmig olur. PRAL kullanarak iyon girme mesafelerinin bir tablosunun
getirilme islemi bitirildiginde programun tekrar baslatilmas: gerekir.
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4.4.2.6. Hesaplama parametreleri

e lIyon sayis1 — Bu segenek, hesaplanacak olan iyonlarin sayisim girmeyi
saglar. Bu say1 (bir ¢ok farkli kullanici tarafindan istenilen) 9999999 iyonun
iizerine ¢ikabilir. Normalde, (99999) secildiginde ve uygun istatistik oldugu
zaman TRIM’e ara verilir. Baz1 kullanicilar bir iyon sayisi segtikten sonra
program: durdurmak isteyebilir. Boylece, farkli TRIM hesaplamalar
dogrudan kargilastirilabilir. Eger TRIM hesaplamas: tekrarlanirsa (6nceki
hesaplamadaki sayilar degistirilmedigi stirece) her iyon 6zdes olacaktir. Eger
hesaplama tamamlanmak isteniyorsa (istenilen biitiin iyonlar bittiginde) bu
hesaplamaya TDATA.SAV diizenleme dosyasi kullanilarak devam edilebilir
(TDATA.SAV TRIM kurulum programinda agiklamalarin sonunda
tamumlanmustur).

e Hesaplamalar: otomatik kaydetme - Bazi TRIM hesaplamalar1 giinlerce
siirebilir, bu durumda TRIM otomatik olarak belli araliklarla kendi kendine
kaydeder. Cizimler menisii tizerinde S komutunu kullamlarak hesaplama
sirasinda bu sayiy1 degistirebilir. Bu 1 ile 32000 arasindaki bir say: olabilir.

e Rastgele Say1 Ozii - Bu sayilar degismedigi miiddetge TRIM aym
hesaplamalar1 yapacaktir. 0 ile 999999999 arasindaki tim tam sayilar
girilebilir. Rasgele say1 teorisinde sihirli sayr olan 742938285 sayisi
varsayilan (default) olarak atanmistir. Bununla beraber, ii¢ benzer ama farkli
hesaplamaya sahip olmak istenirse 6z sayist olan 1°i 2 ya da 3’e degistirmek

gerekir.

e Geri sacilan/aktarilan/gikan atomlar — Bu, tek iyon istatistikleri igin veri
dosyalarimt aktif hale getirir. Boylece geri sagilan yada aktarilan her bir
iyonun veya ¢ikan her bir hedef atomun kinetigi hakkinda veri kaydedilir. Bu
dosyalar B, T ve S tuglar1 kullanilarak hesaplama sirasinda getirilebilir (tek
iyon dosyalar yada geri sagilan atom kineti8i kesimine bakimz).
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Geri tepme ¢arpiyma dosyast - Bu her iyon/atom carpigmasi igin veri
dosyalarin1 aktif hale getirir. Bu dosya, hizh bir sekilde elde edilebilir ve
dikkatli kullamilmahdir. (1000 ¢arpigma disk iizerinde yaklasik 64 kB yer
alacaktir). Biiyiik ¢1f islemli bazi durumlarda, bir iyon verinin >1MB‘imu

meydana getirecektir.

Iyon gelis agis1 — Bu iyonun hedef yiizeye yonelmesi ile ilgili gelme agisim
degistirir. Normalde iyon hedef yiizeyine diktir; x-ekseni tizerinde 0° olarak
tamimlamr. Bu ag1 0 - 89.9° arasindaki her hangi bir ag1 ile degistirilebilir.
Iyon dogrultusundaki degisikligin XY diizleminde oldugu farz edilir.

4.4.2.7. Hedef atomlarin baglanma enerjileri

Bu, TRIM kullanicilarinin ¢ogunun bilgisinin digindadir. Istenilen degerlerin gogu,

sadece hedeflerin kii¢iik bir sayisi i¢in bilinir. TRIM varsayilan degerler olarak en

uygun degerleri atamaktadar.

Yer degistirme enerjisi — Bu, geri tepen merminin 6rgli kuvvetlerini yenme
ve baglangi¢ konumundan bir atomik bosluk 6teye gitmesi i¢in sahip olmasi
gereken enerjidir. Eger geri tepen atom bir orgli mesafesi kadar yerini
degistirmiyorsa, kendi baglangi¢ konumuna geri sigrayacak ve bu geri tepme
enerjisini fononlara aktaracaktir. Tipik degerler yan iletkenler igin 15 eV ve
metaller i¢in 25 eV civarindadir. Polimerler gibi kirilgan maddeler igin bu
degerler 2-5 eV kadar kiiciik olabilmektedir. Yer degistirmenin fiziksel
yapisii anlayan kullamicilar igin, farkli hedef atomlarimn her birisinin
encrjileri tek tek girilmelidir. Si tizerinde SiO; gibi aym elementi igeren gok
katmanli hedeflerde Si elementi, farkli katmanlarin farkli yerdeZistirme
enerjilerini belirtmek amaciyla iki farkli hedef atomu olarak (yani iki kez)
girilmelidir.

Yiizey baglanma enerjisi - Efer cikanlma (sputtering) olayiyla
ilgileniliyorsa, bu parametre ¢ikarilma {riintintin (hedef ylizeyini terk eden

hedef atomlart sayisinin) anahtandir. Bu, hedef atomlarin, hedef ylizeyinden
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ayrilmasi i¢in gerekli olan enerjidir (birim=eV). Bunun, radyasyon hasarlari,
ylizey gevsemesi, ylizey purtizliligli vs gibi etkilerle tiretilen yiizeye ait
biittin non-lineer etkilerin icerilmesi sebebiyle, ylizey atomlarina ait
geleneksel kimyasal baglanma enerjisinden farkli oldugu not edilmelidir.
Tipik olarak, stiblimlesme sicakbifi bu enerji igin iyi bir tahmindir. Tek
elementli hedefler igin TRIM her elemente ait varasyilan bir enerji tablosu
kullanacaktir. Bir 6zel c¢ikarilma hesaplamas: esnasinda, ¢ikarilma meniisii
size ylizey baglanma enerjisindeki kiigtik degigimlerin ¢ikarilma verimini

nasil degistirdigini gosterecektir.

e Orgii baglanma enerjisi — Bu enerji 6rgiiden ayrilma ve hedeften geri tepme
oldugunda her geri tepen hedef atomun kaybettigi enerjidir. Tipik olarak 1-3 _
eV mertebesindedir. Fakat gercek degerler bircok Dbilesik i¢in
bilinmemektedir. Bu enerjinin fononlara aktarildign varsayilmaktadir. Orgii
baglanma enerjisi, maalesef ¢ikarilma {irlinti hesaplamalarinda bir miktar
daha fazla 6nemlidir. Baglanma enerjisini 1’den 3 eV’a ¢ikarmak ¢ikariima

verimini 2 kati1 diiglirebilecektir.

4.4.2.8. Giris verilerini gézden gegirme

Bu TRIM i¢in kurulum programinin son ekramdir. Biitlin giris degerleri goriintiilenir.
Eger herhangi bir yanliglik varsa, kurulum programimin baglangicinda yeniden
baglatmak i¢in ESC tusuna basilir. Eger tamam tuguna basarsaniz bu veri TRIMLIN
dosyasi olarak diske dosyalanacaktir ve program ana TRIM programina gegecektir.
”New TRIM or OLD TRIM” sorusu goriildiigli zaman ana TRIM programinda
olundugu anlagilir. Programi her an durdurmak i¢in Ctrl+Break tusuna basilabilir.

4.5. TRIM programmi Yeniden Baslatmak

Eger kaydedilmis bir TRIM hesab1 daha sonraki bir tarihte baglatilmak istenirse, ana
meniiden (eski TRIM) O segilir ve daha sonra ana TRIM programi tarafindan ‘New
TRIM or Old? sorusu soruldugu zaman O tusuna basilir. TRIM siirekli olarak eski
verilerin {izerine yazar. Kiiglik degisikliklerle yeni bir TRIM hesaplamas: yapilmak
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istendiginde TRIM.IN dosyasi sadece bu degisiklikleri isaretleyecek sekilde
diizenlenmelidir. Bu, genelde programi yeniden baglatmaktan daha hizli olacaktir.

TRIM hesaplamasini tamamladiktan sonra daha fazla iyon i¢in hesaplama yapmak
arzu edilirse TDATA.SAV dosyas: diizenlenmelidir. Bu dosya hali hazirdaki TRIM
hesaplamasina ait biitiin bilgileri igerecektir. Tavsiye edilen bunda degigiklikleri
yapmaktir. Iyon sayisi degistirildikten sonra TRIM’i Old TRIM olarak yeniden
baglatmakla hesaplama eklenen ilk iyondan devam edecektir.



BOLUM 5. ZnO KRISTALINE IYON DIiKME YONTEMIYLE
METAL ASILANMASI VE SONUCLARI

5.1. ZnO Kiristal Yapis:

ZnO kristali; ¢inko siilfit ve sodyum kloriir kristal yapilar1 seklinde iki fazda
kristallesebilir. Bu iki kristalik yapinin 6zelliklerine kisaca deginilecektir.

5.1.1. Cinkao siilfit yapisindaki ZnO kristali
Cinko-blend yap1 olarak da bilinen ¢inko stilfit yapis1 yiizey merkezli kiibik (fcc)

Orgii tipinde olup elmasm yapisindadir. fcc Orgiilerinden birinde Zn atomlar,

digerinde ise O atomlar yerlestirilmesi sonucu meydana gelir.
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Sekil 5.1. Cinko sitifit yapidaki ZnO kristali

Sekil 5.1’de gosterildigi gibi ¢inko atomlar: kiibiin kége ve yiizey merkezlerinde, O
atomlar1 ise cisim kosegeninde yer almaktadir. ZnO kristalinin birim hiicresinde 4
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molekiil vardir. Her bir O atomu esit uzakliklardaki koseleri olusturan 4 farkl: Zn
atomuna baglanarak bir diizgiin d6rt yiizlii olusturur.
Atomlarin koordinatlar gdyledir:
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Elmas yapis1 yakin komsu atomlarin belirlediéi hat {izerinde merkezde bir tersinme
(inversion) simetrisi olusturur. Fakat ZnO yapisi tersinme simetrisine sahip degildir.
ZnO’yu elmastan ayiran en 6nemli fark budur.

5.1.2. Sodyum kloriir yapisindaki ZnO kristali

Sekil 5.2’de goriildigii gibi sodyum klorlir yapisimin Orglisi ylizey merkezli
kiibiktir. Her iyon karsit yiikldi alti en yakin komsuya sahiptir. Her bir kiipte dort
ZnO birimi olup atomlarin koordinatlar: §6yledir:

111 1 1 1

Zn: ——-= 00— 0-0 —-00
222 2 2 2

O: 000

Sekil 5.2. Sodyum klortir yapisindaki ZnO kristali
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5.2. ZnO Kristali ile lgili Yapilan Calismalar

ZnO kristali ile ilgili yapilan ¢aligmalar ii¢ grupta toplanabilir:

1. Ince film olarak ZnO’nun taban madde tizerine konulmasi ile yapilan ¢aligmalar:

ZnO0 ince filmlerinin cam taban {izerinde sodyum zinkat kullanilarak kimyasal
¢okeltme yontemiyle hazirlanmasi ve bu filmlerin opto-elektronik aygitlar, UV
lazerleri, yesil LED’ler, mikro elektronik ve mikro makine teknolojisi
kullaniminda kalite 6lgiimii.

ZnO:F:Al gegirgen ince filmlerinin diisiik direngliligi.

Elektrokimyasal olarak bliylitilmils ZnO ince filmlerinin band aralig:
enerjisinin ayarlanmasi (kalinlik elektro ¢okeltme potansiyeli ayarlanmastyla).
Cokeltmeli ZnO ince filmlerindeki liiminesans 6zelliklerinin iyilestirilmesi.
Noétronla bombardiman edilmis ZnO ince filmlerinde ekili bulunan
dontigtiriilmiis (transmuted) izotoplar.

ZnO tabanh nano kristal ince filmlerindeki yiik tastyicilarinin durulmasinm
ultra hizl1 durulma dinamikleri.

Atomik tabaka c¢okeltilmesi yoluyla iiretilen ZnO ince filmlerinin
fotoliiminesans caligmalar:.

Puls (atma) lazer ¢okeltmesi ile yontemiyle hazirlanmg ZnO ince filmlerinin
optik 6zellikleri.

Magretron piiskiirtmesiyle olusturulmus ZnO:Al ince filmlerinin gegirgen
iletkenlik 6zellikleri.

L-MBE yontemiyle safir (gok yakut) fizerinde biiyiitiilmiis nano kristal ZnO
ince filmlerinin oda sicakliginda saldig: ultraviyole lazer 1s1nim.

Metal organik kimyasal buhar ¢6keltme ile iiretilen ZnO ince filmlerin ikinci
harmonik iiretimi.

Si tabanlan {izerine piskiirtilmiis Zn, ,Cd,O filmlerinin fotoliiminesans ve
yapisal 6zellikleri arasindaki iligki.

ZnO tabakali Si(111) katmanlar tizerinde biiyiitiilmiis GaN filmlerinin mikro

yap1 ve igerik analizi.
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2. ZnO’nun taban malzemesi olarak kullanilip igine zenginlestirilmis madde

koyulmas ile yapilan ¢aligmalar:

e Indiyumla zenginlestirilmis ZnO nano kusaklari.
e Al ve Mn ile zenginlestirilmis ZnO gecirgen iletken oksit filmlerinin
hazirlanmasi ve karakteristiklerinin belirlenmesi.

e Te O,-Nb,O; ve ZnO camlarmn yapist ve nonlineer optik performanslar.
(Te O,-Nb,O, ve ZnO camlariin ZnO igeriginin bir fonksiyonu olarak non-

lineer optik performans: arastirilmigtir. ;ﬂ”ﬁssel mertebeden non-lineer optik
alinganlift DFWM dejenere dort dalga kangtirma yontemi kullanilarak
Sl¢ililmistiir.)

e N ile zenginlestirilmis ZnO tabakalarimin (0001)GaN/ AL, O, tabanlan
tizerinde molekiiler demet ¢oOkeltimi yoluyla olusturulmas: ve
karakteristiklerinin belirlenmesi.

e Antimon (Sb) ile zenginlestirilerek ZnO nano maddelerinin kontrolld
bityttiilmesi

e 7ZnO tabanli varistdrlerin termal iletkenlik 6zelliklerinin lazer atmasi yontemi
kullanilarak belirlenmesi.

e Plazma destekli molekiiler demet katmam olugturma yéntemiyle iiretilen ZnO-
epitabakalanmn yiiksek elektron hareketliligi.

e Al+N beraber zenginlestirilmesi yoluyla p-tipi ZnO filmlerinin hazirlanmas:.

e Zenginlegtirici NO’nun kullanildig p-ti‘pi ZnO ince filmlerinin diigitk basingh
MOCVD biiyiitmesi.

e RF plazma sistemi kullamlarak ZnO ultra ince parcaciklar igine tungsten
sokulmas [38].

e Giinegle zenginlestirilmis ZnO nano kristallerinin karakteristik 6zellikleri ve
foto katalitik aktiflikleri.

e Buhar fazi biiyiitmesi yoluyla sentezlenmis ZnO nano-kusaklarinin TEM
gozlemleri. (TEM: Transmission elektron microscopy = ge¢irmeli elekton

mikroskopisi).
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o ZnO varistdr seramiklerinin glimiiy ve bakir elektrotlarimin akim gerilim
karakteristiklerinin incelenmesi.

e 7ZnO varistérlerinin mikroyap1 ve elektriksel 6zelliklerinin incelenmesi.

e Cinko kaplanmus LiNi,,Mn, O, elektrotlanmn X-1sm1 kirmimui ve elektro-
kimyasal direng spektroskopisi.

e 7ZnO-Nb; Os-TeO; camlarinin optik ¢ift kararliligi.

e Karbon nano-tiipleri kullamilarak ZnO nano-gubuklar1 sentezlenmesi.

e Eu’lu (6ropyum) ZnQ/Y,0, nano-yapilarinin liminesant polimer elektrolit

bilegiklerinde doldurucu olarak kullanilmasi.

e Er (erbiyum) ile zenginlestirilmis ZnO kristal filmlerinin biiyiik piezo optik
etkisi.

e Yb’lu (iterbiyum) kursun-ginko-oksit camlarin termal kararlilik spektrumlar: ve
lazer 6zellikleri [39].

Nd (Neodyum), Pm (Promedyum), Sm (Samaryum), La (Lantan), Ce (Seryum), Pr
(Proseodyum), Eu (Oropyum), Gd (Godolinyum), Tb (Telbiyum), Dy (Disporyum),
He (Hermiyum), Er (Erbiyum), Tm (Tuliyum), Yb (itterbiyum), Lu (Lutesiyum)
periyodik cetvelde 3" grubunda yer alan eclementlerdir. Lantanitler olarak
adlandirilirlar ve lazer aktif elementlerdir. ZnO ile ilgili ¢aligmalarda bu elementler

de lazer aktif 6zelliklerinden dolay: rahatlikla kullanilabilirler.
3. Iyon Dikme Calismalar1 (Ton Implantations)

e 7ZnO’nun elektrik iletkenligi tizerinde iyon dikme ile hidrojen koyulmasinin
etkileri.

o B"iyonu dikilmesi ile tamamen aynlmig n-ZnO/P-Si fotodiyotlaru.

e Ag dikili ZnO iyonlarimn 6rgli noktalar1 ve kararlilig.

e Mn ve Co dikili ZnO kristalinin &zellikleri.

e In dikili ZnO iizerinde tavlama etkisi.

e Sol-gel metodu ile yapilmisg, Er dikili ZnO filmlerinin optik karakteristikleri.

e Negatif Cu iyonu dikili ZnO’nun optik 6zelliklerinin degistirilmesi.

e Er dikili ZnO’nun 6rgii noktasinin yeri ve optik aktifligi.
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5.3. Iyon Dikme Yontemi

Iyon dikme, maddelerin yiizey 6zelliklerini geligtirmede kullamlan y6ntemlerden
biridir. Dikilen iyonlarin yogunluk ve derinliginin kolayca kontrol edilebilmesi gibi
bazi teknolojik tistlinliiklere sahip olmasi sebebiyle son yillarda bilimde uygulama
bulmugtur. Bu y6ntemle arzu edilen element uygun enerji ve doz se¢imiyle yapiya
sokulabilir. Iyon dikmenin bir yan etkisi radyasyon hasar1 meydana getirmesidir.
Birgok durumda hizh iyon grubunca iiretilen diizensizlikler faydali olabilir.
‘Radyasyon hasari’ istenilmeyen etkiler imajim verdigi i¢in sanssiz bir gekilde
kullanilmugtir. Fakat gergekte, tersi dogrudur. Ornegin; bu hasarli maddeler hasarh
bolgeyle tammli optik dalga kilavuzlarim belirlerler ve radyasyon hasar1 kullanilan
madde ve iyona bagli olarak kimyasal reaktifligi degistirebilir. Ayrica bu yapisal
-degisimler, dalga kilavuzu lazerleri ve optik anahtar gibi bazi optik cibazlarin ortaya
ctkmasim saglayabilir. Iyon dikme y6ntemi, modern optikte anahtar rol goren

materyallerin elektro-optik ve non-lineer 6zelliklerini sekillendirmede kullanilabilir.

5.3.1.Temel islemler

Sekil 5.3’de gematik olarak tamimlanan iyon bombardimanindan agida ¢ikacak dort
temel iglem bulunmaktadir. keV enerjili bir iyon hem hedef atomlar1 (gekirdek
carpigmalari) ve hem de elektronlarla (elektronik ¢arpismalar) bir dizi enerji kaybina
yol agan carpismalar yapacaktir. Bu iyon ylizeyin birka¢ yiiz atom tabakasi altinda
durgun hale gelecektir. Genelde son iyon derinlik dagilimi yaklagik Gausyen
formunda olacak ve bu egrinin piki en muhtemel izdiistimsel iyon durma mesafesini
temsil edecektir. Gelen iyonlarin dozu arttirildiginda dikilmis atomlarin yogunlugu,
hedefin iist yiizey kompozisyonunu gelistirecek sekilde artacaktir.

5.3.a ve 5.3.b sekilleri 6rgii atomlarinin normal konumlarindan ¢ikarildig: radyasyon
hasarim1 gostermektedir. Agir bir iyon, iyon yolunu gevreleyen bir hacim iginde
bulunan ytizlerce 6rgii atomunu yerinden edebilir. Yer degistirmis atomlarin sayisi ve
dagilimini hesaplamak igin carpigma siireglerini temel alan bazi basit modeller
kullanilmakla beraber iyon bombardimaniyla agiga ¢ikan yapisal kusurlar ‘pik’ veya
‘yiiksek enerji terki’ etkileri gibi daha kompleks siireglerle kontrol edilir. En olas:
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hasar mekanizmasi niikleer enerji sogurmasiyla olmakla beraber yalitkanlarda

elektronik enerji kaybindan kaynaklanan yer degistirme olasilig1 da bulunmaktadir.

5.3.c sekli hedef atomlarinin iyon bombardimani sirasinda yiizeyden g¢ikarilmalarin
(sputtering) gostermektedir. Normalde her bir gelen iyon hedef atomlarinin bir veya
daha fazlasimi ¢ikarabilir. Bu ¢ikarma isleminde halihazirda dikili olan atomlar da
yerlerinden edilebilir. Bu etki iyon dikme yéntemiyle numunelere koyulabilecek iyon
yogunluguna bir simir koymaktadir. Cikarilma iglemi ¢arpigsma stiregleri .kullamla'rak
agiklanabilir. Enerji pikleri, elektronik etkiler ve karmagik diftizyon etkiler gibi diger
siirecler zenginlestirilmis ¢ikarilma, ciddi non-lineerlikler ve bilegifin bazi temel

elementlerinin tercihli diga atilmasina sebep olabilir.

5.3.d seklindeki atomik karigma stirecinde basit ¢13 karigimi veya daha karigik demet
etkili difiizyon siirecleri meydana gelebilir. Yar1 kararli fazlar ve nadir alagimlar
uygun sicakliklarda iyon kanistirma ile tiretilebilir.

5.3.2. fyon dikme yonteminin ilgi alanlar

iyon dikme yontemi birgok fiziksel kavram iizerinde ¢ok sayida etkiye sahiptir.
Sadece mekanik vel\veya kimyasal ozellikleri degistirebilmekle kalmayip aym
‘zamanda malzemelerin elektriksel ve optik ozelliklerini gelistirmede de
kullamlabilmektedir. Iyon dikme yontemi diger tekniklere gére dozun ve konumun
tam kontrolii ve kristal safsizlik ve bozukluklarina duyarsiz olma gibi birtakim
avantajlar sundugundan yukarida bahsedildigi gibi -olduk¢a genis bir malzeme
gelistirme alanina sahiptir.
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Sekil 5.3 Baghca dort iyon demeti bombardiman isleminin sematik gtsterimi. (a) dikme, (b) hasar, (c)
¢ikarilma, (d) atomik karigmm.
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Iyon dikme ydntemiyle gelistirilebilecek mekanik 6zelliklere kaplama, sertlik ve
agindirma gosterilebilir. Iyon dikme yontemiyle yapilan ilk ¢aligmalarda dogrudan
‘metal yiizeyler hedef alinmustir. Iyon demeti orijinal konumunda bulunan atomlarin
bir ¢cogunu yerinden eder, ¢ikarir veya yeni atomlar yerine sokularak daha sert
malzeme liretimi gergeklestirilebilir. Deneyler kiigiik iyon dozlari kullamlarak iyon
dikme yontemi ile elektriksel iletkenligin kontroliiniin ve yar1 iletkenlerde elektriksel
yalitimin miimkiin oldugunu gostermistir,

Optik olarak uygun yan iletken ve yalitkan malzemeler de iyon bombardimam ile
gelistirilebilirler. Cam kendine has 6zellikleriyle beraber iizerinde galisilabilecek
ilging bir yalitkandir. Ornegin; nano boyutlu metal veya yaniletken pargacik igeren
camlar figlincli mertebeden non-lineer alinganliklar sebebiyle olduk¢a ilgi
¢ekmiglerdir. Dalga kilavuzu 6zellikleriyle beraber diisiiniildiiklerinde bu camlar
optik anahtarlar gibi opto-elektronik aygitlar olarak kullanilabilirler. Kirma indisi ve
yansima terimlerinde konugulacak olursa; yari iletken ve yalitkanlar iizerinde,
lazerler, dalga kilavuzlari ve bilgi depolama {initeleri yapacak sekilde Onemli
gelismeler yapilmig ve bu, opto-elektronikte oldukga genis ve opemli bir alanm
dogmasina sebep olmugtur.

5.4. ZnO Kristaline Metal ve Yariiletken fyonlarinin Ekilmesi

ZnO kristaline Cu’ iyonlarimin degisik enerjilerde dikilmesi ve bu durumun
TRIM2003 kodu hesap sonuglar1 Tablo 5.1°de verilmigtir. Tabloda farkli enerjilere
sahip Cu iyonlarinin girme derinlikleri hesaplamalar1 ile ilgili sonuglar verilmistir.
Elde edilen sonuglarin deneysel dogrulamasi daha sonra TUBITAK projesi (Proje
Yiriitiiclisti: Dog¢.Dr. Nurdogan CAN) gergevesinde yapilacaktir. Bu enerjilerle ilgili
olarak literatiirde deneysel olarak gergeklestirilmig tek bir deneysel caligmaya
rastlanmigtir. Bu ¢aligmada 60 keV enerjili bakir iyonlar: tek kristal formundaki
ZnO’nun (0001) oksijen ylizeyine gomiilmiis ve 34 nm’lik girme derinligi elde
edilmistir [39]. Bu c¢alismada bu enerji i¢in girme derinlidi 34.1 nm olarak
hesaplanmigtir.  Bu yapilan hesaplamalarin  olduk¢a gergek¢i  oldugunu
gostermektedir. Hatanin %5 ve daha diigiik olmas1 beklenmektedir. Bagka enerjiler
ve iyonlarla ilgili ayrmtili girme derinligi hesabi yapilmadigindan bu sonuglarin
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yapilacak deneylerde enerji sec¢iminde kullamlabilecegi ve amaglanan derinlik

konusunda belirleyici olacag: géziikkmektedir. Tablo 1°de ayrica bagka metallerin bu

enerjilerdeki girme derinlikleri hesaplamalan da artan Z sirasinda verilmiglerdir.

Tablo 5.1. Farkli enerjili metal iyonlan i¢in girme derinligi

60 keV 120 keV 240 keV 300 keV
Iyon Erigim Sapma | Erigim Sapma | Erigim Sapma | Erisim Sapma

mesafesi mesafesi mesafesi mesafesi

A) A) A) A A) A) &) A)
Mn 382(D) | 172 740 309 1426 544 1801 669
(Z=25) 113 (Y) | 147 220 279 386 491 473 604
Fe 368(D) | 164 697 288 1388 535 1728 637
(Z=26) 114 (Y) | 146 202 257 381 485 448 576
Co 362(D) | 158 680 285 1313 503 1647 614
(Z=27) 108 (Y) | 139 187 238 356 455 427 545
Ni 348 (D) | 157 660 272 1254 496 1598 599
(Z=28) 102 (Y) | 131 186 238 339 433 416 530
Cu 341 (D) | 150 629 256 1215 472 1524 559
(Z=29) 98 (Y) 126 172 220 316 404 384 494
Ag 254 (D) 97 431 163 777 285 951 346
(Z=47) 62 (Y) 79 101 129 179 228 211 171
Pt 216 (D) 66 339 105 558 174 661 203
(Z=78) 42 (Y) 53 65 82 102 129 119 152
Au 215 (D) 65 338 103 556 168 656 199
(Z=79) 42 (Y) 53 65 82 100 127 117 149
Hg 215 (D) 65 337 102 552 168 653 168
(Z=80) 42 (Y) 53 63 80 99 125 115 146

D: Derinligine, Y: Yanlamasina

Elde edilen bu yapilarin dalga kilavuzu olarak kullamlabilmeleri i¢in girme

derinliklerinin en azindan kullamlacak 1s13in dalga boyu mertebesinde olma
zorunluluklar1 bulunmaktadir. Ayrica fiber optik teknolojisiyle uyum igin >5mikron

sart1 da aranabilir. Bu gercevede yiiksek enerjili iyon dikme olasilif: kullanilmasi

avantaj saglayabilecektir (Tablo5.2).




Tablo 5.2. H' ve He’ iyonlarinn farkli enerjiler igin girme derinligi sonuglar:
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300 keV 600 keV 1000 keV 2000 keV
Iyon

Erisim Sapma | Erisim Sapma | Erisim Sapma | Erisim Sapma

mesafesi mesafesi mesafesi mesafesi

[ (um) A | @m) GY) (um) A) | (um) (um)

H 2,60(D) | 2249 | 6.01 3446 | 12.10 |4385 |34.00 1.00
(Z=1) 2.74(Y) | 3600 | 4.16 5532 6.90 | 9354 1.61 2.30
He 1.45(D) | 2535 | 2.29 2998 335 | 2775 6.13 3.05
(Z=2) 2.96(Y) | 3638 | 3.20 4091 349 | 4439 4.03 5.11

D: Derinligine, Y: Yanlamasina

Yariiletken katkilamanin non-lineer uygulamalarda sik¢a kullanilan bir bagka yol

olmas: sebebiyle bu tip calismalarda bulunacak aragtirmacilara yol g6sterici

olabilmesi amaciyla degisik yariiletken iyonlarin ZnO kristalinde girme derinlikleri,

yine artan Z sirasinda hesaplanmig ve Tablo 5.3’te verilmiglerdir.

Tablo 5.3. Bazt Yariiletken iyonlarm farkl enerjiler i¢in girme derinligi sonuglar:

60 keV 120 keV 240 keV 300 keV
Element Erisim Sapma Erisim Sapma | Erigim Sapma | Erigim Sapma
mesafesi mesafesi mesafesi mesafesi
A) A A |A 1A A) GV A)
Si 687 332 | 1414 617 | 3149 1026 | 3734 1335
(Z=14) 267 337 510 649 968 1165 | 1142 1420
Ge 317 136 579 234 | 1098 419 | 1358 508
(Z=32) 86 111 | 150 | 191 | 272 348 | 340 435
Sn 250 93 423 157 750 267 | 907 323
(Z=50) 58 74 95 | 121 | 163 208 | 194 247
Pb 214 63 336 100 546 167 | 645 195
(Z=82) 42 53 62 79 98 124 114 145

D: Derinligine, Y: Yanlamasina
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Kristal ve amorf yapilarin lazer aktif elemanlar (3+ grubu elementleri) i¢in taban
madde olarak kullamlmas: sebebiyle bu c¢alismamin son pargasi olarak bu
elementlerden bazilarinin ZnO kristaline iyon dikme yontemiyle sokulmalar1 durumu

da incelenmis ve hesaplama sonuclan Tablo 5.4’te sunulmuslardir.

Tablo 5.4. Bazi lantanitlerin ZnO kristalinde farkl: enerjiler i¢in girme derinligi sonuglari

60 keV 120 keV 240 keV 300 keV
Iyon Erisim Sapma Erigsim Sapma | Erigim Sapma | Erigim Sapma
mesafesi mesafesi mesafesi mesafesi
A (A) A) A | A A) A) A)
Nd 232(D) 81 382 134 650 228 790 266
(Z=60) 50(Y) 64 80 102 133 170 159 202
Eu 229(D) 77 | 374 128 630 218 764 251
(Z=63) | 49(Y)| 63 76 97 | 127 161 | 148 189
Er 224(D) 73 361 119 601 200 725 233
(Z=68) | 46(Y)| 59 72 91 |115 147 | 137 176

D: Derinligine, Y: Yanlamasina

5.5. Tartisma ve Oneriler

Kristallere yariiletken madde dikilmesi giiniimiiz optoelektronik aragtirmalarinin
vazgecilmezleri arasindadir. Metal iyonlart liglincli mertebe non-lineer optik
katsayilarinin bilyilkk olmasi ve non-lineer kirma indisindeki hizli deZigimleri
sebebiyle yariletken iyonlara nispeten daha siklikla aragtirmalarda kullamilmakla
beraber; bazi yariiletken maddelerin non-lineer etkileri yine de yliksek mertebeli
olabilmektedir. Bu sebeple ileri bir arastirma olarak ZnO Kkristaliyle, baska teknolojik
uygulamalarda kullanilabilen taban madde saglayici kristallere yariiletkenlerin iyon
dikme yontemiyle sokulmasi durumunun deneysel verilerle test edilmesi ve

dogrulanmasi gerceklestirilebilir.
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