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BOLUM 1

GIRIiS

Maddenin ve 1s183in dogasini agiklamaya c¢alisan Thomas Young (1803)
tarafindan gerceklestirilen kirmim ve girisim deneyleri, Albert Einstein tarafindan
151810 enerji paketlerinden (1905) olusmasi ve de Broglie (1924) tarafindan maddenin
dalga Ozelliginin oldugunun bulunmasi maddenin hem dalga hem de pargacik
ozelligine sahip oldugu ispatlanmistir. Fizikteki bu devrimler modern kuantum
teorisinin dogmasmma neden olmustur. Maddenin dalga o6zelligini tanimlayan
Schrodinger denklemi, maddenin igyapist ve Ozellikleri hakkinda yeni bilgiler
saglamigtir. Sistemin tim serbestlik derecelerine bagli olan dalga fonksiyonu,
serbestlik derecesi arttik¢a ¢6ziim karmasik ve zor bir hal alir. Bilgisayarlar yardimiyla
kisa siirelerde ¢ok sayida hesaplar1 yapabilme olanagi olmasina ragmen ¢ok pargacikli
sistemlerde bir¢ok etkilesimi goz Oniinde bulundurmak gerekmektedir. Bu ylizden

yaklagimlar yapilarak denklem ¢6ziilebilir hale getirmek gerekmektedir.

Yogunluk fonksiyonel teorisi (YFT), hem fizikte hem de kimyada metallerin,
yariiletkenlerin ve yalitkanlarin 6zelliklerini agiklamakta kullanilan dalga fonksiyonu
yerine elektron yogunluguna bagli yaygin ve basarili bir modelleme metodudur. Klasik
metotlarla karsilastirildiginda YFT cok pargacikli sistemler i¢in hesaplama siiresini
onemli dlciide kisaltmaktadir. Elektronik devre elemanlarinda yaygin olarak kullanilan
yariiletken malzemelerin atomik yapisi, elektronik yapist ve kimyasal 6zelliklerinin
deneysel sonuglarla uyumlu bir sekilde bilinmesi hem zaman hem de maddi agidan

¢ok onemlidir.



Yariiletkenler elektrik iletimine karsi direngli olmalarina karsin katkilama
denilen bir yontem ile iletkenlikleri degistirilebilir. Iletkenlikleri degisen yariiletken
bilesiklerin davranislar1 diyotlarin, transistorlerin ve diger elektronik pargalarin
temelini olusturur ve kuantum fiziginin gelismesiyle yariiletkenlerin 6zelliklerinin
aciklanmasi transistorlerin ve entegre devrelerin gelisimini saglamistir (Shockley,

1950).

Tez galismasinda Yyariiletken malzeme olan silisyum (Si), germanyum (Ge) ve
ikili yariiletken bilesiklerin elektronik 6zelliklerini hesaplamak igin Baroni ve
arkadaslar1 tarafindan gelistirilen acgik kaynak kodlu bir hesaplama programi olan

Quantum Espresso kullanilmistir (Giannozzi, 2009).

Bu tez calismasinin ikinci boliimiinde YFT’ nin dayandig1 matematiksel zemini
ve temel kavramlar hakkinda bilgi verilmistir. Ugiincii boéliimde silisyum ve
germanyum i¢in farkli pseudopotansiyeller kullanilarak toplam enerji, bant aralig1 ve
hacim modiilii hesaplanmig ve literatiir degerleriyle karsilagtirma yapilmistir. Bulunan
sonuglar karsilagtirilarak en uygun pseudopotansiyel secilmis ve bu pseudopotansiyel
icin yakinsama hesaplamalari yapilarak bant yapisi ve durum yogunlugu ¢izilmistir.
Ayrica Si;_,Ge,, Galyum Arsenik (GaAs), Indiyum Arsenik (InAs) ve Galyum Fosfiir
(GaP) qibi ikili yariiletken bilesikleri icinde toplam enerji, bant araligt ve hacim
modiilii gibi parametreler hesaplanmis ve literatiir degerleriyle karsilastirilmis, bant
yapist ve durum yogunlugu g¢izilmistir. Son bolimde de elde edilen sonuglarin

yorumlanmasi yapilmigtir.



BOLUM 2

KURAMSAL BIiLGILER

Bilim diinyasinin en 6nemli olaylarindan biri olan ve kuantum kimyasinin
mihenk taglarindan olan bir sistemin Ozellikleri hakkinda bilgi veren Schrédinger
denklemi ile modern fizikte agiklanamayan durumlarin ¢6ziimii i¢in yeni teorilerin

dogmasina neden olmustur.

Tezin bu bolimiinde YFT’ nin dayandigi yaklagimlar, hesaplamalarin temelini

olusturan teoremler hakkinda kisaca bilgi verildi.
2.1. Born-Oppenheimer Yaklasim

Tek elektrona sahip hidrojen atomu disinda daha fazla elektrona sahip
sistemlerde Schrodinger denklemi daha karmagik hal almasindan dolayr ¢oziimii
oldukga zordur. Bu yiizden ¢ok-elektronlu sistemlerin Schrodinger denklemini ¢ozmek

icin ortaya atilan yaklasimlardan ilki Born-Oppenheimer yaklasimidir.

Bilindigi gibi ¢ekirdegin kiitlesi elektronun kiitlesinden ¢ok daha biiyiik ve hiz1
elektronun hizindan daha azdir. Born ve Oppenheimer bu durumu goéz One alarak
¢ekirdegin hareketsiz oldugu bir yaklasim 6ne siirdiiler (Born ve Oppenheimer, 1927).
Bu yaklasima gore elektron cekirdege gore c¢ok daha hafif ve ¢ok daha hizh
olmasindan dolay1 c¢ekirdek elektronun bireysel hareketinden etkilenmez fakat
elektronlarin olusturdugu hareketlerinin ortalamasindan etkilenebilirler. Bu durumda

cekirdek elektronlarin olusturdugu alanda hareket eder. (Yapiorer, 2010).

Buna gore toplam enerji terimi, ¢ekirdegin hareketinin olmadigiin varsayimi
altinda sadece elektronlarin kinetik enerjisi, ¢ekirdek-¢ekirdek ve elektron-elektron

enerjisinden olusmaktadir.



2.2. Hartree Yaklasimi ve Hartree-Fock Yaklagim

Cok-elektronlu sistemler i¢in Schrodinger denkleminin ¢6ziimil igin yaygin
olarak kullanilan yaklasim dalga yaklasimidir (Ashcroft-Mermin, 1976). 1928 yilinda
Hartree  ¢ok-elektronlu  sistemin  dalga fonksiyonunu tek-elektron  dalga
fonksiyonlarinin ¢arpimina indirgemistir. Hartree yaklagimina gore atom icerisindeki
elektronlar ¢iftler halinde degil birbirinden bagimsiz bir sekilde hareket etmektedir.
Bir elektron diger elektronun ve ¢ekirdegin olusturdugu bir ortalama alan ile etkilesim
icindedir.

Dalga fonksiyonlari, degismeyen homojen bir sistem iginde basit diizlem

dalgalar olarak alinabilir.

Hartree yaklasiminin temeli c¢ok-elektron dalga fonksiyonu N tek-elektron
dalga fonksiyonlarinin ¢arpimi olarak yazilmasina dayanir. Buna goére; N-elektronlu
bir sistemin N tane denklemi vardir. Bu durumda c¢ok-elektronlu sistemin dalga

fonksiyonu,

lP(FlfFZI ---,FN) = l_lliv=1lpi(?i) (21)
seklinde ifade edilir. Burada i. elektrona etki eden potansiyel
Vi(#) = Veee ) + Vu(P) (2.2)

esitligi ile ifade edilir. Potansiyel enerjideki ilk terim ¢ekirdek ve elektronlar

arasindaki potansiyel enerjiyi,

Zi

|77

Vee () = — % (2.3)

ve ikinci terim ise Hartree enerjisi olarak ifade edilen elektronlar arasi potansiyel

enerjiyi
Voo ) = —e [ dW% (2.4)




ifade eder.

Sistemin Hamiltonyenini,

H=- §V15V2+Vi(i") (2.5)
ve i. elektrona etkiyen yogunluk terimini,

n(r) = Biws| ;P (2.6)

tek elektron dalga fonksiyonlarini denkleme eklersek,

[~ 292 4 Yo ()| W) + By u C () = g 4 (”'| w,(r) 2.7)

=7

Hartree denklemi ile verilir.

Pauli disarlama ilkesini hesaba katmayan Hartree fonksiyonununun
gelistirilmesi 1930 yilinda Fock ve Slater tarafindan yapilmistir. Hartree-Fock
yaklasiminda bu ilke kullanilir. Bu ilke geregince iki elektronun yer degistirmesi
asimetrik olmalidir ve yer degistirmeden dolayr dalga fonksiyonu isaret

degistirmelidir.

W(F1,72, ...,Fi, FN) == _I'P(71,F2, ...,F)‘, FN) (28)

Buna gore c¢ok-elektronlu dalga fonksiyonu, tek-elektronlu dalga fonksiyonlarinin

carpimlar1 yerine Slater determinanti denilen ¢arpimlarinin toplamlart seklinde ifade

etmislerdir.
W) e W@
lpHF = —= = _dethjllpz l'IJNl (29)
VNI — — VN!
Wy(xy) - Pn(xy)



Sistemin Hamiltonyeni,

[—%vz + Vc_e(f’)] W, (7) +

e E21C) — — () wi(r S —
Xjdr ;_%| wi(r) - X, f dr %f)wj(r) =& Wi(r7) (2.10)

ile ifade edilir. Elde edilen denklemdeki son terim “degis-tokus korelasyon” terimidir

ve Hartree yaklasimindan ¢ok daha karmasiktir.

Elektron-elektron etkilesimin sonucu olan degis-tokus korelasyon teriminin
sisteme katkisini bulmak i¢in 6nerilen “yogunluk fonksiyonel teorisi”ne gore sistemin

¢coziimi dalga fonksiyonu yerine elektron yogunluguna baglidir.

2.3. Yogunluk Fonksiyonel Teorisi

Malzeme modellemesinin basarili bir sekilde yapabilmesi, deneylerden elde
edilen sonuglarla tutarli olmasi ve farkli bakis agilart gelistirmesi YFT’ nin basarili ve

popiiler bir yaklagim olmasini saglamistir.
2.3.1. Thomas-Fermi Teoremi-Thomas Fermi Dirac Teoremi

Atomlar ve molekiiller gibi gok-elektronlu sistemlerin fiziksel 6zelliklerinin
belirlenmesi i¢in Schrodinger denkleminin ¢oziimii olduk¢a zordur. Bu durumda dalga
fonksiyonu yerine elektron yogunlugu iizerine odaklanan bir yaklagim kullanmanin
bircok avantaji vardir. Maddelerin fiziksel Ozellikleri cogunlukla elektronlarin
dagilimlar ile belirlenir. Dalga fonksiyonu yerine temel degisken olarak elektron yiik
yogunlugunun kullanilmasint 6ne siiren ilk yaklasim olan YFT’nin temellerini

olusturan Thomas-Fermi yaklasgimidir (Thomas, 1926; Fermi, 1928).

Bu modele gore n(7) elektron yiik yogunlugu, Thomas-Fermi toplam enerjisini

Verir.

E=T+ V_,+V,_, (2.11)



Yik yogunlugu kinetik enerjinin bir fonksiyoneli olarak verilir (Jones ve

Gunnarsson, 1989) ve ilk terim sistemin toplam kinetik enerjisini,

5
T =C, [n(@)3d? (2.12)
Ikinci terim ¢ekirdek-elektron etkilesme enerjisi,
Vice = fn(?)VC(F) dr (2.13)

Son terim ise elektron-elektron etkilesme enerjisini veren terimidir.

) didr (2.14)

_1 2 rn@n(
Ve—e - Ee f f"_;'_/

Thomas-Fermi teoremi atilan 6nemli bir adim olmasina ragmen elektronlar
arasindaki degis-tokus enerjisini dikkate almamistir (Oganov, 2002). Bu yiizden
teoremin kesinligi sinirlidir. Dirac elektronlar arasindaki etkilesim i¢in degis-tokus
korelasyon enerji terimi teoriyi genisletmesine ragmen elektronlarin davraniglarini

aciklamakta yetersiz kalmaktadir (Dirac, 1930).

4
ETFP = ETF 4 C, [ n3(7) d7 (2.15)

2.3.2. Yogunluk Fonksiyonel Yaklasimi

Yogunluk fonksiyonel teorisi 1964 yilinda Hohenberg ve Kohn tarafindan gok-
elektronlu sistemlerin taban durum 06zelliklerini aciklamak i¢in ortaya atilan bir

yaklagimdir.

Cok-elektronlu sistemin taban enerjisini hesaplarken temel degisken olarak

dalga fonksiyonu yerine yer ve zamanin fonksiyonu olan elektron yogunlugunu n(7)



almak sistemin ¢ozliimiinii daha kolay hale getirir (Yapiorer, 2010). N tane elektrona

sahip bir sistemin Schrodinger denklemi,
-3V + V| W@ = ¥, (2.16)

seklindedir. Buradaki W;(#) tek dalga fonksiyonunu ve V(#) tek elektronun tiim

etkilesimlerini igeren potansiyel enerji terimidir.
V(@) = Voo o (P) + Vy () + Vi (7) (2.17)
Potansiyeldeki ilk terim c¢ekirdek-elektron etkilesimi, ikinci terim diger elektron-

elektron etkilesimi, tiglincii terim ise degis-tokus korelasyon etkilesimidir.

Toplam enerji terimi ise;

E[n(®)] = T[n(@)] + fd?d?”j?_”rif‘ 4 Eyc[n(®] + [ n(@®V,_ (D7 (2.18)
seklinde ifade edilmistir.
Veukin () = J dFdrT 22 + Bxc[n@)] + [ Voo (A7 (2.19)

terimi etkin potansiyel enerji olarak tanimlanirsa
1 - - -
[; V; + Vetkin (r)] Y, (7) = e¥;(F) (2.20)

N elektrona sahip sistemin Schrodinger denklemine doneriz. Toplam enerjiyi
hesaplamak icin sistemin tiim serbestlik derecelerinin fonksiyonuna bagli dalga
fonksiyonlariin ¢6ziimiinii bulmak gerekir. Fakat iki parcacik arasindaki olasilik

yogunlugunu bilmemiz denklemin ¢6ziimii i¢in yeterlidir.



i. durumdaki elektron yiik yogunlugu,

n (7)) = —e|¥; (P (2.2)
seklinde verilirken toplam elektron yiik yogunlugu ise,

n () = —e %l Wi (P)|? (2.22)

seklinde verilir.

Tiim sistemin pargacik yogunlugu,
Tl(f‘)) =N J‘ILIJ()(Fl, Fz, "'IFN)IdFl e dFN (223)

ve ¥, sistemin taban durumu dalga fonksiyonudur.
2.3.2.a. Hohenberg-Kohn Teoremleri

1964 yilinda Hohenberg ve Kohn ¢ok-elektronlu dalga fonksiyonunun ¢6ziimii
icin YFT’nin temelini iki 6nemli teoreme dayandirmaktadir. Temel degisken olarak
dalga fonksiyonu yerine elektron yogunlugunu kullandilar. Sistemin taban durumu,

toplam enerjiyi en diisiik degere sahip elektron yogunluk dagilimiyla tanimlanabilir.
Teorem 1: Elektron yogunlugu n(#), elektron yogunlugunun fonksiyoneli olan
E[n(#)] toplam enerjiyi belirler.

Bir F[n(#)] evrensel bir fonksiyonel ile V,(#) dis potansiyel altinda toplam enerji,

E[n(@) ] = [ Vas@n@dF + F[n(#)] (2.24)

seklinde ifade edilir.

Teorem 2: Toplam enerjiyi minimize eden elektron yogunlugu taban durumdaki
elektron yogunlugudur.
F[n(#)] evrensel fonksiyoneli biliniyorsa n(#) ile verilmis bir dis potansiyel altinda

temel durum enerjisi ve yogunlugu bulunabilir.



2.3.2.h. Kohn-Sham Denklemleri

Hohenberg-Khon teoremi c¢ok-elektronlu bir sistemin toplam enerjisini
hesaplamak i¢in yeterli degildir. Bunun i¢in 1965 yilinda Khon-Sham, Kinetik enerji
terimi, dis potansiyel altinda etkilesim terimi ve elektron-elektron etkilesim terimi

olmak iizere ii¢ terimden olusan yeni bir toplam enerji fonksiyoneli tanimladilar.

E[n(®)] = T[n(] + Vais[n(#)] + Ve—e[n(P)] (2.25)

Uygun yaklasimlarla kinetik enerji ve elektron-elektron potansiyel enerji
fonksiyonellerini hesaplamak igin enerjinin en disik degere getiren bir deger
bulunabilir. Khon-Sham bu fonksiyonelleri bulmak igin etkilesen elektronlardan
olusan sistem yerine etkilesmeyen elektronlardan olusan bir sistem tanimladilar ve bu

sistemi bir dis potansiyel altinda hareket ettirdiler.

Khon-Sham potansiyeli olarak tanimlanan potansiyel,

Vks(P) = Vg () + Vg (7) + Ve (F) (2.26)

bir dis potansiyel, Hartree potansiyeli ve degis-tokus korelasyon enerjisinden
olusmaktadir.

2.3.3. Degis-Tokus Korelasyon Enerjisi

Exc degis-tokus korelasyon enerjisi, etkilesmeyen elektronlardan olusan bir
sistemi elektron-elektron etkilesimi varmis gibi kabul edilmesi sonucu ¢ikmuistir.

Degis-tokus korelasyon enerjisini,

Exc[n(®)] = (T[] — Ts[n(P)D) + Ve [n(P)] — Vi [n(7)] (2.27)

olarak ifade edebiliriz. Burada (T — Ty) ilk terim Kinetik enerjiyi, V,_, elektron-elektron

etkilesme enerjisini ve V,; Hartree enerjisini ifade eder.
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Sistemin taban enerjisini bulmak i¢in Ey. degis-tokus korelasyon enerjisinin
bilinmesi gerekmektedir. Bu bilinmezlikten kurtulmak ve sistemin elektron dagilimi i¢in
genel olarak iki yaklasim kullanilmaktadir. Bu yaklasimlardan birincisi yerel yogunluk

yaklasimi (LDA) diger bir yaklasim ise genellestirilmis gradyent yaklasimidir (GGA).
2.3.3.a. Yerel Yogunluk Yaklasimi

Degis-tokus korelasyon enerjisini hesaplamak icin fonksiyonel yerel yogunluk
n(7#)’ye bagli bir fonksiyonele yaklastirilir. Degis-tokus korelasyon enerjisinin

yogunluga bagli ifadesi,

€xc(P) = €30 [n(P)] (2.28)

seklindedir ve herhangi bir 7 noktasindaki ayni yogunluga sahip homojen elektron

gazinin degerine esit oldugunu kabul eder.

Yerel yogunluk yaklagiminda enerji terimi, elektron yogunlugu ile varsayilan
degerde hesaplanan enerji yogunlugunun integrasyonu ile elde edilir (Kohanoff J.,
2006).

Exd'[n(P)] = [ ex. ) n(@dr (2.29)
Degis-tokus korelasyon potansiyeli, degis-tokus korelasyon enerjisinin elektron
yogunluguna gore tiirevi olup, elektron yogunlugunun baghdir. Buna gore degis-tokus

korelasyon potansiyeli,

SEJIC‘?A _ A[n(P)exc(7)
sn(@®  on(®

L= 6, () +n(R) 220 (2.30)

VEPAn(P] = el

seklindedir.

Yerel yogunluk yaklasimi homojen sistemler bant yapisi1 ve toplam enerji gibi
hesaplamalar: i¢in yaygin olarak kullanilmaktadir. Homojen olmayan sistemlerde de

calisan yeni yaklasim ile sistem igerisindeki degisimler de hesaba katilmistir.
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2.3.3.b. Genellestirilmis Gradyent Yaklasimi

Genellestirilmis gradyent yaklasimi, hem elektron yogunlugunu hem de
elektron yogunlugundaki degisimleri hesaba katar. (Perdew, 1992; Perdew, Burke ve
Ernzerhof, 1996; Kohanoff, 2006).

Buna gore toplam enerji terimi ESS4[n(#), Vn(#)], her iki terimine baglhdir.

ESEAN(), Vn(P)] = [ exc(n(®), Vn(®)) n(@)d7 (2.31)

Elektron yogunlugundaki degisimleri de hesaba katan genellestirilmis gradyent
yaklasimi, bag uzunlugu ve toplam enerji hesaplamalarinda yerel yogunluk

yaklagimina gére daha iyi sonuglar verir.
2.4. Diizlem Dalga Metodu

Orgiiniin periyodikligi ile diizlem dalgalarin bir seti kullanilarak Khon-Sham
denklemleri ¢oziilebilir. Bloch teoremine gore elektron dalga fonksiyonu diizlem

dalgalarin toplami olarak yazilabilir.

>

Wi(F) = Tgcipae e O (2.32)

Bloch teoremi, her bir k noktasindaki elektron dalga fonksiyonlarmin ayrik bir
diizlem dalga baz seti tarafindan agilabilecegini ifade eder(Ozer, 2010). Bu sete sadece

kinetik enerjileri belirli bir kesme enerjisinden kiiciik diizlem dalgalar dahil edilir

(Y1lmaz, 2012).
h - -
— |k + G| < Exesme (2.33)

Boylelikle kesme enerjisi tarafindan diizlem dalga seti sinirlandirilir. Bununla
birlikte kor ve valans elektronlarini tanimlamak i¢in kullanilan dalga fonksiyonlarin-

dan kaynakli hatalar pseudopotansiyel yaklagimi ¢ozecektir.
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2.5. Pseudopotensiyel Yaklagim

Malzemenin O6zelliklerini belirleyen elektronlar, ¢ekirdek etrafinda kor ve
valans elektronlar1 olmak tizere iki gruba ayrilir. Kor elektronlart ¢ekirdege yakin
yoriingelerde c¢ekirdege siki  sekilde baghdir ve kimyasal etkilesmelerden
etkilenmezler. Valans elektronlari ise son yoriingede kimyasal baglarin olugmasinda ve
malzemenin elektronik 6zelliklerinin belirlenmesinde biiyiik bir rol oynayan degerlik

elektronlaridir (Cohen, 1988).

Sekil 2. 1. Basit bir atom modeli

Kor elektronlar1 valans elektronlarina oranla daha biiyiik bir potansiyele maruz
kalmalar1 ve valans elektronlarinin yiiksek kinetik enerjiye sahip olmalar1 bant hesap-
lamalarinda biiyiik bir soruna neden olmaktadir. Pseudopotansiyel metodu valans
elektronlarini etkileyen ve kor elektronlarini kismen perdeleyen bir pseudopotansiyel

tanimlar (Antoncik, 1959; Phillips ve Kleinman, 1959).

Bloch teoresine gore elektronik dalga fonksiyonlar1 diizlem dalga setlerine gore
yazilabilir. Elektronik dalga fonksiyonlarinin diizlem dalgalar kullanilarak
aciklanmasi, siki bir sekilde baglanmis olan kor orbitallerinin ag¢ilmasi ve kor
bolgesindeki valans elektronlarimin dalga fonksiyonlarinin saliimlarini takip etmesi
acisindan fazla sayida diizlem dalga baz setine ihtiya¢ duyar ve genellikle elektronik
dalga fonksiyonlarinin genisletilmesi i¢in kullanilmaya pek de elverisli degildir.
Pseudopotansiyel metot ¢ok daha az sayida diizlem-dalga baz seti kullanilarak elektron
dalga fonksiyonlarinin genigletilmesine imkan saglamaktadir (Payne, 1992; Yin,

1982).
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EBulgesi

Sekil 2. 2. Elektron dalga fonksiyonu ve pseudopotansiyel fonksiyonunun sematik
gosterimi

Temel ilkelere dayanan yontemlerle elde edilen pseudopotansiyeller, bir sis-
temin tiim elektronlarini iceren atomik hesaplamalar yapilarak dretilirler. YFT
cercevesinde bu iS, kiiresel perdeleme yaklasimi yapilarak ve radyal Kohn-Sham

denklemi 6z-uyumlu ¢oziilerek yapilir (Troullier ve Martins, 1991).

2.6. Sistem Parametreleri

Bu tezde hesaplamalar agik kaynak kodlu elektronik yap1 ve enerji
hesaplamalarinda sik¢a kullanilan ve modelleme yapabilme olanagi saglayan Quantum
Espresso adli bir hesaplama programiyla yapilmistir. Hesaplamalar programin Plane-
Wave Self Consistent Field (PWscf) olarak bilinen Diizlem Dalga Oz Uyumlu Alan
bileseni kullanilmistir. Program yogunluk fonksiyonel teorisi, diizlem dalga baz seti ve
pseudopotansiyele dayanmaktadir. Bu programin secilmesinin amaci sistemin
biiyiikliigiine goére hem tek bilgisayar hem de ¢oklu bilgisayar sistemlerinde kullanima
olanak saglamasidir. Program sistemin taban durumunu belirleyen parametrelere ek

olarak Eyesme kpoint Ve Orgii sabiti gibi parametreleri degistirme imkan1 sunmaktadir.
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2.6.1. Kesme Enerjisi (Eresme)

Denklem 2.32’de belirtilen diizlem dalgalarin toplami seklinde yazilabilen
sonsuz sayida elektron dalga fonksiyonunun ¢oziimii sadece belli bir degerden daha

kiigiik kinetik enerjiye sahip ¢oziimlerin toplami seklinde hesaplanabilir.
V() = Lo pi(R+E)7 (2.34)

Periyodik sistemler i¢in G ters orgii vektorleri ve k ilk Brillouin bolgesini tanimlar.

Diizlem dalga bilesenleri,

(G+K)

< Ekesme (2-35)

ile sinirlandirilir.

2.6.2. Knota

Gergek uzayda periyodik birim hiicrenin tekrarlanmasi ters uzayda Bravais
orglisiinii  dretir. Denklem 2.34” de belirtilen elektronun dalga fonksiyonunun
ozelliklerini ters uzayinda veya k-uzayinda tanimlamak gergek uzayda oldugundan

daha kolaydir.

Elektronik taban durumunu bulmak igin yapilan 6z uyumlu dalga
hesaplamasinda Brillouin bdlgesinin 6rnekleyecegi k noktalari, k noktalar listesinde
veya Monkhorst-Pack orgiisiinde belirtilerek tanimlanabilir. Monkhorst ve Pack
orglisinde k noktalart Brillouin bolgesinde homojen olarak dagilmaktadir.
(Monkhorst, 1976).

Enerji band1 veya yiikk yogunlugu gibi parametreleri hesaplamak igin k
noktalarinin iizerinden toplamin yapilmasi gerekmektedir. Bu nedenle etkili toplam

secmek sonuclarin yakinsamasi i¢in ¢ok dnemlidir.
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2.6.3. Band yapis1 ve Durum Yogunlugu (DoS)

Sekil 2.1 de gosterilen bir atomun elektronlar1 ydriingede belli enerji
seviyelerinde bulunmaktadir. En yiiksek enerji seviyesine sahip son yoriingedeki
clektronlara degerlik elektronu veya valans elektronu denmektir. Bu valans
elektronlar1 bir elementin fiziksel, kimyasal 6zelliklerini tanimlarken ayrica kimyasal
bag yapip yapamayacagini da belirler. Bir maddede valans bandi ve iletkenlik bandi
olmak tizere 2 enerji bandi bulunmaktadir. Valans bandinda bulunan valans
elektronlart iletkenlik bandina ge¢mesi o maddenin iletkenlik kazanmasi demektir.
Valans elektronlar1 serbest hale gegiren enerji seviyesinin araligi maddenin iletken,
yalitkan veya vyariletken oldugunu gosterir. Sekil 2.3° de bant araliklar
gosterilmektedir. Bir katinin elektronik bant yapisi, onun elektrik, manyetik ve optik
Ozelliklerini tanimlamasindan dolayr elektronik cihazlarda kullanilacak olan

malzemelerin ve bilesiklerin enerji bant araligini bilmek 6nemli bir kriterdir.

T o

ILETKEN BAWDI ILETKEN BANDI /J [LETKEN BANDI

BOSLUE BANDI BOZLUK BANDI

BOZLITK BANDI

/ // ///

EN'ERJ'[
ENERIJI

ENERJI
0

Jraaissin

‘iFALANS BANDI P’

‘*o.r»zm

Sekil 2. 3. (a) iletken, (b) yariiletken, (c) yalitkan enerji bant araliklar

Durum yogunlugu, enerji araliginda bir sistemdeki elektronlarin birim hacimdeki
sayilart veya her enerji seviyesinde sistem tarafindan dolu olabilecek durumlarinin
sayisidir. Birim enerji basina durumlarin sayisi olarak tanimlanan durum yogunlugu

hem elektronik hem de optik 6zellikler igin 6nemli bir parametredir. Ayrica durum
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yogunlugu yar iletkenlerde enerji bandi araligmmin belirlenmesinde ve dagilim

fonksiyonunu enerjinin bir fonksiyonu belirlemede yardimci olur.
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BOLUM 3

SONUCLAR VE TARTISMA

Entegre devrelerin yapitagi olan yariletkenler bilgisayar, cep telefonu,
mikroc¢ip ve gilines panelleri gibi bir¢cok giiniimiiz teknolojik aletlerde yaygin olarak
kullanilmaktadir. iletkenlikleri ayarlanarak iyi bir iletken veya iyi bir yalitkan
yapilabilen yariiletkenler bir¢ok farkli sektorlerde genis bir uygulama alani vardir.
Ozellikle uzay gérevleri igin yariiletken teknolojisi biiyiik bir éneme sahiptir. Ciinkii
kullanilacak olan sistemlerin yiiksek performansli, dayanikli ve giivenilir olmasi
beklenmektedir. Bu yiizden elektronik aletlerin yapilmasinda en ¢ok kullanilan iKi
elementin yani silisyumun ve germanyumun elektronik ozellikleri hakkinda bilgi

edinmek biiyiikk 6nem kazanmaktadir.
3.1. Silisyum Bulk Yapisi

Periyodik tablonun 1V-A grubunda 14 elektrona sahip silisyum diinyanin st
tabakasinda yer alan en yaygin ikinci elementtir. Yer kabugunun %25°1 silisyum
elementinden olusur. 1.3 — 6.7 um araliindaki kizilotesi dalga boylarinin %95’ini

iletmesinden dolay: silisyum yariiletken cihazlarin %95’inin yapitasi niteligindedir
(Meindl,1984; Sze,1990).

Silisyum kristali yiizey merkezli kiibik yapidan olusmaktadir. Si i¢in yapilan

literatiir calismasi sonucunda orgii sabiti a = 5.430A = 10.266 a. u. ‘dir.
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Sekil 3. 1. Silisyum kristal yapist

Silisyumun hacim modiilii, bant yapisi ve durum yogunlugu hesaplamalarinda
kullanilacak en uygun pseudopotansiyeli bulmak i¢in farkli pseudopotansiyeller igin
toplam enerji, bant araligi ve hacim modiilii hesaplanmigtir. Literatiirdeki bant araligi
degerine en yakin sonucu veren pseudopotansiyel ile kjorrq, Exesme V€ Orgll sabiti

yakinsama ¢alismasi1 yapilmaistir.

Cizelge 3. 1. Farkli pseudopotansiyeller kullanilarak hesaplanan toplam enerji, bant

aralig1 ve hacim modiilleri

Toplam enerji | Bant araligi | Hacim Modiilii
Pseudopotansiyel
(Ryd) (eV) (GPa)
Perdew-Burke-Enzerhof (PBE) | -93.45363579 0.9309 91.0
Perdew-Wang 91(PW91) -22.90041451 0.9390 96.5
Perdew-Zunger (PZ) -89.28866706 0.8163 96.8
Martins-Troullier (MT) -15.87530966 0.8571 96.7

PW91 pseudopotansiyeli i¢in yapilan hesaplamada bant araligi 0.939 eV olarak
bulunmus ve literatiirdeki silisyum bant araligi 1.12 eV degerine en yakin g¢ikan

sonuctur. Ayrica PW91 pseupotansiyeli diizeltilmis gradyant degis-tokus korelasyon

19



enerjisini hesaba katarken diger 3 pseudopotansiyel yerel yogunluk yaklasimina gore
bant aralig1 hesaplamasi yapmistir. PBE, PZ ve MT pseudopotansiyelleri i¢in bant
aralig sirasiyla 0.9309, 08163 ve 0.8571 eV’dur. Yerel yogunluk yaklasimina gore
hesaplama yapan pseudopotansiyeller arasinda 1.12 eV degerine en yakin sonucu

veren PBE pseudopotansiyelidir.

Hacim modiilii hesaplamasinda 101.97 GPa olan literatiir degerine en yakin
degerler 96.8 GPa degeriyle PZ ve 96.7 GPa degeriyle MT pseudopotansiyeli iken en
uzak deger 91.0 GPa degeriyle PBE pseudopotansiyelidir.

3.1.1. Orgii Sabiti Yakinsamasi

PBE, PW91, MT ve PZ pseudopotansiyelleri i¢in orgii sabiti yakinsamasi
yapilmis ve literatiirde bulunan a = 10.266 a.u orgi sabiti degerine en yakinliklar
kontrol edilmistir. Hesaplama yapilirken Ej.spe degeri biitiin hepsi icin 25 Ryd ve
orgii sabiti a = 10.266 a.u olarak almmustir. Orgii sabiti degeri degistirilerek toplam
enerji degerindeki degisimler gézlemlenerek elde edilen sonuglar asagidaki sekillerde

gosterilmistir.

-93.25

E toplam
(Ryd)

-93.30 -

-93.35 -

-93.40 -

-93.45 -

-93.50

8.5 9.0 9.5 10.0 10.5 11.0

a(a.u)

Sekil 3. 2. PBE pseudopotansiyeli i¢in 6rgii sabiti yakinsamasi
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Etoplam

Etoplam

(Ryd)

(Ryd)

-22.70

-22.75
-22.80
-22.85
-22.90
-22.95
8.5 9.0 9.5 10.0 10.5 11.0
a(a.u)

Sekil 3. 3. PW91 pseudopotansiyeli i¢in orgli sabiti yakinsamasi

-15.70
-15.75 A
-15.80 A
-15.85 -
-15.90
8.5 9.0 9.5 10.0 10.5 11.0
a(a.u)

Sekil 3. 4. MT pseudopotansiyeli i¢in orgii sabiti yakinsamasi
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Sekil 3. 5. PZ pseudopotansiyeli i¢in 6rgii sabiti yakinsamasi

Orgii sabitinin degisimine bagli olarak degisen toplam enerjinin en diisiik
oldugu Orgii sabiti degeri biitiin potansiyeller i¢in literatiir degeri olan 10.266 degeri ile

uyumlu oldugu gézlenmistir.
3.1.2. Kesme Enerjisi Yakinsamasi

MT pseudopotansiyeli popiiler bir metot olmasindan dolayr diger

hesaplamalarin hepsi bu pseudopotansiyeli kullanilarak yapilmistir.

Silisyum bulk yap1 i¢in en uygun kesme enerjisini belirlemek i¢in deneysel
Orgli sabiti olan a = 10.266 a.u. kullanilmis ve kporq seti (6x6x6) degerinde
tutulmustur. Kesme enerjisi 10 Ryd degeri ile baslanip belli araliklarla arttirilarak, en
diistik toplam enerji degerini veren kesme enerji degeri bulunmustur. Bu islem i¢in her
bir kesme enerjisi degeri icin toplam enerji hesaplanmis, toplam enerjinin kesme

enerjisine gore degisimi sekilde verilmistir.
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Sekil 3. 6. Toplam enerjinin kesme enerjisine gore degisimi

Sekil 3.6° da gorildiigii gibi kesme enerjisi 35 Ryd'den sonraki degerler icin
elde edilen toplam enerji degerleri birbirine yakinsamigtir. Toplam enerji degerinin

artan kesme enerjisiyle birlikte azalmasi varyasyon prensibinden kaynaklanmaktadir.
3.1.3. kyokta Yakinsamasi

Knokta ©n uygun degerini belirlemek icin yapilacak olan yakinsama
caligmasinda orgli sabiti a = 10.266 a.u ve kesme enerjisi bir 6nceki hesaplamada
sonucunda ¢ikan E_,; = 35 Ryd olarak alinmistir. Farkli ky k. degerlerinde ki
toplam enerji degerleri hesaplanmis ve ks, degerlerindeki degisimi ¢izilmis Sekil

3. 7°de gosterilmistir.
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Sekil 3. 7. Toplam enerjnin ky, okt degerlerine gore degisimi

Toplam enerjinin k nokta sayisina gore degisimine bakildiginda kyqin; 2X2X2
degerinden sonra toplam enerjide ani bir diisiis gdzlenmistir. 3x3x3 degerinden sonra
knokta degerleri icin elde edilen toplam enerji degerleri birbirlerine ¢ok yakin oldugu

gbzlenmistir.
3.1.4. MT Potansiyeli i¢cin Farkh Kesme Degerlerinde Orgii Sabiti Yakinsamasi

Boliim 3.1.1°de farkli pseudopotansiyelleri i¢in yapilan orgii sabiti yakinsama
calismas1 30, 35 ve 40 Ryd ii¢ farkli kesme enerjisi degeri ile tekrarlanmustir. Orgii
sabiti 0.1 a.u. arttirllarak, en diisiik toplam enerjisini veren Orgii sabiti degeri
bulunmustur. Bu islem igin her bir 6rgii sabiti degeri i¢in toplam enerji hesaplanmus,

toplam enerjinin 6rgii sabitine gore degisimi verilmistir.
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Sekil 3. 8. Exesme = 30 Ryd igin toplam enerjinin orgii sabitine gore degisimi
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Sekil 3. 9. Exesme = 35 Ryd igin toplam enerjinin orgii sabitine gore degisimi
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Sekil 3. 11. Orgii sabiti degisimine gore 3 farkli kesme enerjisinde toplam enerjinin
degisimi

Sekil 3.11° de goriildiigii gibi kesme enerjisi 35 ve 40 Ryd icin toplam
enerjideki degisimler birbirine ¢ok yakin oldugu goézlemlenmistir. 3 farkli kesme

enerjisine gore toplam enerjinin orgii sabitindeki degisimine bakilmis ve polinomik



E (eV)

oo

olarak degistigi goriilmiistiir. Her {ic degerin minimum enerjisine karsilik gelen orgii

sabiti 10.2 a.u.ve deneysel sonug¢ degerine ¢ok yakindir.

3.1.5. Bant Yapisi ve Durum Yogunlugu

Silisyum kristali i¢in bant yapisi ve durum yogunlugu ¢izilmis ve silisyumun

hacim modulii 96.7 GPa ve bant araligi 0.8571 eV olarak hesaplanmustir.

______________

X G

L W U

Sekil 3. 12. Silisyum bant yapisi
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Sekil 3. 13. Silisyum durum yogunlugu
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3.2. Germayum Bulk Yapisi

Germanyum da silisyum gibi yariiletken bir malzeme olup periyodik tablonun
IV-A grubunda 4. periyodunda 32 elektrona sahip bir yariiletkendir. Kristal yapisi
yiizey merkezli kiibiktir.

Germanyum transistér elemani ve optoelektronik cihazlar i¢in 6nemli bir
yariiletken malzemedir. Optik ozellikleri bakimindan kizilotesi detektorlerde, genis
acili kamera merceklerinde ve ayrica elektronik endiistrisine ek olarak belirli bakteri

tiirlerine verdigi tepkiler nedeniyle kimyasal tedavi yontemlerinde kullanilmaktadir.

Sekil 3. 14. Germanyum Kkristal yapisi

Silisyum i¢in yapilan ¢alisma germanyum igin tekrarlanmis ve elde edilen

sonuclar asagidaki Cizelge 3.2° de gosterilmistir.

Cizelge 3. 2. Farkl1 pseudopotansiyeller kullanilarak hesaplanan toplam enerji, bant

aralig1 ve hacim modiilleri

Pseudopotansiyel | Toplam enerji | Bant araligi | Hacim modiilii
(Ryd) (eV) (GPa)
PBE -24.27921966 0.3642 59.0
MT -16.00428604 0.5973 75.9
PZ -16.01433759 0.5943 68.9
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Germanyum i¢in deneysel bant araligt 0.66 eV degerine en yakin MT
pseudopotansiyeli ile en uzak degerin ise PBE ile hesaplanan deger oldugu
gbozlemlenmistir. Ayni1 sekilde hacim modiilii hesaplamasinda MT’ nin buldugu 75.9
GPa deneysel deger olan 76.8 GPa degerine ¢ok yakin oldugu goriilmistiir.

3.2.1. Orgii Sabiti Yakinsamasi

PBE, MT VE PZ pseudopotansiyelleri i¢in 0rgii sabiti yakinsamasi yapilmisg

olup en diisiik enerji degerine karsilik gelen 6rgii sabiti degeri bulunmustur.

-24.10
g
5
QU
S >
S -24.15 A
&
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9.0 9.5 10.0 10.5 11.0 11.5 12.0
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Sekil 3. 15. PBE pseudopotansiyeli igin 6rgii sabiti yakinsamast
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Sekil 3. 16. MT pseudopotansiyeli i¢in 6rgii sabiti yakinsamasi
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Sekil 3. 17. PZ pseudopotansiyeli igin 6rgii sabiti yakinsamasi

Literatiir 6rgii sabiti degerine 10.692 a. u. en yakin sonucu 10.6 a.u. degeri ile PZ

pseudopotansiyeli ve 10.5 a.u. ile MT pseudopotansiyeli ile ulasilirken 11.0 a.u. degeri

ile PBE pseudopotansiyeli en uzak degeri vermistir.
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3.2.2. Kesme Enerjisi Yakinsamasi

Bolim 3.2.1’de elde edilen hem enerji araligt hem de hacim modiili
degerlerine gore deneysel sonuglara en yakin MT pseudopotansiyeli vermesinden
toplam enerjinin kesme enerjisine gore degisimi bu pseudopotansiyel ile
hesaplanmistir. Kesme enerjisi 10 Ryd degerinden baslayarak belli artig oranlarinda 50

Ryd degerine gore artirilarak toplam enerjideki degisim gozlemlenmistir.
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Sekil 3. 18. Toplam enerjinin kesme enerjisine gore degisimi

Sekil 3.18’de goriildiigii gibi 35 Ryd kesme enerjisinden sonraki degerler
birbirlerine yakinsamistir ve bundan sonra kullanilacak kesme enerjisi degeri 35 Ryd

ile sabitlenecektir.
3.2.3. kyokta Yakinsamasi

Deneysel orgii sabiti a = 10.692 a.u.ve kesme enerjisi i¢in yakinsama degeri
35 Ryd alinarak k¢, setleri i¢in toplam enerjiler hesaplanmistir. Toplam enerjinin

Knokta ya gore degisimi Sekil 3.19” de gosterilmistir.
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Sekil 3. 19. Toplam enerjinin k;,,x¢q degerlerine gore degisimi

(3x3x3) kpoktq degerinden sonra toplam enerji degerindeki degisimler ¢ok az

oldugundan (3x3x3) k,oxtq degerinden sonra yakinsamaistir.
3.2.4. MT Potansiyeli i¢cin Farkh Kesme Degerlerinde Orgii Sabiti Yakinsamasi

Farkli kesme enerjileri altinda kj,oxrq= 3x3x3 degeri ile orgli sabiti 0.1 a.u.
araliklariyla artirilarak sistemin taban durumundaki minimum toplam enerjisini veren
orgii sabiti degeri bulunmustur. Bu islem i¢in her bir 6rgii sabiti i¢in toplam enerjisi

hesaplanmis, toplam enerjinin 6rgii sabitine gére degisimi verilmistir.
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Sekil 3. 20. Exesme = 35 Ryd igin toplam enerjinin 6rgii sabitine gére degisim
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Sekil 3. 21. Exesme = 40 Ryd igin toplam enerjinin orgii sabitine gére degisim
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Sekil 3. 22. Exesme = 45 Ryd igin toplam enerjinin 6rgii sabitine gére degisim
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Sekil 3. 23. Orgii sabiti degisimine gore 3 farkli kesme enerjisinde toplam enerjinin
degisimi

Sekil 3.23’de 3 farkli kesme enerjisi karsilastirildiginda Ey.gme = 35 Ryd
degeri bize en diisiik enerji degerlerini vermektedir ve bulk yapinin taban durumuna en

yakin degerdir.



E (eV)

3.2.5. Band Yapisi ve Durum Yogunlugu

Germanyum kristali i¢in bant yapisi ¢izilmis ve MT pseudopotansiyeli igin

bant aralig1 0.5973 eV iken hacim modiilii 75.9 GPa olarak hesaplanmistir.

Sekil 3. 24. Germanyum bant yapis1
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Sekil 3. 25. Germanyum durum yogunlugu
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3.3. Si;_,Ge, Alasimi

Termoelektrik ve optoelektronik cihazlarin yapitagi olan silisyum ve
germanyumun birlesmesinden olusan Si-Ge alasimi mevcut teknolojilere sagladigi
avantajlar sayesinde bant araligi, efektif kiitle gibi parametrelerin hesaplanmasi

malzeme miihendisligi i¢in 6nemli bir gerekliliktir (Schaffler, 2001).

Silisyum ve germanyum birbiriyle karismasiyla olusan alasim kiibik kristal
yapisindadir. Oda sicakliginda orgii sabiti, Vegard Kanunu’na gore alagimdaki

germanyumun oranina gore hesaplanir (K. Brunner, 1998).

Vegard Kanunu’na gore orgli sabiti;

Asi Ge,, (X) = (1 — x)ag + xage 3.1)
veya

i ge,_ (X) = 5.6579 — 0.2269x (3.2)
seklindedir.

agi V& Qge; silisyum ve germanyum igin Orgii sabiti, X katsayisi ise ikili
alasimda ki germanyumun oranin1 vermektedir. Ayrica Vegard Kanunu’na gore bant
aralig1 ve hacim modiilii de germanyumun oranina bagli olarak degismektedir.

Bant aralig;

x < 0.85i¢in Epgne grang (x) = 1.12 — 0.41x — 0.008x> (3.3)
x > 0.85i¢in Epgnt qrang (x) = 1.86 — 1.12x (3.4)

Hacim modili;
BSil_xGex(x) =979—-228x (3.5)

formiillerinden hesaplanabilir.
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Orgii sabiti, bant araligi ve hacim modiili germanyumun oranina bagl birer
parametredir. Ornegin bu tez galismasinda hesaplamasi yapilmis olan parametreler icin
kullanilan oran x=0.5’dir. Buna gore; x=0.5 degeri Vegard Kanunu’na gore hesaplanan

degerler Cizelge 3.3’de gosterilmistir.

Cizelge 3. 3. x=0.5 degeri i¢in Si; _,Ge, alasimimin hesaplanan 6rgii sabiti, bant aralig1

ve hacim modiilii degerleri

Orgii sabiti (a.u.) Bant aralig1 (eV) Hacim modiilii (GPa)
asio_5680_5 Ebant araligt B
x=0.5 10.477 0.917 86.5

8 atomlu kiibik yapili Si;_,Ge, alasimi igin farkli iki pseudopotansiyel ile 6rgii
sabiti degeri, taban enerji degeri, bant araligi ve hacim modiilii hesaplanmis ve Cizelge

3.4’de elde edilen sonuclar gdsterilmistir.

Cizelge 3. 4. Farkli pseudopotansiyeller kullanilarak hesaplanan toplam enerji, bant

aralig1 ve hacim modiilleri

Pseudopotansiyel Taban enerji | Bant aralig1 | Hacim modiilii
(Ryd) (eV) (GPa)
Martins- Troullier -63.75104597 0.8871 63.0
Perdew-Burke- Enzerhof | _g43 35443423 |  0.9227 99.4

Cizelge 3.4’ de gosterilen bant araligi ve hacim modiilii degerleri ile Cizelge
3.3.’de teorik olarak hesaplanan degerler karsilastirildiginda PBE pseudopotansiyeli
ile yapilan hesaplamadan elde edilen sonuglar teorik sonuglara daha yakin ¢ikmustir.
PBE pseudopotansiyei icin elde edilen bant aralifi degeri 0.9227 eV iken MT
pseudopotansiyeli icin elde edilen bant araligi degeri 0.8871 eV’dur. Hacim

modiillerine bakildiginda PBE ve MT pseudopotansiyeli i¢in sirasiyla hesaplanan
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degerler 99.4 GPa ve 63.0 GPa’dir. PBE pseudopotansiyeli i¢in kesme enerjisi ve orgii

sabiti yakinsamasi yapilmis, bant yapisi ve durum yogunlugu incelenmistir.
3.3.1. Kesme Enerjisi ve Orgii Sabiti Yakinsamasi

Kesme enerjisi 10 Ryd degerinden baslayarak 5 Ryd oraninda arttirilmis ve
toplam enerjideki degisim gozlemlenmistir. Sekil 3.26’da gorildigi gibi 30 Ryd

degerinden sonra toplam enerjideki degisimler azalmis ve degerler birbirlerine

yakinsamustir.
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Sekil 3. 26. Toplam enerjinin kesme enerjisine gore degisimi

30 Ryd kesme enerjisinden sonra toplam enerjideki degerler arasindaki fark

azalmis ve birbirine yakinsamaistir.
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Sekil 3. 27. Toplam enerjinin 6rgii sabitine gore degisimi

Sekil 3.27° deki toplam enerjinin Orgli sabitine gore degisimine 10.5 a.u. ve
11.5 awu.’de toplam enerji en diisiik degerlerine sahipken 11.0 a.u. degerinde

dalgalanma goziikmektedir.
3.3.2. Band Yapisi ve Durum Yogunlugu

Bir alasimin elektronik 6zellikleri bant yapisina baglidir. Bant yapis1 ve bant
aralig1 hakkinda bilgi sahibi olmak kullanim alanina ve amacina uygun olarak istenilen
oranlarda alagim olusturmak malzeme biliminde 6nemlidir. Cizelge 3.4’de gorildiigii
gibi PBE pseudopotansiyeli i¢in SiysGeq s iKili alasiminin bant araligi 0.9227 eV ve
hacim modiilii 99.4 GPa olarak hesaplanmistir. Sekil 3.27” de bant yapis1 ve Sekil
3.28’ de durum yogunlugu goriilmektedir.
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Sekil 3. 28. Sij 5Geq 5 ikili alasiminin bant yapist
42



Dos (eV)

50.0 -

45.0 +

40.0 -

35.0 A

30.0 ~

25.0 -

. JH L

-3.0 -1.0 1.0 3.0 5.0

7.0

Sekil 3. 29. Siy 5Gey 5 ikili alasimin durum yogunlugu
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3.4. Ikili Yariiletken Bilesikleri

3.4.1. GaAs Yariiletken Bilesigi

GaAs, atom numarast 31 olan periyodik tabloda III-A grubunda yer alan
galyum ve atom numarasi 33 olan V-A grubunda yer alan arsenik ile birlesmesinden
olusan ikili yariiletken bilesiktir. Sekil 3.30’da gosterilen zincblende kristal yapisina
sahiptir. Galyum elementinin son ydriingesinde 3 valans elektronu vardir ve bu

elektronlarini arsenik elementine vererek bilesik olusturur.

Sekil 3. 30. GaAs kristal yapis1

Yiiksek tasiyict mobilitisine sahip GaAs optoelektronik cihazlar arasinda
kullannm1 silisyumdan sonra en c¢ok kullanilan III-V grubu yariletken bilesigidir.
Yiiksek verimlilige sahip bir yariiletken malzemedir. Bu 6zelliginden dolay1 gilines
pillerinde kullanim igin en uygun yariiletken bilesiktir. Ozellikle radyasyona karsi
direncli olmasindan dolay1 uzay araglarinda silisyum giines pilleri yerine alan bir
malzemedir. Ayrica monolitik mikrodalga entegre devre, kizil6tesi 1s1k yayan diyot,
lazer diyot, gilines pili gibi mikrodalga frekansina sahip cihazlarin yapiminda
kullanilmaktadir. GaAs cihazlar yliksek frekanslarda ¢alisma 6zelliginden dolay1 cep

telefonlarinda, uydu iletisiminde ve radar sistemlerinde kullanilmaktadir.

GaAs i¢in Orgii sabiti yakinsamasi yapilmig Sekil 3.31° de gdosterilmistir.
Hacim modiilii ve bant araligi hesaplanmistir. Cizelge 3.5’de literatiir degerleri ile

karsilastirilmistir.
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Cizelge 3. 5. GaAs igin hesaplanan bant aralig1 ve hacim modiiliiniin literatiir degeri ile

karsilastirilmast
Hesaplanan deger Literatiir degeri
Bant aralig1 (eV) 1.186 1.424
Hacim modiilii (GPa) 63.5 75.3
Orgii sabiti (a.u.) 10.90 10.68
-190.63
§€ -190.64 -
LT:'IS E? -190.65 -
-190.66 -
-190.67 -
-190.68 -
-190.69 -
-190.70
10.0 10.5 11.0 11.5
a(a.u)

Sekil 3. 31. GaAs igin Orgii sabiti yakinsamast

Yapilan orgii sabiti ¢aligmast sonucunda ise hacim modiilii 75.3 GPa literatiir

degerine karsilik 63.5 GPa olarak hesaplanirken, orgii sabiti degeri 10.9 a.u. olarak

hesaplanmistir. Valans ve iletkenlik bantlar1 arasindaki bant araligi Sekil 3.32°de

gosterilmis ve literatlir degeri

hesaplanmastir.

1.424 eV olan bant arahig
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1.186 eV olarak
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Sekil 3. 32. GaAs bant yapisi

Bant yapisindan elde edilen sonuglar kullanilarak Sekil 3.33’de gosterilen

GaAs yariiletken bilesiginin elektron durum yogunlugu ¢izilmistir. Sekil 3.33.a ve

3.33.b> de elektron durum yogunlugunda goézlenen degisimlerin oldugu belli

bolgelerin daha net goriilmesi acisindan ayri ayri ¢izilmigtir.
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Sekil 3. 33. GaAs durum yogunlugu
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3.4.2. InAs Yariiletken Bilesigi

Atom numarast 49 olan periyodik tabloda Il A grubunda zayif metaller

arasinda yer alan indiyum bagka elementlerle birleserek bilesik olusturabilir.

A
X >

e

Sekil 3. 34. InAs kristal yapisi

[11-V grubu yariiletken ailesinden olan diger bir bilesik olan InAs, yiiksek
elektron mobilitesi ve hizindan dolay yiiksek hizli-diisiik enerjili elektronik cihazlar
icin yakin gelecekte kullanim alani genisleyecek bir malzemedir. Dar enerji araligina
sahip InAs, Hall-Effect cihazlarda, diyot lazerlerde ve 1-3.8 um dalgaboyu araligina
sahip kizilotesi dedektorlerin yapiminda kullanilmaktadir. InAs dedektorleri oda

sicakliginda yiiksek gii¢lii uygulamalarda da kullanilabilir (Reade,2018).

Indiyum arsenik i¢in hesaplanan bant araligi, hacim modiilii ve orgii sabiti

degeri Cizelge 3.6’da gdsterilmistir.

Cizelge 3. 6. InAs i¢in hesaplanan bant aralig1 ve hacim modiiliiniin literatiir degeri ile

karsilastirilmasi
Hesaplanan deger Literatiir degeri
Bant aralig1 (eV) 0.801 0.354
Hacim modiilii (GPa) 45.8 58.0
Orgii sabiti (a.u.) 11.70 11.44
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Orgii sabitine gore toplam enerjideki degisimlere bakilarak grafik cizilmis ve
en diisiikk enerji degerine karsilik gelen orgii sabiti 11.70 a.u. olarak hesaplanmistir.

Hacim modiilii ise 45.8 GPa olarak hesaplanmustir.
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Sekil 3. 35. InAs i¢in Orgii sabiti yakinsamasi

Bant yapist Sekil 3.36’da gdosterilmis ve hesaplanan 0.801 eV bant araligi

literatiir degerinden farkli bir sonug elde edilmistir.
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E (eV)

Sekil 3. 36. InAs i¢in bant yapis1

Sekil 3.37°de InAs yariiletken alagiminin elektron durum yogunlugu
¢izilmistir. Sekil 3.37.a ve 3.37.b’ de degisimler daha ayrintili sekilde goziikmektedir.
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Sekil 3. 37. InAs durum yogunlugu
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Sekil 3.37.b. InAs durum yogunlugu
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3.4.3. GaP Yarniiletken Bilesigi

Periyodik tabloda V-A grubunda atom numarast 15 olan ametal 6zellige sahip
fosfor, galyum ile birleserek galyum fosfiir yariiletken bilesigini olusturur. Sekil 3.40°da
zincblende kristal yapisina sahip GaP gosterilmektedir.

Sekil 3. 38. GaP kristal yapisi

Optik sistemlerde bir¢ok uygulamalart mevcut olan GaP diisiik ila orta
parlakliga sahip diisiik maliyetli glinlimiizde yaygin bir sekilde kullanilan kirmizi,

turuncu ve yesil 151k yayan diyotlarin (LED) iiretiminde kullanilmaktadar.

Cizelge 3. 7. GaP icin hesaplanan bant araligi ve hacim modiiliiniin literatiir degeri ile

karsilastirilmasi
Hesaplanan deger Literatiir degeri
Bant aralig1 (eV) 1.86 2.26
Hacim modiilii (GPa) 79.5 88.0
Orgii sabiti (a.u.) 10.30 10.29

Orgii sabiti yakinsamasi sonucunda elde edilen 6rgii sabiti, bant araligi ve hacim

modiilii Cizelge 3.7°de literatiir degerler ile birlikte gosterilmistir.
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Sekil 3. 39. GaP i¢in Orgii sabiti yakinsamasi

Bant yapis1 Sekil 3.40° da ¢izilmis ve literatiir degeri 2.26 eV olan bant aralig
1.86 eV olarak hesaplanmistir. Sekil 3.41° de elektron durum yogunlugu ¢izilmistir.
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Sekil 3. 40. GaP bant yapis1
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Sekil 3. 41.b. GaP durum yogunlugu
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3.5. Sonuclar

Bu tez c¢alismasinda silisyum, germanyum ve ayni oranda silisyum ve
germanyum oranina sahip ikili yariiletken bilesigi i¢in YFT kullanilarak elektronik
yap1 hakkinda bize bilgi verecek olan bazi parametreler hesaplanmistir. Denge
halindeki bir sistemin olasilik dagilim fonksiyonunu hakkinda bize bilgi veren durum
yogunlugu elde edilmistir. Ayrica yariiletkenlerde bant araligi iletkenlik 6zelligini

etkileyen bir faktor olmasindan dolay1 bant araligi hesaplamalar1 da yapilmustir.

Hesaplamalar Quantum Espresso programimin Diizlem Dalga Oz Uyumlu Alan
bileseni kullanilarak yapilmistir. Silisyum i¢in hacim modiilii hesaplamalarindan elde
edilen veriler arasinda ¢ok biiyiik farkliliklar olmamasina ragmen germanyum igin
elde edilen sonuglar  degiskenlik  gostermektedir.  Sonuglar  kullanilan
pseudopotansiyellerin sistemin hem hacim modiilii hem de bant aralifinda etkin bir

rolii oldugunu gostermektedir.

Silisyum ve germanyum igin hesaplanan parametrelerin SigsGeg s ikili
bilesiginde ne gibi sonuglar verecegi hesaplanmis ve elde edilen sonuglar ile
karsilagtirildiginda aralarinda farkliliklar oldugu goézlemlenmistir. Silisyum ve
germanyum’da iyi sonuglar veren pseudopotansiyeller ikili alasiminda istenilen
sonuclar1 vermemistir ve sonuglar arasinda tutarsizliklar gozlenmistir. Ayica GaAs, In
As ve GaP gibi yariiletken bilesiklerde ayni hesaplamalar yapilarak parametrelerin

birbirlerine olan baglilig1 kontrol edilmistir.

Yapilan hesaplamalar sonucunda goriiliiyor ki orgii sabiti degerinin literatiir
degerine ne kadar yaklasilirsa hacim modiiliinde o kadar iyi bir sonug elde ediliyor. Bu
da orgili sabiti ve hacim modiiliinlin birbirleri arasindaki bagi gostermektedir. Bant
yapilarindan bant araliklar1 goriilmektedir. Bant araligi degerlerindeki degisimler

durum yogunlugunu etkilemektedir.

Bu tez ¢aligmasinda yariiletkenlerin elektronik 6zellikleri hakkinda temel bilgi
verilmesi amaclanmis ve termodinamik ve optik Ozellikleri gibi yariiletkenleri

tanimlayan diger 6zellikleri hesaplanarak ihtiya¢ duyulan bilgiye yardime olabilir.

58



KAYNAKLAR

Antoncik E. (1959). Approximate formulation of the orthogonalized plane-wave meth-
od. Journal of Physics Chemistry of Solids, 10, 314-320.

Ashcroft, N. W., & Mermin, N. D. (1976). Solid State Physics. (5.826), New York.: Har-

court College Publishers.

Born M., & Oppenheimer R. (1927). Zur Quantentheorie der Molekeln. Annalen der
Physik, 84, 457-484.

de Broglie, L. (1924). A Tentative Thoery of Light Quanta. Philosophical Magazine,
47, 446.

Dirac, P.A.M. (1930). Note on exchange phenomena in the Thomas-Fermi atom. Math-

ematical Proceedings of the Cambridge Philosophical Society, 26, 376-385.

Fermi E. (1928). A statistical method for determining some properties of the atom and
their application to the theory of the periodic system of the elements. Zeitschrift fiir
Physik, 48, 73.

Joannopoulos, J. D. (1992). Iterative Minimization Techniques for ab initio Total -
Energy Calculations: Moleculer Dynamics and Conjugate Gradients. Reviews of Mod-
ern Physics, 64, 1045-1097.

J. D. Meindl, (1984). Ultra-Large Scale Integration. IEEE Transactions on Electron De-
vices, 6, 1555-1561.

59



Jones, R.O., & Gunnarsson, O. (1989). The Density Functional Formalism, Its Applica-
tions and Prospects. Reviews of Modern Physics, 61, 689-746.

Perdew John P., Chevary J. A., Vosko S. H. Jackson Koblar A., Pederson Mark R.,
Singh D. J., & Fiolhais C. (1993). Atoms, molecules, solids, and surfaces: Applications
of the generalized gradient approximation for exchange and correlation. Physical Re-
view B, 46(11), 6671.

Kittel, C. (1986). Introduction to Solid State Physics (6. Bask1). New York: John Wiley.

Kohanoff, J. (2006). Electronic structure calculations for solids and molecules: theory
and computational methods. (s.75-120). Cambridge, UK: Cambridge University Press.

Brunner K., Winter W., Eberl K., Jin-Phillipp N. Y., & Phillipp F., (1998). Journal of
Vacuum Science and Technology B, 16, 1701.

Kohn, W. & Sham, L. J. (1965). Self-consistent equations including exchange and cor-
relation effects. Physical Review B, 140, A1133-A1138.

Monkhorst H. J., & Pack J. D., (1976). Special points for Brillouin-zone integrations,
Physical Review B, 13, 5188.

Oganov, A.R. (2002). Ab initio theory of phase transitions and thermoelasticity of min-
erals. Emu Notes in Mineralogy, 4, 83- 170.

Ohen, M. L., & Chelikowsky J. R. (1988). Electronic Structure and Optical Properties

of Semiconductors. (s.264). Berlin: Springer.
P. Giannozzi, (2009). QUANTUM ESPRESSO: a modular and open-source software

project for quantum simulations of materials, Journal of Physics:Condensed Matter, 21,
395502.

60


http://books.google.com/books?hl=en&lr=&id=v2ElZFCKeBsC&oi=fnd&pg=PA3&dq=info:N42QzcOQ53YJ:scholar.google.com&ots=tcgm1I6dlU&sig=7q3kvkhj8smm1e2FVHZjPbez5rI
http://books.google.com/books?hl=en&lr=&id=v2ElZFCKeBsC&oi=fnd&pg=PA3&dq=info:N42QzcOQ53YJ:scholar.google.com&ots=tcgm1I6dlU&sig=7q3kvkhj8smm1e2FVHZjPbez5rI
https://www.google.com/search?q=Cambridge&stick=H4sIAAAAAAAAAOPgE-LQz9U3yCowyFICsyzNLYq0tLKTrfTzi9IT8zKrEksy8_NQOFYZqYkphaWJRSWpRcWLWDmdE3OTijJT0lMBIH9mKU4AAAA&sa=X&ved=2ahUKEwiq1YPyzIbjAhVDKewKHbzlBocQmxMoATARegQIDBAL

P. Giannozzi, (2017). Advanced capabilities for materials modelling with QUANTUM
ESPRESSO, Journal of Physics:Condensed Matter, 29, 465901.

Payne, M.C., Teter, M.P., Allan, D.C., Arias, T.A. & Joannapoulos, J.D. (1992). Iterative
minimization techniques for ab initio total-energy calculations: molecular dynamics and

conjugate gradients. Reviews of Modern Physics, 64, 1045.

Phillips J. C., & Kleinman L., (1959). Crystal Potential and Energy Bands of Semicon-
ductors. I. Self-Consistent Calculations for Diamond. Physical Review, 116, 880-884.

Sze, S. M. (Ed.) (1990). High-Speed Semiconductor Devices. New York: Wiley-

Interscience.
Levinshtein M.E. (Ed.), Rumyantsev S.L. (Ed.) & Shur M.S. (Ed.) (2001). (s. 149-188).
Properties of Advanced SemiconductorMaterials GaN, AIN, InN, BN, SiC, SiGe . New

York: John Wiley & Sons, Inc.

Shockley, W., (1950). Electrons and holes in semiconductors : with applications to

transistor electronics. New Jersey: D. Van Nostrand Company, Inc.

Thomas L. H., (1926)., The calculation of atomic fields. Mathematical Proceedings of
the Cambridge Philosophical Society, 23, 542-548.

Troullier N., Martins J. L., (1991). Efficient pseudopotentials for plane-wave calcula-
tions. Physical Review B, 43, 1993-2006.

Yin M. T., Cohen M. L., (1982). Theory of ab initio pseudopotential calculations.
Physical Review B, 25, 7403-7412.

61



Sever, K., Sarikanat, M., Seki, Y., Giilec, H. A., Mutlu, M. & Tavman, I. H. (2010). Im-
provement of interfacial adhesion of glass fiber/epoxy composite by using plasma pol-
ymerized glass fibers. The Journal of Adhesion, 86(9), 915-938.

Gupta Dinesh C., Kulshrestha S., (2009). Effect of high pressure on polymorphic phase
transition and electronic structure of XAs (X=Al, Ga, In). Phase Transitions, 82(12),

850-865.

Reade. (2018). 29 Mayis 2019 tarihinde https://www.reade.com/products/indium-

arsenide-inas adresinden erisildi.

62


https://www.reade.com/products/indium-arsenide-inas
https://www.reade.com/products/indium-arsenide-inas

OZGECMIS

1985 yilinda Edirne’de dogdum. ilkokul, ortaokul ve lise egitimimi Edirne’de
tamamladim. Hacettepe Universitesi Fizik Miihendisligi béliimiinii bitirdikten sonra

Trakya Universitesi Katihal Fiziginde yiiksek lisansima basladim.

2012 yilindan bu yana Aile, Calisma ve Sosyal Hizmetler Bakanlig1 Is Saghg ve
Giivenligi Genel Miidiirliigiinde ACSH Uzmani olarak ¢alismaktayim.

63



