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OZET

Bu tezin amaci T1GaSe; katmanl yariiletkeninde elektrik alan etkisiyle aktive
olan kusurlarin olusturdugu i¢ elektrik alanin varligim1 incelemektir. Deneysel
calismalar sonucunda T1GaSe» kristalinin elektrik alan, sicaklik gibi dis etkilere karsi
hassasiyet gosterdigi gozlenmistir.

Calisma icerisinde T1GaSe; kristalinin literatiirdeki yeri, fiziksel, elektriksel ve
optik Ozellikleri incelenmistir. Ayrica kristalin bant yapisindan da bahsedilmektedir.
Bunlarin yani sira yariiletkenlerin optik sogurma o6zelliklerine de deginilmistir. Bu
incelemelerin hepsi Franz-Keldysh etkisi ve Urbach kuralina temel hazirlamak
amactyla yapilmstir.

Franz-Keldysh etkisiyle ilgili detayl1 bir literatiir incelemesi yapilmis ve
calismayla ilgili olan tiim bilgiler tez igerisinde detayli bir sekilde anlatilmistir. Ayni
islem Urbach kurali iginde yapilmistir.

Bu calismada kristalde gomiilii elektrik alanin optik sogurmaya etkisi
incelenmistir. Ayrica TlGaSe; kristalinin optik sogurma katsayisinin yasak bant
kenarindaki davranis1 Urbach kuyrugu olarak tanimlanmaistir.

Literatiirde TIGaSe, kristali i¢in i¢ elektrik alanin optik sogurma kenari
tizerindeki etkisiyle ilgili bir ¢calismaya rastlanmamustir. Bu tez ¢alismasi literatiirdeki

bu boslugu doldurmay1 amacglamaktadir.

Anahtar Kelimeler: TIGaSe: katmanh kristali, optik sogurma, Urbach kurali,
Franz-Keldysh etkisi.



SUMMARY

The aim of this thesis is to investigate the presence of an internal electric field in
the T1GaSe; layered semiconductor caused by defects activated by the external electric
field. As a result of experimental studies, it’s shown that TIGaSe; crystal is sensitive
to external effects such as electric field and temperature.

In this study, the place of TIGaSe: crystal in the literature, its physical, electrical
and optical properties were examined. Crystalline band structure and in addition,
optical absorption properties of semiconductors are mentioned. All of these
investigations were conducted to prepare a basis for the Franz-Keldysh effect and the
Urbach rule.

A detailed literal review of the Franz-Keldysh effect has been made and all the
information that could contribute to the study was explained in detail in the thesis and
the same path was followed for Urbach rule.

In this study, the effect of embedded electric field on optical absorption of the
crystal was investigated. In addition, the behaviour of the optical absorption coefficient
of the TlGaSe: crystal at the forbidden band edge is defined as the Urbach tail.

In the literature, a study related to the effect of internal electric field on the
optical absorption edge of TlGaSe> crystal is missing. This thesis aims to fill this gap

in the literature.

Key Words: TlGaSe:z layered crystal, optical absorption, Urbach rule, Franz-
Keldysh effect.
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Simgeler ve  Aciklamalar

Kisaltmalar

A Angstrom

C2/c Merkezi simetrik uzay grubu

cs, Monoklinik simetri grubu

o, Iletkenlik tensoriiniin katmanlara dik bileseni
o) Iletkenlik tensoriiniin katmanlara paralel bileseni
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Eg Dogrudan gegis

E} Dolayl gecis

T Gegirgenlik

R Yansima

A Dalgaboyu

n Kirmim indisi

k Sogurma indisi

e Elektron yiikii

c Isik hiz1

N Orgii dielektrik sabiti

N Tastyict yogunlugu

m* Etkin kiitle

wy, Plazma frekansi

&o Boslugun dielektrik sabiti

E, Etkin dispersiyon osilatoriiniin enerjisi
E4 Dispersiyon enerjisi

hv Foton enerjisi

f Osilator kuvveti

€ Yiiksek frekansta dielektrik sabiti

Ap Plazma dalgaboyu

W Gelen 15181n frekansi



2D
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Degerlik bandindan iletkenlik bandina birim zamandaki gecis
olasilig1

Momentum operatori
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Dalga vektori

a degerindeki ve q dalga vektoriindeki fonon kuantum sayisi

Dirac fonksiyonu

Dielektrik fonksiyonunun imajiner kismi

Dielektrik fonksiyonu

Iki boyutlu bant icin ortak durum yogunlugu

Elektrik alan

Urbach enerjisi
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Sogurma kenarinin ytikseklik parametresi

Einstein sicaklig
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(EU)C
(Ev)x.ayn
(EU)X,stat
(EU)TR
(Ey)rv
1/Eyc

LMTO
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SELF
EPI
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IR
PMT

Sicaklik bozulmasinin katkisi

Yapisal bozulmanin katkisi

Kompozisyon bozulmasinin katkisi

Dinamik yapisal bozukluk

Statik yapisal bozukluk

Sicaklikla-ilgili bozukluk

Orgii termal titresimlerinin katkis

Sogurma katsayisi spektral bagliliginin sicakliktan bagimsiz
logaritmik egimi.

Dogrusal Muffin-Tin orbital metodu

Hacim enerji kayip fonksiyonu
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Atomlar etrafindaki koordinasyonun gosterildigi TIGaSe> nin
birim hiicre diyagramu.

[010] yOniiniin altindan katmanlarin goriinimdi.

TiGaSe, kristalinin iletkenlik tensorlerinin (o, ve o)
sicaklikla degisimi.

T1GaSe; ve T1GaS; kristallerinin Brillouin bolgesi.

T1GaSe; kristalinin bolgesel durum yogunlugu

Monoklinik yapidaki TlGaSez’nin bant yapisi. Kesikli
cizgiler birbirine bagli oldugu diisliniilen noktalar
birlestirmekte, tarali kisimlar ise yasak bant bolgesini
gostermektedir.

TlGaSe; katmanli tek kristal igin 200-2500 nm spektral
araliktaki gegirgenlik(T) ve yansima(R) spektral dagilimi.
TlGaSe; katmanli tek kristal i¢in kirinim indisinin(n)
dalgaboyuna(l) baglilig.
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T1GaSe> katmanli tek kristali icin (n>-1)""’in foton enerjisinin
karesine baglilig1.
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Dolayli gegis icin sogurma katsayisi. Burada va ve vk
ifadeleri Aw — & ifadesinin bir fonksiyonu olarak ¢izilmistir.
Si i¢in Aw foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak sogurma
katsayisinin karekokii var ¢izilmistir.

Ge i¢in Aw foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak sogurma
katsayisinin karekokii var ¢izilmistir.
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Ka(w,0)/A elektrik alansiz ve Ko(w,E)/A elektrik alanli, My
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pseudogap) E," (1b) ve Urbach enerjisi Eu (2b) gosterilmistir.
80K (1), 150K (2), 200K (3), 250K (4), 300K (5)
sicakliklarinda Cu7Ge(So,5Se0,5)s1 karisik kristali icin Urbach
sogurma kenarmim spektral bagliligi. Ilaveten yiikseklik
parametresinin ¢ sicaklik baglhiligi (a), optik sézde-enerji Eq
(1b) ve Urbach enerjisi Ey (2b) gosterilmektedir.
CusGe(Si-xSex)sl karisik kristali i¢in Urbach enerjisinin Ey
kompozisyon bagliligi. Ilaveten, statik yapisal bozuklugun
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1. GIRIS

TlGaSe; katmanl kristali, acik adiyla Talyum Galyum Selenid, yariiletken bir
kristal olup 60’11 yillarin bagindan giliniimiize literatiirii inceledigimizde pek ¢ok cesitli
deneysel gruba konu olmustur.

Optik, elektriksel, yapisal, 1sisal iletim vs. 6zelliklerini incelemek adina yapilan
deneysel calismalar sonucunda TlGaSe; kristali icin ¢esitli model ve agiklamalarda
bulunulmugstur. Ancak bu model ve agiklamalar birbirleriyle uyum i¢inde degildir.

Elinizdeki ¢alisma bu uyusmazligin sebebini agiklayabilmek adina birtakim
girisimlerde bulunmaktadir. Literatiirii inceledigimizde TI1GaSe;’nin kristal yapida
oldugu agikca goriilmesine ragmen bazi sartlar altinda amorf yariiletken davranislari
sergilemektedir. Yapisal bozukluga sahip yariiletkenler amorf yariiletkenler olarak
adlandirlabilir.

TlGaSe; kristalinin amorf yapilara 06zgli davranislart optik gecirgenlik
6l¢iimleri sonucunda elde edilen bulgular ile tespit edilmistir. TIGaSe; kristalinin optik
sogurma katsayisinin yasak bant kenarindaki davranisi Urbach kuyrugu seklindedir.
Yapisal bozukluklar, 6rgii titresimlerinden meydana gelen bozukluklar vs. degerlik ve
iletkenlik bandinda sapmalara neden olarak Urbach kuyrugunu olusturmaktadir.
T1GaSe; kristalinin Urbach kuyrugu ile ilgili ¢aligmalar literatiirde mevcuttur [1].

Bu tez calismasinda TIlGaSe; kristalindeki gomiilii elektrik alan
incelenmektedir. Daha dogrusu kristale bir gerilim uygulanip daha sonra bu gerilim
kaldirilmis ve kristal igerisinde gomiilii bir elektrik alan olugmasi saglanmistir.
Gomiilii elektrik alanin TlGaSe; kristalinin optik sogurma kenar1 iizerindeki etkisi
incelenmektedir. Bunun i¢in Oncelikle optik sogurma katsayisinin gerilime bagl
degisimi incelenmistir.

Kristalin optik 6zelliklerini inceleyebilmek i¢in bant yapisi hakkinda bilgi
sahibi olmamiz gerekmektedir. Elinizdeki bu ¢calismada T1GaSe> kristalinin fiziksel ve
optik 6zellikleri de ele alinmistir. Bilindigi iizere diizenli yapiya sahip yariiletkenlerde
yasak bant enerjisi altindaki enerjilerde optik gecisler s6z konusu degildir. Ancak
TlGaSe> kristali icin yapilan deneyler sonucunda yasak bant enerjisi altindaki
enerjilerde optik gecisler oldugu tespit edilmistir. Bunun sebebi ise kristaldeki gomiilii
elektrik alanin sogurma kenarindaki etkisidir. Bir elektrik alan varliginda yariiletkende

optik sogurmadaki degisiklik Franz-Keldysh etkisi olarak bilinmektedir. Franz-



Keldysh etkisi hakkinda detayl1 inceleme tez igerisinde gelecek boliimlerde mevcuttur.
Elektrik alan altinda yariiletkenin elektron ve hol dalga fonksiyonlar1 Airy
fonksiyonlaria dontisiir. Airy fonksiyonlar1 kisaca yasak bant araligina uzanan bir
kuyrugu tanimlamaktadir. Boylece yasak bant enerjisi altindaki enerjilerde optik
gecisler s6z konusu olmaktadir.

Yapilan literatiir incelemesinde T1GaSe; kristalindeki gomiilii elektrik alanin
optik sogurma kenarindaki etkisinin incelenmesine dair bir ¢aligsmaya rastlanmamustir.
Bu yoéniiyle, sunulan tez ¢alismasi literatiirdeki biiyiik bir boslugun doldurulmasina

katki saglayacaktir.



2. TIGaSe; KRISTALI HAKKINDA

2.1 TIGaSe; Kristalinin Literatiirdeki Yeri

TIMX, formiililyle tanimlanan kristaller 1963 yilinda patenti alinarak bilim
camiasina girig yapmistir [2]. Burada T1 “talyum”, M “indiyum, galyum” ve X “siilfiir,
selenyum ve telliir” elementlerini ifade etmektedir. TIMX: formiiliiyle verilen
kristaller TlInS,, TlnSe;, TlInTe;, TIGaS,, TlGaSe,, TIlGaTe, Kkristalleridir.
Goriildigi gibi TIGaSe; kristali de bu patentte yer alan kristallerden biridir.

Yukarida bahsi gegen kristallerin yariiletken ve iyi birer fotoiletken olduklar1 bu
patentte belirtilmistir. Ayrica TIMX, formiiliiyle verilen kristallerin iiretim
metodundan da bahsedilmistir. Bu metot eriyikten katilastirma olarak bilinen
Bridgman Teknigidir ve hala kullanilmaktadir.

Patentte gecen her bir kristal i¢in bugiine kadar pek cok ¢alisma yapilmustir.
Panish 2008 makalesine gore TlGaSe: kristali katmanli bir yapida ve monoklinik
simetriye sahip bir kristaldir. Dahil oldugu uzay grubu C2/c’ dir. Orgii parametreleri
a=10,772 A; b=10,771 A; c=15,636 A; p=100,6° ve Z=16 seklindedir [3]. Bumakaleye
kiyasla ¢ok daha eski bir ¢aligma olan Hahn 1967 makalesine gore ise T1GaSe> kristali
tetragonal yapidadir ve turuncu-kirmizi renktedir. Kristalin yogunlugu 6,47 gr/cm?,

orgii parametreleri a ve b 7,62 A, c ise 30,5 A olarak verilmistir [4].
2.1.1. TIGaSe; Kristalinin Uretim Metodu

T1GaSe; kristalinin iiretim metodu dnceki boliimde kisaca bahsedildigi gibi
Bridgman Metodu ya da Bridgman-Stockbarger Teknigi olarak bilinmektedir. Bu
teknik adin1 Harvard Universitesinden Percy Williams Bridgman (1882-1961) ve
MIT’den Donald C. Stockbarger (1895-1952) isimli fizik¢ilerden almistir [6].
Bridgman teknigi kristal biiyiitmek i¢in kullanilan en eski tekniklerden biridir.
Bridgman tekniginde eriyikten kristal biiylitme kullanilir. Bridgman tekniginde, erimis
malzemeyi igeren bir tliip bir firinda sicaklik gradyani (derece) ekseni boyunca

cevrilirken, Bridgman teknigi lizerinde sadece bir modifikasyon yapan Stockbarger



tekniginde yiiksek sicaklik bolgesi, adyabatik bir kayip bolgesi ve diisiik sicaklikli bir
bolge vardir. Bu iki yontem terminolojide 6zel olarak farkli degildir [6, 7].

Bridgman tekniginin prensibi, bir eriyigi sicak bolgeden firmin soguk
bolgesine ¢evirerek yonsel katillastirmadir [6, 7]. Ilk basta tiipteki polikristal
malzemenin sicak bolgede tamamen eritilmesi ve tlip altindaki bir ¢ekirdek ile temas
ettirilmesi gerekir. Bu ¢ekirdek bir tek kristal parcasidir ve belirli bir kristalografik
oryantasyon boyunca bir tek kristal biiylimesi saglar. Eritmeyle temas ettikten sonra
cekirdegin bir kismi tekrar eritilecektir. Bu, kristal biiyiimesi i¢in taze bir arayiiz
saglar.

Tiip daha sonra yavas¢a firinin sogutucu boliimiine ¢evrilir. Tiiplin dibindeki
sicaklik katilagma sicakliginin altina diiser ve kristal biiyiimesi, eriyik cekirdek
arayliziindeki cekirdek tarafindan baslatilir. Biitlin tiip soguk bolgeye g¢evrildikten
sonra, biitiin eriyik kat1 tek kristalli bir kiilge haline doniisiir.

Bridgman teknigi dikey (dikey Bridgman teknigi) veya yatay (yatay Bridgman
teknigi) sistem yapilandirmasinda uygulanabilir. Sekil 2.1. de gosterilen bu iki
konfigiirasyon kavrami benzerdir [8]. Dikey (vertical) Bridgman teknigi, yatay
(horizontal) Bridgman teknigiyle yetistirilen D seklindeki kiilgelerin aksine, krisallerin
dairesel bi¢imde biiyiimesini saglar. Bununla birlikte, yatay olarak biiyiitiilen kristaller
yiiksek kristal kalitesi (6rnegin diisiik yerdegistirme yogunlugu) sergiler, ¢linkii eriyik
tizerindeki serbest ylizey nedeniyle kristal daha az stres yasar ve tiim biliylime islemi
boyunca genislemek i¢in serbesttir.

Tipilin hareket etmesi yerine, firin sabit tutulurken, firin ¢ekirdek ucundan
cevrilebilir. Bu sekilde de yonlii bir katilagma saglanabilir. Diger bir degisiklikte ne
tip ne de firmin ¢evrilmesini gerektirmeyen gradyan dondurma teknigidir. Bunun
yerine her bir bdlgenin giiciiniin kontrolorler tarafindan programlandigi ve kontrol
edildigi ¢ok bolgeli bir firin kullanilarak sicaklik derecesinin  bir ¢evirisi
gerceklestirilir. Bu sistem ayni sicaklik derecesini sivi-kati (eriyik-kristal) arayiiziinde
korur, bu da biiylime sirasinda zamanla konumunu degistirir. Bridgman teknigine
benzer sekilde, gradyan dondurma teknigi dikey ve yatay yapilandirmalarda da
gergeklestirilebilir [6, 7].
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Sekil 2.1: Sirastyla Dikey Bridgman Teknigi ve Yatay Bridgman Teknigi.

2.2. TIGaSe: Kristalinin Fiziksel Yapisi

TlGaSe> kristali katmanli yapiya sahip bir yariiletkendir. Bu da goriiniir,
kizilotesi ve x 1511 bolgelerinde yiiksek foto-duyarlilik, foto-is1ldama ve elektro-
1s1ldama (luminescence) gibi 6nemli fiziksel 6zelliklere yol acar. Bu 6zellikler onlar
15182 duyarli cihazlar olarak yararli kilar [9]. Ozellikle TIGaSe, Raman [10],
elektriksel iletkenlik [11] ve Hall etkisi [12] gibi fakli fiziksel 6zellik ¢calismalarinin
konusu olmustur.

Raman spektroskopisi sonuglarina dayanan teorik bir ¢aligmada Henkel ve
arkadaglar TlGaSe> i¢in monoklinik merkezi-simetrik uzay grubu C2/c’ de, titresim

modlarin tatmin edici bir sekilde agiklayan yapisal bir model 6nermistir [13]. Henkel



ve arkadaslarinin Onerdigi teorik modeli deneysel olarak dogrulamak amaciyla,
Delgado ve arkadaslar1 T1GaSe; i¢in tek kristalli bir difraktometri ¢aligmasi sunmustur
[3]. Bu calismanin sonuglari, deneysel olarak, merkezi simetrik uzay grubu C2/c’ de
Henkel ve arkadaslarinin o6nerdigi yapida TIGaSe;’ nin kristalize oldugunu
dogrulamistir [3].

Yapida her anyon (Se), dort talyum atomu ve bir oktahedron olusturan iki
galyum atomu tarafindan koordine edilir [3]. Sekil 2.2 de gosterildigi gibi TI*!
caprazlanmig bir trigonal prizmatik koordinasyon ile sonuglanan 8 selenyum ile
cevriliyken, Ga®" katyonlar1 diizenli bir tetrahedron olusturan 4 selenyum ile gevrilidir
[3].

Sekil 2.3 de katmanlarin yapisal motifi, dort tane diizgiin tetrahedra GaSes’lin
birlesmesiyle olusan, koselerden birbirine bagli GasSeio diizgiin tetrahedronu
icermektedir [3]. Ortalama Ga-Se mesafesi 2,39 A’ dur. Bu deger Ga(1,26 A) ve
Se(1,17 A)’ un kovalent yarigaplarmin toplamina yakin bir degerdir. Ortalama Se-Ga-
Se acist 109,5° dir. Bu yapt kovalent sp’® Ga-Se baglarinin olusumunu
desteklemektedir. Iki bitisik katman birbirine gore 90° dondiiriiliir, katmanlar arasinda
trigonal prizmatik bosluklarda bulunan T1'* iyonlari ile birlikte ve GasSe1o gruplarinmn
kenarlarma paralel olan [110] ve [110] dogrultularinda diiz gizgiler iizerinde tutulur.
Her TI atomu alt1 tane Se atomu ile g¢evrilidir, trigonal prizmatik TISes polyhedra’y1
olusturur. Ortalama T1-Se bag uzunlugu 3,45 A’dur ve TI'* (1,50 A) ve Se* (1,98 A)
iyonlarimin iyonik yarigaplari toplamindan biraz kiigiiktiir. Zincirdeki ortalama TI-T1
aralig 3,81 A’dur [14].

Sonug olarak T1GaSe> kristali katmanli bir yapida ve monoklinik simetriye sahip
bir kristaldir [14]. Dahil oldugu uzay grubu C2/c’ dir. Orgii parametreleri a=10,772 A;
b=10,771 A; c=15,636 A; B=100,6° ve Z=16 seklindedir. Birim hiicrede [001]
dogrultusunda istiflenmis iki anyon tabakasi olarak kristallesir. [001] dogrultusu
kristalin “c¢ dogrultusudur [14].



Sekil 2.2: Atomlar etrafindaki koordinasyonun gosterildigi TIGaSe;’ nin birim
hiicre diyagrama.

Sekil 2.3: [010] yoOniiniin altindan katmanlarin gériiniimii.



2.3. TIGaSe: Kristalinin Elektriksel Ozellikleri

T1GaSe; kristali yariiletken 6zellige sahip bir kristaldir. Yapisal 6zelliklerinden
bahsederken katmanli bir kristal oldugundan s6z etmistik. Katmanli yapisindan
dolay1 anizotropik bir davranis sergiler ve iletkenligi p-tipidir. TIGaSe; kristalinde
iletkenlik tensoriiniin katmanlara dik bileseninin katmanlara paralel bilesenine orani
yaklasik 90-250 K sicaklik araliginda, o1/c|~10°-10° degerlerindedir [15]. Bu deger
T1GaSe; kristalinin yiiksek anizotropiye sahip oldugunu gostermektedir. Sekil 2.4 oL
ve o| degerlerinin sicaklikla degisimini gostermektedir [14]. Yiiksek anizotropiye

sahip malzemeler diisiik boyutlu sistemler olarak bilinmektedir.
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Sekil 2.4: TIGaSe: kristalinin iletkenlik tensorlerinin (oL ve ¢|) sicaklikla
degisimi.

Yukarida bahsi ge¢en oL/o || orami farkli yazarlar i¢in farkli sonuglar igermektedir
[15-17]. Ayn1 bilesenlerin farkli yazarlar tarafindan elde edilen sonuglardaki bu
uyusmazlik muhtemelen kristal olusumu esnasinda kontrol edilemeyen farkli tiirdeki
yapisal bozukluklar (hata, kusur vb.) ve safsizliklarin varligi nedeniyle meydana
gelmektedir. Ayrica, kristalografik eksenler boyunca yapilan dlgiimler i¢in kristallerin
uygun sekilde yonlendirilmesi ve gergek kalkojen atomlarinin miktarinin bilinmesi,

6lclim sonuglarint giiclii bir sekilde etkileyen diger faktorler arasindadir.



2.4. TIGaSe; Kristalinin Optik Ozellikleri

T1GaSe; kristalinin optik 6zelliklerinden bahsedebilmemiz i¢in 6ncelikle bant

yapisini incelememiz lazim.
2.4.1. TIGaSe: Kristalinin Bant Yapisi

T1GaSe>’ nin bant yapisin1 hesaplamak i¢in ilk girisim, ampirik psddopotansiyel
metot kullanilarak, Abdullaeva ve arkadaslar tarafindan gergeklestirilmistir [18].
Yazarlar, TIGaSe> nin monoklinik modifikasyonunu deforme olmus bir tetragonal
yap1 olarak degerlendirmislerdir. iletlenlik bandinin minimum degerinin Brillouin
bolgesinin T(0, w/a, 0) noktasina yerlestirildigi, degerlik bandinin maksimum
degerinin yaklasik olarak esit enerjilerdeki N(n/2a, n/2a, 0), T(0, n/a, 0) ve A(0, O,
n/2¢) olmak tizere li¢ noktada bulundugu tespit edilmistir.

Abdullaeva ve arkadaslar1 tarafindan yapilan bir sonraki psddopotansiyel

hesaplama degerlik bandiin tepesinin I' noktasina yerlestirildigini gdstermektedir
[19]. iletkenlik bandin minimum degeri ise I'-Y hattina yerlestirilmistir.
2006 yilinda Kashida ve arkadaslar1 tarafindan ticlii talyum kalkojenler T1lGaSe; ve
TlGaS>’nin elektronik yapist ile ilgili ¢alismada spin-orbit etkilesimi hesaba
katilmadan LMTO (Linear Muffin-Tin Orbital Method) metodu kullanilmistir [20].
Bu bant yapis1 hesaplarinin sonuglari Sekil 2.5, Sekil 2.6 ve Tablo 1.1 de gosterilmistir
[14].
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Sekil 2.5: T1GaSe: ve T1GaS; kristallerinin Brillouin bolgesi.



Hesaplanan bant dispersiyonu TlGaSe> ve T1GaS; kristallerinin dolayl gecis
enerjilerine sahip olduklarin1 géstermektedir. TIGaSe, kristali i¢in degerlik bandinin
tepesi, dalga fonksiyonu ¢ogunlukla T1 6s — Se 4p seviyelerinden olusan I' noktasinda
yer almaktadir. [letkenlik bandimim minimum degeri ise Z(0, 0, -0.5) — L(0.5, 0.5, -0.5)
hatt1 boyunca yer almaktadir. Fermi seviyesine yakin seviyelerin hesaplanan orbital
ayrisimi, ' noktasinda bulunan iletkenlik bandinin minimum degerindeki dalga
fonksiyonu T1 6p, Ga 4s ve Se 4s seviyelerinden olusur. Tletkenlik bandinin minimum
degeri Tl 6p — Se 4p bagli olmayan seviyelere sahiptir. Bu seviyeler nispeten I’
noktasindaki seviyeye karsilik gelen T1 6p seviyesinden daha giicliidiir.
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Sekil 2.6: T1GaSe; kristalinin bélgesel durum yogunlugu.

Katman i¢indeki iletkenligi katmana gore normalden birkag kat daha biiyiik olan
TlGaSe>’nin oldukea yiiksek anizotropik bir yariiletken oldugunu belirtmistik. Sekil
2.7, TlGaSe>’nin I' noktasindaki dogrudan gecisi 1.25 eV iken, I"’dan Z-L hattina
dolayl1 gecisi 1.24 eV’luk enerjiyle gerceklestigi i¢in dolayli bir yariiletken oldugunu
gostermektedir [18]. Bu sonug¢ daha dnce bahsettigimiz ampirik psddopotansiyel bant
hesab1 [16],[18] ve [19]te TIGaSe>’nin dolayli bir yariiletken oldugunu belirleyen
optik sogurma calismalar ile niteliksel olarak uyumludur.

Hanias ve arkadaslar1 tarafindan yapilan deneysel dlgiimler sonucu yasak bant

enerjisi EJ=2.11 eV, E.=1.83 eV olarak bulunmustur. Burada E¢ dogrudan gecis, E;
dolayl gecisi ifade etmektedir.
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Tablo 1.1: Kashida ve arkadaslari tarafindan yapilan T1GaSe; ve T1GaS,
kristallerinin bant yapist hesaplamalarinin sonuglart.

Enerji, eV. | Bantlar Seviyeler
11-15 Iletkenlik batlar: Tl 6p seviyeleri, TIGaSe; i¢in Se 4p Ga 4s
seviyeleri, TlGaS; icin S 3p Ga 4s
seviyeleri.
I' noktasindaki iletkenlik | TIGaSe; i¢in T1 6p, Ga 4s, Se 4s, T1GaS»
bandinin en alt noktasi i¢in Tl 6p, Ga 4s, S 3s.
I' noktasindaki degerlik | T1 6s seviyeleri, TlGaSe, i¢in Se 4p,
bandinin en iist noktast T1GaS; i¢in S 3p.
5-10 Degerlik bantlar1 T1 6p ve Ga 4p seviyeleri ile bagli olmayan
seviyeler; T1GaSe; i¢in Se 4p, TIGaS; i¢in
S 3p.
3-5 Degerlik bantlar1 Tl 6s ve Ga 4s seviyeleri ile bagli olan;
TlGaSe: i¢in Se 4p, T1GaS; i¢in 3s.
Around - | Degerlik bantlar1 Ga 3d ve T1 5d seviyeleri.
1.5
-4-25 Degerlik bantlari Se 4s, S 3s.
Around - | Degerlik bantlari Ga 3d ve T1 5d seviyeleri.
5
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Sekil 2.7: Monoklinik yapidaki T1GaSe;’ nin bant yapisi. Kesikli ¢izgiler
birbirine bagli oldugu diisiiniilen noktalar1 birlestirmekte, tarali kisimlar ise yasak
bant bolgesini gostermektedir.
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2.4.2. TIGaSe; Kristalinin Optik Ozelliklerinin Incelemesi

TlGaSe, katmanli tek kristali i¢cin gegirgenlik T(transmission) ve yansima
R(reflection) iizerindeki spektral baglilik (200-2500 nm araligindaki dalgaboyunda)
sekil 2.8 de verilmistir [21]. [21] makalesine gére TlGaSe; kristalinin homojen ve
optik diiz 6zelliginden o6tiirii 151810 dagilmadigl sonucuna varilmistir. Ayni1 makalede,
daha biiyiik bir dalgaboyu (A>800nm) i¢in TlGaSe, katmanli tek kristalin seffaf hale
geldigi ve higbir 15181n sagilmadigr ya da sogurulmadigi yani sogurucu olmayan bir
bolge oldugundan bahsedilmektedir (T+R=1). Kisa dalgaboyunda ise (A<800nm)
R+T<1 esitsizligi sogurmanin varligini yani sogurucu bir bolgeyi ifade eder. [21]” de
kirmmim indisinin (n) ve sogurma indisinin (k) hesaplanan degerlerinin dogrulugu
(n=10,3 ve k=+40,2) temel olarak dalgaboyunun 0l¢lim hatast tarafindan
sinirlandirilmistir.

Tek osilator modeli normal dagilim bolgesinde (A>800 nm) uygulanir ve
veriler osilatér parametrelerini elde etmek i¢in kullanilir [21]. Sekil 2.9 kirinim

indisinin (n) dalgaboyuna (1) bagliligini1 gostermektedir [21].

0.7 = T T T T T T T T T

1 L 1 L 1
1500 2000 2500

A, nm

Sekil 2.8: TlGaSe> katmanl tek kristal i¢in 200-2500 nm spektral araliktaki
gecirgenlik (T) ve yansima (R) spektral dagilima.
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Sekil 2.9: T1GaSe; katmanli tek kristal i¢in kirinim indisinin (n) dalgaboyuna
(A) baghiligr.

Dielektrik sabiti kismen, serbest elektronlardan ve asagidaki iliskiyle temsil

edildigi gibi bagl elektronlardan kaynaklanmaktadir [22]:

n? =€, — [(e?/mc?)(N/m")]2? 2.1)

Burada e elektron yiikii, ¢ 151k hizi, A 151k dalgaboyu, € 6rgii dielektrik sabiti, N
tastyict yogunlugu ve m” etkin kiitledir. Sekil 2.10 T1GaSe> katmanl tek kristali i¢in
A%’nin bir fonksiyonu olarak n*’nin bagliliginin daha uzun dalgaboylarinda dogrusal
oldugunu temsil eder [21]. Kisa dalgaboylar1 i¢in dogrusal kismin uzantisina
baktigimizda, A>=0" da ordinat:1 kestigi nokta £=8,48 degerini verir. Grafigin lineer
kismindan (N/m")=1,07x10*7 gm'cm™ degeri elde edilir.

Elektron sonlim parametresi y<<w iken seffaflik (saydamlik) araliginda oldugu

bilinmektedir:

n? =€, — w,’/w? (2.2)
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Burada wjp plazma frekansidir ve w,? = e2N/Eym”*, € boslugun dielektrik

sabiti ve w gelen 1518 frekansidir [23, 24]. T1GaSe> katmanli kristalinin n*(A%)’ ye

bagli lineer kisminin yaklasimindan A=0 ve n=0" da € ve w; degerleri bulunmustur.
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Sekil 2.10: TIGaSe katmanli tek kristali i¢in n?’nin A*’ye baglilig1.

TlGaSe; katmanh tek kristali i¢in kirinim indisine bagli enerji, Wemple ve
DiDomenico [25] tarafindan gelistirilen normal dagilim (dispersiyon) bolgesindeki tek

osilator modeli kullanilarak fit edilmistir [21]:

1/(? = 1) = (Eo/Eq) — (1/EgEq) (hv)? (2.3)

Eo etkin dispersiyon osilatoriiniin enerjisi ve Eq dispersiyon enerjisi ya da
osilatdr kuvvetidir. TIGaSe, katmanli tek kristal icin, sekil 2.11 de (hv)* nin bir
fonksiyonu olarak (n>-1)! ¢izilmistir [21]. Uzun dalgaboylar1 boyunca lineer kisma
baktigimizda (hv)*=0’ da ordinat1 kestigi nokta daha yiiksek dalgaboylarinda €
dielektrik sabitinin degerini verir, elde edilen deger 7,45’ tir. Ordinati kesen nokta ve

egrinin egiminden elde edilen Eo ve Eq degerleri sirastyla 2,15 ve 13,82 eV’ tur [21].
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Asagida gosterilen, [26]’te tanimlanmis, osilator kuvveti (f) olarak adlandirilan 6nemli

bir parametre vardir:

f = EoEq(eV)? (2.4)

[21]" de incelenen Ornekte osilatér kuvveti 29,71(eV)> ye esittir. Osilator
enerjisi Eo ortalama bir enerji araligidir ve yaklasik olarak, [27] Tanaka tarafindan
bulunan, Eg: Ey = ZEg optik bant genisligi ile dlgeklendirilir. TIGaSe, katmanl tek

kristal i¢in E,/ Eg orani 1,11 olarak hesaplanmistir [21].

0.16

0.15

0.14

(' -1)"

0.13

0.12

o011 b— o ey 1
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0 1.1

(hv)® (eV)’

Sekil 2.11: TIGaSe; katmanl tek kristal igin (n>-1)" in foton enerjisinin karesine
baglilig:.

Orgii dielektrik sabitinin degeri (E1), yiiksek frekansta dielektrik sabiti (E),
osilator enerjisi (Eo), dispersiyon enerjisi (Eq), plazma dalgaboyu (A,) ve plazma

frekansi tablo 1.2 de listelenmistir [21].

Tablo 1.2: TIGaSe; katmanl kristalinin dispersiyon parametreleri.

Parametre | o €L Eo(eV) | Ea(eV) |2Ap (um) | wp(Hz) | Eo/EZ

Deger 7,45 8,48 2,15 13,82 3,39 5,6x10M | 1,11
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TlGaSe, katmanli tek kristal i¢in sogurma indisi k, alt tabakanin (substrate)
sogurmast ve yansitmasi ic¢in diizeltildikten sonra, normal 151k olayinda Olgiilen
gecirgenlik ve yansimanin mutlak degerlerinden belirlenmistir [28]. T1GaSe> katmanl

tek kristal i¢in k’ nin spektral baglilig: sekil 2.12 de gosterilmistir [21].

Sogurma katsayisindaki varyasyon (¢esitlilik), o, bantlar arasi1 gecis i¢in foton
enerjisi hv ile ilgilidir. Aralarindaki iliski [29, 30]:

(ahv)* = A(hv — €;) (2.5)
Burada x=2 ve 1/2 sirastyla dogrudan ve dolayl izinli optik gecisler, x=2/3 ve
1/3 sirasiyla dogrudan ve dolayli yasakli optik gegisler i¢in olan degerlerdir. Sekil 2.13
(a)’ da x=2 i¢in dogrudan gegis, (b)’ de x=1/2 icin dolayli gecis cizilmistir [21]. Her
bir sekil i¢in daha diisiik foton enerjileri boyunca lineer kisma bakilirsa, (ahv)>=0’
da bulunan hv eksenini kestigi nokta dogrudan ve dolayl1 enerji bant araligina karsilik

gelir. Baslangi¢ sinirtyla iligkili (birlesmis) kuyruklar fonon destekli dolayli elektronik
gegcislere atfedilir.

1.4x10° r . y r y
i ”»
1.2x10° | L -
r s
1.0x10” | | .
- 1
8.0x10™ |- . .
1
|
4 6.0x10™ + .
\
i %
4.0x10" | H -
s
2.0x10™ .;\ ]
“‘""""0---..._- .
0.0 . ] | ] i e Y
600 700 800 900 1000
A, pm

Sekil 2.12: TIGaSe» katmanli tek kristal i¢in sogurma indisinin (k) dalgaboyuna ()
baglilig.
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T1GaSe; katmanh tek kristali i¢in fonon enerjileri (Ephonon) ve dolayli enerji
aralig1 (E¢™) icin elde edilen veriler sirastyla 61 meV ve 1,93 eV, dogrudan gegis
aralig1 ise (E¢) 2,08 eV sekil 2.13 te gdsterilmistir. Bu sonuglar [21], [31] ile uyum

icindedir. Urbach’ in deneysel iliskisi [32] kullanilarak incelenmistir:

In(a) =In(ay) — [1/E.]hv (2.6)

Burada E. kuyrugun genisligi ve oo bir sabittir. Sekil 2.14, foton enerjisi tizerinde
sogurma katsayisinin dogal logaritmasinin lineer bagimliligin1 gosterir [21]. Diisiik
enerjilerde kesisim a’1 verirken, egimin tersi kuyrugun genisliginin biiytikligiini (Ee)

verir. [21]" de elde edilen degerler sirasiyla 0,019 cm™ ve 235 meV, [32]deki verilerle

uyumludur.
14 T T T T v T T T T T T T 1
(b) 1
12 . 8 r
gind = 1 g3 v -
L 1o B
:I‘A Eph0n0n261 meV | 'E 6 -
"E s >
¥ B 1 -]
> 7 -
) =
~ 6 . - 4
~ S
SN -
Z 4t 1 "=
K= £ 2L
1 3 2
2 | _
0 N 1 M 1 n 1 0 " n L i
1.8 1.9 2.0 2.1 2.00 204 208 212 216
hv ,eV hv, eV

Sekil 2.13: TIGaSe:> katmanli tek kristali icin (a) (ahv)? ve (b) (ahv)"*’nin foton
enerjisine bagliligi.

17



E, =235 meV
a,=0.019 cm”

Ina, cm
()

1 1 i I i I i I i I . I i I
1.4 1.5 1.6 1.7 1.8 1.9 2.0

hv , eV

Sekil 2.14: TIGaSe» katmanl tek kristal i¢in foton enerjisinin (hv) bir fonksiyonu
olarak Ina’nin gosterimi.

Dogrudan ve dolayli bant araliklari, fonon enerjisi, kuyruk genisligi ve oo sabiti
T1GaSe:> katmanli tek kristal i¢in tablo 1.3 te listelenmistir [21]. Bu sonuglar [21] ve
[31], [34] sonuglari birbirleriyle uyumludur.

Kirimim indisi (n), asagidaki deneysel iliski tarafindan [35] dogrudan enerji
aralig1 (EgY) ile iliskilidir:

n*Ed ~ 108 2.7)

€1 ve & dielektrik sabiti ¢esitleri, sirasiyla ger¢ek ve imajiner dielektrik sabitleri,
T1GaSe; katmanl tek kristal i¢in foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak sekil 2.15° te
gosterilmistir [21]. Sekilde elde edilen herhangi bir sogurma maksimumu
gosterilmemektedir. Ayrica &’ nin karsisindaki gelen foton enerjisinin artmasiyla
dielektrik sabiti €; azalmaktadir. Hacim (volume) ve yiizey (surface) enerji

kayiplarinin fonksiyonlarinin hesaplanmasi asagidaki baginti ile miimkiindiir [36]:

VELF = €%/(€% — €3) (2.8)
SELF = €2/((&, + 1)? + €3) (2.9)
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VELF hacim enerji kayip fonksiyonu, SELF yiizey enerji kayip fonksiyonudur.
TlGaSe; katmanli tek kristalinin hacim ve yiizey enerji kayip fonksiyonlarinin
varyasyonu foton enerjisinin (hv) fonksiyonlar1 olarak sekil 2.16’da gosterilmistir
[21]. Sekilde gelen foton enerjisinin artmasiyla VELF ve SELF hizli bir sekilde
artmaktadir. Diisiik foton enerjilerinden aralarinda 6nemli bir fark yokken, gelen

yiiksek foton enerjilerinde VELF SELF’ten daha fazla artmaktadir [21].

Tablo 1.3: TIGaSe; katmanl tek kristalinin enerji araliginin degerleri.

Parametre | Eo¢ (eV) Eo™ (eV) | Ephonon(meV) | Ec (meV) | ap(cm™)
Deger 2,08 1,93 61 235 0,019

[21] makalesindeki optik ¢alismalar sonucunda dogrudan (E,%) ve dolayl1 (E¢™)
enerji araliklari sirastyla 2,08 ve 1,93 eV olarak bulunmustur. Ayrica, fonon enerjisi
(Ephonon) ve kuyruk genisligi (Ee) sirasiyla 61 ve 235 meV olarak hesaplanmustir.
Kirmmim indisi saydam bdélgedeki normal bir dagilim kadar sogurma bolgesinde de
anormal bir dagilim gostermektedir. Dispersiyon egrisinin analizinden tek osilator

enerjisi (Eo), dispersiyon enerjisi (Eq) ve plazma frekansi (wp) tanimlanmastir.

10 . , . , . , . T
- 25x10°
- 2.0x10°
(o}
kY i 3 4
‘ 1.5x10 o
o 4 1.0x10° o
- 5.0x10"
0.0
22
hv ,eV

Sekil 2.15: TIGaSe; katmanl tek kristali i¢in foton enerjisinin (hv) bir fonksiyonu
olarak dielektrik sabitlerinin varyasyonu.

19



0.24 : . : : : . , . 0.24
0.22 | - 0.22
0.20 - 0.20
0.18 - - 0.18

=3 3

2 :

> 016 |- 4016 »
0.14 |- - 0.14
012 —0.12
0.10 ' L ' ! . ! L 1 1 0.10

1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2
hv ,eV

Sekil 2.16: TIGaSe> katmanl tek kristali icin foton enerjisinin (hv) bir fonksiyonu
olarak VELF ve SELF’in varyasyonu.

2.5. TIGaSe: Kristalinin Avantajlar1 ve Dezavantajlari

Bu ¢alismada TlGaSe; kristalini kullanilmasinin sebebini anlayabilmek i¢in
kristalin avantajlarindan ve dezavantajlarindan bahsetmek gerekir.

Kristalin avantaji katmanli yapida olmasidir. Bu durum katmanlararasi1 zayif
Van der Waals baglarindan dolay1 yiizeyde bos baglarin olmadigi anlamina gelir. Yani
kristal ylizeyi temizdir. Yiizey temizligi ise cihaz iiretimini oldukca kolaylastirir.
Yiizeye yabanci atomlar baglanamadigindan, istenen metalle yapilan kaplama
sonucunda Metal-Yariiletken eklemleri yapilabilmektedir.

Kristalin dezavantajindan bahsedecek olursak, yalnizca p-tipidirler. Bu da
iletkenlik tipinin diizensizlikten kaynaklandigin1 gostermektedir. Ancak XRD
incelemeleri bu diizensizlikleri yansitmamakta, miitkemmel bir kristal yap1 oldugunu
sOylemektedir. Cilinkii bahsedilen diizensizliklerin kaynagi kusurlarin civariin
deforme olmasidir. XRD yiizey iizerinden bir ortalamayi verdigi i¢in bu durumun

gozlemlenememesi normaldir.
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3. YARIILETKENLERIN OPTIK OZELLIKLERI

3.1. Sogurma

Sogurma, bir elektronun degerlik (ing. Valence) banttan iletkenlik (ing.
Conduction) bandma uyarilmas: seklinde tanimlanabilir. Sogurma islemi,
yariiletkenlerin enerji bantlar1 arasindaki boslugu (ing. Gap) belirlemek igin
kullanilabilir. Sogurmayr matematiksel olarak ifade etmek icin sogurma katsayini
kullaniriz. Sogurma katsayisi, yariiletken bir malzemeye gelen elektromanyetik
dalganin gelis giiciiniin birim yayilma uzunlugu basina 1/e~0,37 azalmasina neden

olur. Sogurma katsayisi temelde su sekilde ifade edilebilir:

y 2wk, _ wK, 3.1)

a
c ngyc

Sogurma islemi iki sekilde gerceklesebilir. Bunlardan biri dogrudan gegis digeri
ise dolayl gecis olarak adlandirilir.

3.1.1. Dogrudan Gegis

Bu boéliimde bir yariiletken malzemeye gelen bir 151k tarafindan uyarilmis bir
elektronun degerlik bandindan iletkenlik bandina dogrudan (direkt) gecisini
inceleyecegiz. Bunu yapmak i¢inde miikemmel (ing. Perfect) bir kristaldeki uyarilmig

elektronun hareketini goz 6niinde bulunduracagiz.

Elektronun Hamiltonian ifadesi su sekilde verilir:
H=-t(p+ea?+v (3.2)
=~ +eA) + V() -

Burada A elektromanyetik alanin vektor potansiyelidir ve diizlem dalga

tarafindan ifade edilir:
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A= %Aoe[ei("l"r—wt) + emillp=o0t)] (33)

Hamiltonian ifadesini agacak olursak

2
1% e
H=%+V(T')+EA.I)=HO+H1 (3.4

H, = (e/m)A.p ifadesini pertiirbasyon olarak varsayarsak, elektron igin
degerlik bandindan (|vk >) iletkenlik bandina (|ck’ >) birim zamandaki gegis

olasilig1
2
2Am?
x 8[€(k") — €, (k) — hw]

Wy = A3|< ck'|exp(ik,.7) e.p|vk >|2 (3.5)

Seklinde ifade edilir [37]. Yukaridaki denklemde momentum operatoriinii (p)
iceren matris elemani gecis matris elemani olarak adlandirilir ve se¢im kuralini ve
gecis giiciinii verir.

Elektron seviyesini ifade eden Bloch fonksiyonunu inceleyelim:

ljk > = e uy, (1) (3.6)

j=vve csirastyla degerlik ve iletkenlik bant seviyelerini temsil eder. Bu durumda

gecis matris elemant

1. N
e.pPyy = vae‘(kp’fk‘k )'ruck,(r)e. (p + hl)uy, (r)d3r 3.7)

u(r) = u(r + R;) Bloch fonksiyonu ozelliginden R; gegis vektoridir, bu

durumda matris elemani su sekilde yazilabilir:
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1
e.Pey = VZ exp{i(k, + k —k').R;} (3-8)
.

XJ ei(kp+k—k')-ruzk,(r)e_ (P + hk)uvkr(r)d31‘
Q

Matris elemanindaki, k,, + k — k' = G,,, = mG ifadesi harig, R ge¢is vektoriinii
iceren toplam sifir olur. Burada G,, ters orgii vektoriidiir.

1 um dalgaboylu 151810 dalga vektérii |k,| = 6,28 x 10* cm™ ve 6rgii sabiti
5A olan bir kristal igin ters érgii vektdriiniin biiyiikliigii |G| = 1,06 X 108cm™! dir
[37]. Boylece k, K G esitsizligi genel olarak saglanir. Dahasi, matris elemaninin
integral kismina en biyiik katki G, = 0 (m = 0) teriminden gelir. Bu durumun
momentumun korunumuna esdeger oldugu anlasilabilir. Bu diisiinceler optik ge¢is i¢in
onemli olan k" = k iliskisine yol agar.

Yani kuzayinda ayni1 k dalga vektorlii seviyeler arasinda elektron gecislerine izin
verilir. Bagka bir deyisle, yasak bant araligindan daha biiytlik enerjili bir foton bir
yariiletkene geldiginde, degerlik bandindaki k& dalga vektorli bir elektron iletkenlik
bandindaki ayni1 dalga vektorlii bir seviyeye uyarilir. Bu durum “dogrudan(direkt)
gecis” olarak adlandirilir.

Matris elemanindaki integral terimi Bloch fonksiyonunun diklik 6zelligi

nedeniyle yok olur, bdylece matris elemant son halini alir:

1 *
e.Poy = fuck,(r)e.puvk(r)d3r6k,kr (3.9)

Qlg
Yukaridaki sonuclart kullanarak, birim hacim ve birim zamanda bir

malzemedeki foton enerjisi sogurulmasi Aww, ifadesiyle verilir. Bu da birim hacim

ve birim zamanda elektromanyetik dalgalardaki gii¢c kaybina esittir [37]:

how,, = EwKzeoEg (3.10)
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3.1.2. Dolayh Gecgis

Deneysel sonuglar, k#0 da iletkenlik bandinin minimumu ve k=0 da degerlik
bandinin maksimumu arasinda bant bosluguna karsilik gelen foton enerjisi i¢in zay1f
bir gecis oldugunu ortaya ¢ikarmistir. Bu gecise “dolayli gegis” denir. Degerlik
bandindaki bir elektron bir foton sogurur sonra iletkenlik bandinin minimumuna
gegmek icin bir fonon sogurur ya da yaymlar. Bu durum daha yiiksek mertebeden
etkilesim (ing. higher-order interaction) ya da kuantum mekanikteki ikinci derece
pertiirbasyon (ing. second-order perturbation) sebebiyle olur.

Yiiksek mertebeden etkilesim, dogrudan gecise kiyasla daha zayif bir gecis
olasiligini meydana getirir ve bdylece zayif sogurma aciklanir. Ayrica, degerlik
bandinin maksimumu ile iletkenlik bandinin minimumu arasindaki gecis sanal bir
seviye sayesinde ger¢eklesmektedir. Bu sebeple bu gecise “dolayli gegis” (ing. indirect
transition) denilmektedir.

Elektronlar (He), orgii titresimleri (Hi), elektron fonon etkilesimi (He) ve
elektron foton etkilesimi (He) i¢in hamiltonyeni tanimlayacak olursak, toplam

hamiltonyen su sekilde yazilir:
H:He+Hl+Hel+HeT (311)

Elektronlar ve fononlarin hamiltonyeni Hy=H.+H; seklinde yazilir ve

0zdurumlar su sekilde yazilir:

lj >= {|ck, ng > (iletkenlik bandindaki bir elektron igin) (3.12)
/7= |vk, ng > (degerlik bandindaki bir elektron igin)

Burada k elektronun dalga vektorii, ng ise a degerindeki ve ¢ dalga vektoriindeki
fonon kuantum sayisidir. H’=H.;+H., esitligi pertiirbasyon hamiltonyenini ifade eder
ve pertiirbasyonu ikinci dereceye kadar devam ettirir.

Sanal bir seviye |m > kullanilarak, degerlik bandinin maksimumundan
(baslangig seviyesi) |i > iletkenlik bandinin minimumuna (bitis seviyesi) |f > gegis

olasilig1 su denklemle verilir:
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2

5(e—¢€) (.13

21
Y=y Em

H' H'|i
(fIH’|i>+Z(f| gn_xml |)

Burada (f|H'|i) = (f|H.,|i) + (f|H,|i) = 0 iliskisi bariz bir sekilde
gortilmektedir. (f|H,, |i) matris elemani, bir dnceki boliimde bahsettigimiz dogrudan
gecis durumundaki matris elemantyla aynidir ve dogrudan gecis k uzayindaki ayn1 k
dalga vektorleri arasinda izinlidir. Ancak, dolayli gecis durumunda & dalga vektorleri
farklidir ve bu yiizden (f|H,,|i)=0 olur. Diger taraftan (f|H,;|i) matris elemani
momentum korunumunu saglar ama enerji korunmaz. Ciinkii bant boslugu ile
karsilastirildiginda fononun enerjisi kiigliktiir. Bu yiizden (f|H;|i)=0 olur. Tiim
bunlar1 goz Oniinde bulundurarak yukaridaki gecis olasiligt denklemini tekrar
inceleyecek olursak, sadece denklemdeki ikinci ifadenin dolayli gecise katkida

bulundugunu anlariz. Sonugta geg¢is olasilig1 su sekilde ifade edilir:

2

£ s(ei—g) G4

/Ll)’if— 7

(fIH'|m}m|H'|i)
€ — &€

m

conduction band

\')

Energy

valence band —

—k

Sekil 3.1: Dolayh gecis stiregleri.

Sekil 3.1 de iki dolayli gegis siireci gosterilmektedir [38]. Bunlardan ilkinde;
degerlik bandinin maksimumu olan A noktasindaki bir elektron bir foton sogurarak

iletkenlik bandindaki sanal bir seviye olan D noktasina gecis yapar, hemen sonrasinda
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fonon sogurarak ya da yayinlayarak iletkenlik bandinin minimumu olan C noktasina
geger. Ikinci siirecte ise; degerlik bandinin A noktasinda bulunan bir elektron bir fonon
sogurarak ya da yayinlayarak yine degerlik bandinda bulunan B noktasina geger ve
hemen ardindan bir foton sogurarak iletkenlik bandindaki C noktasina ulagir. Bu ikinci
stire¢ farkl bir yolla da ifade edilebilir: Sanal seviye olan B noktasindaki bir elektron
bir foton sogurarak iletkenlik bandindaki C seviyesine gecis yapar ve arkasinda bir hol
birakir. Daha sonra degerlik bandinin A seviyesindeki bir elektron bir fonon sogurarak
ya da yayinlayarak bu sanal seviyeye gecis yapar. Bu siirecler asagidaki denklemle
ifade edilir:

. (Ckg,nd + 1|Hy | Dk;, n&){Dk;, n&|Her | Ak, n) (3.15)
Y7 h € —€p

, (Chp i & 1UHor By, ng £ 1)(BRy, n & 11Hoil Aky ) g
€ — &g

Yukaridaki denklemde + ile gosterilen kisimlarda (+) fonon yayilanmasina, (-
) ise fonon sogurulmasina karsilik gelir. Burada fonon enerjisini ifade eden hw,
terimini yok saydik. Ciinkii bu terim foton enerjisi ile kiyaslandiginda ya da bant
boslugunun enerjisi ile kiyaslandiginda oldukea kiictiik bir degerdir.

Dolayli ge¢is icin dielektrik fonksiyonunu inceleyelim:

K;(w) =

2
me? K z[Am'“'+ 2 (ho — hof — &) (3.16)

eom2w? (4m)3 V11— exp(—hwd/kgT)
m,x

2 (ho + hwf — SG)Z

+ Az
gy exp(hw{f/kBT -1

Burada koseli parantezle belirtilen terimlerden birinci terim fonon
yayinlanmasini, ikinci terim ise fonon sogurulmasini ifade etmektedir.

Dolayli gegisteki sanal seviye fonon sogurulmasi ya da yayinlanmasiyla ifade
ediliyor. Bunu g6z Oniinde bulundurarak sogurma katsayisina bagli sicakligi

hesaplayabiliriz.
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kpT < hwd kosulunda ikinci terimin paydasi biiyiik bir deger alir ve fonon

sogurulmasini takiben ger¢eklesmesini bekledigimiz gecis disik sicaklikta
gbzlenmez. Diger bir taraftan birinci terimin paydasi ayni kosul i¢in 1 degerini alir.
Dolayisiyla diisiik sicakliklarda dolayli ge¢is fonon sogurulmasi tarafindan

yonetilecektir. Bu 6zellik, dielektrik fonksiyonunun imajiner kisminin karekdkiiniin
(+/K>) ve sogurma katsayisinin karekokiiniin (vVa) hw F hwg — E¢ ifadesi ile orantili

oldugu gercegini goz Oniine alarak, sekil 3.2 de (\/72) ifadesinin farkli sicakliklar i¢in
hw — €; nin bir fonksiyonu olarak c¢izilmesiyle gosterilmistir [38]. Daha diisiik
sicakliklarda fonon sogurulma siireci azalir ve sogurma katsayisi ¢ok zayif olur.
Literatiirde Si ve Ge i¢in deneysel sonuglar elde edilmistir. Bunlar sirasiyla sekil
3.3 ve sekil 3.4’te gosterilmektedir [38]. Si icin, sogurma katsayisinin karekokii (var)
foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak ¢izilir ve sekil 3.2°deki dolayl gegis 6zelligini
bulur. Egrinin donlim noktas1 yiiksek sicakliktaki diisiik foton enerjisine kayar. Ge i¢in
dontiim noktalar1 249 K sicaklikta 0,65 ve 0,71 eV spektrumunda gozlemlenir. Bu
doniim noktalari, bir boyuna optik (ing. Longitudinal Optical) fonon sogurmasi ve
yayinlanmasi nedeniyle olan gecise ve diisiik sicakliklardaki fonon yaymlanmasinin
yok olmasi nedeniyle olan gecise karsilik gelir. Zayif bir sogurma, boyuna akustik
(ing. Longitudinal Acoustic) fonon yayinlanmasi siireci nedeniyle yaklasik 0,77 eV
foton enerjisi altinda 4,2 K sicaklikta gbézlemlenir. Bunun, enine akustik (ing.
Transverse Acoustic) bir fonon yayinlanmasini takiben yasakli bir gecis yiiziinden

olduguna inanilir.

e | 1 1

—_—

Frm — £, ;

Sekil 3.2: Dolayl1 gegis i¢in sogurma katsayisi. Burada va ve VK ifadeleri Aw — €;
ifadesinin bir fonksiyonu olarak ¢izilmistir.
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Buradaki 6nemli nokta sogurma katsayisinin karekokii diiz bir hat degil bir

kambur seklinde ¢izilmesidir. Bunun sebebi ise exciton etkisidir.

10

Photon Energy [eV]

Sekil 3.3: Si i¢in Aw foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak sogurma katsayisinin

karekokii Va ¢izilmistir.
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Sekil 3.4: Ge i¢in hw foton enerjisinin bir fonksiyonu olarak sogurma katsayisinin

karekokii v ¢izilmistir.
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3.2. Franz-Keldysh Etkisi

Franz-Keldysh etkisi, bir elektrik alan varliginda yariiletkende optik sogurma
kenarindaki bir kaymadir. Etki adin1 Alman fizik¢i Walter Franz ve Rus fizik¢i Leonid
Keldysh’ten almistir [39].

Bir yariiletkene elektrik alan uygulandiginda elektron ve hol dalga fonksiyonlari
diizlem dalgadan ziyade Airy fonksiyonlarina doniisiir. Airy fonksiyonu yasaklanmis
bant bosluguna uzanan bir kuyruk igerir. Elektron ve hol biraz farkli potansiyellerde
olsa da Airy kuyruklar hafifce iist iiste biner. Sogurma spektrumu artik yasaklanmig
bant boslugu enerjisi altindaki enerjilerde bir kuyruk ve yasaklanmis bant boslugu
enerjisi lizerindeki enerjilerde bazi salinimlar igerir.

Tim bunlart anlayabilmek adina Franz-Keldysh etkisini daha detayl
inceleyelim:

Bir x yoniinde uygulanan elektrik alan altindaki durumu g6z Oniinde

bulunduracak olursak, y ve z yoniindeki elektrik alanlar sifirdir ve

l R d? R RRkE
+

- - = 3.17
Zﬂxdx2+2[ly 244, EExll/’(x'y'Z) eY(x,y,z) G.17)

denklemini elde ederiz. Bu denklemin ¢6ziimii agagidaki gibidir:

—eEx — €+ h2k2/2p, + A?kZ/2u,
(3.18)

lp(x,y,z)zC.Ai( ne.

X exp{i(kyy +k,z)}

Bu sonuca gore y ve z yoniindeki Bloch fonksiyonuyla verilen dalga fonksiyonu
periyodiktir. Ancak uygulanan elektrik alandan dolayr elektron-hol ¢iftinin
lokalizasyonu x yoniinde gerceklesir. Sekil 3.5 te x” in bir fonksiyonu olarak dalga

fonksiyonunun ¢izimi gosterilmistir [40].
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1.0

: Wix)/ C=Ai(—eEx/h6 )
s AWAW.W,
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Sekil 3.5: Egik bir potansiyel bariyer ile statik elektrik alandaki elektron-hol ¢iftinin
dalga fonksiyonu.

. etkin kiitleli bir pargacigin tek boyutlu hareketini ele alacak olursak, klasik
yaklasimda parcacik pozitif potansiyel bolgesine (-eEx >0; x<0 ) niifuz edemez ve bu
ylizden x=0 noktas1 hareket i¢in doniim noktasidir. Kuantum mekaniksel yaklasimda
ise pargacik pozitif potansiyel bolgesine niifuz edebilir ve dalga fonksiyonu sekil 3.5
te goriildiigli gibi o bdlgede eksponansiyel bir kuyruga sahiptir [40].

Sonug olarak; degerlik bandindaki bir elektronun, yasaklanmis bant enerjisinden
daha diisiik bir enerjiye sahip bir fotonu sogurarak iletkenlik bandina gegmesine izin

verilir. Bu etki “Franz-Keldysh Etkisi” olarak bilinir [40].
3.2.1. Franz-Keldysh Etkisinin Matematiksel Incelemesi

Bantlar aras1 gegiste elektrik alanin etkisini matematiksel olarak inceleyelim
[40]:

Dielektrik fonksiyonunun imajiner kismi su denklem ile verilmektedir:

me?le.peyl? e3|ELE E,|
€om*®? (g, 16, ho,)

w554 () -4 -7)
"\ ne,) T he,) T\ he,

X 8[€;+ Ex+ €, + &, — ho]

K,(w,E) =

> J. d&,dE,dEg, (3.19)

2
X
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d€, €, ifadesine gore integral, iki boyutlu bant i¢in ortak durum yogunlugu

2D (hw — €; — &,) ile verilir. Boylece denklem asagidaki halini alir:

me’le.peyl? elEyl

K E) = 3.20
+ o0 8 2
X
| a2 tho—es —ed | ()| <.
Iki boyutlu ortak durum yogunlugu su sekilde ifade edilir:
Y,
r (n“y“Z)
& (hw) ={B1=—"—-7—, hw>& (3.21)
0 , hw<§&g

Bu durumda dielektrik fonksiyonu

2le. peol? elBal lityits] "2 [ 2

me-le.peyl” elEx] Uyl f | ( Sx)

K JE) = A |——=]| d€

2((1) ) €0m2w2 (hgx)z T[hz 2 h@x X (322)

— 00

2

1
e 8|uxuyuz|> /2

1
= mw-mﬂz(h@c) /2< 76

x [14;(=mI? + n14;(=m) ]

halini alir. Bu denklemde 7 ile gosterilen ifade (hw — €;)/h0, seklinde
tanimlanir.

Foton enerjisinin, temel sogurma smirmnin altinda oldugu limit durumlarini
inceleyecek olursak n <« 0 (n — —oo0) durumunda (hw < €;), Airy fonksiyonlarinin

asimptotik ¢oziimleri su sekilde olur:

) 1 - 2 3C
Z]]_)r?o Ai(z) = ﬁz 1/4'€Xp (_523/2) ll - 223}21 (3.23)
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1 4 2 3 216
lim Al(z) = ——=z /1ex (——z /2) [1-&- l
lim A;(2) = 2 = r{—3 0,7 (3.24)

Boylece yasaklanmigs bant enerjisi altinda bir enerjiye sahip foton i¢in dielektrik

fonksiyonu son halini almis olur.

1
ele.peyl® 1 (8|menyuy|\
Ky(w, Ey) = 2e0m26(j)2 > | e d (€ — hw) /2 (3.25)
3/ 3/
o 4(€G—hw> 2 _1K 4<€G—ha)) 2
exp 3 no, =3 2(w)exp 3 e,

Bu denklemi @ = wK,/nyc ifadesinde yerine yazarsak sogurma katsayis1 a ile

bir iliski elde edebiliriz.

| 1,
) (€ — hw)/2 (3.26)

e’le.p|® 1 8|.ux,uylflz
E,) = -4
(w, Ex) 2eom?cnow? 2m he
3/
y 4 (EG - hw) 2
“P |73 ho,
1 4 (€ — hwy 2
a(w,E,) —Ea(a))exp ISR (3.27)
X

Denklemlerdeki K, (w) ve a(w) degerleri, sirali olarak elektrik alan yoklugunda

dielektrik sabitinin imajiner kismi1 ve elektrik alanli sogurma katsayisidir.

Bu sonuglar bir elektrik alan varliginda, enerjisi yasaklanmis bant araliginin
enerjisinden az olan bir foton i¢in sogurma meydana geldigini ve sogurma katsayisinin
eksponansiyel bir kuyrugu oldugunu gostermektedir. Franz ve Keldysh tarafindan
bagimsiz olarak ongoriilmiis bu etki “Franz-Keldysh Etkisi” olarak adlandirilir. Sekil

3.6 da Franz-Keldysh etkisinin illiistrasyonu gosterilmektedir [40].
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Sekil 3.6: Bir yariiletkendeki Franz-Keldysh etkisinin illiistrasyonu. Yiiksek bir

elektrik alan varliginda elektron ve holiin dalga fonksiyonlar: yasaklanmis bant

bosluguna niifuz eder ve yasak bant enerjisi altindaki foton enerjisinde hw < &
optik gecise izin verilir.
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Sekil 3.7: K, (w, 0)/A elektrik alansiz ve K, (w, E) /A elektrik alanli, M, kritik
noktasi (,ux,uyuz > 0) yakinindaki foton enerjisinin bir fonksiyonu.

Elektrik alan yoklugunda E=0, dielektrik sabit K,(w,0) Aw < €; bolgesinde
sifirdir. Bir elektrik alan varlifinda ise E#0, dalga fonksiyonu yasaklanmis bant
bosluguna niifuz eder ve dielektrik sabiti temel sogurma sinir1 altindaki bélgede hAw <
€¢ eksponansiyel bir kuyruga yol agar. Sekil 3.7 de bu durum gosterilmektedir [40].

K;(w, 0) temel sogurma sinir1 iizerindeki bolgede foton enerjisinde \/W—SG
gibi bir artig sergilerken, K,(w, E) bir salinim hareketi sergiler ve temel sogurma

siirinin ¢ok tistiindeki bir bolgede K, (w, 0) ile birlesir.
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3.2.2. Kuvvetli Bir Elektrik Alan Varhginda Temel Sogurma

Franz-Keldysh etkisini ifade etmenin bir diger yolu da verilen bir enerjide
yasaklanmis bant boslugu i¢inde elektronun bulunma olasiliginin daha yiiksek
oldugunu ya da bir elektrik alan varliginda tiinelleme olasiliginin arttigini sdylemektir.

Bir elektrik alan varliginda bir elektronun yasaklanmis bant boslugu icinde
bulunma olasilig1 eksponansiyel azalan bir fonksiyon ile tanimlanir. Degerlik
elektronu iletkenlik bandina gegmek i¢in liggen bir bariyere bir tiinel agmalidir. Bu

bariyer €. ylksekliginde ve d kalinligindadir:

g &6 (3.28)

qE

E elektrik alan artarsa tiinel mesafesi azalir, yasaklanmis bant boslugunda bir

elektronun bulunma olasiligini tanimlayan dalga fonksiyonlarinin {ist iiste gelmesi

arttirthir. Sekil 3.8. (b) de Aw enerjili bir foton yardimiyla bariyer kalinlig su degere
azaltilir [41]:

g = Ge—ho 3.29

Dalga fonksiyonlarinin iist iiste gelmesi tlinelleme transferinin gerceklesme
olasiligini arttirir.

Foton destekli tiinellemeyle temel sogurmada Franz-Keldysh etkisi ilk
silikonda gozlemlenmistir. Sogurma sinirindan daha diisiik bir enejiye diizgiin bir
kayma olarak ifade edilmistir. Benzer gozlemler GaAs ve Ge i¢inde yapilmigtir [41].

Tinelleme destekli sogurmanin bir elektrik alan varliginda daha muhtemel
oldugu gorilmektedir [41]. Bu nedenle bir kirlilik ya da kesikli bir seviye igin,
gozlemlenmesi gereken bir kayma degil aslinda bir genigleme etkisidir. Ancak mevcut
durumdaki gibi sadece diisiik enerji kenar1 gézlemlendiginde bu kenardaki Franz-

Keldysh genislemesi diisiik enerjiye dogru bir kayma gibi goriiniir (Sekil 3.7).
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Sekil 3.8. Elektron tiinelleme, (a) enerjide degisim yok, (b) foton sogurulmasi ile.

3.3. Urbach Kurah

Sicaklik arttikca sogurma kenari1 spektrumunun eksponansiyel kisimlari
karakteristik bir “demet (ing. Bundle)” olustururken, foton enerjisi ile sogurma
katsayisinda eksponansiyel bir artis gosterdigi deneysel olarak ilk kez 1953’te AgBr
kristallerinde 151k sogurulmasini inceleyen Franz Urbach tarafindan gézlemlenmistir
[32]. Diger arastirmalar, dolayli gecisli yariiletkenler i¢in Urbach tarafindan
gelistirilen [32] ampirik diizenliligin, daha sonra dogrudan geg¢isli yariiletkenler [43],
cesitli kristaller ve amorf malzemeler i¢in gozlendigini gostermistir [44 — 47]. Urbach
kurali, katmanli [48, 49], zincirlenmis [50] ve nanoboyutlu yapilar [51 — 53], ferroikler
[50, 54 — 56] ve siiperiyonik iletkenlerde [57 — 59] ortaya ¢ikar. Urbach kurali ve farkl
malzemelerdeki tezahiiriinlin temel 6zellikleri ile ilgili detayl incelemeler [44, 47, 59

— 61] kaynaklarinda yapilmistir.

3.3.1. Kristal Katilarda Urbach Kuralinin Temel Ozellikleri

Sogurma kenarinin Urbach davranist durumunda, sogurma katsayisinin sicaklig

ve spektral bagimlilig su sekilde tanimlanmaktadir [32]:

hw — E"] (3.30)

hv — E
a(hv,T) = agexp [%l = aoex | s
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Burada Ey Urbach enerjisidir, sogurma kenarinin enerji araligina esit ve egimine
terstir E;' = A(lna)/A(hv). 6 sogurma kenarinin vyiikseklik (ing. steepness)
parametresidir, g ve E; Urbach demetinin birlesme noktasinin koordinatlaridir.
Sogurma kenar1 bolgesindeki sogurma katsayisinin eksponansiyel artisi, degerlik ve
iletkenlik bandindaki durum yogunluklarinin kuyruklari arasindaki gecisler tarafindan
aciklanir. Bu kuyruklarin sekli ve boyutlar1 farkli tiirdeki bozukluklarin varligina
baghdir [45]. Sekil 3.9 farkli sicakliklar i¢in sogurma katsayisinin tipik spektral
bagliliklarin1 ve CuyGeSesl [61] kristali i¢in Urbach sogurma kenarin1 gosterir [42].
CusGeSesl kristalinin bakir igerikli kat1 elektrolitler arasinda en verimli siiperiyonik
iletkenlerden biri olduguna dikkat etmek gerekir [62]. @y ve E, koordinatlari ile bir
noktada karsilasan diiz hatlarda karakteristik bir “demet” ortaya ¢ikmistir. Boyle bir
demet, kural olarak, Debye sicakliginin lizerinde genis bir sicaklik araliginda birkag
bliytiklik sirasina gore sogurma katsayist degisimi i¢inde goézlemlenmelidir. Suna
dikkat edilmelidir ki Urbach demeti, yariiletken ve iyonik kristallerdeki Wannier-Mott
eksiton bulagsmasimin (ing. smearing), molekiiler kristallerdeki Frenkel eksiton
bulagmasinin ve ayn1 zamanda eksitonsuz katilardaki bantlararasi optik gecislerin bir
sonucu olarak goézlemlenmistir [44]. Bazi durumlarda Urbach davranisindan sapmalar
meydana gelir, yani optik sogurma kenarmin sekli hala eksponansiyeldir, ancak
dissallagtirilmis (ing. extrapolated) dogrusal parcalar ay ve E, koordinatlariyla bir
odakta birlesmez.

Urbach kuralinin o parametresine bagl sicaklik bir denklem ile tanimlanabilir:

a(T) = g, <?lkTT> tanh (%) (3.31)
P

Burada hw,, ¢ogu durumda temel sogurma kenarmin uzun dalga tarafinin

olusumuna katilan fononlarin enerjisiyle cakisan etkin fonon enerjisidir, gy
malzemedeki optik uyarmayr tanimlayan bir parametredir. Ornegin; hw, kristal
yariiletkenlerde eksiton (elektron) — fonon etkilesimini (EPI) tanimlayan tek salinim

modelindeki etkin fonon enerjisiyken, o, , o, = (2/3)g~!

olarak ki burada g bir
sabittir, EPI ile ilgili bir parametredir [44, 63]. o’ ya bagl tipik bir sicaklik sekil 3.9
da ek olarak gosterilmistir. Urbach kuralinin sadece kesin bir sicakliktaki foton

enerjisinde sogurma katsayisina bagli eksponansiyelde olusmadigina, aynt zamanda
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yukarida gosterilen a(hv, T) ve o(T) denklemlerindeki parametreler arasi siki iliskide

de olustuguna dikkat edilmelidir.
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Sekil 3.9: 80K (1), 100K (2), 150K (3), 200K (4), 250K (5), 273K (6), 300K (7)
sicakliklarinda CusGeSesl kristali i¢in Urbach sogurma kenarinin spektral baglilig.
Ilaveten yiikseklik paramatresinin o sicaklik bagliligi (a), optik sdzde-enerji (ing.
pseudogap) E; (1b) ve Urbach enerjisi Ey; (2b) gosterilmistir.

Urbach sogurma kenarinin bazi parametrelerine bagli sicaklik, optik sozde-
enerji (Eg a = 103¢m™! [57] sogurma katsayisinin sabit bir degerinde eksponansiyel
sogurma kenarmin enerji pozisyonudur) ve Urbach enerjisi Ej Einstein modeli

cercevesinde 1yi tanimlanmis olarak (sekil 3.9) gosterilmektedir [64, 65]:

1

E;(T) = E;(0) — S;k8y [exp T 1] (3.32)
1

Ey = (Ep)o + (Ep)1 [exp(GE/T) — 1] (3.33)

Burada E;(0) 0 K’ deki enerji, Sg, (Ey)o ve (Ey)4 sabit degerler, 6 etkilesimde
olmayan salinimlarin fonon uyarimlarinin ortalama frenkansina karsilik gelen Einstein
sicakligidir.

Yariiletkenlerde Urbach kuralinin tezahiirlerini agiklamak i¢in yaygin olarak

kullanilan en ¢ok alint1 yapilan teorik modeller arasinda Sumi-Toyozava [66] ve Dow-
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Redfield [67, 68] modelleri bulunmaktadir. Ayrica literatiirde Urbach kurali

aciklamasi i¢in bagka versiyonlarda mevcuttur [69 — 72].
3.3.2. Urbach Kurah ve Kristal Orgii Bozulmasi

Urbach enerjisinin Ey, dis faktorler kadar yapisal faktorlerinde sebep oldugu
kristal orgii diizensizliginden dolayr olusan sogurma kenari kirliliginin derecesini
karakterize ettigi bilinmektedir. Farkli bozukluk tiplerinin Urbach enerjisi Ey

tizerindeki etkisi genel olarak su sekilde tanimlanabilir [73]:
Ey = ke(Wf + W¢ + WE) = (Ey)r + (Ep)x + (Ey)e  (3.34)

Burada k, bir sabit, W2, W, W¢ sirasiyla sicaklik bozulmasindan, yapisal
bozulmadan ve kompozisyon (bilesimsel) bozulmadan kaynaklanan, miikemmel bir
sekilde siralanmis bir yapinin elektrik potansiyelinden ortalama kare sapmalardir.
(Ey)7, (Ey)x, (Ey)c sirasiyla sicaklik bozulmasinin, yapisal bozulmanin ve
kompozisyon bozulmasinin katkilaridir. Sicaklik bozulmasi temel olarak 6rgii termal
titresimlerinden kaynaklanmaktadir, (Ey)y = (Ey)y. Yapisal bozulmanin dogasi
i¢sel olabilir, yani bosluklar ya da kaymalar gibi yapinin ig¢sel kusurlar1 sebebiyle
olabilir, ya da stokiyometriden sapma, doplama, iyon implantasyonu, hidrojenasyon
gibi dis faktorler tarafindan da uyarilabilir. Kompozisyon bozukluguna karisik
kristallerdeki atomik yer degistirme sebep olur.

Ornek olarak, siiperiyonik CusGe(S1-xSex)sI karisik kristalinde Urbach sogurma
kenar1 parametreleri {izerinde farkli tip bozukluklarin etkisini diisiinebiliriz [74]. Orgii
termal titresimlerinden kaynaklanan sicaklik bozulmasi disinda, siiperiyonik iletkenler
onemli yapisal bozukluklar tarafindan karakterize edilirler. Bu durum hareketli
iyonlarin sayis1 ile isgal edebilecekleri konumlar arasindaki esitsizlikten
kaynaklanmaktadir ve sabit alt orgli diizenli yapisin1 korurken sadece hareketli
iyonlarin alt Orglisine uygulanmaktadir. Yapisal bozulma iyonik iletkenlik
mekanizmasiyla dogrudan ilgilidir. Yapisal bozulmanin derecesi, yani hareketli
iyonlar i¢in bosluklarin miktari, hizli iyon taginiminin mekanizmasini ve etkinligini
belirler. Siiperiyonik fazda yapisal bozukluk iki kisimdan olusur; dinamik yapisal

bozukluk (Ey)x qyn Ve statik yapisal bozukluk (Ey)x seae [57]:
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(EU)X = (EU)X,dyn + (EU)X,stat (3.35)

Bu denklem oldukea keyfidir, ¢iinkii dinamik yapisal bozukluk (Ey)yx qyn bu
denklemdeki gibi yapisal bozuklukla (Ey)y ya da asagidaki gibi sicaklikla-ilgili
bozulmayla (Ey )7y iliskilendirilebilir.

(Ev)rr = (Ev)rv + (Eu)xayn (3.36)

Burada (Ey)py Orgili termal titresimlerinin katkisina karsilik gelir. En son

belirtilen iki denklem kullanilarak Urbach enerjisi su formda yazilabilir [42]:

Ey = (Ey)rr + Ep)xstar + (Ey)c (3.37)

Yapisal kusurlardan kaynaklanan siiperiyonik iletkenlerdeki statik yapisal
bozulmanin bolgesel diizensiz elektrik alanlarin gériinmesine yol agtigina ve bununda
enerji bantlarinin fazladan kirlenmesine sebep olduguna dikkat edilmelidir.
Siiperiyonik fazda goriinen dinamik yapisal bozukluk, iyonik taginmaya katilan ve
yiiksek iyonik iletkenligi saglayan hareketli bakir iyonlariin atlama (ing. hopping)
hareketi ile ilgilidir.

Urbach sogurma kenari, CusGe(Si-xSex)s| karisik kristalleri i¢in tipik, yiikseklik
parametresinin sicaklik bagliliklarina karsilik sekil 3.10 da Cu7Ge(So,55¢€0,5)51 i¢in
sunulmustur, optik sézde-enerji E5 ve Urbach enerjisi Ey sekil 3.10 da ek olarak
gosterilmistir [42].

Urbach enerjisinin  kompozisyon baghiligt Urbach sogurma kenari
parametrelerinde farkli tip bozukluklarin etkisini incelemek icin kullanilabilir. Urbach
enerjisindeki farkli tip bozukluklarin katkilarinin esitlik, bagimsizlik ve eklenebilirlik
hesabi ile, [59]” de gelistirilen prosediire goére kompozisyon bozuklugu, sicaklikla-
ilgili bozukluk ve statik yapisal bozuklugun katkilarindan biri ayristirilabilir. Saf
kristallerde, sadece statik yapisal bozukluk (Ey)x seqe ile sicaklikla-ilgili bozukluk
(Ey)rr Urbach enerjisine Ey; katkida bulunur. Bundan dolay1r CusGeSsI kristalinde
300K’de Ey da yukarida belirtilen tiirdeki bozukluklarin goreceli katkisi neredeyse
esittir. Oysaki CusGeSesl kristalindeki (Ey)rg’ nin katkist (Ey)xseqe” 1n katkisini

asiyor [42].
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Sekil 3.10: 80K (1), 150K (2), 200K (3), 250K (4), 300K (5) sicakliklarinda
CurGe(So,5Seo,5)s1 karisik kristali icin Urbach sogurma kenarinin spektral bagliligi.

Ilaveten yiikseklik parametresinin o sicaklik bagliligi (a), optik sdzde-enerji Eg4 (1b)
ve Urbach enerjisi Ey; (2b) gosterilmektedir.
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Sekil 3.11: CuyGe(S1-xSex)sI karisik kristali i¢in Urbach enerjisinin E; kompozisyon
baglhlig1. flaveten; statik yapisal bozuklugun (1), sicaklikla-ilgili bozuklugun (2) ve

kompozisyon bozuklugunun (3) goreceli katkilarinin Urbach enerjisine Ey;

kompozisyon bagliliklar1 gosterilmistir.
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Artan selenyum igerigine sahip olan Cu;Ge(SixSex)sl karisik kristallerinde,
Urbach enerjisinin kompozisyon bagliliginda, kompozisyon bozuklugunun etkisine
isaret eden bir maksimumun ortaya ¢iktigi sekil 3.11 de gosterilmistir [42]. CusGe(S:-
xSex)sI karigik kristalleri i¢in Ey; igindeki (Ey) x star, (Ev)rr Ve (Ey) ¢ katkilarinin elde
edilen kompozisyon bagliliklar sekil 3.11° de ek olarak gosterilmistir. Artan selenyum
icerigi ile, x>0,5" te azalan ve x<0,5’ te artan (Ey )’ nin katkisina karsilik, (Ey) x star

ve (Ey) g’ nin katkilart dogrusal bir sekilde x<0,5” te azalir ve x>0,5” te artar [42].
3.3.3. Amorf Malzemelerde Urbach Kurah

Amorf malzemelerdeki optik sogurma kenari, sicaklik ve spektral davranist
genis bir sicaklik araliginda Urbach kurali ile belirtilen [75 - 77] veya smirlt bir
sicaklik araliginda Urbach kurali ile belirtilen [78] ya da Urbach’ a hi¢ uymayan kirli
bir eksponansiyel kuyrugun varlig: ile karakterize edilir. ilk durumda kristallerin
aksine amorf yariiletkenler i¢in sogurma kenar1 daha fazla kirlenmis ve sogurma
kenar1 egrisinin sicaklik baglilig1 daha az belirgindir [44 - 47]. Ayrica, 03<1, bu durum
yapisal bozukluk yiiziinden elektron oz-yerellestirmenin kanitidir. Sonraki iki
durumda optik sogurma kenari izlerinin spektral bagliliginin egimi, sinirlt bir sicaklik
araliginda veya inceleme altindaki tiim sicaklik araliginda sicaklikla de§ismeden kalir
ve sicaklikla paralel bir kirmiziya-kayma gozlenir. Yukarida belirtilen spesifik
davranisi, modifiye edilmis bir Urbach kuraliyla agiklamak i¢in asagidaki denklem
dikkate alinabilir [76]:

a(hv,T) = ay..exp [h_v - 1] (3.38)

Enc TO

Qnc bir sabit, T, karakteristik bir sicaklik, 1/E,,. sogurma katsayisi spektral
bagliliginin sicakliktan bagimsiz logaritmik egimidir, E;,. = Ey. Bu denklemin temel
dezavantaji, diisiik sicakliklarda eksponansiyel sogurma kenarinin sicaklik davranisi
tanimlamasi i¢in uygulanamaz olmasidir [76].

Amorf sistemlerde yapisal bozuklugun statik ve dinamik bilesenlerinin
esdegerligine gore optik sogurma kenar1 bolgesindeki sogurma katsayisinin genel
eksponansiyel bagliliginin sinirlayict durumlari oldugu gosterilmistir [76]. Yapisal
bozuklugun statik ve dinamik bilesenlerinin katkilarinin ayrisma formalizmi
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kullanilarak, kisa ve orta menzilli diizen varligina gore, As>S; caminda sogurma
kenarmin Urbach davranisi [78]” de ac¢iklanmustir.

Camsi As>S3 igin optik sogurma kenari incelemeleri iki sicaklik bdlgesinin
varligini gosterir [78]; birincisi 80K< T <300K sicaklik araligindaki kenarin paralel
kirmiziya-kayma boélgesi, ikincisi T > 300K (sekil 3.12) sicakliklarda sogurma
kenarmin Urbach davranisinin bolgesi. As»S3’ teki optik sogurma kenarinin paralel
kirmizi-kaymasi ve buna bagli olarak Urbach enerjisinin sicaklik degismezliginin
atomik diizendeki orta menzil diizenin yokluguyla ilgili oldugu sekil 3.12” de ek olarak
gosterilmistir [42]. Kismen bozuk siiperiyonik iletkenlerde oldugu gibi, tamamen
bozuk camlardaki yapisal diizensizlik, dinamik yapisal bozukluk (Ey)x qyn Ve statik
yapisal bozuklugun (Ey)xseqr bir toplami olarak sunulabilir. Statik yapisal
bozuklugun (Ey )y stqe sicakliktan bagimsiz katkisinin, atomik diizendeki sadece kisa-
menzil diizenin varligt ve uzun-menzil diizenin yoklugundan kaynaklandigina,
dinamik yapisal bozuklugun sicakliktan bagimsiz katkismnin (Ey) qypn oOrta-menzil
diizen yokluguyla ilgili olduguna dikkat edilmelidir. Diisiik sicaklikta camsi As>S;3
yariiletkendeki atomik diizende sadece kisa-menzilli diizen mevcuttur, sicaklik
arttikga (Ey) x4y katkisi azalir, orta-menzil diizenin kademeli olusumuyla sonuglanr.
(Ey)xstat’ 1n degismez katkisinda sicaklik bozuklugunun (Ey)ry, artan katkisiyla
birlikte dinamik yapisal bozuklugun (Ey ) x qyn katkisindaki diisiis, sogurma kenarinin
paralel kirmiziya-kaymasinin yan sira, sirasiyla (Ey)7g’ nin ve Urbach enerjisinin
sicaklik degismezligine yol agar. T >300K’ de (Ey)x gyn = 0 ve Urbach enerjisindeki
artis sicaklik bozuklugu katkisinin artmasiyla tanimlanir [78].

Bu nedenle, optik sogurma kenarinin Urbach davraniginin inceleme altindaki
biitiin sicaklik bolgesinde gozlendigi amorf malzemelerde, bu sicaklik bolgesinde hem
orta-menzil hem de kisa-menzil diizen mevcuttur. Ayni zamanda, biitiin sicaklik
bolgesindeki Urbach olmayan davranis, orta-menzil diizen yoklugunda sadece kisa-

menzil diizenin varligini yansitir.
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Sekil 3.12: 80K (1), 150K (2), 200K (3), 250K (4), 300K (5), 340K (6), 380K (7)
sicakliklarindaki As;S3 camsi yariiletken i¢in logaritmik sogurma katsayisinin
spektral bagliliklari. Ilaveten optik s6zde-enerjinin Eg (al), Urbach enerjisinin Ey
(a2) ve dinamik yapisal bozuklugun katkisinin (Ey)x 4y (b) sicaklik bagliliklar
gosterilmektedir.

43



4. DENEYSEL DUZENEK VE YONTEM

4.1. Cihazlar

4.1.1. Triax 550 UV-VIS-IR Spektrometre

Bu cihaz gekil 4.1°te spektrumu gosterilen 1200 ¢izgi/mm, 1800 ¢izgi/mm ve
2400 ¢izgi/mm olmak iizere ii¢ farkli kirmim 1zgarasina sahip bir monokromatdrdiir
(sekil 4.3). Deneyde kullandigimiz lambanin UV bolgedeki uzantisi digerlerine kiyasla
daha belirgin ve goriiniir bolgedeki siddetinin yiiksek olmasindan dolay1 deneysel

calismalarimiza daha uygun olan 1800 ¢izgi/mm’lik 1zgaray: kullandik (sekil 4.2).

104 10 10
(2) (b) ()
8- Zenon lamba 3 8-
1200 = 1800 — 22400
~ 6 —_
3 6 ’; 6 3 6
&S 2 g
5 4 54 =
= 4
2 2 -
@ @ wr
2 2 2
0 0 0
T T T T T T T T T T T T T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200 1400 0 200 400 600 800 0 100 200 300 400 500 600 700
dalgaboyu (nm) dalgaboyu (nm) dalgaboyu (nm)

Sekil 4.1: Lambanin 1200 ¢izgi/mm (a), 1800 ¢izgi/mm (b) ve 2400 ¢izgi/mm (c)
farkli kirinim 1zgaralar1 i¢in spektrumu. En ¢ok 1stmanin 400-500 nm araliginda
oldugu goriilmektedir.

10~
Zenon lamba

|

siddet (a.u.)

0 260 460 660 860
dalgaboyu (nm)

Sekil 4.2: Lambanin 1800 ¢izgi/mm kirinim 1zgarasi i¢in spektrumu.
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Sekil 4.3: Soldan saga dogru kreostatin {ist kism1, monokromatore bagh fotogogaltici,
monokromator ve lamba.

4.1.2. Thermo Oriel Zenon Lamba ve Isik Kaynaklari

Thermo Oriel Zenon lamba, 300 W giicline kadar ¢ikabilen, beyaz renkte 151k
tireten, sekil 4.5°de gosterilmekte olan ana 151k kaynagimizdir. Lambanin gévdesi en
1yi performans i¢in dahili bir atesleyici kart ve arka reflektor icerir. Lamba i¢in giivenli
bir calisma sicakligi saglayan dahili bir sogutma fani mevcuttur. Sekil 4.4’de
gosterilen beyaz LED, sogutuculu beyaz LED ve kirmizi yariiletken lazer, spektral
Olciimler disinda, 151k altinda sogutma vb. deneylerde kristali uyarmak adina

kullandigimiz 151k kaynaklaridir.

Sekil 4.4: Beyaz LED, sogutuculu beyaz LED ve kirmiz1 yariiletken lazer.
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Sekil 4.5: Thermo Oriel Zenon Lamba

4.1.3. Optik Kreostat

Deneyler sicaklik kontrolii altinda gergekleseceginden sistemin dis etkilerden
yalitilmast amaciyla kreostat kullanilmaktadir. Kreostatin i¢i yaklasik 1 militorluk
diisiik basingta tutulmaktadir. Kreostatin iist kismi, dort bir tarafinda 18 mm ¢apinda
birer pencere bulunan, numunenin konuldugu yerdir ve sekil 4.6’da gosterildigi gibi
monokromatoriin ¢ikis penceresi Oniinde bulunmaktadir. Kreostatin alt kisminda
helyum pompasi bulunmaktadir. Bir kapali devre helyum pompasindan kreostata gelen

helyum kreostatin alt kismindaki bu pompa sayesinde numuneye kadar taginir.
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Sekil 4.6: Kreostatin pencereli tist kismi.

4.1.4. Keithley 6517 A Elektrometre

Sekil 4.7°da gosterilen elektrometre, elektriksel 6l¢iimlerde ayni anda hem
voltaj uygulayip hem de akim &lgebilmektedir. Elektrometre 10'° A seviyesindeki
akimlart dahi oOl¢ebilmektedir. Cok kiiciik sapmalarla dogru akim gerilimi
uygulayabilir.

4.1.5. Hamamatsu R-1527 Fotocogaltic1 (PMT)

Monokromatdrden gelen 1s18in sinyalini voltaja doniistiirmek amaciyla
ozellikle optik sogurma Olc¢limlerinde kullanilan fotogogaltict  sekil 4.8°de

gosterilmektedir.
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Sekil 4.8: Monokromatore bagli fotogogaltici.
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4.1.6. Lakeshore 340 Sicakhk Kontrol Unitesi

Hassasiyeti 0,005K olan, sicakligin artis miktari vb. sicaklik parametrelerinin
kontroliinii  saglamak amaciyla Lakeshore 340 sicaklik kontrol iinitesi

kullanilmaktadir.

"\\/_13 | >

] 3mm

o —

icin gdz

[————— kreostat icerisinde
kalan sabit parca

mér/ J \ }Ium/lrme

8mm

Sekil 4.9: Numune tutucunun sekli, dl¢tileri ve numunenin konumu.

Sekil 4.10: Somun-civata takimindan yapilmis tutucular.
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4.1.7. Numune Tutucular

Optik 6zellikleri tespit edebilmek i¢in numunenin sogurma spektrumunu elde
etmek gerekmektedir. Bunun i¢in numuneyle ilgili 6nceki deneylerde optik 6l¢iimlere
has bir numune tutucu tasarlanmistir. Sekil 4.9 ve 4.10’da gdsterilen numune tutucu,
Olclim boyunca numunenin dis etkilere maruz kalmadan yerlestirildigi parcadir. Optik
sogurma Ol¢liimleri i¢in kullandigimiz tutucu, bakir bir somun-civata takiminin simetri
ekseni tlizerine 3 mm’lik bir delik acarak elde edilmis ve ¢ok sayida iiretilmistir. Bunun
amact numuneyi tutucudan sokmeye gerek kalmadan, ¢ok sayida numuneyle daha

kolay sogurma Ol¢timleri yapabilmektir.

4.2. Deneysel Yontem

Elektrik alan altinda sogurma incelemelerinde asagidaki siireg takip edilmistir.

Deneyler genis sicaklik araliginda yapildigi i¢in, (80K-300K), kreostat
ortaminin vakumlanmasi gerekmektedir. Bunun i¢in Edwards RV8 model mekanik
pompa kullanilmaktadir. Bdylece 10 bar seviyesinde basinglara erisilmektedir.
Laboratuvarimizda Janis Research model kapali devre He kreostati kullanilmaktadir.
Kreostatin u¢ kisminda, optik dlgiimleri yapmak iizere dort tarafi camli bir pencere
bulunmaktadir.

Sicaklik  kontrolii, Lakeshore 340 model sicaklik kontrol birimiyle
saglanmaktadir. Bunun i¢in DT-470 tip sicaklik sensorii kullanilmaktadir. Boylece ~1
mK hassasiyete ulagilabilmektedir.

Optik Olglimlerinde 151k kaynagi olarak TermoOriel marka Zenon lamba
kullanilmigtir. Lambanin gilicii 300W civarindadir. Zenon lambanin spektrumu
beyazimsidir (Bkz Sekil 4.5). Biz calismamizda daha ¢cok TlGaSe; kristalinin sogurma
kenar1 olan 600 nm civarinda ¢alistik. Beyaz 1s1k, Jobin Yvon Triax 550 model
monokromatér yardimiyla renklerine ayrilmustir. Burada spektral hassasiyet 0.5 A'dur.
Optik gecirgenlik sinyali, Hamamatsu R-1527 model PMT ile toplanmistir. PMT
~1000 V ile beslenmistir. PMT sinyali, Keithley 6517 A model elektrometre
yardimiyla toplanmig ve bilgisayar kontroliinde derlenmistir.

Alanli sogurma oOl¢iimleri yapilirken, oda sicakligindaki numune oOncelikle

vakumlanir. Vakum seviyesi ~10 mikron (1 mikron ~ 1 miliTorr) olunca, numuneye
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gerilim uygulanir ve bu esnada numune sogutulur. Alan altinda sogutma islemi bitince
numune lizerinden gerilim kaldirilir. Bir siire, yaklasik 10 dakika, bu sicaklikta
numunenin termodinamik dengeye ulasmasi icin beklenir. Daha sonra optik
gecirgenlik deneyi onceden planlanan sicakliklarda tekrarlanir. Boylece gecirgenlik
spektrumunun sicaklik bagimlilig1 elde edilmis olur.

Gegirgenlik spektrumundan sogurma spektrumunu elde etmek icin kristalin

kalinhigi 6lgtilmelidir. Eger gegirgenlik T = In(1/1,) ise, o zaman sogurma da

w=iml @.1)

d I

ile hesaplanir. Boylece a(T) egrileri elde edilmis olur.

Bizim g¢alismamizda 6l¢iim esnasinda numune alana maruz birakilmamustir.
Fakat incelenen kristallerin ferroelektriklik, faz gecisleri, hafiza etkisi gibi
Ozelliklerinden, alan kaldirilsa dahi tlizerinde bir siire daha elektrik alanin etkisinin
devam ettigi bilinmektedir [79]. Uygulanan elektriksel gerilim 0, +5, +10, £15,
420V  degerlerindedir. Incelenen numunede alan, katmanlara dik ydnde
uygulanmistir. Bu yon, katmanli T1GaSe; kristalinin c-eksenine paralel, dolayisiyla
kristalografik katmanlarina dik yondedir. Alan uygulanmasi i¢in kristallere termal
buharlastirma ydntemiyle yaklasik 2x2 mm?®’lik altin kontaklar yapilmistir. Teller,
altin kontaklara giimiis pasta yardimiyla tutturulmustur.

Elde edilen sogurma spektrumlarinin anlamlandirilmasi i¢in Urbach kurali
kullanilarak Urbach enerjisi Eu ve Eg parametreleri fit yoluyla hesaplanmistir.

Uygulanan elektrik alan sonucunda Ey, Eg'de degisimler gdzlemlenmistir.
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5. DENEYSEL VERILER

5.1. Gomiilii Alanh (Polarize Olmus) ve Alansiz (Polarize
Olmamis) Olciimlerin Karsilastirmah Sogurma
Spektrumlari

Bu kisimda numuneye onceden uygulanan gerilim degerlerinin logaritmik
sogurma spektrumlar1 alansiz Olgiimlerden elde edilen spektrumla bir arada
gosterilmistir. Buradaki amag¢ alanli ve alansiz Ol¢limlerin sogurma degerlerini

karsilastirmak ve yorumlayabilmektir.

—_— 80K
1| —— 0oV

3.7
5 36
o
]
E 35 4

3,4 = *W“CWQ“‘

3.3 . . : . . . . ; ;

2,00 2,05 2,10 2,15 2,20
photon energy (eV)

Sekil 5.1: 80K sicaklikta, +5V, -5V ve 0V dis gerilimlerinde T1GaSe:> kristali i¢in
logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.2:

80K sicaklikta, +10V, -10V ve 0V dis gerilimlerinde T1GaSe: kristali i¢in

logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.3:

80K sicaklikta, +15V, -15V ve 0V dis gerilimlerinde T1GaSe> kristali i¢in

logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.4: 80K sicaklikta, +20V, -20V ve 0V dis gerilimlerinde T1GaSe: kristali i¢in
logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.5: 80K sicaklikta, 0V, £5V, £10V, £15V ve £20V dis gerilim degerlerinde
TlGaSe: kristalinin logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.1-5.4, 80K sicakliginda T1GaSe; kristali i¢in logaritmik sogurma
spektrumlarin1 gostermektedir. Kristalin logaritmik sogurma spektrumlari hem
elektrik alan yoklugunda OV hem de numuneye gerilim uygulanip daha sonra bu
gerilim kaldirilarak hesaplanmistir. Bu uygulanan dis gerilim degerleri £5V, 10V,
+15V ve £20V olmak tizere sekiz farkli degerdir.

Sekil 5.6-5.9, 300K sicakliginda TlGaSe; kristali i¢in logaritmik sogurma
spektrumlarini gostermektedir. 80K sicaklikta uygulanan islemler 300K sicakligi i¢in
tekrar edilmistir

5.1.1.Deneysel Sonuclar

Sekil 5.5’te 80K sicaklikta kristale 6nceden uygulanan tiim gerilim degerleri
icin hesaplanan logaritmik sogurma spektrumlari bir arada gdsterilmektedir.
Uygulanan dis gerilimin amaci kristal icinde gomiilii elektrik alanin olusturulmasidir.
Gerilimin isareti numunenin On yilizeyine yani 151k dlisen yiizeyine gore
belirlenmektedir. Ornegin +5V demek, kristalin 6n yiizeyi (+) arka yiizeyi (-) anlamma
gelmektedir ya da -10V demek kristalin 6n ylizeyi (-) arka ylizeyi (+) demektir. Kisaca
referans alinan yiizey kristalin 151k diisen yiizeyidir.

Burada -10V ve +15V dis gerilim degerlerinin, 80K sicakliginda, yaklasik 2,20
eV foton enerjisinin altindaki enerjiler i¢in diger dis gerilim degerlerine kiyasla daha
yiiksek logaritmik sogurma degerine sahip oldugu goriilmektedir.

Sekil 5.10°da 300K sicaklikta, tim dig gerilim degerleri i¢in hesaplanan
logaritmik sogurma spektrumlari bir arada gosterilmektedir. Burada -15V ve -20V dis
gerilim degerlerinin 300K sicakliginda diger dig gerilim degerlerine kiyasla daha
yiiksek logaritmik sogurma degerine sahip oldugu goriilmektedir.

Sekil 5.5 ve sekil 5.10 kiyaslandiginda -10V ve +15V dis gerilimleri disindaki
gerilimlerin logaritmik sogurma degerlerinin sicaklik farkindan yok denecek kadar az
etkilendikleri goriilmektedir. -10V ve +15V gerilim degerleri 300K sicaklikta 3,4 a.u
logaritmik sogurma degerinin altindaki sogurma degerine sahipken 80K sicaklikta
yaklagik 3,65 — 3,7 a.u logaritmik sogurma degerlerine sahipler. Diger dis gerilim
degerleriyse her iki sicaklik degerinde de yaklasik 3,35 — 3,4 a.u logaritmik sogurma

degerlerinin disina ¢ikmamaislardir.
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Sekil 5.6: 300K sicakliginda, +5V, -5V ve 0V dis gerilimlerinde T1GaSe: kristali i¢in
logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.7: 300K sicakliginda, +10V, -10V ve 0V dis gerilimlerinde TIGaSe; kristali

icin logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.8: 300K sicakliginda, +15V, -15V ve 0V dis gerilimlerinde TIGaSe; kristali

icin logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.9: 300K sicakliginda, +20V, -20V ve 0V dis gerilimlerinde T1GaSe; kristali

icin logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.10: 300K sicakliginda, 0V, £5V, £10V, £15V ve £20V dis gerilim

degerlerinde T1GaSe: kristalinin logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.11: 80K sicakliginda, TIGaSe; kristalinin logaritmik sogurma
spektrumlarinin bir arada gosterimi.
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Sekil 5.12: 300K sicakliginda, T1GaSe; kristali i¢in logaritmik sogurma
spektrumlarinin bir arada gdsterimi.

5.2. Tiim Gerilim Degerleri icin Fit Edilmis Sogurma
Spektrumlari

Bu kisimda, her bir gerilim degeri i¢in 80K ve 300K sicakliklarindaki degerler
tek bir grafikte gosterilecek sekilde ayri ayri logaritmik sogurma spektrumlart fit
edilmistir. Buradaki amag grafikleri fit ederek Urbach enerjilerini Ey elde etmektir.
Boylece sicakliga bagl Ey grafikleri elde edilebilir.

Buradaki grafikler T1GaSe: kristali i¢in, 80K ve 300K sicakliklarinda, sirastyla
0V, +5V, -5V, +10V, -10V, +15V, -15V, +20V, -20V dis gerilim degerlerindeki
logaritmik sogurma spektrumlarint ve fit edilmis hallerini gdstermektedir.
Grafiklerdeki fitlerin egimi bize Urbach enerjilerini Ey verecektir. Sicakliga bagl

Urbach enerji grafikleri de bir sonraki boliimde gosterilmektedir.
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Sekil 5.13: Alansiz 6l¢tim i¢in 80K ve 300K sicakliklarindaki logaritmik sogurma

spektrumu.
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Sekil 5.14: +5V gerilim ile olusan gomiilii elektrik alan i¢in 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.15: -5V gerilim ile olugan gomiilii elektrik alan i¢in 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.16: +10V gerilim ile olusan gomiilii elektrik alan i¢in 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.17: -10V gerilim ile olusan gémiilii elektrik alan i¢in 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.18: +15V gerilim ile olusan gomiilii elektrik alan i¢in 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.19: -15V gerilim ile olusan gémiilii elektrik alan i¢cin 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.20: +20V gerilim ile olusan gomiilii elektrik alan i¢in 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.21: -20V gerilim ile olusan gomdilii elektrik alan i¢in 80K ve 300K

sicakliklarindaki logaritmik sogurma spektrumu.
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Sekil 5.22: 80K icin TlGaSe> dogrudan bant enerjilerinin kristale gdmiilii elektrik

alan amaci ile uygulanan dis gerilime baglilig1.
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Sekil 5.23: 300K i¢in TIGaSe, dogrudan bant enerjilerinin kristale gémiilii elektrik
alan amaci ile uygulanan dis gerilime baghlig.

5.2.1. Deneysel Sonuclar

Burada logaritmik sogurma spektrumlarmi kullanmamizdaki ama¢ Urbach
enerjilerini elde etmektir. Grafiklerdeki fitlerin egimi bize Urbach enerji degerlerini
verir. Bunun sonucunda sicakliga bagli Urbach enerji grafiklerine ulasiriz. Urbach
enerji grafiklerini inceleyerek kristaldeki gomiilii elektrik alanin kaynagi hakkinda
bilgi sahibi olabiliriz.

Sekil 5.22 ve 5.23 ise Eg parametrelerini gostermektedir. Eg parametrelerini
elde edebilmek icin sabit bir a degerinde 80K ve 300K sicakliklardaki enerjileri
sogurma grafikleri iizerinden hesaplanmistir. Bu islem tiim gerilim degerleri i¢in
tekrarlanmistir. Boylece uygulanan dis gerilime bagli enerji grafikleri elde edilmistir.
Buradaki amag¢ gomiilii elektrik alanin varligini gosterebilmektir. Ciinkii grafikleri
inceledigimizde hemen hemen tiim gerilim degerlerinin alansiz 6l¢iimde elde edilen
enerjiden kiiciik oldugu goriilmektedir. Olgiimler esnasinda numune dis gerilime
maruz kalmadigindan bu durum kristal i¢erisinde gomiilii bir alanin var oldugunu

diistindiirmektedir.
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5.3. Tiim Gerilim Degerleri icin Sicakhiga Bagh Urbach
Enerjisi Grafikleri

Bu kisimda her bir dis gerilim degeri icin ayr1 ayr1 Urbach enerjisi grafikleri
elde edilmistir. Urbach enerjisi, 6nceki kisimlarda bahsi gegen sogurma spektrumlarin
anlamlandirmamizda yardimci olacak bir parametredir. Teorik kisimda Urbach
enerjisinden ayrintili olarak bahsedilmektedir.

Sekil 5.24-5.29 TlGaSe: kristali i¢in sirasiyla OV, +5V, -5V, +10V, -10V,
+15V, -15V, +20V, 20V dis gerilim degerlerinde, 80K-300K sicaklik araligindaki
Urbach enerji Ey (eV) degerlerini gostermektedir. Sekil 5.24’de TlGaSe; kristali i¢in,
bahsi gegen dis gerilim degerlerinde, 80K-300K sicaklik araligindaki Urbach enerji Ey

grafikleri bir arada gosterilmektedir.
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Sekil 5.24: 0V, £5V, £10V, £15V ve £20V dis gerilim degerleri i¢in Urbach
enerjisinin Ey sicakliga baglilig.
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Sekil 5.25: Alansiz 6l¢lim i¢in, Urbach enerjisinin Ey sicakliga bagliligi.
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Sekil 5.26: +5V,0V ve -5V i¢in Urbach Enerjisinin Ey sicakliga baglilig.
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Sekil 5.27: +10V, 0V ve -10V i¢in Urbach Enerjisinin Ey sicakliga baglilig.
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Sekil 5.28: +15V, 0V ve -15V i¢in Urbach Enerjisinin Ey sicakliga baglilig.
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Sekil 5.29: +20V, 0V ve -20V i¢in Urbach Enerjisinin Ey sicakliga baglilig.

5.3.1. Deneysel Sonuclar

Sekil 5.24 da tiim dis gerilim degerlerinin Urbach enerji grafikleri bir arada
verilmektedir. Diger grafiklerde alansiz dl¢iimle alanli 6l¢timlerin Urbach enerjileri
kiyaslanmaktadir.

Sicakliga bagh Eu grafiklerini inceledigimizde diisiik gerilimlerde alanli ve
alansiz degerler arasinda pek bir fark olmadigi goriilmektedir. Ancak, dis gerilim
degeri arttikca bu fark belirginlesmeye baslamaktadir. Ozellikle sekil 5.28 ve 5.29
incelendiginde -15V, -20V ve +20V dis gerilimlerinin alansiz 6l¢iimde elde edilen
Urbach enerjisinden tamamen farkli enerji degerlerine sahip olduklarini sdyleyebiliriz.

Urbach kuralindan bahsederken kristaller igin Urbach enerjisinin sicaklikla
birlikte arttigindan bahsedilmistir (bkz. Sy:35). Ancak buradaki grafikleri inceleyecek
olursak numunemiz bir kristal yariiletken olmasina ragmen Urbach enerji grafikleri
sicaklikla bir azalma gostermektedir. Amorf yariiletkenlere 6zgli bu davranisin

sebebinin kristalde mevcut derin seviye kusurlar1 oldugu diistiniilmektedir.
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6. SONUC VE YORUM

Bu calismada T1GaSe; kristalinin gomiilii elektrik alan altinda optik sogurma
kenarindaki kayma incelenmistir. Gomiilii elektrik alandan kasit kristalde olusan i¢
elektrik alandir. Literatiirde katmanli TIGaSe; kristalinin Urbach kenarmin gémiilii
elektrik alanla degisimine dair bir ¢caligmaya rastlanmamistir. Bu bakimdan sunulan
calisma literatiirdeki bir boslugun doldurulmasina katki saglayacaktir.

Kristale 6l¢iim oncesi disg gerilim uygulanmis ancak daha sonra bu gerilim
numune tlzerinden kaldirilmistir. Eg-V grafikleri incelendiginde kristalde Franz-
Keldysh etkisi gozlenmistir. Olciim esnasinda kristal dis gerilime maruz birakilmadig
igin bu etkinin kristal igerisinde olusan elektrik alandan kaynaklandig
diisiiniilmektedir. Sonug olarak Franz-Keldysh etkisinin bize kristaldeki i¢ elektrik
alanin varligin1 gosterdigini sdyleyebiliriz.

Urbach enerji grafiklerini inceledigimizde ise bu i¢ elektrik alanin kaynagi
hakkinda bilgi sahibi olabiliriz. TlGaSe, katmanli yariiletkeninin kristal yapida
oldugundan daha oOnce bahsetmistik. Ancak Urbach enerji grafikleri amorf
yariiletkenlerin sergiledigi davranisi gostermektedir. Bu durumda kristal icerisinde
rastgele dagilmis kusurlar oldugunu diisiindiirmektedir. Kristali elektrik alanda
soguturken bir sekilde kristal i¢indeki kusurlar aktiflesmis olabilir. Kusurlar rasgele
dagildiklarindan kristal i¢erisinde rasgele bir elektrik alan meydana gelir. Bu da amorf
diizensiz bir yapiyr yansitmaktadir. Elektronlar hissettikleri alanin orijinini ayirt
edemeyeceklerinden Franz-Keldysh etkisinin gozlenmesine sebep olan i¢ elektrik
alanin kaynaginin aktive olan bu kusurlar oldugunu sdyleyebiliriz.

Gomiilii alandan bagka, hafiza etkisi sayesinde, dl¢lim 6ncesi uygulanan alan
bir siire kristal tizerinde kalabilir. Bu alan da Franz-Keldysh etkisine yol agabilir.

Sonugta elektriksel olarak aktif olan dogal derin seviye kusurlarindan
kaynaklanan yariiletken malzemelerin i¢indeki lokalize i¢ elektrik alanlar1 arastirmak

i¢cin Franz-Keldysh etkisini kullanma olanagi sunulmaktadir.
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