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OZET

Monte Carlo yoOnteminin yariiletkenlerde yiik iletimine uygulanmasi, kristal
icerisinde elektrik alana maruz kalan bir elektronun hareketinin izlenmesinden olusur.
Elektrik alan i¢indeki bir elektronun hareketi siiriiklenme ve sacilma siire¢lerinden olusur.
Siiriiklenme hareketine maruz kalan elektronun hizi, ivmesi, enerjisi, momentumu ve dalga
vektorii belirlenir. Elektron sahip oldugu enerji ile uyumlu olarak bir sagilmaya ugrar.
Sa¢ilmanin tipine gore sagilmadan sonraki momentumu, enerjisi ve hizi belirlenir. Bu
siire¢ yeterince uzun bir siire izlenerek ortalamalar iizerinden elektronun hizi, enerjisi ve

mobilitesi belirlenmis olur.

Bu calismada GaAs bilesiginde elektron tasinimi 77 K, 300 K ve 450 K
sicakliklarda, 2 ns lik simiilasyon siiresince incelendi. Elektron siirliklenme hizi, ortalama
elektron enerjisi ve ortalama serbest zamanin elektrik alan ile degisimleri belirlendi.
Simiilasyon boyunca gerceklesen sacilmalarin etkinlikleri, toplam sagilma olaylar
igerisindeki yiizdeleri belirlenerek, elektron siiriiklenme hiz1 ve ortalama elektron enerjisi
tizerindeki etkileri incelendi. Elektron mobilitesinin 6rgii sicakligi ve elektrik alan ile

degisimi incelendi.

GaAs iizerinde uygulanan elektrik alan, sicaklik ve safsizlik konsantrasyonu
degerleri degistirilerek hareket hesaplar1  yapildi ve sonuglar Kkarsilastirilarak

degerlendirildi.

Anahtar Kelimeler: Sa¢ilma, sagilma teorisi, Galyum arsenit, Monte Carlo yontemi,

mobilite, stiriklenme hizi.
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SUMMARY

The Monte Carlo method, as applied to charge transport in semiconductors consists
of following the movement of an electron subject to electric field in crystal. A movement
of an electron in electric field consists of the processes of drift and scattering. The
velocity, acceleration, energy, momentum, wave vector of an electron exposed to the
movement of drift. Electron scatters correspondingly with its energy. According to the
types of the scattering, its momentum and energy after scattering are determined.
Electron's velocity, energy, mobility are determined taking averages into consideration

after this process is followed enough.

Electron transport in GaAs semiconductor compound was examined at 77 K, 300 K
and 450 K temperatures during the simulation time of 2 ns. Changes of electron drift
velocity, mean electron energy, and mean free time with the electric field were determined.
The scattering activities occurred during the simulation were determined as percentages in
total scattering events, and effects of these scatterings on the electron drift velocity and
mean electron energy were examined. Electron mobility was studied as a function of

lattice temperature and electric field.

Calculations of motion are done thereby values of applied electric field on GaAs,
temperature and concentration of impurity are changed, comparisons and evaluations are

done about the results.

Keywords: Scattering, scattering theory, Gallium arsenide, Monte Carlo Method,

mobility, drift velocity.
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1. GIRIS

Yan iletkenlerdeki yilik tasinim calismalari hem temel fizik hem de elektronik
cihazlara uygulanmasi agisindan biiyilk 6nem tasir. Yik tasinim siirecinin analizi
kristaller, bant yapisi, yasam siireleri ve g¢arpisma iyonizasyonu gibi konularma isik
tutmaktadir. Diger taraftan tlim insan eylemlerindeki etkisi durmaksizin artmakta olan
modern mikro elektronikler biiyiik 6l¢iide yar1 iletkenlerdeki yiik taginimi konusunun pek
cok yoniiyle ilgili karmagsik bir bilgiye dayandigi icin, problemin uygulamali yonii ¢ok

daha onemlidir.

1950'lerin ilk yillarindan baslayarak, transistorlerin icadindan hemen sonra, Ohm
yasasi alanlarimin yari iletkenlerde ya da orneklerde goriildiigii lineer (dogrusal) tepki
bolgesinin disinda elektriksel alan kuvvetlerinin ¢ok yiliksek oldugu fark edilmistir
(Shockley, 1951). Cok oOnceleri bir kag Oncii makale (Landau ve Kompanejez, 1934;
Dvydov, 1936, 1937) tarafindan baslatilmis olan dogrusal olmayan tasinma alani (sicak
elektron problemi) hizli bir gelisme donemine girmis ve bdylece giderek artan sayida
arastirmaci ¢alismalarini bu konunun bilimsel bilgisini gelistirmeye adamistir. Ustelik, bu
yiiksek alan problemlerini ¢alisma siirecinde yeni siiregler de kesfedildi (Gunn, 1963) ve
bu kesiflere dayanilarak yeni cihazlar tasarlandi ki bu durum da yeni ve daha yakindan
aragtirmalar yapmay1 gerektirdi. Bdylece bu yiizyildaki bilim ile teknoloji arasindaki
olumlu geribildirimin en ilging durumlarindan biri ortaya ¢ikti. Cihazlarin boyutlarini
diisirmek makul bir voltaj sinyali i¢in Ohmik tepki bélgesinin disinda yiiksek alan
ortamina yol agmistir. Modern cok bilyiik lcekli entegrasyon (CBOE) teknolojisine yol
acan, cihazlarin minyatiirlestirilmesindeki takip eden egilim de sonrasinda yiiksek alan
taginiminin 6nemini arttirdi. Yk taginimi genel olarak hem matematiksel hem de fiziksel
bakis acisina gore zor bir problemdir. Aslinda problemi agiklayan integro-diferansiyel
denklemi (Boltzmann denklemi) ¢ok az durum i¢in hari¢ basit ya da karmasik bile olsa
analitik ¢6zlimler sunmaz ve bu durumlarda genellikle gergek sistemlere pek uygulanamaz.
Ustelik tasinim miktarlar1 pek ¢ok fiziksel siire¢ hakkindaki ortalamalardan elde edildigi
i¢cin arastirilmakta olan fiziksel sistem i¢in giivenilir mikroskobik modeller iiretilmesi de
zordur. Dogrusal olandan dogrusal olmayan tepki sartlarina dogru gidildikge zorluklar

daha da artar. Boltzmann taginim denkleminin dis kuvvet ile ilgili dogrusallasma



olmaksizin analitik ¢6ziimii son on yildir pek ¢ok arastirmalara dayanmak zorunda kalmas,
coziilmesi gli¢ bir matematiksel problemdir. Sonuglardaki ilgi alan1 6zelliklerinin
mikroskobik modelden mi yoksa matematiksel tahminlerden mi kaynaklandigi artik
belirgin olmadigindan dolayi, herhangi bir sonu¢ elde etmek icin bdylesi asir1 tahmin

yaklagimlarini gerceklestirmek gerekir.

Paige (1964) ve Conwell (1967) bu alanda gergeklestirilen aragtirmalarin ilk
asamasinin tiim detaylarin1 vermektedir. Konuyla ilgili devam etmekte olan tartismalardan
anlasiliyor ki bu problemle ilgili iki yeni sayisal yaklagim Monte Carlo teknigi (Kurosowa,
1966) ve yineleme teknigi (Budd, 1966) 1966°daki Kyoto Yar1 Iletken Konferansinda
sunuldugunda sicak elektron fizikgileri bu yeni onerileri biiylik coskuyla karsiladi. Aslinda
dikkate deger karisikliktaki mikroskobik fiziksel modeller i¢in Boltzmann denkleminin
kesin sayisal c¢oziimlerini elde etmenin modern biiyliik ve hizli bilgisayarlar sayesinde
miimkiin olacagi agikti. Bu iki teknik daha sonra Price (1968), Rees (1969) ve Fawcett ve
vd. (1970) tarafindan gelistirilerek daha yiiksek bir konuma getirildi. O zamandan beri
neredeyse istenilen tiim materyaller, farkli durumlardaki sonuglara ulasmak igin
kullanilmistir. Monte Carlo yontemi simdiye kadar yukarida bahsedilen iki teknigin
icindeki en yaygin olandir. Ciinkii hem kullanimi kolaydir hem de fiziksel bakis acisina

gore direkt olarak yorumlanabilir.

Monte Carlo tekniginin en Onemli gelismeleri arasinda Malvern grubunun
kendiliginden sagilma semasi (Rees, 1968, 1969), parabolik olmayan etkiler (Fawcett ve
vd., 1969), dagilim anizotropisi (Fawcett ve Rees, 1969) ve diflizyona (Fawcett, 1973)
giris Ozelligi tasiyan onemli ¢alismalardan bahsetmemiz gerekir. Diger gelisme alanlari
igerisinde ¢ok partikiillii simiilasyon (Lebwohl ve Price, 1971) ile gegici dalgalarin zaman
icindeki hesaplamasi, bunlarin esdegerlikleri (Ruch, 1972 ve Baccarani vd., 1977),
harmonik zaman degisimi (Price, 1973), alasim yar1 iletkenlerin islenmesi (Hauser ve vd.,
1976) ve giglii elektrik alanlarmin  kuantum etkileri (Barker ve Ferry, 1979)

bulunmaktadir.

Monte Carlo matematiksel problemleri ¢6zmek igin kullanilan istatistiksel sayisal

bir yontemdir. Boyle oldugu i¢in de tasinma problemlerine uygulanmasindan ¢ok onceleri



dogmus (Buslenko vd., 1966) ve pek ¢ok bilimsel alana uygulanmistir (Meyer,1956;
Marchuk vd., 1980). Ancak, yiik tasinimi meselesinde ise Boltzmann esitliginin ¢oziimii
icin kullanilacak istatistiksel sayisal yaklasim, kristal igerisindeki yiikk tastyict
dinamiklerinin direkt bir simiilasyonu olacagini ortaya koymaktadir. Bdylece esitliklerin
¢oziimili kurulmakta iken gerekli olan herhangi bir fiziksel bilgi kolaylikla elde edilebilir.
Bu ac¢idan degerlendirildiginde, verilen bir problemin sayisal bir ¢oziimii saglandiginda,
incelenmekte olan stireclerin anlasilmasi bakimindan onu takip eden fiziksel yorumunun da
hala ¢ok 6nemli oldugu dikkatlerden kagmamalidir. Deneylerde ulasilmaz olan belli
fiziksel durumlarin simiilasyonunu veya ¢alisilmakta olan siireglerin kendine has
Ozelliklerini vurgulamak i¢in kullanilan, gercek olmayan materyallerin arastirilmasini
miimkiin kildig1 i¢in Monte Carlo yontemi bu amaca ulasmada c¢ok faydali bir arag
oldugunu kanitlamaktadir. Monte Carlo yonteminin bu kullanimi deneysel bir teknige
benzer bir 6zellik tasir. Aslinda simiile edilen deney analitik olarak formiile edilmis

teoriyle karsilastirilabilir.

Bu ¢alismanin amaci, pek cok degisik okuyucu i¢in degerli olacak yar1 iletken
taginimina kapsamli bir sekilde uygulanan Monte Carlo yontemini tanitmaktir. Kolay
anlasilmasi adina, yontem hem kendi icerisinde hem de 6rnegin dordiincii grup elmas,
silikon ve germanyumun kovalent yariiletkenleri gibi 6zel materyallere uygulamasi
acisindan tartisitlmigtir.  Makul bir 6l¢iide kalmasi i¢in, bu caligmanin alami tiim yar1
iletkenleri kapsayacak sekilde genis diisiiniilmemistir. Ozellikle III-V ve I1-VI bilesikleri
gibi kutup materyalleri dikkate alinmamustir. Ayni sebepten dolay1, yiginsal materyallerin
fiziksel oOzelliklerinin arastirmasi ile smirlandirilmistir.  Yontemin 06zel yapilara
uygulanmasi bir kenara birakilmis ve cihaz simiilasyonuna da kisaca deginilmistir. Ciinkii
kendi igerisinde ¢ok ilgin¢ olan bu konu, aragtirmacilar1 biiyiik bir alan olan kat1 madde
elektronigi alanina yonlendirebilirdi ama bu durum mevcut ¢alismanin siirlarinin ¢ok
disinda kalmaktadir. Oncesinde yapilan ¢alismalarin gelismesiyle alakali oldugu siirece,
Yariiletken taginimi ve Monte Carlo uygulamalari lizerine yapilan ¢alismalara de§inmek ve

bunlarin bilimsel yonlerini ortaya koymak ¢alismanin asil amacidir.



2. MONTE CARLO YONTEMI

Yan iletkenlerdeki yiik tasinimina uygulanan Monte Carlo yontemi, uygulanan
elektrik ve manyetik alanlardan kaynaklanan dis kuvvetlere ve bahsedilen sac¢ilim
mekanizmalariin etkisine maruz kalan, kristal igerisindeki bir ya da daha fazla elektron

hareketinin simiilasyonundan olusur.

Tastyic1 serbest ucus siiresi (yani iki ardisik carpisma arasindaki zaman) ve
simiillasyonda var olan dagilma olaylar1 mikroskobik siirecleri tanimlayan mevcut
olasiliklarla uyumlu olacak sekilde rastgele olarak secilir. Sonug¢ olarak her bir Monte
Carlo yontemi mevcut dagilim olasiliklar1 olan bir dizi rastgele saymnin iiretilmesine
dayanir. Boylesi bir teknik, glinlimiizde herhangi bir bilgisayarin yeterli derecede hizli bir
oranda O ile 1 arasinda esit sekilde dagilan rastgele sayilar dizileri irettigi ger¢eginden
faydalanir. Analizin amaci; degismez durumun, homojen siire¢ ve incelenmekte olan
durum i¢in genel olarak bir tek elektronun hareketini simiile eder. Ergodik agisindan bu
ornek elektronun takip ettigi yeterli derecede uzun bir yolun tiim elektron gazinin davranisi
hakkinda bilgi verecegini diisiiniilebilir. Diger taraftan, incelenmekte olan taginim siireci
homojen degilse ya da hareketsiz degilse, biiylik miktarda elektronu simiile etmek ve
ilgilenilen siire¢ hakkinda istenilen bilgiyi elde etmek icin onlar1 dinamik ge¢misleri i¢inde

takip etmek gerekir.
2.1. Tipik Bir Monte Carlo Programi

Burada hareketsiz, homojen bir tasinma siirecinin simiilasyonuna uyan tipik bir

Monte Carlo programmin yapisin1 dzetleyelim. Islemin her bir asamasmin ayrmtilari

asagidaki boliimlerde verilecektir. Basitlestirmek adina, dis bir E elektrik alania maruz
kalan basit bir yariiletkendeki elektronlarin durumuna basvuracagiz. Simiilasyon k, dalga
vektorii olan, bahsedilen ilk sartlardaki bir elektron ile baslar, daha sonra ilk serbest ugus
stiresi dagilim olasiliklar1 tarafindan belirlenen bir olasilik dagilimu ile segilir. Serbest ucus

sirasinda digsal kuvvetler bagintiya gore harekete gegirilir.



h= = eE (2.1)

Bagintida; k tastyici dalga vektord, e elektron yiikii (elektronlar igin e < 0 ve hol
icin e > 0 ) ve h, 2 e boliinen Planck sabitidir. Simiilasyonun bu bdliimiinde ilgili tiim
miktarlar, hiz, enerji vb. kaydedilir. Daha sonra olas1 tim dagilim mekanizmalarinin
gorece olasiliklarina gore serbest ucusun sonlanmasindan sorumlu olacak sekilde bir
dagilim mekanizmas: se¢ilir. Bu mekanizmanin diferansiyel dik kesitinden dagilimdan
sonra yeni bir k durumu, yeni serbest ugusun ilk durumu olarak rastgele seg¢ilir ve tim
siireg tekrarlayan sekilde yinelenir. Hesaplamanin sonuglari simiilasyon devam ettikge
daha da kesin hale gelir ve bahis konusu miktarlar istenilen kesinlikte bilinince simiilasyon

sona erer.

Bu ¢alismada yiik tasiyicilarini anlatmak igin tasiyicilara “elektronlar” denecektir;
bagka bir deyisle elektron ya da holler fiziksel ozellikler agisindan nétr olarak

kullanilacaktir.

Tasinim miktarlarmin kesinligini, yani istatistiksel belirsizlik, belirlemenin basit
bir yolu tim ge¢misi esit zaman araliklar1 olan pek ¢ok ardisik alt gegmislere bolmek ve
her biri i¢in bahis konusu miktar1 belirlemektir. Daha sonra her bir miktarin ortalama
degeri belirlenip, bu ortalamanin standart sapmasini istatistiksel belirsizligin bir tahmini

olarak alinir.
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Sekil 2.1. Tek pargacik Monte Carlo simiilasyonu i¢in akis semast.
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Sekil 2.2. Monte Carlo yonteminin temelleri.

Monte Carlo yonteminin daha kolay anlasilabilmesi igin iki boyutlu bir model Sekil

2.2' de verilmektedir.

(a) Dalga-vektor (k) uzayinda, pozitif x yoniinde yonlendirilen hizlanan bir
kuvvete (alan) maruz kalan Orneklem partikiiliiniin simiilasyonu. Agir alt kesitler serbest
ucus sirasindaki alan etkisinden kaynaklanmaktadir. Egriler sa¢ilim siire¢leri nedeniyle

k’nin stireksiz degisimlerini temsil etmektedir.

(b) Partikiiliin gercek uzaydaki yolu. Seklin (a) boliimiindeki sekiz serbest ucusa

karsilik gelen sekiz parabol fragmanindan olusmaktadir.

(c) Partikiiliin simiilasyon zamaninin bir fonksiyonu olarak ortalama hizi egrinin
(t <12) sol bolimi seklin (a) ve (b) bolimlerinde gosterilen simiilasyon ile elde
edilmistir. Yatay noktali ¢izgiler ¢cok uzun bir simiilasyon zamani ile elde edilen "kesin"

siiriklenme hizin1 temsil etmektedir. Ozel semboller seklin ii¢ bolgesindeki karsilikli



noktalar1 gostermektedir (sekildeki yildiz simgesi baslangic noktasidir). Tim birimler

keyfi kullanilmaktadir.
2.1.1. Fiziksel Sistemin Tanimi

Programin baslangi¢ noktasi, materyalin parametreleri, T, (6rgii) sicakligi ve
elektrik alani1 gibi fiziksel miktarlarin degerlerini igeren ilgilenilen fiziksel sistemin
tanimlanmasidir. Bu noktada belirtmek gerekir ki materyali karakterize eden parametreler
arasinda, en az bilinen, genellikle degistirilebilen parametreler olarak alinan, kristalin
igerisindeki Orgili ve kusurlar1 olan elektron etkilesimlerini tanimlayan baglanma
dayanimlar1 bulunur. Bu diizeyde her bir alt ge¢gmisin, sonuglarin istenilen kesinliginin ve

benzeri siiresi gibi simiilasyonu kontrol eden parametrelerinde tanimlanmasi gerekir.

Programdaki bir sonraki asama elektron enerjisinin bir fonksiyonu olarak her bir
dagilim oraninin dnceden hesaplanmasidir. Bu asama, simiilasyonun etkinligini arttirmada
faydali olacak olan bu fonksiyonlarin maksimum degeri hakkinda bilgi saglayacaktir. Son

olarak programin bu 6n boliimiinde tiim kiimiilatif miktarlar sifira konulmalidir.
2.1.2. Hareketin ilk Sartlar

Icerisinde degismez durum sartlarinin simiile edildigi, incelenmekte olan durumda,
simiilasyon zamani, elektron hareketinin ilk sartlarinin son sonuglarini etkilemeyecek
dlgiide, uzun olmasi gerekir. lyi bir simiilasyon zamani secimi ergodik ihtiyac1 (t—o) ile
bilgisayar zamanini arttirma istegi arasindaki uyumdur. Elektronun dalga vektori k igin
yiiksek derecede miimkiin olmayan bir ilk deger secildiginde, simiilasyonun ilk boliimii bu

uygunsuz se¢cimden gii¢lii bir sekilde etkilenebilir.

Cok yiiksek bir elektrik alan gibi 6zel bir durumda kT, (kp Boltzmann sabiti)
diizeninin bir enerjisi baslangicta elektrona verilirse, bu enerji degismez durum
sartlarindaki ortalama enerjiden daha diisiik olacaktir. Gegicilik sirasinda degismez-durum
degerine dogru artacaktir. Sonug olarak, alana dogru elektron tepkisi, hareket agisindan,

baslangicta hareketsiz sartlarinkinden daha yiiksek olacaktir. Bu, baslangigtaki anormal



derecede biiyiik bir momentum yatisma zamani nedeniyle, degismez sartlarda oldugundan

daha uzun olan ilk serbest uguslar vasitasiyla gergek uzayda yansitilir.
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Sekil 2.3. Termal denge ortalama enerjisiyle baglayan bir tasiyici yolunun yiiksek bir
elektrik alanin etkisi altinda gercek uzay diizlemindeki iz diistimii.

Iyi yonlendirilmis baslangic serbest yollar1 diisiik enerjinin bir sonucu olarak
degismez durum sartlar1 altindakinden daha uzun momentum durulma zamanlarinin

degerlerini yansitmaktadir.

Simiilasyon zamani uzadik¢a baslangi¢ sartlarinin ortalama sonuglar iizerindeki
etkisi daha az olacaktir; ancak uygun olmayan bir baslangi¢ se¢iminin istenmeyen
etkilerinden kacinmak ve daha iyi bir yakinsaklik elde etmek i¢in simiilasyonun ilk
boliimiiniin istatistikten ¢ikartilmasi avantajli olacaktir. Simiilasyon pek ¢ok alt gegmislere
boliindiigiinde her bir yeni alt ge¢misin baslangic durumu o6ncekinin son durumuna
esitlendirildiginde duragan durum i¢in daha iyi yakinsaklik elde edilebilir. Bu sekilde

sadece ilk alt gegmisin baslangic sart1 son sonuglari bir taraf lehine etkileyecektir.

Diger taraftan, bir simiilasyon homojen olmayan bir sistemdeki (6rnegin, kiigiik bir
cihazdaki elektron taginimi analiz edildiginde) bir gecicilik siireci veya bir taginma siirecini
calismak i¢in planlandiginda pek ¢ok elektronu ayri ayri simiile etmek gereklidir. Bu
durumda incelenmekte olan 6zel fiziksel durum i¢in baslangictaki elektron durumlarinin
dagilimi dikkate alinmalidir ve baslangictaki gecicilik amacglanan sonuglarin énemli bir

pargasi haline gelir.
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2.1.3. Ucus Siiresi Kendiliginden Sac¢ilim

Esitlik (2.1)'e gore uygulamali alan nedeniyle elektron dalga vektorii k bir serbest
ucus sirasinda siirekli olarak degisir. Bu yiizden P[k(t)]dt, k durumundaki bir elektronun
dt zamani sirasinda c¢arpisma yasadigi bir olasilik ise, t = 0 zamaninda bir carpisma
yasamis olan bir elektronun bir ¢ zamanindan sonra baska bir carpisma yasamamis olma

olasilig1 asagidaki gibidir:

exp (— [y P[k(6)]dt) (2.2)

Bu denklem genellikle (0, t) araliginin bir sagilim i¢ermedigi olasilig1 verir. Sonug
olarak, elektronun t civarindaki dt sirasinda bir sonraki ¢arpismaya ugrayacagi p(t)

olasiligt:

p©)dt = P[k(t)]exp <— j tP[k(f)]df) dt (2.3)
0

ile verilir.

Usteki integralin karmasikhigi nedeniyle olas1 serbest ucuslari, esit sekilde
dagitilmis rastgele sayilar r’den baslayarak uygun bir yaklasimla bu integral esitligi her bir
dagilim olay1 i¢in ¢oziilmesi gerekecektir (Kurosowa, 1966). Denklemi (2.3)’iin dagilimi
ile ¢ozmek kolay olmayacaktir. Rees (1968, 1969) bu zorlugun iistesinden gelmek i¢in ¢ok
basit bir yontem gelistirdi. Eger I' = 1/7, ilgili k uzami bolgesinde P (k) maksimum
degeriyse, bu kendi dagilimi da igeren toplam dagilim olasiligi degismez ve I' ye esit
olacak sekilde yeni bir kurgusal “kendiliginden sa¢ilim” kullanilir. Eger tasiyici boylesi
bir kendiliginden sagilima maruz kaliyorsa, pratikte elektron yolu sanki hi¢ bir sagilma
olmamis gibi etkilenmeden devam edecek sekilde, ¢arpisma sonrasindaki k durumu
carpisma Oncesindeki k durumuyla esit hale getirilir.  Genellikle T’nin P (k)'nin
maksimum degerinden daha az olmamasi yeterlidir. Ustelik, asagida gorecegimiz gibi

I uygun bir enerji fonksiyonu olabilir.
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Bu durumda P(k) = (74)~! degismezi ile denklem (2.3)

t

pt) = %eXp (— —) (2.4)

To

denklem (2.4)'e indirgenir. Rastgele r sayilar olasiliksal serbest uguslar liretmek i¢in ¢ok

basit sekilde kullanilabilir. Bunlar denklem (2.5) ile verilebilir.
t, =—79In(1—-71) (2.5)

Ancak r; 0 ile 1 arasinda esit sekilde dagildigi i¢in (1 —r) de Oyledir ve pratikte
denklem (2.5) yerine genellikle denklem (2.6) kullanilir. Kendiliginden sagilim olgularinin
uygulanmasinda sarf edilen bilgisayar zamani serbest ucus siiresinin hesaplanmasinin

basitlestirilmesi ile fazlastyla giderilir.
t, = —1oIn(r) (2.6)

[' degismezinin se¢imi agisindan, genelde P(k)’nin basit olarak P(€) elektron
enerjisinin bir fonksiyonu oldugunu ve I' i¢in uygun bir se¢imin simiilasyon sirasinda
orneklendirilmesi umulan enerji bolgesinde P(€)’nin maksimum degeri oldugunu
belirtmeliyiz. P(€) E’nin monotonik bir fonksiyonu olmadigi durumda maksimum degeri
bilgisayar programinin baslangicinda bir tablolandirma yapilarak tahmin edilmelidir.
Genellikle oldugu gibi, P(€) E’nin artan bir fonksiyonu oldugu durumda ise, I' = P(€y)
alinabilir. Burada €, simiilasyon sirasinda tasiyici tarafindan ulasilabilmenin 6nemsiz
olasilikli bir maksimum elektron enerjisidir. Ancak eger I' segilecekse, simiilasyon
sirasinda elektron tarafindan etkilenen enerji degisim oraninin baslangicta bilinmedigi
gozlemlenmelidir.  Kendiliginden sagilim olgular1 i¢in bilgisayar zamaninin bosa
gegcirilmesine yol agacak gereksiz oranda biiylik bir degerden kaginmak isteniyorsa €, nin
cok biiyiik alinamayacagi akilda tutularak €, i¢in bir tahmin yapilmalidir. Simiilasyon
sirasinda € elektron enerjisi bilgisayar ilk calistirildiginda belirlenen maksimum €y
degerini asacak olursa hangi islemin alinacagina da karar verilmelidir. Bazi uzmanlar bu

gibi durumlarda E enerjisini keyfi olarak €,, den daha diisiik bir degere indirger ve sadece
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bilgisayarin calistirilmasinin sonunda bdylesi bir durumun sinirlt kez oldugunu kontrol

eder.

Bu prosediir €,’ye yakin krittkk bir degerin yukarisindaki enerjilerde
gerceklestiginde elektron enerjisinin  (elektron kagisi) belirsiz  artis  olusumunu
gizleyebilecegi i¢in tehlikeli olabilir. Simiilasyonun devam etmesi i¢in daha giivenli bir
yol, elektron enerjisine miidahale etmeden €, nin ve eger gerekirse benzer sekilde [’nin
degerini arttirmaktir. T simiile edilen ugustan bagimsiz olmasi gerektigi i¢in I"'nin ¢ok
fazla kez degistirilmemis oldugunu daima kontrol etmek gerekir. Program calistirilirken
kurulum asamasinda E), diisiik tahmin edildigi zaman bu garanti edilir ¢iinkii elektron

enerjisinin nadiren ulasabilecegi bir degerin lizerine hizli bir sekilde ¢ikacaktir.

Birka¢ vadi igeren bir yariiletken modeli igin her bir vadi tiirii i¢in uygun bir
sekilde farkli bir Ey degeri alinabilir. Bazen toplam sagilim olasiligi P(€) bahsedilen
aktivasyon enerjisi olan gili¢lii bir sagilim mekanizmasi nedeniyle bir esik deger etrafinda
biiyiik bir farklilik gdsterebilir (tipik bir durum kutup yariiletkenlerinde merkezden iist
koyaklara dogru vadiler arasi dagilimdir). Bu durumda I’nin tek degeri diisiik elektron

enerjilerinde ¢ok biiyiik sayida kendiliginden sagilim olgularina yol agabilir. Bu durumda

F1=T1_1, €S€1

2.7
F2:T2_1, €> €1 ( )

r(€) = {

ile verilen adim sagilim orani r(€) kullanmak miimkiindiir. Bu denklemde €; uygun bir

esik enerjisi iken Iy ve ', karsilikli iki enerji degisiminin maksimum P (€) oranlaridir.
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SACILMA HIZl

ENERIJI

Sekil 2.4. Kendiliginden sacilim T'(€) iceren, tek seviyeli bir se¢cim (I';) acisindan
kendiliginden sagilim olgularinin sayisin1 azaltmaya uygun iki seviyeli basamak sekilli
toplam sagilim oraninin ¢izimi.

Metinde anlatildigi gibi, I';, O ile €; arasindaki enerjiler igin kullanilir. Golgeli

bolge iki seviyeli se¢imden kaynaklanan artan etkinligi gosterir.

['(€)'yi denklem (2.7) ile verildigi gibi kullanirken elektron enerjisinin serbest bir
ucusta €; degerini asabilecegini unutmamaliyiz. Asagidaki iki durum serbest ugusun

baslangi¢ durumuna gore meydana gelebilir.

i) Bir elektron €;den diisiik bir enerjiyle bir serbest ugusa baslar.

t, = —11In(r) (2.8)

ile verilen rastgele bir r rakami ry ile siiresi ¢, olan bir serbest ugus tiretmek i¢in kullanilir.
Bu serbest ugusun sonunda eger elektron enerjisi hala €;'den diisiikse t,, muhafaza edilir ve
simiilasyon her zamanki gibi devam eder. Diger taratan eger bu serbest ugusun sonunda
elektron enerjisi €;’in tizerindeyse denklem (2.8) ile verilen t, muhafaza edilemez. Aym
rastgele r rakami asagidaki gibi serbest ugusun yeni bir siiresini tiretmek i¢in kullanilir.

Denklem (2.4)’iin yerine denklem (2.7)'den
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(lexp L , t<t
p(t) = {Ti ( Tl) (2.9)
kgexp{—[f/rl + (t — V)/12]}, t>t

denklem (2.9)'a ulasilir. Burada t elektronun €; enerjisine ulasmasi i¢in gereken zamandir

ve elektron dinamiklerinden kolaylikla bulunabilir. Direkt teknigin uygulanmasiyla, t,

t = —1,In(r) + E(l - i—z) (2.10)
1

ile verilir.

ii) Bir elektron €;'in {izerinde bir enerji ile bir serbest ugusa baslar. Bu serbest
ugusun siiresi her zaman t = t, iken denklem (2.7) ile belirlenebilir. Aslinda son enerji
€,'den diisiik olsa bile bu I"'nin 6zel degerinden bagimsiz yapildig: siirece daha diisiik
enerjilere uzanan T'(€)'nin T', st degeri dikkate alinarak biri dogrulanir. Elbette bu
durumda TI','min serbest ugusun sonlanmasina neden olan sac¢ilim mekanizmasinin
belirlenmesinde siirekli olarak dikkate alinmasi gerekir (6zellikle kendiliginden sagilim
igin). Yukaridaki tartismada agiklanmayan tek durum, tek serbest ugus sirasinda, €;'den
diisiik degerlerden baslayan elektron enerjisinin ilk kez €;’in iizerine ¢iktig1 ve daha sonra
€'in altina diistiigli durumdur; ancak bu durum statik alanlar ve normal band yapilar1 i¢in
gerceklesmez. Yukaridaki fikir birden fazla asamayla I'(€) parcali fonksiyonlarina kadar
genigletilebilir, ancak, bdylesi bir prosediir bilgisayar zamanini korumak agisindan

kendiliginden sagilim diye isimlendirilen teknikle karsilastiriimalidir.
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2.1.4. Sacilma Mekanizmasinin Secimi

Serbest ugus sirasinda elektron dinamigi Denklem (2.1) tarafindan yonetilir,
boylece sonunda, elektron dalga vektorii ve enerjisi bilinmektedir ve tiim sagilma
olasiliklar P;(€) degerlendirilebilir. Burada i, i’inci sa¢ilma mekanizmasini belirtir. Kendi
kendine sacilma olasiligi, P;’lerin toplaminn I’nin tamamlayicisi olacaktir. Oyleyse,
miimkiin olanlarin arasindan bir mekanizma se¢ilmelidir. Rastgele bir say1 r verildiginde,

rT degeri, P,;’lerin ardisik toplamlariyla karsilastirilir.

Her bir sacilma olasilig1 P;(€) rastgele bir say1 ile bir mekanizma secilene kadar
degerlendirildigi i¢in baslamadan once bilgisayar programinda P;’leri olasilik sirasina gore
siralamak uygundur. Ancak su da belirtilmelidir ki ¢esitli sagilimlarin meydana gelmesi
ayn1 zamanda sicaklik ve alana'da baghdir. Bu yiizden, bazen goreceli sikliklarii tahmin
etmek zor olabilir. Eger tiim sagilmalar denenmis ve higbiri se¢ilmemisse, bu rT' > P(€)
ve kendi kendine bir sagilmanin meydana geldigi anlamima gelir. Tim P;’lerin acik bir
sekilde hesaplanmasi gerektiginden, bu islem ile kendi kendine bir sagilmanin meydana
geldigini belirlemek olduk¢a zaman alicidir. Ancak, hizli kendi kendine sacilma diye
adlandirilabilecek bir care ile siire¢ kisaltilabilir.  Bu, simiilasyonun baglangicinda
incelenmekte olan enerji araliginin bir oOrgiisiinii kurma ve ardindan her bir enerji
araliginda AE® (logaritmik bir Olcekte esit sekilde dagilmis enerji araliklari yararli
olabilir) maksimum toplam sagilim olasiligmi P™ bir vektdrde kaydetmekten olusur.
Ugus sonunda eger elektron enerjisi N’inci aralikta diiserse, tim P;’ler ayr1 ayri
denenmeden o6nce 1T ile P™ karsilastirihir. Bu asamada eger rI' > P™ ise, kendi
kendine sacilma kesinlikle gerceklesir. Aksi durumda tim P;‘ler sirayla
degerlendirilecektir. Bu yiizden yalnizca P(€) < rT' < P™ oldugunda kendi kendine bir

sacilma meydana gelir. Bu da P;’lerin degerlendirilmesini gerektirir.
2.1.5. Sacilim Sonrasi Durum Secimi
Elektron serbest ucusunun bitmesine neden olan sacilim mekanizmasi

belirlendiginde elektronun sa¢ilimindan sonraki yeni durum k,, sacilim olaymin son

durumu olarak se¢ilmelidir. Eger serbest ugus kendi kendine bir sac¢ilim ile bitmisse, k,
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sacilim Oncesi durum olan kj’ye esit olarak alinmalidir. Tersine, gercek bir sagilim

oldugunda ise k, o mekanizmanin diferansiyel kesitine gore olasiliksal olarak {iretilir.
2.1.6. Sabit Durum Olgusu i¢in Sonuclarin Toplanmasi

Her bir serbest ugus i¢in toplanan veriler, ilgi miktarinin belirlenmesinin temelini

olusturur.
2.1.6.1. Zaman Ortalamalari

Genelde gecen bir siire boyuncaki, T bir miktarin ortalama degerini, A[k(t)]

(siiriiklenme hiz1, ortlama enerji vb.), su sekilde elde edebiliriz:

1 T
)7 =7 | Atk

sz Alk(t)]d (2.11)

Burada, tiim simiilasyon zamami T {izerindeki integral, tiim serbest ugus siiresi t;
tizerindeki integraller toplamina ayrilmistir. Sabit bir durum arastirildiginda T yeteri kadar
uzun alinmalidir ki denklem (2.11)’deki , (A)r elektron gazi tizerindeki miktarin A

ortalamasinin tarafsiz bir tahmin edicisi olabilsin.

Benzer sekilde elektron dagilim fonksiyonu da elde edilebilir. Bilgisayar ¢alismasi
baslangicinda bir k alan1 (ya da enerji) orgiisti kurulur. Simiilasyon sirasinda orgiiniin her
bir hiicresinde drnek elektronun gecirdigi zaman kaydedilir ve biiylik T i¢in, uygun sekilde
normalize edilen bu zaman, Boltzmann denkleminin ¢6ziimii olan elektron dagilim
fonksiyonunu temsil edecektir (Fawcett vd., 1970). Bu dagilim fonksiyonu
degerlendirmesi, Denklem (2.11)’in 6zel bir durumu olarak diisiintilebilir. Burada, A igin
n; (k) fonksiyonlarmi, eger k orgiiniin j’inci hiicresindeyse 1 degeriyle, yoksa 0 degeriyle,
secilir. Bu yontem Monte Carlo simiilasyonlarindan tagima miktarin1 elde etmede en

yaygin kullanilanidir.
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2.2. Enerjinin Dalga Vektoriiyle Iliskisi

Yk tastyicilarin enerji-dalga vektor iliskisinin € = €(k) formu dis bir giiclin etkisi
altindaki dinamiksel 6zelliklerini belirlemektedir. Asagida, sirasiyla iletim ya da valans
bandina ait k durumlarin1 ele alirken agik bir sekilde elektronlar ya da hollerden
bahsedecegiz.  Genellikle vadiler olarak adlandirilan iletim bandunin minimumu
cevresindeki alanda, ya da valans bandinin maksimumu g¢evresinde, €(k) fonksiyonu k’nin
ikinci derece fonksiyonuyla (parabolik bandlar) verilir; bu da asagidaki formlardan birini

alabilir.

h%k?
€(k) = 5 (2.12)
h? [k} k?
€Ck) = 7 m +E , (2.13)
€(k) = ak?[1F g(V,¥)] (2.14)

Denklemler (2.12) ve (2.13) elektronlar igin kullanildiginda, k vadilerin
merkezlerinden olgiilir. Denklem (2.12) (kiiresel durum) sayisal etkin kiitleli m, kiiresel
es-enerjili ylizeylerle bir bandi temsil eder ve iletim bandin minimumunun I'’da yerlesmesi
icin ve ayrilmig valans bandinin maksimumu i¢in uygundur. Bu durum, en basit olanidir
ve tagima Ozelliklerinin kabaca tahmini yapilmak istendiginde herhangi bir materyal icin

genelde kullanilan basit bir modeldir.

Denklem (2.13) elipsoidal durum, etkin kiitle tensoridiir (1/m; ve 1/m, ters etkin-
kiitle tansoriiniin sirasiyla boyuna ve enine bilesenleridir). Elipsoidal es-enerjili
diizeylerinden olusan bir bandi temsil eder. Elipsoitler, vadilerin merkezini i¢eren
kristalografik yonler etrafinda rotasyonel simetriye sahiptir. Bu durum, L’de ve A boyunca
bulunan iletim bandinin minimumu igin uygundur. Simetri nedeniyle birkag esdeger vadi

mevcuttur (¢oklu-vadi modeli; bu modelde, ¢ok yiiksek enerjiye sahip k boslugunun ara
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alanlarinin varlig1 nedeniyle, elektronlarin k degerleri siirekli degiserek vadiden vadiye

hareket edemedikleri varsayilir).

Denklem (2.13) biikiilmiis es-enerjik yiizeylerle (biikiilmiis durum) bir bandi
temsil eder ve valans bandinin bozulmus iki maksimumu i¢in uygundur (burada =+
sirastyla agir ve hafif holleri gostermektedir). V ve 1, kristalografik eksenlerle ilgili k’nin
polar ve azimutsal agilaridir. Bu sekilde g(V, ), etkin kiitlenin agisal bagimliligini igerir;

Ottaviani vd. tarafindan su sekilde verilir (Ottaviani vd., 1975) :

gV, ) = [[b? + c2(sin*v cos?y sin® + sin’v coszv)]]l/2 (2.14)
a=h2|A| =E c=ﬂ (2.15)
2my |A]’ 14| '

Burada A, B ve C ters valans bandi1 parametreleridir (Dresselhaus vd., 1955) ve m,

serbest elektron kiitlesidir.

Sabit Enerji Yiizeyleri

Kk

F4 3
kY
Kx
2 2 2 2 2 2 2,2
- fi K = L k_‘ k ...k_'.. = h Kk
e= 2k €= (p+qlen €= 3= [1-g(v,w:|
a) Kiiresel b) Elips c) Egri (Carpik)

Sekil 2.5. Siirekli enerji ylizeylerinin farkli sekilleri.
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2.3. Parabolik Olmama

fletim bandmnin minimumundan veya valans bandi maksimumundan c¢ok uzakta
olan k degerleri icin, enerji ikinci dereceden ifadelerden sapar ve parabolik olmama

durumu meydana gelir.

[letim band1 igin, parabolik olmamay: tanitan basit analitik bir yol, enerji-dalga-

vektor tiirt bir iliskiyi incelemektir (Conwell ve Vassel, 1968).

h2k?
€1+ a€) =Y (k) = T (2.16)
€(k) = —1++vV1+4aY 2.17)

2a

Burada Denklem (2.16)’nin sag tarafi Denklemler (2.12) ve (2.13)’lin sag
taraflarindan biriyle degistirilebilir ve a diger bant miktarlartyla iligkili parabolik olmayan
bir parametredir. Ozellikle asagidaki yaklasik ifadeler I' (Fawcett vd., 1970), L (Paige,

1964) ve A’de minimumlar i¢in verilmistir.

_ 1 mr 2

3v - Llc
2

a(h) = (2.20)

-
Z(EA’ZC - EAlc) my

Burada my, I" vadisinin altindaki etkin kiitleyi, €, I'’deki dogrudan enerji araligini,
Ly, ve Ly, verilen simetriyle birlikte valans ve iletim bandinin durumlarini, A,,ve A;. A.

boyunca minimumlar igin verilen simetriyle iletim bandinin durumlarini temsil eder.
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Valans bandi igin, parabolik olmama Denklem (2.16)’daki gibi bir formda
parametrelerle ifade edilemez. Bu durumda, parabolik olmama iki temel 6zellige sahiptir
(Kane, 1956).

o Agir ve hafif holler igin sirasiyla <110> ve <I11> yoénleri boyunca daha

belirgindir.

e Eger €, en diigiikk valans bandinin ayrilan enerjisi ise, parabolik olmama en ¢ok
%Eso yakinindaki enerjilerde etkindir. €/€,, < 1ve . €/€,, > 1 smurlar iginde

paraboliktir.

Denklem (2.16)’da parabolik olmayan bir bant tiirii i¢in, bir k durumuyla iliskili hiz

su sekilde bulunur:

(oo loe_ bk 221)
VI =50k T m(L + 2a€) '

Boylece iletkenlik etkin kiitlesi m,, v = :l—k seklinde tanimlanir ve m, = m(1 = 2a€) ile

verilir. Parabolik olmamanin durum yogunlugu etkin kiitle m, tizerine etkisi Gagliani ve

Reggiani (1975)’1 izleyerek su sekilde hesaplanir:
m3? = (mim)V/2 (28 /)2 exp(B) Ko (B) (2.22)
malt =3/ f explfi€y (x)/(KgTo)ldx,  i=h,l,s0 (2.23)

Burada, alt simgeler e ve i sirasiyla iletim ve valansi belirtmektedir. S =

1
(2aKzTy)™ ! ; K, sira 2’nin degistirilmis Bessel fonksiyonudur. x = hk/(2myKgTy) /2 ;
€/ isaretiyle birlikte alindiginda agir (i = h), hafif (i =) ve donme-ydriinge (i = s0)

valans band1 enerji-dalga vektor iligkisidir. Tiimlestirme tiim k uzayinda gergeklesir.
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Eleltron

Hol A

Eh
i
]
é

Stcalcik
Sekil 2.6. Etkin kiitle durum yogunlugunun sicakliga bagl degisim grafigi.

Bu sekilden, ti¢ tip holler igin etkin kiitlenin artisi (ya da ayrilma bandi igin
diististi) iyi tamimlanmis bir enerji alaniyla sinirliyken, parabolik olmamanin etkilerinin

elektronlar i¢in etkin kiitlenin sinirsiz bir artigina nasil neden oldugu goriilebilir.

2.4. Herring ve Vogt doniisiimii

Denklem (2.13)’iin ellipsoidal durumu disiiniildiigiinde, analitik hesaplamaklari

basitlestirmek icin, ellipsoidal es-enerjik yiizeyleri kiirelere kiigiilten ve

k™ =1, k™ (2.24)

seklinde tanimlanan Herring-Vogt (1956) doniisiimiinii tanitmak yararlidir. Burada k*(™
doniistiiriilen dalga vektoriidiir. m’inci vadideki elektron igin, doniisiim matrisi Tj;, simetri
ekseni boyunca z ekseniyle birlikte vadinin merkezine merkezlenmis olan vadi referans

gercevesinde su sekli alir:
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my
(5)1/2 0 0
t
m
) —| 0 (—)1/2 0 (2.25)
my
Moy1/2
0 0 G

Sonug olarak, yildizli bosluktaki enerji-dalga-vektor iliskisi kiiresel tiire dondisiir:

hZ th*Z
€Ck) = Z—mOTij Tykik, =

2.26
20 (2.26)

ve hacim elementi dk, dk* = (my/m)3/?dk olarak degistirilir ve burada m, =

(mym?)/3 durum yogunlugu etkin kiitledir.

Vektor denklemlerini korumak igin, Denklem (2.24)’deki doniisiim, itme kuvveti
ve titresim dalga vektorleri gibi diger vektor miktarlarina da uygulanmalidir. Bdylece,

elekronun F kuvveti altinda hareket denklemi su sekilde olur:

d
—(hk*) = F" 2.27
— () (2.27)
k*’nin bir fonksiyonu olarak elektron hizi,
h *

ile verilir. Bu da yine sadece my'yi , my(1l + 2a€) ifadesiyle degistirerek parabolik

olmayan duruma genellenebilir.
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3. YARIILETKENLERDE SACILMA

Bloch teoremine gore, miikemmel bir yari iletkende elektron dalga fonksiyonlari

(zamana bagli kismida alan) su forma sahiptir:
Y (r,t) =v,exp i(k.r —wt) (3.1)

Burada w = E/h elektron dalga frekansidir. Miikemmel sistemde elektronlarin

sagilim1 diye bir sey yoktur. Eger bir E elektrik alani uygulanmissa, elektron asagidaki

hareket denklemine uyarak serbest bir elektron gibi davranir:

hdk - .
F = eyt = —eE (32)

Sekil (3.1)’de gosterildigi gibi elektron, belirli bir E — k bandinda enerjisini
artirarak ve diigiirerek hareket eder. Bu titresimlere, Bloch titresimleri denir ve ¢ok yliksek
frekanstaki uygulamalar i¢in kullanilabildiklerinden bilim adamlari on yillardir onlar
aramiglardir. Ne yazik ki, ¢cok diisiik sicakliklar ve ¢ok 6zel heteroyapir ornekleri disinda

bu titresimler meydana gelmez ¢iinkii elektronlar gergek yari iletkenlerde sagilir.

t=to
=

N[\
NUZBN

Sekil 3.1. Herhangi bir sagilma olmadan ve bir elektrik alan1 oldugunda bant iizerinde bir
elektronun hareketi.
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Elektron, alandan enerji kaybederek ve kazanarak k alaninda titresir. Gergek bir
yart iletkende elektronlarin sagilimina neden olan kusurlar hep vardir; bu yiizden, elektron
hareketinin denklemi, Denklem (3.1) ile verilmez. Elektron tasinimmin kavramsal
cercevesi, elektronlar uzayda bir siire hareket edip ardindan sacildiginda ve tekrar uzayda
hareket edip yine sagildiginda gelistirilebilir. Bu siireg Sekil (3.2)’de gosterilmistir.

Elektron grubunun ortalama davranisi elektronun tasinim 6zelliklerini temsil edecektir.

j&— garpigma

parcacik verilmesi /4%
» garpisma
Serbest Ugug
carpisma
E—»
Z=0 Z —

Sekil 3.2. Bir yar iletkendeki elektrik alan1 altinda hareket eden bir elektronun sematik goriiniimii.

Elektron hareket ettik¢e sagilima ugrar. Sagilim arasinda elektron, serbest elektron

hareketi denklemine gore hareket eder.

3.1. Elektronlarm Sacilimi

Elektronlarin dengesizlik 6zelliklerini anlamanin anahtar1 elektronlarin sacilim
stirecini anlamaktir. ~ Yar1 iletkenlerdeki sag¢ilim problemi, kuantum mekaniginde
pertiirbasyon teorisi kullanilarak ¢oziiliir. Biz, asagidaki formiil ile gosterilen kuantum
mekanigi problemini ¢6zmeyle ilgileniyoruz:

Hp = E¢ (3.3)

Burada H problemin tam Hamilton’udur (potansiyel enerji + kinetik enerji
operatoril). Bizim durumumuzda bu Hamilton, miikkemmel kristal H, 'nin Hamilton’u ve

sacilimaya neden olan kusurla ilgili enerji operatdrii V’nin toplamidir. Boylece:
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H=Hy+V (3.4)
Hoyp = Ey (3.5)
Bu bize sadece yari iletkenin band yapisin1 verir. Pertiirbasyon teorisinde,
pertiirbasyon etkisi V’nin mitkemmel bir kristalize halden bir digerine sagilmasina neden
oldugu yaklasimi kullanilir. Bu teori, pertiirbasyon kii¢iik oldugunda ise yarar.
Once i durumunda olan bir elektronun f durumuna sagilma orani

V(r.t) =V(r) exp (iwt) (3.6)

seklinde bir pertiirbasyon oldugunda Fermi altin kurali ile verilir.

21
Wip == |Mi;|"8 (B +hw - E) 3.7)

. 2
Burada ; %ﬂ hesaplama detaylarinda ortaya ¢ikan bir faktoridiir ve |Ml- j| ye sag¢ilimin

matris elementi denir ve su sekilde verilir.

My = [ v (38)

Matris elementi bize potansiyelin 6nceki ve sonraki duruma nasil eslik ettigini soyler.

8 (E; £hw — E;) & fonksiyonu, enerji korunumunu temsil eder.
Ef = E; + hw (3.9)

oldugu siirece sogurma denirken;

Ef = E; —hw (3.10)
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oldugu stirece yayma denir. Enerjinin hem sogurma hem de emisyonu pertiirbasyonun bir
sire bagimhiligi exp (iwt) oldugunda meydana gelebilir. Eger potansiyel, siireden

bagimsiz ise sagilim elastiktir. (E; = Ef)

Prensipte, sag¢ilma oranlarinin degerlendirilmesi kismen kolaydir ¢linkii sadece bazi
integrallerin hesaplanmasini igerir.  Pratikte ise, problem karmasiktir ¢linkii sagilma
potansiyeli V(r) iyi tanimlanmamistir ve bir kusuru diizgiin bir potansiyel ile temsil etmek
icin modeller olusturulmak zorundadir. Bu yiizden, kusurun fiziksel yapisini agiklamak
kolay olsa da bu kusur nedeniyle elektronun gordiigii potansiyel pertiirbasyonu temsil
etmek oldukca zordur. Simdi yar iletkenlerde bazi 6nemli sagilma nedenlerini kisaca ele

alacagiz.

3.2. Safsizhik Sac¢ilmasi

Bir yariiletkende tasiyicilar, genellikle tasiyici depolari olarak kabul edilen yiiksek
oranda katkilanmis bolgelerden saglanir. Boyle yliksek oranda katkilanmis bolgedeki
tagiyict hareketi gelisiglizel dagilmis iyonize safsizlikla dagitilir. Bu durum, iki gézlem ile
anlasilir. Bunlardan birincisi, tasiyicilar yiiksek oranda katkilanmis bolgelerde diisiik
elektrik alandan yiiksek enerji seviyelerine ulasamazlar, ikincisi safsizlik sacgilmalarinin,

diisiik enerjili tagiyicilar igin belirgin olmasidir (Jacoboni vd.,1983)

Kristaldeki bir safsizligin olusturdugu potansiyel serbest tasiyicinin ne kadar
bulunduguna bagli olarak degisir. Perdeleme potansiyeli nedeniyle sagilma baslangicta
Conwell-Weisskopf ve Brooks-Herring yaklagimlari ile incelenir (Seeger,1989 ;Herbt
vd.,1992). Bunlar kullanildiklart perdeleme potansiyeli ile ayrilirlar ve her ikiside Born

yaklagimini kullanirlar.

Ik olarak 1s11 dengedeki n-tipi yariiletkende perdeleme potansiyeli belirlenmelidir.
iyonize safsizliklarin ve hareketli tagiyicilarin neden oldugu elektrostatik potansiyel igin,
orijinde pozitif bir yik Zed(r) distnilirse (e, elektron yiki ve Ze, safsizlik atomun

yiikiidiir.) & —fonksiyonu; §(r) yiikiiniin orijinde oldugunu gosterir. Yik nétralligi bu



27

nokta civarinda pertiirbe edilir. Elektron yogunlugu Sekil (3.3)'te goriildigi gibi dn =

n — N kadar artar, NJ iyonize safsizligin yogunlugudur.

=0 T

Sekil 3.3. Pozitif bir iyon yakiinda yiik nétralliginin bozunumu, n,, denge elektron
yogunlugu, r iyondan olan uzaklik.

Etkin elektrostatik potansiyel, kiiresel koordinatlarda;

1d dv
(2 5) =~ [280) - on] (311)

Poisson denkleminin ¢6ziimii ile elde edilir, burada r orijinden olan uzakhik ve
&, yariiletkenlerin statik dielektrik sabitidir (Tomizawa, 1993). n,, klasik dagilhim

fonksiyonunun kullanilabilecegi bir T} sicakliginda, denge elektron yogunlugu olursa; dn,

on = ( d ) oy 3.12
n = ngexp KT, ng = kT, (3.12)

bulunur. Denklem (3.11)'in (3.12)'de yazilmasiyla,

1d dv Ze
S (2N ey 2
(r dr) qnV ‘. é(r) (3.13)

elde edilir.
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_ | 3.14
ile verilir. 1/qD Debye uzunlugu olarak bilinir. Denklem 3.13"in 6zel ¢6ziimii
V(r) = exp(—=qpr) (3.15)

4rre,r

olarak bulunur. Burada potansiyel, uzaklik ile iistel olarak azalmaktadir. Bu da Coulomb

perdeleme potansiyeli olarak adlandirilir. Bdylece ele alinan pertiirbasyon potansiyeli,

r_ Ze?

4megr

exp(—qpr) (3.16)

olur. Elektron sagilmast igin ele alinan pertiirbasyon potansiyeli matris elemanlarmin H'

ifadesinde yerine yazilmasiyla,

L P (3.17)
e 1q1? + q5 '
bulunur. Burada
G=k —k (3.18)
sacilma islemi sirasindaki momentum transferinin biiytikligiidiir.
- 2T, )
S(ki;k ) = ?Kk |Holki )0 (Ey — Ej;  hw) (3.19)
Fermi'nin Altin Kurali olarak bilinir. Denklem (3.17)'yi (3.19)'da yerine yazarsak,
UK = 21 (Ze?\* 8(E, — Ey) (3.20)
0 h e ) (@2 +qp)? '
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elde edilir. Coulomb potansiyel perdelenmesi zamandan bagimsiz oldugundan, sagilma

sirasinda enerjinin korundugunu gosterir. Boylece k' = k ve

2 = (k' = k)% =2k?*(1 — cos6) (3.21)

olacaktir. Burada @, k' ve k arasindaki agidir. Sonug olarak (3.20) denkleminin £ hacmi

igerisindeki safsizliklarin sayis1 N;f2 ile toplanmasi ve denklem (3.11)'in kullanilmasiyla

21 (N, Z%e*\° S(E, — Ey)
Sk, k) ="— |
(i) = < Ne? > [2k2(1 — cos6) + q5]> (3.22)

elde ederiz. Sagilma hizi,

w(k) = fS(k KYdk' , dk = k”sin0d0d¢pdk’ ( 3.23)

(@m)?

ile verilir. (3.22) ifadesi (3.23)'de yerine yazilirsa sagilma hizi hesaplanabilir.

" k% sings (E,~Ex)
[2k2(1—c050 )+q12)]2

2m Ny z2
w(k) = ;’!’285 (Zn)gf de [ do [ dk

(3.24)

sacilma orani elde edilir. Yukaridaki integral ¢ ye baghdir ve bir zit faktorii ile
carpilmistir.  Ancak gegis oran1 ¢ 'den bagimsizdir. Béylece 4mk? ile verilen Ej'den
E, + dE}'ye kadar olan enerji araligindaki k-uzaymin hacmi 4nk'2dk', N (E k/)dE . 1le yer
degistirebilir. Burada N (E k/) birim enerji basmna sonu¢ durumunun yogunlugudur.

Buradan k' integrali E, - ile yer degistirebilir ve sagilma hizi,

N, Z%e*N(E;) (! dcos6

W(k) =
() he? _1[2k%2(1 — cos8) + q3]?

(3.25)

seklinde yazilabilir. Bu ifade kolayca integre edilerek,
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W) = 2N, Z%e*N(E,) 1 (3.26)
he? a3 (4k* + qp) '
yazilabilir. Burada durum yogunlugu,
2m)**% JE
N(E,) = ()—k (3.27)

4m2h’
seklindedir.

Monte Carlo hesaplamalarinda, sa¢ilma hizinin yaninda sagilmadan sonraki
elektronlarin sonu¢ durumlarinin da bir formiil ile bilinmesi gerekiyordu. Bu ifade
kutupsal eksen k 'ye gore k' igin kutupsal koordinatlar seklinde azimutsal ac1 ¢, O ile
2w arasinda diizgiin rastgele say1r ile tanimlaniyordu. Bdylece sagilma hizi ¢'den

bagimsizdir.

6 ve 6 + df arasindaki sa¢ilma hiz1 P(6)d0,

N;Z%2e*N(E},) sinfdo
he2 [2k2(1 — cosB) + q3]>

P(6)do = (3.28)

olarak bulunur.

0 ile 6 arasindaki sagilma olasilig1 bir 6mceki ifadenin O ile 6 arasinda integre

edilmesi ve (3.26) ifadesine boliinmesi ile,

we) 1 °
TON W(k)Jo P(B)dp

(3.29)

_ fg q5 (4k* + q3)
o1 2[2(0 = mk? + gp)?
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bulunur ve bu ifade integre edilerek,

wee) (1 —cosd)|1+ il
W 24 (1 cost) (2

(3.30)

elde edilir. W(8)/W (k) sifirdan biiytik ve 6 ile giderek arttig1 igin, denklem (3.30) O ilel

arasinda diizgiin dagilmis rastgele bir say1iya esitlenerek ,

2r
cos = (3.31)

1+(1—7) (%)2

belirlenebilir. Denklem (3.31) iyonize safsizlik sagilmasindan sonra dalga vektoriiniin 6

kutup agisini belirlemede kullanilir (Jacoboni vd.,1983).

3.3. Fonon Sacilim

Yariiletkenlerde olusan sagilimlarin ¢ogu oOrgii titresimlerinden kaynaklanir. Bu
nedenden dolay1 bu sagilmalarin temel 6zelliklerin anlagilmasi gerekir. Bir atom denge
noktasindan uzaklastirilirsa bag kuvvetleri onu geri donmeye zorlar. Boylece denge

noktasi civarinda bir salinim ortaya ¢ikar.

Orgii dalgalar1 periyodik bir ortamda ilerlediginden, Bloch dalgalarmin
ozelliklerine cok benzer Ozellikler ortaya koyarlar. Bloch elektronlari, miikemmel bir
kristaldeki kendi 6z durumlarinda bulunduklar1 ig¢in, Kristalin periyodik potansiyeli
tarafindan sagilmazlar.  Ciinkii kristal potansiyelinin periyodikligi c¢esitli nedenlerle
bozulabilir. Kristaldeki bir iyonun kiiciik bir yer degistirmesi kristal potansiyelinde kiigiik
bir degisime neden olur, bu yiizden kristal potansiyelinin periyodiklikten sapmasi teorik
olarak Orgii titresimlerinin genleriyle ifade edilebilir.  Fakat kristal potansiyelinin
bilinmemesi nedeniyle bu sapma deformasyon potansiyeliyle ifade edilir.  Orgii
titresimlerinin elektron hareketleri iizerindeki etkisi elektron fonon etkilesmesi olarak

adlandirilan bir kuantum siireciyle ifade edilebilir.
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Akustik ve optik olarak adlandirilan iki ¢esit fonon modu vardir. Akustik fononlar
icin komsu atomlar ayn1 yonde yer degistirirler ve 6rglideki degismeler, kiigiik degismeler
ve gerilmelerle olusur. Optik fononlar i¢in komsu atomlar zit yonlerde yer degistirirler, bu
nedenle yer degistirme oOrgiide dogrudan bir degisiklige neden olur. Akustik ve optik
fonon sagilmalart band enerjilerindeki degismelerle, orgii titresimleriyle iliskili olan
deformasyon potansiyeli ile ifade edilebildigi icin bunlar, deformasyon potansiyel

sacilmasi olarak adlandirilirlar (M.Akarsu, 2003).
3.4. Akustik Fonon Sacilmasi

Bir kristalde titresen atomlar, normal mod salimimlarinin siiperpozisyonu olarak
tanimlanabilir. Her bir normal mod, bagimsiz bir harmonik salinict gibi salinim yapar ve
kuantize edilebilir. Fononlar a; ve a, yaratma ve yok etme operatdrleri yardimiyla
yaratilip yok edilebilirler. t zamaninda 7 noktasindaki 6rgiideki yer degistirme (Ashcroft

ve Mermin, 1976; Tomizawa, 1993),

1/2
- h - .
u(?,t) = Z (2,0TW51’> é,(az + afa) exp(iG.7) (3.32)

=

q

bagintisi ile verilir. Burada normal mod saliimi bir kuantum limitiyle ifade edilir, p
materyalin yogunlugu, £ kristalin hacmi olarak , é, birim polarizasyon vektorii, ¢ dalga

vektorli ve wg salinimin agisal frekansidir.

Uzun dalga boylu akustik fononlar i¢in,
(3.33)

dispersiyon yasast saglanir. Denklem 3.33'de v, boyuna elastik dalgalarin hiz1 ve c,
materyalin elastik sabitidir. Orgii sabitindeki kiigiik bir degisim igin enerji bandinda da

kiiciik bir degisim beklenebilir. Bu degisimin Orgiideki degisimle orantili olmasi
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diistintilebilir ve etkiyen gerilme Vu(F, t) ile ifade edilebilir. Orgiideki degisim yalmzca
u(#,t) yer degistirmesiyle ifade edilemez. Bdylece akustik fononlar igin etkilesme
potansiyeli,

!

H =2,V.u@®t) (3.34)

olarak yazilabilir (Fawcett vd.,1970). Burada orant1 sabiti =; deformasyon potansiyeli

olarak adlandirilir. Denklem (3.32), (3.34)'de yerine yazarsak,

1/2

H = igzy [~ i iq.7 3.35

= 4 lqzy ZpTM/CY (a(7+a_l7) exp(lq.r) ( . )
q

elde edilir. Burada dalga vektoriiniin polarizasyon vektériine paralel yani; q = é€,.q

oldugu kabul edilir. Pertlirbasyon potansiyeli i¢in matris eleman1 denklem (3.35)'in fonon

durumlarinin da dikkate alindigy;

1/2
] = - h - - N
(k,ng —1|H |k,nz) = iqZ, (ZPQWc?) e 6(k —k—q (3.36)
h 1/2
K, nz+1|H |k,nz) = iq8, | —— ~+16(k —k+4q 3.37
(k',ng +11H lk,ng) = iq d<2pﬂwc7> Ing +18(k —+3 (337)
ng = 1/[exp(hw, /kzT) — 1] (3.38)

elde edilir. Burada ng; Bose-Einstein dagilimiyla verilen fonon sayisidir. Herbir

denklemdeki & —fonksiyonu elektron-fonon etkilesmesi boyunca kristal momentumunun
korundugunu ifade eder. Denklem (3.36) ve (3.37) Denklem (3.19) da yerine yazilirsa

akustik fononlar i¢in gegis hizi;
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. E2q? 1_1\ ,» -
S(RE) = pgdvgﬁ <n(7 +=7 E) 5(F — ¥ F §)8(E; — E; F hwy) (3.39)

olarak bulunur (Jakumeit vd.,1994). Denklem (3.39)'daki & —fonksiyonlar1 enerji ve

momentumun korunumunu ifade eder.

(3.40)

K =k+q (3.41)

burada hwy fonon enerjisini ve g fonon dalga vektériidiir, + fonon sogurma ve yayilma

durumunu belirtir. Parabolik ve kiiresel enerji bandlar1 i¢in Denklem (3.40)'daki enerji

korunum bagintisi,

+ hw; .
— +hw (3.42)

olarak yazilabilir. ~ Denklem (3.40), (3.41)'de yerine yazilirsa & —fonksiyonlari
birlestirilebilir;

h2g? B2k 2}
q + qcos T

~kF (_]))S(EE' +E; + hWa) = 5< hwg ) (3.43)

burada 6" , sekil 3.4'te goriildigii gibi k ve q vektorleri arasindaki kutup agisidir. Denklem

(3.43)'iin sag tarafi @' ve q arasindaki bagintiy1 verir;

o' =2(7d4 Mk 3.44
cost =2 kT E g (3.44)

Denklem (3.44)'teki 8, fononun baslangi¢ enerjisi, momentum ve agisal frekansina dayali

iki momentum durumu arasindaki acidir.
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&' %
‘ q
q
k k
a /K g /p
Sogurma Yayimlama

Sekil 3.4. k ile g arasindaki ' ve, k ile k' arasindaki @ kutup agisi.

Akustik fonon enejisi hw;, oda sicakligi civarinda kzT enerjisinden ¢ok kiigiiktiir,

bu nedenle hwy sifir alinarak akustik fonon sagilmasinin elastik oldugu ve Denklem 3.40

bagintisinda enerjinin degismedigi kabul edilir. Boylece nz ~ ];BTL

alinabilir. nz " 1" den

q

¢ok biiyiik oldugu i¢in nz = nz + 1 'de kullanilabilir. Denklem (3.39) bu yaklagimlar

altinda yeniden diizenlenirse;

(3.45)

elde edilir. Bu bagmti fonon sogurma ve yayinlama siireglerinin her ikisinide kapsar.

Sag¢ilma hizi Denklem (3.45)'in k' iizerinden integralinin alinmasiyla elde edilir,

(3.46)

E2kaT, k (1
_=d"B7L _5(

q ! >
—+cosf )d
8m2hc; E, ) q cos ) 1

2k —

kutupsal koordinatlarda g tizerinden integral alinirsa,
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fq =J.%6(2qk+6059 )dq

(3.47)
J ]H ]ZT[ + cosf )d¢d(0059')qdq

olarak diizenlenir. ¢ tizerinden integral dogrudan alinabilir, cos@’ iizerinden integral
& —fonksiyonundan dolay1 kolayca alinir. q tizerinden integral cos@ niin —1 ve +1

arasindadir. hwg =~ 0 kabul edildigi i¢in Gy, V€ Gimax Denklem 3.44'den bulunabilir.

Gmin =0
(3.48)

qmax = Zk

dmax
I, =2m J qdq = 1 (Gmax > = Gmin *) = 41k* (3.49)
Amin
elde edilir. Sonug olarak akustik fonon sagilma hiz;
- 27T._.d kBTL

w(k) = N(Ez) (3.50)

olur. Burada N (E ) Denklem 3.27 ile verilen durum yogunlugudur.

Monte Carlo yonteminde sacilmadan sonraki elektron durumlart bir ¢ift rastgele
say1 ile belirlenebilir. Azimut agis1 ¢, 0 ve 2m arasinda diizglin dagilmig bir rastgele say1
ile ve k ve k' arasindaki aginin kosiniisii cosd, —1 ile +1 arasinda dagilmis diger bir

rastgele say1 ile belirlenebilir (Fawcette vd., 1970).
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3.5. Kutupsal Olmayan Optik Fonon Sacilmasi
Kutupsal olmayan optik fononlara bagh tasiyici sagilmasi, komsu atomlar zit yonde
titresseler bile akustik kusur potansiyeli sagilmasina benzer disiiniilebilir. Bu problemi
c¢ozmek icin optik yer degistirme parametresinin tanimlanmasi gerekir. Etkinlesme
potansiyeli asagidaki gibi yazilabilir;

H' (#t) = Dy. u(® t) (3.51)

D, optik kusur potansiyeli, u(7, t) ise optik yer degistirme olup asagidaki gibi verilir,

1/2

h s

u(@t) = z <2p.(2wq> &, (aq + aiq)e“?r (3.52)
q

seklinde verilir. e, polarizasyon birim vektorii, w, agisal frekanstir. Simetri sinirlamasi

nedeniyle D, = 0 olabilir.

Denklem (3.52), (3.51)'de yerine yazilirsa,

B2
‘= Z Dy ( ) (a, + at,)eld (3.53)
q

2p0w,

ifadesi bulunur. Denklem (3.23)'den hesaplanan optik kusur potansiyel sagilmasi kare

matris elemanlarin yerine yazilmasiyla,

2 D¢h

[F H B =5, 00

11\ o o
(ng +5 F5)0(K —EF3) (3.54)

denklemi elde edilir. Denklem (3.54)'tin (3.53) denklemi ile verilen Ferminin altin
kurali'nda yerine yazilmasi, enerji ve momentum korunumunun dikkate alinmasi1 gereken

hesaplamalarin yapilmasiyla,
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- o D¢ 1_1 h?  h?kqcosd _
S(k,K) = (no 47 —) §(—— + T hw, (3.55)

2p0w, 2m* m*

optik fononlar i¢in gecis orani elde edilir. Ayrica enerji ve momentum korunumu ile es
zamanl olarak verilir. cos@, —1 ile +1 arahignda tanimli oldugundan  (3.55)
ifadesindeki & —fonksiyonu sagilmayla ilgili minimum ve maksimum fonon dalga

vektorleri,

hWO 1/2

Qi = K |1 — (1 + —) (3.56)
Ey
hwgy /2

Qe = K |1+ (1 -l_‘—) (3.57)
Ey

olarak yazilabilir.  Sa¢ilma orani (3.55) denkleminin sonu¢ durumlar1 i¢in integre

edilmesiyle,

W(k) = Gos J S(k, K )a i

(3.58)

. D§ ( +1$1>J5 h? _{_hqucoser$h id
~8nlpw V0T 27 2 m T m Yo )4

elde edilir. q tlizerinden olan integral kutupsal koordinatlara taginarak, sa¢ilma orant,

S D¢ 1
w(k) = % (no +=F E) N(E, + hwy) (3.59)

seklinde elde edilir. Burada N(Ej, + hwy) ile verilen ii¢ boyutta serbest Fermi elektron

gazi i¢in durum yogunlugudur.
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Akustik fonon sacilmasinda fonon enerjisi kgT den kiiglik ve sacilma esnek iken,
optik fonon enerjisi, oda sicakligindaki tasiyicilarin 1sisal enerjileri ile kiyaslanabilir ve bu

nedenle ihmal edilemez, yani optik sagilma esnek olmayan bir istir.
3.6. Vadiler Aras1 Optik Fonon Sac¢ilmasi

Kutupsal olmayan optik fononlar tastyicilarin vadiler arasinda gegislere neden olur.
Vadiler arasi sagilma i¢in biiyiik momentum degisimi gerektigi igin, vadiler arasi sagilmay1
yalnizca sinirli bolge yakinindaki dalga vektorii yapabilir. Bolge sinir1 yakinindaki optik

fonon enerjisi hw;; ile gosterilebilir.

Vadiler arasi sa¢ilma icin etkinlesme potansiyeli,

!

H =D;.u(#t) (3.60)

—

seklindedir.  D;

;j . vadiden j. vadiye sagilma siddetini temsil eden vadiler arasi

deformasyon potansiyelidir.

S(EE) =~ 50 (nCwy) +5F3) Oy — Eg F howy +AEy) (3.61)

Denklem (3.55)'e benzer sekilde vadiler arasi kutupsal olmayan optik fonon sagilmasi igin
gecis hizi bulunur. Z; sagilmanin olabilecegi vadi sayisi, AE;;, i. vadinin tabanindan
Olctilen j. vadinin taban enerjisidir. Kutupsal olmayan fonon sacilmasindaki ayni islemler
tekrarlanarak,

D27

> i Z; 1_1
w(k) = 5 ) <n(wi]~) +5 +§) N(E; £ hwy — AE;) (3.62)

y

vadiler aras1 kutupsal olmayan optik fonon sa¢ilma hizi elde edilir.
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3.7. Kutupsal Optik Fonon Sa¢ilmasi

Boyuna orgii titresimleri iyonik yar1 iletkenlerde kutuplanma dalgalarini olusturur.
Kutuplanma dalgalarida elektronlarla giiclii bir sekilde etkileserek elektronlarin kutupsal
sacilmasina neden olur. Kutupsal sagilmalar, akustik ya da optik fononlardan dolay1
olusabilir. Bu sacilma cok saf yar iletkenlerde ve diisiik sicakliklarda etkin olup, oda

sicakliginda son derece 6nemsizdir.

Kutupsal optik fonon sagilmasit c¢ok giiclii olup oda sicakliginda bilesik yari
iletkenler icin baskin sacilma mekanizmalaridir. Boyuna optik fononlar i¢in bagil yer
degistirme U (U =1, —u_, U, ve U_ pozitif ve negatif iyonlarin yer degistirmesi)

dipol momentini tedirgin eder. Bagil yer degistirme;

— o h 1/2 - - - L o
u(r,t) = Z (ZNMWO) € (aq + afa) exp(iq.7) (3.63)

-

q

ile verilir. N iyon ¢ifti sayisi, M pozitif ve negatif iyonlarin indirgenmis kiitlesidir

1

(ﬁ = ML + ML) Dielektrik yer degistirme D ve P kutuplanmanin yani sira iyonlarin yer
+ -

degistirmesi de katkida bulunur,
D = &FE + Pyop +P (3.64)

g boslugun dielektrik gecirgenligi, E elektrik alan, ﬁiyon dipol momentidir. P

kutuplagmast;
- e*N _, . e*N
P=T(u+—u_)=7u (365)

bagil yer degistirme ile ifade edilir. e* etkin yiiklerdir. ﬁl-yon ve &, optik frekans

bolgesinin dielektrik sabiti arasinda € = EOE bagintis1 vardir.
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(D*
z
QL

ST!
I

&
ty
+
.
I
M

8
tyy
+

(3.66)

olarak yazilir ( Moglestue, 1993).

Boyuna elastik dalgalarla ilgili yer degistirme, D = Dé; exp(ig.7) bagntisiyla ve

kutuplanmais yiikler i¢in ise V.D=0 bagintisi ile degisir. Boylece;
ig.D =0 (3.67)

yazilabilir. Denklem (3.66)'da D = 0 icin,

Fo_New (3.68)
T e, '

elde edilir. Elektrostatik potansiyel,
UG = jﬁd*— N a@ 3.69
7) = 7= lgqgoour (3.69)

olarak bulunur. Etkin yiik e*;
oMy /2 1 1,2

e" = (W) Wpéxn (a — g) (370)

ile verilir ( Tomizawa, 1993). Kutupsal optik fonon sagilmasi i¢in pertiirbe potansiyel;

1/2

’ e hw - - > o

H =—-eU{) = Z ia<2€p-(()2> (aq + afa) exp(iq.7) (3.71)
q

olur. Burada,
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S (3.72)

dir (Brennan vd.,1988). Kutupsal optik fonon sagilmasi i¢in matris elemanlarinin

kullanilmaszyla,

e’hw, 1 1_1\ -  —»_
—2<n(wo) +5+§) 5(K —k¥q) (3.73)

I Y/
[F 18 1) =50

elde edilir. Gegis hiz1 Ferminin altin kuralindan,

11\ o o _
= (n(wo) 4o F E) S(F KT §)8(E; —Ey Fhw)  (3.74)

olarak elde edilir (Yokoyama vd., 1986). Sa¢ilma hizi denklem 3.74'in integralinin

alinmasiyla bulunur.

R 0
w(k) = ﬂf ;zv : ("(WO) 2T E) CE

(3.75)

1 q thQCOSQ, — ) -
qu25(2m*i 1927 F hwy ) dg

q lzerinden integral sekil (3.5)' de goriildiigii gibi k ve q arasindaki kutup agisinin

6’ oldugu kutupsal koordinatlarda alinir.

5 1 (h%q® h%kqcos® _ .
qujq—25 zm*i m* +hW0 dq

o0 2.2 2 ! _ ,
= fo f_+11 fOZH ) (2 4C 4 h kz;zse + hWO) dqd(cos6 )d¢

m*
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_ Zgzmk* In (Z’;ﬂ—) (3.76)

Sonug olarak optik fononlar nedeniyle sagilma hizi;

w(k) = %E% (n(wo) +2F2) in (Ine) (3.77)

Amin

olarak bulunur. g, Denklem (3.57) ve gq,,;, Denklem (3.56) ile verildigi gibidir
(Borowik, 1997; Popov vd.,1996).

Kutupsal optik fonon sagilmasi izotropik olmadigi i¢in, Monte Carlo

hesaplamalarinda sagilma acisini veren bir baginti gereklidir, 0 ve 0 arasinda sacilma

olasiligs;
' Amax +1l q r — hwy L '
w(o) _ fqmin f—l q 0 (Zk + cost + Ey Zq) dqd(cosé)
N (9max (11 q r — hwq k ’
W) [l [ (L +coso' ¥ EZ) dqd(cos6")

(3.78)
ln(qel) - ln’c‘lmm) — ln’qu’ /Qmin)
ln(Qmax ) - ln’éﬂmm ) lniQQmax / Qmin)

olarak elde edilir. g, 9" ile iliskilidir, & —fonksiyonu enerji ve momentumun

korunumunu ifade eder.

0< W(Hl)/W(E) <1 ve W(H')/W(E), 6 ile arttigr i¢in sagilma agis1 6,
denklem (3.78)'in 0 ile 1 arasinda diizgiin dagilmis bir rastgele sayiya esitlenmesiyle

bulunur.
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4. GaAs MATERYALININ TEMEL OZELLIiKLERIi

4.1. Kristal Yapis1

Cesitli teknolojik ve elektronik aygitlarin yapiminda kullanilan III — V yan

iletkenler genellikle ¢inkosiilfiir (zinc blende) kristal yapisina sahiptir.

As atomu ¢

Sekil 4.1. GaAs’nin ¢inkosiilfiir yapisi

Cinkosiilfiir kristal yapisinda her bir Il grup atomu en yakin komsu olarak dort
tane V grup atomuna sahiptir. 111-V vyariiletken grubunun farkli iyeleri géz Oniine
alindiginda komsu atomlar arasindaki uzaklik, 0.236 nm’den 0.280 nm’e kadar yaklasik

%20 oraninda degisir.

I11-V yariiletkenlerde, iki elementin farkli elektronegatifliklerinden dolayr hem
iyonik hem de kovalent baglanma goriiliir. Kovalent baglanma digerine goére daha
baskindir. Bilesik farkli iki element icerdiginden, bag boyunca elektronlarin dagilimi
simetrik degildir ve ylik dagilimi biiyiik atoma dogru kaymistir. Atomlardan biri net bir
elektrik yiikii fazlaligina sahip oldugundan, bagdaki elektron dagilimi elektronegatifligi
fazla olan atoma dogru kayar. Bu kayma siireci baga iyonik bir karakter kazandirir.
Ayrica, III-V vyariiletken bilesikler polar dogaya sahiptirler ve bu ozellikleri sagilma

mekanizmalarmin belirlenmesinde 6nemlidir.
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4.2. Bant Yapisi

Klasik bant teorisi, yariiletkenlerin elektriksel iletkenliklerini basariyla agiklar.
k = 0 durumu ayricalikli bir 6neme sahiptir. Valans bant maksimumu I noktas1 olarak
bilinen k = 0’da olusur. Valans bant maksimumu ve iletim bandin minimumu ayni
dogrultuda olan yani, iletkenlik bant minimumu k = 0’da olan yariiletkenlere direkt bant
aralikli yariiletkenler denir. Benzer sekilde, valans bandi ve iletim bandi igin béyle bir
dogrultu yoksa, materyallere indirekt bant aralikli yariiletkenler denir. GaAs direkt bant
aralikli bir yariiletkendir ve 300K’de Eg=EI' =1,42 eV, EL=1.71 eV, EX =190 eV,
Es0=0.34 eV dir.

Yariiletkenlerde, 0 K’de en son dolu banda valans bandi denirken, onun tistiindeki
ilk bos banda iletim bandi denir. Valans bandi ve iletim bandi arasindaki yasak enerji
aralig1 materyalin elektriksel ve optiksel 6zelliklerine etki eden onemli bir parametredir.
Metallerde enerji araligi yoktur yani, valans bandi ile iletim bandi c¢akisiktir.
Yariiletkenlerde bu aralik birka¢ eV degerindedir. Elektrona 1sil, optik veya mekanik

yollarla verilecek uyarma enerjisi, yasak enerji araliginin bir dl¢tisiidiir.

Energy E=142¢V
_ E=1.71eV
X vadisi L. E.=1.90 eV

E_=034¢eV

L vadisi

<100> 1o <111>

M A v
. 1
/ \ Dalga vektori
Agir Holler
E
fif Holle

Sekil 4.2. GaAs’nin sematik bant diyagrami.

Valans bandindaki elektronlar iletim bandina gececek kadar enerji kazandiklarinda, valans

bandi maksimumunda bosluklar birakarak iletim bandi minimumuna gecerler ve burada
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Bloch elektronu gibi davranirlar. Hem elektron hem de bosluk elektrik alandan
etkilendiginden, her ikisi de elektriksel iletkenlige katkida bulunur. Sicaklik arttik¢a Bloch
elektronlarinin ve hollerin sayis1 hizli bir sekilde artar. Bunun sonucu olarak, yariiletken

materyalin elektriksel iletkenligi sicaklikla artar.

4.3. Materyal Parametreleri

Yasak enerji aralig1 (V) 1.424
Materyal yogunlugu (g/cms) 5.32
Etkin kiitle (m /m ) 0.067
Statik dielektrik sabiti (ss/ao) 12.9
Yiiksek frekans dielektrik sabiti (800/80) 10.9
Ses hiz1 (m/s) 5240
Akustik deformasyon potansiyeli (eV) 7.0
Optik fonon enerjisi (eV) 0.0354
Vadiler aras1 optik fonon enerjisi (eV) 0.030
Vadiler aras1 deformasyon potansiyeli (eV/cm) 1X109

Tablo 4.1. GaAs i¢in Simiilasyonda Kullanilanilan Materyal Parametreleri
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5. SONUC VE TARTISMA

GaAs yariiletken bilesiginde elektron tasinimi, 77 K, 300 K ve 450 K sicaklik
degerleri icin tek pargacik Monte Carlo yontemi kullanilarak incelendi. Uygulanan
elektrik alanin; elektron stiriiklenme hizi, elektron enerjisi ve stiriiklenme mobilitesi
tizerine etkileri belirlendi. Hesaplamalar; iyonize safsizlik, kutupsal optik fonon, akustik
fonon, kutupsal olmayan optik fonon ve vadiler arast optik fonon sagilma mekanizmalar1
icin I" ve L vadileri dikkate alinarak sekil (4.3)’de verilen materyal parametreleriyle 2 ns’

lik simulasyon stiresi i¢in yapildi.

Sekil (5.1)’de GaAs yariletken bilesigi i¢in tek parcactk Monte Carlo
simulasyonundan elde edilen elektron siiriiklenme hizi elektrik alanin bir fonksiyonu

olarak 77 K, 300 K ve 450 K i¢in elde edildi.

Elektron Siiriiklenme Hizi (xlO7 cm/s)

"o 10 20 30 40 50
Elektrik Alan (kV/cm)

Sekil 5.1. GaAs ig¢in elektron siiriiklenme hizinin uygulanan elektrik alanla
degisimi.
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Sekilde; 77 K igin elektron siiriiklenme hizinin uygulanan elektrik alanla, 5 kV/cm
elektrik alan degerine kadar, lineer olarak yaklasik 2,9x10" cm/s lik bir pik degerine kadar
arttig1 goriildii. Elektrik alanin bu alan degerinin tizerine ¢ikmasiyla elektron siiriiklenme
hiz1 azalmaya basladi ve 20 kV/cm’ lik bir elektrik alan degeri civarinda 1,5x10 cm/s
degerinde kararli hale geldigi goriildii. 300 K sicakliginda elektron siiriiklenme hizinin
yine ayni elektrik alan degerinde 1,9x10” cm/s ve 450 K sicakhiginda 1,4x10” cm/s” lik pik
degerlerine ulastig, elektrik alan siddetinin artis1 ile siirtiklenme hizlarinin azalarak 300 K
degerlerinde i¢in 20 kV/cm elektrik alan civarlarinda 1x10" cm/s ve 450 K ic¢in 0,6x10°

cm/s kararl hale geldigi goriildi.

Elektron siiriiklenme hizindaki bu davranigi gorebilmek igin Sekil (5.2)’de verilen
ortalama elektron enerjisi ve Sekil (5.3).’de verilen sagilma etkinliklerinin grafiklerini

irdelemek daha iyi olacaktir.

035 T T T T T T T T

0,30
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0,15

Elektron Enejisi (eV)

0,10

0,05

0,00 : 1 : 1 : 1 : 1 :
0 10 20 30 40 50

Elektrik Alan (V/m)

Sekil 5.2. GaAs i¢in ortalama elektron enerjisinin elektrik alanla degisimi.
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Sekil 5.3. 2 ns lik simulasyon siiresince I" vadisinde ger¢eklesen sagilmalarin etkinlikleri.
kofe, kutupsal optik fonon yayinlama; iss, iyonize safsizlik; afs, akustik fonon; vkofa,
vadiler arasi kutupsal optik fonon sogurma; vkofe, vadiler arasi1 kutupsal optik fonon
yayinlama sagilmalart.

GaAs yariiletken bilesiginde, ortalama elektron enerjisinin oldukc¢a diisiik oldugu 5
kV/em’ lik elektrik alan degerine kadar en baskin sagilma mekanizmalari iyonize safsizlik
ve kutupsal optik fonon yayimlama sagilmalari oldugu, Sekil (5.3)’den belirlendi. Elektrik
alanin 5 kV/cm’ lik degerinde gergeklesen sacilmalarin yaklasik % 30’ u kutupsal optik
fonon yayinlama ve yaklasik % 50’ si iyonize safsizlik sacilmalar1 seklinde olustu. Bu

elektrik alan degerinde diger tiim sagilmalarin etkinligi % 20 de kaldi.

Ortalama elektron enerjisi 5 kV/em’ lik elektrik alan degerine kadar oldukca diisiik
seviyelerde kaldi. Bu elektrik alan degerine kadar ortalama elektron enerjisini dengeleyen
sacilmanin, kutupsal optik fonon yayinlama sagilmalart oldugu goriildii. Elektron serbest
ucusu esnasinda elektrik alandan kazanmis oldugu enerjiyi optik fonon yayinlayarak

harcadigi, ortalama elektron enerjisindeki ani bir artisin, bu sagilmalarla 6nlendigi ortaya
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cikti. Bu esnada iyonize safsizlik sagilmalari elastik sagilmalar olduklarindan ortalama

elektron enerjisinde dogrudan etkili olmadi.

Elektrik alanin 5 kV/cm’ lik degerine kadar ortalama elektron enerjisi 0.15 eV
degerine kadar kararli bir sekilde artis gosterdi. Bu elektrik alan degerine kadar elektron
stiriklenme hizi tam bir omik davranig sergiledi. Ortalama elektron enerjisinin lineer
artisginda etkin olan sagilma mekanizmalar1 kutupsal optik fonon sagilmalart ve L-
vadisindeki sacilmalardir. Bu sacilmalar nedeniyle, elektron serbest ucus esnasinda

elektrik alandan kazandig1 enerjisini diizgiin bir sekilde arttirdig1 goriildii.

Elektrik alanin 5 kV/em’ lik degerinden daha yiiksek elektrik alan degerlerinde; elektron,
elektrik alanda daha biiyiik bir ivme ile daha verimli bir sekilde enerji kazandi. Bundan
sonra tek basina kutupsal optik fonon yayinlama sagilmalari elektron enerjisini
dengeleyemedigi, bu elektrik alan degerinden sonra, elektronun L-vadisine ¢ikabilecek

kadar enerji kazanmasiyla, L-vadisindeki sagilmalar etkili olmaya basladig goriildii.
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Sekil 5.4. Simulasyon boyunca gerceklesen sagilmalarin I" ve L-vadilerinde gerceklesme

yiizdeleri.
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Sekil (5.4)’te simulasyon boyunca gergeklesen sagilmalarin I" ve L-vadilerinde
bulunma ytizdeleri goriilmektedir. Buna gore elektrik alanin 3 kV/cm’ lik degerine kadar
sagilmalarin neredeyse tamami I'-vadisinde gergeklesti. Elektrik alanin 5 kV/cm degerinde
sacilmalarin % 90 1 merkez vadide, % 10 ise L-vadisindedir. L-vadisinde gerceklesen
sacilmalarin artisiyla elektron siiriiklenme hizinin 1,9x10" cmy/s lik pik degerinden diisiis
basladi. Elektrik alanin 15 kV/cm degerinde gerceklesen sacilmalarin % 35 1 merkez
vadide iken % 65 i L-vadisinde gergeklesti. Elektronun etkin kiitlesi L-vadisinde, merkez
vadiye gore yaklasik 5 kat (0,067& 0,35) daha agirdir, bunun sonucunda ortalama elektron

enerjisi ¢ok hafif de olsa artis gosterirken stiriiklenme hiz1 azaldu.

L-vadisinde gergeklesen sagilmalardan yayinlama tiiri sagilmalarla ve I'-vadisinden
L-vadisine vadiler arasi kutupsal optik fonon yayinlama sagilmalar1 sonucunda elektron,
elektrik alandan kazandigi enerjinin neredeyse tiimiinii fonon yayinlamak i¢in harcadi.
Boylece elektron enerjisindeki ani bir artis yani, yariiletkenin elektriksel kirilmasi

engellenmis oldu.

Elektrik alanin 3 kV/cm’ lik degerinden sonra elektronun diisiik etkin kiitleli I'-
vadisinden bityiik etkin kiitleli L-vadisine sagilmalariyla elektron siiriiklenme hiz1 1,9 x10’
cm/s’ lik pik degerinden sonra azalmaya basladi. Elektrik alanin 15 kV/cm’ lik degerinden
sonra ise elektron siirliklenme hizi kararli bir degere ulastigi goriildii. Elektrik alanin
artistyla stirliklenme hizinin azalma gosterdigi 5 kV/em ile 15 kV/em’ lik elektrik alan
bolgesinde negatif diferansiyel mobilite yada negatif diferansiyel iletkenlik olarak bilinen
olay gozlendi. GaAs yariiletken bilesiginde negatif diferansiyel mobilite elektronlarin
diisiik etkin kiitleye sahip olduklar1 I'-vadisinden, biiyiik etkin kiitleye sahip olduklart L-

vadisine ge¢islerinden kaynaklandig: belirlendi.

Elektron siiriiklenme mobilitesinin elektrik alan ile degisimi Sekil (5.5)’de
goriildiigii gibidir. Diisiik alan mobilitesi olarak elektron siirliklenme hizinin pik degerine

ulastigi 5 kV/em’ lik elektrik alan degerindeki mobilitesi 4000 cm?/Vs olarak elde edildi.
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Sekil 5.5. 5 kV/cm Elektrik alan degerinde, elektron siiriikleme mobilitesinin 6rgii sicaklig
ile degisimi.

Sekil (5.5)’te elektron mobilitesinin sicaklik ile degisimini belirlemek i¢in; elektron
stiriklenme hizinin maksimum degerine ulastig1 5 kV/cm’ lik sabit elektrik alan degerinde

stiriiklenme mobilitesi 10 K ile 1000 K sicaklik araliginda belirlendi.

GaAs yariiletken bilesiginin Monte Carlo yontemi ile incelenmesi ile bulunan

sonugclar literatiirdeki verilerle uyumlu oldugu goriildii.
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